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Abstract 

One of the main components of the scientific information system AVOGADRO has been re-
stored. It is a database of recommended data on the rate coefficients of chemical reactions. The 
data are accompanied by expert commentary with a brief justification for the recommendation 
and links to sources of information. The basic data has an attribute of the degree of reliability, 
an expert numerical value of the error in various ranges of the argument of the gas medium 
(translational temperature). The new version of the database is implemented as an Excel file and 
is accompanied by a description of the structure and procedure for accessing the data. The data-
base is intended for information support for mathematical modeling in physical and chemical 
kinetics. In total, data for 1384 chemical reactions are presented. 
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Illustration of the data search procedure for calculating the rate constant of the O + NO + Ar → NO2 + Ar 
recombination reaction in the reconstructed database 
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Аннотация 

Восстановлена одна из основных компонентов научной информационной системы 
АВОГАДРО - база рекомендуемых данных по константам скорости химических реакций. 
Данные сопровождаются экспертным комментарием с кратким обоснованием рекомен-
дации и со ссылками на источники информации. Базовые данные имеет атрибут степени 
надежности, экспертное числовое значение погрешности на различных диапазонах аргу-
мента газовой среды – поступательной температуры. Новая версия базы данных реализо-
вана в виде Excel файла и сопровождается описанием структуры и процедуры доступа к 
данным. База данных предназначена для информационного обеспечения задач математи-
ческого моделирования физико-химической кинетики. Всего представлены данные для 
1384 химических реакций. 

Ключевые слова: химические реакции, константа скорости реакции, базы данных, кате-
гория рекомендуемости. 

1. Введение 

Почти 30 лет назад в Институте механики МГУ им. М. В. Ломоносова велась активная 
работа по созданию научной информационной системы АВОГАДРО – Автоматизированное 
Обеспечение Газовой Динамики Рекомендациями с Оценками достоверности [111]. Си-
стема АВОГАДРО имела целью информационное и логическое обеспечение математиче-
ского моделирования физико-химических процессов при проведении научных исследований 
и разработке технических проектов, планировании и постановке испытаний, конструирова-
нии устройств, где рабочим телом является газ или многофазная среда. То есть речь шла об 
обеспечении пользователя всей необходимой, адекватной и согласованной для моделирова-
ния информацией: уравнениями, формулами, соотношениями вместе с величинами коэффи-
циентов и параметров  в таком наборе, который оптимально соответствует поставленной 
задаче. Система создавалась в трех частях: хранимый информационный фонд, база матема-
тических моделей физико-химических процессов и база данных по параметрам этих моделей.  

Обычная практика подготовки решения газодинамической задачи включает в себя на 
одном из последних этапов поиск и подбор термодинамических данных о компонентах 
среды, о динамических и кинетических параметрах процессов, протекающих в исследуемой 
газовой среде. При этом, если термодинамическая информация о компонентах  рассматрива-
емой среды достаточно согласована и достоверна, как, например, в системе ИВТАНТЕРМО 
[12], правда и там возникают проблемы с достоверностью данных [13], то уж по характери-
стикам физико-химических процессов часто оказывается невозможной какая-либо априорная 
оценка достоверности и согласованности данных, выбираемых из различных литературных 
источников или из кумулятивных баз данных исходной информации, даже таких авторитет-
ных как база данных NIST [14]. 
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Часть проблем такого рода решается благодаря локальным, а, чаще, авторским базам 
данных о характеристиках физико-химических процессах, приготовленным для конкретных 
задач определенного типа, например задач горения [15]. Более универсальной должна была 
стать, созданная в рамках системы АВОГАДРО, база данных ПРОЦЕСС. В хранимом фонде 
этой базы данных были собраны количественные данные по константам скорости физико-
химических процессов вместе с оценками погрешности и достоверности, сформированные 
путем экспертных обработок большого количества литературы и предназначенными для 
надежной информационной поддержки решений указанных задач.  

База рекомендуемых данных ПРОЦЕСС системы АВОГАДРО (далее  БРД) состояла 
из отдельных частей в соответствии со следующими классами процессов - упругие столкно-
вения, столкновительный энергообмен, химические и плазмохимические реакции. В резуль-
тате профессиональной экспертизы были подготовлены рекомендуемые данные для более 
чем 2000 процессов. Источники информации  специально подготовленные экспертами ве-
дущих научных учреждений обзоры данных.  

Входные потоки информации в БРД были организованы в виде вкладов отдельных экс-
пертов или экспертных коллективов. Отличительной особенностью базы данных ПРОЦЕСС 
было ранжирование информации по степени обработанности и надежности на определенных 
диапазонах аргументов среды.  

Степень обработанности данных характеризуется специальным базовым признаком  
категорией рекомендуемости. Возможными значениями этого признака были приняты: 

 SD  справочные данные; 
 RD  рекомендуемые данные; 
 PD  предварительно-рекомендуемые данные; 
 ID  информационные данные; 
 ED  экстраполированные данные; 
 OD  обзорно-оригинальные данные;  
 1D  первичные данные.  

