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Аннотация 
Кислоты, состоящие из четырех различных атомов – водорода, углерода, кислорода и азота 

известны давно. Наиболее стабильными являются циановая и изоциановая кислоты, фульминовая 
кислота и изофульминовой кислоты. Эти четыре кислоты являются изомерами и обладают плоскими 
равновесными структурами. Проведены квантово-химических расчеты циклизации в газовой фазе в 
программе Priroda соединений общей формулой CnNnOnHn (n = 4, 5, 6). Исходные соединения имеют 
спиральное строение и состоят из n-1 молекул фульминовой кислоты и одной молекулой оксазирина на 
конце. Данные соединения могут переходить в циклические соединения. Были рассчитаны переходные 
состояния для циклизации в тример фульминовой кислоты. Для n = 4 энтальпия активации образо-вания 
шестичленного цикла – тримера фульминовой кислоты составляет 5.11 ккал/моль. Найдено, что для 
соединения с n = 5 образуется бициклический продукт с энергетическим барьером 21.36 ккал/моль, для n = 
6 происходит отрыв кольца из трех молекул фульминовой кислоты с энергетическим барьером 21.60 
ккал/моль.  
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