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ТЕМПЕРАТУРНАЯ ЗАВИСИМОСТЬ КОНСТАНТЫ

СКОРОСТИ ОБРАЗОВАНИЯ п-PhCH2PhO
•

В РЕАКЦИИ п-PhC(O
•

2)HPhOH С п-PhCH2PhOH

И ЕЕ ВКЛАД В ЦЕПНОЕ ОКИСЛЕНИЕ п-PhCH2PhOH∗

Г. А. Поскрёбышев1, А. А. Поскрёбышев2

Аннотация: С помощью современных методов молекулярного моделирования определены значения
–fH◦(TS),MEAN) = 45,9 ± 3 кДж/моль, S◦(TS,CORR)IRot = 797,6 Дж/(моль·К) для переходного
состояния TS, образующегося в реакции п-PhC(O

•

2)HPhOH с п-PhCH2PhOH (п-бензилфенолом) и веду-
щей к образованию п-PhC(O2H)HPhOH (п-бензиленгидропероксидфенола) и п-PhCH2PhO

•

. Рассчитана
температурная зависимость константы скорости этой реакции (kT = 8,2·10

−19(T/298,15)3,49e−6189/(RT )).
Кроме того, уточнены значения –fH◦(TS,MEAN) = 65,8 ± 9 кДж/моль и константы скорости реак-
ции (kT = 2,14 · 10

−23(T/298,15)4,24e−23 640/(RT )), ведущей к параллельному образованию PhC
•

HPhOH.
Предложен упрощенный механизм образования п-PhC(O2H)HPhOH и бимолекулярный механизм та-
утомеризации PhCH2PhO

•

и PhC
•

HPhOH. На основании рассчитанных и уточненных температурных
зависимостей kT оценены наиболее благоприятные условия образования п-PhC(O2H)HPhOH.
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