Данные категории 1D поступали в систему обработки из оригинальных авторских пуб-
ликаций или от экспериментальных (вычислительных) установок.  

Категория "OD" присваивалась данным, поступающим из обзорных публикаций; каж-
дый такой вклад информации обязательно сопровождался экспертным комментарием. 

Информационные данные "ID" получались в результате первичной экспертной обра-
ботки данных, имеющих категории "1D" и "OD". 

При выработке данных категории "ID" впервые выполнялась первичная экспертная 
оценка погрешности. Описание погрешности может быть представлено как в числовом, так 
и в текстовом виде; в особом случае допускалось отсутствие оценки погрешности данных 
категории "ID". 

Предварительно-рекомендуемые данные получались при обработке обзорно-ориги-
нальных или информационных данных; они либо поступали от внешних экспертов, либо по-
лучались при обработке имеющихся данных с категорией "OD" или "ID". Предварительно-
рекомендуемые данные сопровождаются числовыми оценками погрешности, однако эти 
оценки требовали дополнительных экспертных уточнений и согласования с экспертным со-
ветом. 

Категория "RD" присваивалась данным, которые получены в результате тщательной 
экспертной обработки данных всех остальных категорий. Эти данные проходили процедуру 
рецензирования экспертным советом. 

К экстраполированным данным относятся данные, полученные путем экспертной экс-
траполяции данных одной из категорий  "RD", "PD" и "ID" на полный интервал представле-
ния аргументов среды в соответствии с заданием параметров предметной области. 
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Справочные данные заносились в базу данных на уровне стандартных данных и не под-
лежали исправлению в режиме ведения  

Предполагалось, что система обработки данных будет работать с результатами экспе-
риментов и расчетов, специально предназначенных для выработки новых данных. Эти дан-
ные должны были иметь категорию рекомендуемости PD. Первичные данные по категории 
рекомендуемости могут быть поставлены на один уровень с литературными данными, пред-
ставленными в оригинальных авторских работах. Все первичные данные должны были 
накапливаться в специальной подсистеме для последующей экспертной обработки.  

Процедура подготовки экспертом, готовящем данные для БРД, отчета-обоснования, ко-
торый хранился в документах системы АВОГАДРО, состояла в проведении анализа обзор-
ных и оригинальных (экспериментальных и теоретических) работ по каждому процессу, с 
последующей обработкой проанализированных результатов. По каждой работе эксперт рас-
сматривал: 

 физические предположения, ограничения; 
 экспериментальные установки, методы измерения, измеряемые параметры и диапа-

зоны измерения, причины погрешностей и способы их оценки (для эксперименталь-
ных работ); 

 методы решения задач как фрагментов математической модели предметной области 
(для теоретических работ).   

На основании анализа этой информации эксперт готовил для базы данных тексты ком-
ментариев к данным или новым моделям, предупреждения о возможных ограничениях при-
менения данных. 

При подготовке данных для БРД эксперт включал в текст отчета: 
 обоснование выбора математические модели, которые использовал для представле-

ния зависимости, например, если говорить о базе данных «ПРОЦЕСС», константы 
скорости выбранных реакций от поступательной температуры.  

 тексты возможных предупреждений об особенностях использования предлагаемых 
рекомендаций по каждому процессу; 

 описание принятой экспертом процедуры подготовки рекомендуемых данных, в том 
числе процедуры экстраполяции и восполнения недостающих данных, если он ими 
пользовался; 

 описание процедуры оценки погрешностей и доверительной вероятности.  

Концептуальная схема обработки данных в системе АВОГАДРО представлена на рис.1. 

 

Рис. 1 
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Инфологические схемы всех баз данных построены в виде многоуровневых ацикличе-
ских ориентированных графов. Базы данных функционировали под управлением стандарт-
ной СУБД реляционного типа с языком манипулирования данными SQL, были снабжены ин-
терфейсами различного назначения:  

 административным интерфейсом обработки данных, в том числе для ввода новой 
информации и экспертной верификации хранимых данных; 

 пользовательским интерфейсом, поддерживающий поиск необходимых данных, их 
анализ, сохранение во внешнем файле и расчет констант скорости для передачи дан-
ных из хранимых фондов в решаемую задачу; 

 экспертным интерфейсом для выработки новых рекомендаций. 

БРД ПРОЦЕСС функционировала в Институте механики с начала 90-х и до начала 2010-
х годов [16, 17]. Однако по ряду причин осталась в виде локальной базы данных, не была ис-
пользуема как сетевой продукт, передавалась по договорам о научном сотрудничестве в другие 
научные организации и даже была частично включена в ряд программных комплексов, тира-
жируемых какое-то время на коммерческой основе. Потом поддержка ее прекратилась. 

В настоящее время проведена работа по восстановлению утраченных данных. Предла-
гаемая в данной публикации база данных ПРОЦЕСС содержит рекомендуемые коэффици-
енты математических моделей констант скорости конкретных физико-химических процес-
сов, а именно, 1384 химических реакций, на определенных диапазонах температуры с 
указанием погрешности и категории рекомендуемости, сопровождаемых экспертными ком-
ментариями.  

Восстановленная БРД реализована в виде Excel-приложения.  

2. Описание БРД 

2.1. Общая характеристика БРД 

Данные Excel-реализации БРД содержатся в одной Книге и распределены по шести ли-
стам. Воспользуемся правилом, принятым в Excel, и будем использовать в дальнейшем опи-
сании БРД выделенные жирным шрифтом и с прописной буквы названия листов, например 
Реакции. Последовательность листов выстроена в соответствии с процедурой поиска дан-
ных для расчета константы скорости конкретной реакции. Часть листов носит справочный 
характер. На рис. 2 представлен общий вид Excel-версии БРД. 

 
Рис. 2. Общий вид БРД 

Листы именуются как Реакции, Данные для расчета Кс, Подкласс, Комментарий 
эксперта, Описание моделей данных, Кс по модели Аррениуса. Каждый лист содержит 
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данные, составляющие все возможные для актуального состояния проекта экземпляры ин-
формационного элемента предметной области типа агрегация [18]. Имя агрегации – название 
листа, имена атрибутов агрегации отображены в названиях столбцов каждого листа. Все ли-
сты защищены от редактирования, вследствие чего будет невозможно сортировать данные. 
Данные можно искать, просматривать, и копировать во внешние файлы. 

В представляемой БРД каждой реакции присвоен уникальный идентификатор (Ncodp) 
 уникальный набор символов, состоящий из знака # и четырех цифр. С этим кодом можно 
работать на листах Реакции, Данные для расчета Кс и Кс по модели Аррениуса. Для адек-
ватного поиска информации о реакции по уникальному коду в меню поиска следует отметить 
галочкой поисковый атрибут Excel Ячейка целиком (рис. 3). 

 

Рис. 3 Поиск по уникальному коду 

Ниже будут даны подробные описания каждого листа БРД. Но сначала обратимся к ис-
пользуемым основным понятиям и определениям, используемые при описании хранимых 
данных и процедуры работы с ними.  

2.2. Основные понятия и определения, используемые в БРД 

Процесс, а в данной версии БРД рассматривается только химическая реакция – эле-
ментарный физико-химический процесс, рассматриваемый как некоторое действие, характе-
ризующееся начальным и конечным состоянием газовой среды. Процесс задается химиче-
ской формулой – неделимый текст; в схеме БРД отдельно введены поля, содержащие раздель-
ное описание компонентов процесса, так что  

 до взаимодействия известны компоненты процесса – реагенты (левая часть формулы 
процесса) – два компонента; 

 известно название действия, т.е. тип процесса (см. ниже); 
 после взаимодействия известны результаты процесса – продукты процесса (правая 

часть химической формулы процесса) – не более двух; 
 возможно присутствие в процессе нереагирующих компонентов, которые фигури-

руют в обеих частях формулы – в БРД для таких компонентов выделяется отдельный 
атрибут – нереагирующая частица или просто частица М. 

Класс процесса  совокупность элементарных процессов, объединенная единым харак-
тером перераспределения энергии между взаимодействующими частицами, изменением их 
состояния и (или) состава. 

Различаются классы процессов: упругие столкновения, столкновительный энергооб-
мен, реакции и т.д. Для простого и сложного энергообмена, простых и сложных реакций и 
т.д. представление о классе сохраняется. В данной статье применительно к хранимым дан-
ным мы будем говорить только об одном классе процессов – о химических реакциях. 
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Подкласс процесса  разделение класса на группы элементарных процессов по основ-
ным специфическим особенностям, характерным для данного подкласса. В предлагаемой 
версии БРД выделены следующие подклассы: 

● Реакции нейтральных частиц в неотождествленных состояниях. 
● Ионно-молекулярные реакции. 
● Ионно-молекулярные реакции с участием электронов. 
● Реакции с участием неотождествленного нереагирующего компонента M. 
● Реакции нейтральных частиц и ионов, находящихся в неотождествленном возбуж-

денном состоянии, а также электронов. 
● Реакции электронно-возбужденных нейтральных частиц, ионов, электронов. 
● Реакции нейтральных частиц и ионов, находящихся в возбужденном состоянии 

(электронном или неотождествленном). 
● Реакции с участием электронно-возбужденных нейтральных частиц. 

Для удобства работы была сформулирована аббревиатура для краткого обозначения 
подкласса (см. Приложение №1) 

Тип процесса – характеристика элементарного процесса, отражающая его содержание. 
Типами реакции в данном проекте являются – диссоциация, рекомбинация, распад, обмен, 
ионизация, прилипание электрона, перезарядка, ион-молекулярная реакция, нейтрализация, 
отрыв электрона, рекомбинация электрона. Также используется значение «неопределенный 
тип», когда эксперт не выбрал подходящий тип для характеристики процесса из имеющихся 
в списке, но считает информацию о нем значимой для размещения в БРД. Это, например 
реакции, у которых известны реагенты, но не идентифицированы продукты. Например, это  
CH2 + O → products. 

Формула процесса. Это – линейная запись последовательности входных и выходных 
каналов процессов, с указанием состава молекул и, если необходимо, состояния частиц. Ниж-
ние и верхние индексы не используются. Заряд ионов указывается после имени частицы в 
круглых скобках. Возбужденное электронное состояние дается в линейном виде в квадрат-
ных скобках, соответствующие индексы у буквы, обозначающей конкретное электронное со-
стояние, пишутся в угловых скобках. Вместо символа * используется символ ^. Например,  

NO3+N2→NO+O2+N2 в БД представлена как NO3+N2->NO+O2+N2,  

O2
-+HCl→O2+e+HCl представлена как O2(-)+HCl->O2+e+HCl, а реакция  

Ba(1S)+O2(3Σ) → BaO2* представлена в БРД как Ba[<1>S]+O2[<3>Sigma] -> BaO2^ 

Система атомов процесса  набор атомов, из которых состоят все частицы, участвую-
щие в процессе. Хранимый фонд БРД содержит 1384 реакции, которые относятся к 160 си-
стемам атомов процесса (Приложение № 2). 

Система атомов реагентов – набор атомов, из которых состоят только реагенты. В дан-
ной версии БРД доступны реакции, принадлежащие 64 системам атомов реагентов (Прило-
жение № 3). 

Константа скорости реакции (синоним  коэффициент скорости реакции) определя-
ется физической сущностью процесса, протекающего в реакции. Данные, хранимые в БРД, 
предназначены для моделирования констант скорости реакции, зависящих от поступатель-
ной температуры  ck T  в термически равновесном газе, и являются коэффициентами раз-
личных моделей. Набор доступных моделей был сформирован экспертами. В большинстве 
это - модификации классической модели Аррениуса, но для реакций ионизации, отрыва и 
прилипания электрона в набор включены модели другой формы. Модели, выбранные для 
БРД представлены на листе Описание моделей данных и в Приложении № 4. 

Категория рекомендуемости. Специально введенный атрибут хранимых данных рас-
крывает степень их обработанности и уровень их рекомендуемости. В БРД используются 
введенные в системе АВОГАДРО обозначения (см. выше). 
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2.3. Лист Реакции 

Этот лист рассматриваемой книги Excel содержит описательную информацию о каждой 
из 1384-х реакций БД, распределенную по 16 столбцам, соответствующим выявленным для 
характеристики реакций атрибутам. 

1. Ncodp  уникальный код реакции. 
2. Молекулярная формула реакции. 
3. Тип реакции. 
4. Подкласс реакции – содержит краткое имя подкласса (см. Приложение № 1). 
5. Диапазон T – диапазон поступательной температуры, на котором определены реко-

мендуемые величины kc ; размерность Т – градус K. 
6. Размерность kc. 
7. Номер комментария – пронумерованные тексты комментариев хранятся на листе 

Комментарий эксперта. 
8. Эксперт – приводятся фамилии экспертов, подготовивших данную рекомендацию. 
9. SAPR – система атомов процесса (Приложение №2).  
10. SARE – система атомов реагентов (Приложение №3). 
11. Нереагирующая частица. 
12.  16. 1й реагент, 2й реагент, 1й продукт, 2й продукт, 3й продукт. 

Все ячейки этого листа имеют текстовый формат. Корректный результат осуществля-
ется при поиске по значению ячейки целиком. В случае отсутствия у данной реакции нереа-
гирующей частицы или одного из реагентов/продуктов, в столбце указывается значение 
«null». Например, так выглядит на листе Реакции реакции #0103 и #0104. 

 

Рис. 4. Описательная информация реакций #0103 и #0104 

2.4. Лист Данные для расчета Кс 

Лист Данные для расчета Кс содержит количественные значения коэффициентов мо-
дели, определенной на листе Реакции достаточные для расчета величины константы скорости 
на указанном диапазоне поступательной температуры.  

1. Ncodp  уникальный код реакции. 
2. Начало диапазона Т. 
3. Конец диапазона Т. 
4. Модель данных – специальная аббревиатура, использующаяся для именования мо-

делей констант скорости. Расшифровка имен и выражения для расчета приведены в 
Приложении № 4. 

5. КР  категория рекомендуемости. 
6. Погрешность данных. 
7.  16. Значения коэффициентов модели: А1, А2, А3, А4, А5, А6, А7, А8, А9, А10. Столбцы 

А1-А10 хранят значения коэффициентов математической модели константы скорости в 
числовом формате; имя модели указано в той же строке в столбце "Модель данных". 
Последовательность А1-А10 аналогична последовательности указанных в описании мо-
дели ее коэффициентов. 

17. Кол-во коэффициентов модели. 
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Полный диапазон поступательной температуры может быть представлен набором под-
диапазонов, на которых хранятся данные для расчета величин ck  с разным уровнем рекомен-
дуемости и/или по разным моделям. Из1823 поддиапазонов данных на листе имеют катего-
рию рекомендуемости RD - 276, PD - 368, ID – 1179. Рассмотрим для примера следующий 
фрагмент листа Данные для расчета Кс. 

 

Рис. 5. Выборка данных для расчета  ck T  реакции N2 + Ar → N + N + Ar 

Видно, что для реакции c Ncodp = #0001 выделено четыре поддиапазона поступатель-
ной температуры, на которых представлены данные для вычисления ck  по двум разным мо-
делям, результаты имеют разную погрешность и категорию рекомендуемости. Более инте-
ресным представляется другой пример – данные для расчета ck  реакции N + N + Ar  N2 + Ar 

 

Рис. 6. Выборка данных для расчета  ck T  реакции N + N + Ar  N2 + Ar 

В данном примере весь диапазон Т разбит на три поддиапазона из-за разной погрешно-
сти данных и категории рекомендации, которую определил эксперт. При этом на всех под-
диапазонах для расчета предлагается воспользоваться одной и той же моделью константы 
скорости. 

2.5. Лист Подкласс 

Третий лист содержит следующую информацию: 
1. Кол-во реакций в подклассе. 
2. Подкласса – принятая аббревиатура для обозначения имени подкласса. 
3. Name of the reaction subclass. 
4. Название подкласса реакций. 

Полное описание подклассов реакций можно также найти в Приложении № 1.  

2.6. Лист Комментарий эксперта 

Четвертый лист содержит пронумерованные тексты комментариев, которыми эксперты 
сопроводили свою оценку предоставленным в БД данным, сформулированную в виде по-
грешности и категории рекомендуемости.  

Столбцы этого листа: 

1. Номер комментария – уникальный четырех символьный код, начинающийся с сим-
вола «z» и трехзначного последовательного номера. 

2. Текст экспертного комментария на русском языке. 
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Рис. 7. Фрагмент листа Комментарий эксперта 

Поиск по номеру комментария лучше выполнять по значению ячейки целиком. Для удобства 
работы с текстами комментариев они дополнительно представлены в Приложении № 5. 

2.7. Лист Описание моделей данных 

Лист содержит описания и математические выражения моделей, которые использовали 
эксперты для представления зависимости константы скорости выбранных реакций от посту-
пательной температуры. Столбцы этого листа: 

1. Имя модели – шестисимвольное название модели, состоящее из прописных латин-
ских букв. Такое кодирование применялось ранее в системе АВОГАДРО и сохрани-
лось в восстановленной версии БРД. Формула для вычисления константы скорости 
– математическое выражение для вычисления константы скорости. Сформулиро-
вано на интуитивно понятном псевдокоде. Например, формула Аррениуса выглядит 
в таком описании следующим образом - A*T**n*exp(-E/T). Традиционное представ-
ление можно найти в Приложении № 4. 

2. Описание модели – краткое разъяснение сущности модели.  
3. Аргументы и коэффициенты модели.  

На листе Данные для расчета Кс столбцы А1А10 хранят значения коэффициентов 
модели, имя которой указано в той же строке в столбце "Модель данных". Последователь-
ность А1А10 на листе Данные для расчета Кс аналогична последовательности коэффици-
ентов модели на листе Описание моделей данных. 

2.8. Лист Кс по модели Аррениуса 

Этот лист содержит данные для расчета констант скорости большой группы реакций 
БРД по модели Аррениуса. Модель широко применяется при решении прикладных задач в 
моделировании физико-химической кинетики, поэтому была предпринята попытка выделить 
те диапазоны температуры, на которых константа может быть рассчитана по аррениусово 
подобным моделям. Параметры этих моделей были при необходимости пересчитаны, напри-
мер, для значений расчетных параметров по модели ARPLGK, которая определяет константу 
скорости как  10 expA

ck E T   , при подготовке аррениусовских аналогов первый коэф-
фициент был пересчитан и занесен на лист Кс по модели Аррениуса как первый параметр, 
второй параметр на этом листе nArr был принят равным нулю, а второй параметр модели 
ARPLGK был занесен в столбец Е. На рис. 8 показано переопределение параметров для реак-
ции Ncodp = #0040. 



Сергиевская А.Л., Левашов В.Ю. «База рекомендуемых данных «ПРОЦЕСС» в системе АВОГАДРО…» 

 11

 

Рис. 8. Пример переопределения параметров модели при подготовке реко-
мендаций по модели Аррениуса 

Работа была выполнена для 985 реакций следующего типа:  

 диссоциация; 
 рекомбинация; 
 распад; 
 обмен; 
 неопределенный тип. 
Категория рекомендуемости для этих данных не определялась.  

На листе определены следующие столбцы данных: 

1. Ncodp – уникальный код реакции, сквозной для всех листов БД. 
2. Количество диапазонов Т. На данном листе могут быть представлены несколько 

поддиапазонов поступательной температуры Т со своими значениями коэффициен-
тов модели Аррениуса. 

3. Формула реакции. 
4. Тип реакции. 
5. Размерность константы скорости. 
6. Tmin – начало поддиапазона Т 
7. Tmax – конец поддиапазона Т. 
8. – 10. A, nArr, Ea – значения коэффициентов модели Аррениуса. 

Рассмотрим еще один на этот раз более сложный пример пересчета параметров модели 
при формировании строк на листе Кс по модели Аррениуса. Реакции FO + N2 → F + O + N2 в 
БРД присвоен Ncodp = #0390. На листе Данные для расчета Кс указано, что для реакции с 
уникальным номером Ncodp = #0390 на диапазоне 200 5000Т   , представлены данные для 
расчета константы скорости по модели AROTKL –    30010 expnA

c Tk E T    с тремя ко-
эффициентами 15.73, 1.5, 26000.0A n E    . В результате пересчета были получены сле-
дующие значения коэффициентов модели Аррениуса: 192.79 10 , 1.5, 26000.0A n E      
для того же диапазона поступательной температуры. На рис. 9 представлено зависимость 
константы скорости рассматриваемой реакции от температуры на рекомендуемом диапазоне, 
рассчитанной по двум моделям. Кроме графика зависимости на рисунке представлена таб-
лица полученных расчетных значений  ck T . 

Видно, что при низких температурах существует небольшое различия в значениях 
 ck T . Поэтому при решении задач с низкотемпературными средами целесообразно пользо-

ваться экспертной рекомендацией. 
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Рис. 9. Зависимость  ck T  реакции FO + N2 → F + O + N2 и таблица расчетных значений 

3. Процедуры работы  

С данными БРД можно работать как с любыми данными Excel. Однако в БРД суще-
ствуют ограничения по редактированию – все данные защищены от изменений и по сорти-
ровке внутри БРД.  

Обзорные запросы к хранимому фонду БРД предполагают выдачу справочной инфор-
мации, которая, с одной стороны, должна представить полноту представляемых данных для 
интересов решаемой задачи, а, с другой стороны, дает четкое понимание ограничений на сов-
местимость конкретных значений описательных атрибутов. Например, здесь заранее до 
начала поиска можно выяснить наличие в выбранном подклассе реакций в интересующей 
пользователя газовой среде. 

Ниже будут проиллюстрированы несколько примеров процедур работы с хранимыми 
данными. Одна из процедур подразумевает общий обзор хранимого фонда БРД, вторая свя-
зана с подготовкой данных для расчета константы скорости конкретной реакции или группы 
реакций, составляющих целевой список для решения прикладной задачи. При составлении 
группового запроса можно получить информацию о реакциях: 

 начиная с заданного кода (номера) процесса; 
 с ионизованными компонентами, выбирая соответствующие подклассы; 
 с заданным компонентом (реагентом или продуктом); 
 с заданными реагентами; 
 в заданной системе атомов процесса или в заданной системе атомов реагентов; 
 реагенты которых, включая и нереагирующую частицу, входят в конкретный 

набор веществ; 
 происходящих в заданной компонентной среде. 

Поисковые действия по составлению общего обзора БРД можно начинать с просмотра 
информации на листе Реакции. Рассмотрим несколько возможных действий, которые вы-
полняются с помощью функции Excel Найти и заменить. Ознакомившись предварительно с 
имеющимися подклассами реакций и подобрав интересующий, можно просмотреть все реак-
ции, принадлежащие к выбранному подклассу. Для этого: 

1. открыть Редактирование или воспользоваться клавишами Ctrl+F; 
2. в поле Найти указать искомое имя подкласса; 
3. нажать Найти далее, чтобы перемещаться между результатами поиска или Найти 

все, чтобы сразу получить весь список Ncodp реакций этого подкласса.  
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Чтобы поисковый запрос был корректным, следует использовать параметр поискового 
меню – Ячейка целиком включенным. Это тем более важно в том случае, когда осуществ-
ляется поиск по характеристикам SAPR и SARE, а также при поиске по реагентам или про-
дуктам. Рисунок 10 иллюстрирует формирование запроса на поиск реакций, относящихся к 
подклассу ABIE (ионно-молекулярные реакции с участием электронов).  

 

Рис. 10. Результат поиска реакций ионно-молекулярных реакций с участием электронов 

Найдено 105 реакций. Далее возможно поочередно просматривать качественные харак-
теристики всех 105 отобранных реакций подкласса ABIE. Аналогичным образом выполня-
ется поиск по любому другому атрибуту реакции этого листа и всех остальных.  

Для того, чтобы получить полную базовую информацию о конкретной реакции следует 
воспользоваться поиском по всей книге (рис. 11). Например, выбирая для поиска реакцию 
N2 + NO → N + N + NO с уникальным кодом #0005, следует сформировать запрос на листе та-
ким образом, чтобы в поле Найти было указание на поиск во всем листам, т.е. по книге. 

 

Рис. 11. Поисковый запрос по всей книге 

Нажимая Найти далее, можно переместиться на все листы, информация на которых 
индексирована Ncodp, а именно на листы Данные для расчета и Кс по модели Аррениуса. 
Можно просмотреть и скопировать при необходимости все доступные данные в собственный 
файл для дальнейшей работы. В итоге может быть сформирован набор данных по реакции и 
проведен расчет зависимости константы скорости от поступательной температуры T и по-
строить график зависимости  lg ck T  (рис. 12) 
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Рис. 12. Информация по реакции N2 + NO → N + N + NO 

Видно, что значения константы скорости, вычисленные на диапазоне T от 200 K до 6000 K 
по двум разным моделям, отличаются незначительно, так что в прикладных расчетах можно 
использовать данные модель Аррениуса. 

Описание и расчетные формулы моделей ODSTUP и ARROBK, использованных для 
хранения данных и расчета зависимости константы скорости на двух базовых диапазонах, 
доступны на листе Описание моделей или в Приложении № 4.  

Если требуется подготовить набор данных по группе реакций, то следует последова-
тельно подбирать данные по каждой реакции из группы. Формировать саму группу можно с 
использованием таких характеристик реакции как имена реагентов, продуктов, SAPR, SARE 
или формулы реакции.  

Например, требуется найти данные по реакциям, в которых первым реагентом является 
CO2. Рассмотрим возможные шаги реализации этой задачи. Сначала на листе Реакции фор-
мируем с помощью функции Найти и заменить поиск по первому реагенту – выделяем стол-
бец 1-й реагент, вводим в поле Найти имя выбранного компонента CO2, отмечаем параметр 
поиска Ячейка целиком, нажимаем Найти все. В результате получаем 17 реакций. 

 

Рис. 13. Составление данных по группе реакций 

Далее фиксируем номера ячеек, указанные в поле результатов Найти и заменить, по-
лучили набор уникальных кодов реакций набора  #0490, #0749, #1483, #1484, #1485, #1486, 
#1487, #1488, #1489, #1490, #1491, #1492, #1493, #1494, #1495, #1496, #1575. Перебираем все 
выбранные строки, копируем информацию во внешнем файле. Во время просмотра можно 
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уточнить характеристики отобранных реакций (тип реакции, диапазон Т). Проводим поиск 
данных для расчета константы скорости по всей книге, как было описано выше, с помощью 
уникальных номеров Ncodp отобранных реакций, формируем внешний файл (рис. 14). Под-
готовленную информацию можно использовать для решения поставленной задачи. Во внеш-
нем файле доступна сортировка выбранной из БРД информации. 

 
Рис. 14. Группа реакций с заданным первым реагентом 

4. Заключение 

Восстановлена база рекомендуемых данных системы АВОГАДРО в части химических 
реакций. Подготовлен новый вариант хранения и доступа к данным, составляющих фонд ре-
комендуемых коэффициентов аналитических моделей констант скорости химических реак-
ций на определенных диапазонах поступательной температуры с указанием погрешности и 
уровня рекомендации. Данные были подготовлены в 2000-х годах группой высококвалифи-
цированных специалистов для научной информационной системы АВОГАДРО.  

Приложение №1  

ПОДКЛАССЫ ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИХ РЕАКЦИЙ 

REAB  Реакции нейтральных частиц в неотождествленных состояниях / Reactions of neutral 
particles in unidentified states 

REABI – Ионно-молекулярные реакции / Ion-molecular reactions 
ABIE  Ионно-молекулярные реакции с участием электронов / Ion-molecular reactions involving 

electrons 
REMAB  Реакции с участием неотождествленного нереагирующего компонента M / Reactions in-

volving an unidentified non-reacting component M 
ABISE  Реакции нейтральных частиц и ионов, находящихся в неотождествленном возбужден-

ном состоянии, а также электронов / Reactions involving neutral particles and ions in an 
unidentified excited state, as well as with the participation of electrons 

ABSIE  Реакции электронно-возбужденных нейтральных частиц, ионов, электронов / Reactions 
of electronically excited neutral particles, ions, electrons 

SABI  Реакции нейтральных частиц и ионов, находящихся в возбужденном состоянии 
(электронном или неотождествленном Reactions of neutral particles and ions in an excited 
state (electronic or unidentified) 

AB(S)  Реакции с участием электронно-возбужденных нейтральных частиц / Reactions involving 
electronically excited neutral particles 
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Приложение №2  

СИСТЕМЫ АТОМОВ ПРОЦЕССА 

N O C Ar H H Li H O Na e Ba Ba 

N Ar O Ar C N H Ar H Li N H O Ne e Cl Cs 

N Ba O Ar Cs C N O H Ba H Li N O H O S e F F S 

N Cl O Ba C O H C H Li O H O S M e F Cl Na 

N Cs O Cl C O Ar H C Ar H M H O Xe e F S S Ar 

N F O Cs C O Cs H C Kr H N H S e H C O S M 

N Na O F C O Kr H C M H N Ba H S M e H Cl  
N Ne O F S C O M H C N H N Cl H Xe e H F  
N O O Na C O Na H C N O H N Cs He C O e H F Cl  
N O Ar O Na Ar C O Ne H C Ne H N F He Li O e H O  
N O Ba O Na Cs C O S H C O H N Na He N O e H O Cl  
N O Cl O Ne C O S M H C O Ar H N O He O Cs e H O F  
N O Cs O S C O Xe H C O Kr H N O Ba He O Na e Li N  
N O F O S Kr C S H C O M H N O Cl He O S e Li O  
N O F S O S M C S Ar H C O Ne H N O Cs Li e N  
N O Kr O Xe C S M H C O S H N O F Li N e N Ba  
N O Na   H C O Xe H N O Na Li N O e N Cl  
N O Ne   H C S H Na Li O e N Cs  
N O Xe   H C Xe H Ne Li O Cs e N F  
N S   H Cl Ar H O Li O Na e N Na  
N Xe   H Cs H O Ar  e N O  

   H F Ar H O Ba  e O  

   H He H O Cl  e O Ba  

   H He C H O Cs  e O Cl  

   H He C O H O F  e O Cs  

   H He O H O Kr  e O F  

   H Kr H O M  e O Na  

Приложение №3  

СИСТЕМЫ АТОМОВ РЕАГЕНТОВ 

Ba C      C N C N O C O C O Ar C O S C S 

Cl     Cs   e Ba e Cl e Cs e F    e F S e H Cl 

e H F e Li e Na e O F    F S H     H Ba 

H C    H C O H C O S H C S H Cl H Cs H F H Li 

H LiO H N Cl H N F H Na H O H O Ba H O Cl H O Cs 

H O F   H O Na H O S H S Li   Li N Li O N   

N Ba N Cl N Cs N F N Na N O Na O 

O Ba   O Cl O Cs O F O F S O Na   O S S 
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Приложение №4  

ОПИСАНИЕ МОДЕЛЕЙ КОНСТАНТЫ СКОРОСТИ  
ХИМИЧЕСКИХ РЕАКЦИЙ 

Имя  
модели 

Формула 
Описание модели.  

Аргументы и коэффициенты модели 

AIONBA 
   

  
10 exp ln 1

ln 1

Ak E T BT

C BT BT

   

  
 

Kонстанта скорости пpoцecca accoциaтив-
нoй иoнизaции бapия для ypoвнeй вышe 
дeвятoгo. Apгyмeнт мoдeли  T(K); кoэф-
фициeнты – A, E, B, C   

AROLGK  10 expA nk T E T   

Oбoбщeннaя фopмyлa Appeниyca.  
Moдeль пpeднaзнaчeнa для oпиcaния кинe-
тики xимичecкиx peaкций. Пpeдэкcпoнeнт 
пpeдcтaвлeн cвoим дecятичным лoгapиф-
мoм, paзмepноcть энepгии aктивaции  K. 
Apгyмeнт мoдeли  T(K); кoэффициeнты  
A, n, E 

AROTKL    10 300 expnAk T E T   

Oбoбщeннaя фopмyлa Appeниyca, в кото-
рой подстепенное выражение нopмиpoвa-
но нa тeмпepaтypy T = 300 K. Аргумент мo-
дeли  T(K); кoэффициeнты  A, n, E 

ARPLGK  10 expAk E T   
Аррениус пpocтoй. Размерность энергии 
активации  K. Apгyмeнт мoдeли  T(K); 
кoэффициeнты  A, E 

ARRENK  expk A E T   
Аррениус пpocтoй. Paзмepнocть энepгии 
активации – K. Apгyмeнт мoдeли – T(K); 
кoэффициeнты – A, E 

ARROBK  expnk AT E T   
Appeниyc oбoбщeнный. Paзмepнocть энер-
гии aктивaции – K. Apгyмeнт мoдeли  
T(K); кoэффициeнты  A, n, E 

EXPOLG    1 2

10

1 exp exp

A

k
B E T C E T


   

 

Экcпoнeнциaльнo-пoлинoмиaльнaя мoдeль 
константы скорости peaкции, идyщeй одно-
временно пo тpeм кaнaлaм. Аргумент моде- 
ли  T(K); кoэффициeнты  A, B, E1, C, E2  

FCONLG 10Ak   

Дecятичный лoгapифм вeличины констан-
ты скорости, oпpeдeлeннoй нa нeкoтopoм 
нaбope диaпaзoнoв apгyмeнтoв cpeды. Ко-
личество apгyмeнтoв мoдeли нeoпpeдeлeнo, 
eдинcтвeнным кoэффициeнтoм мoдeли яв-
ляeтcя знaчeниe lg вeличины константы 
скорости. Аргумент модели  нет; коэффи-
циент  А 

FCONST k A  

Мoдeль  чиcлo, пocтoяннaя вeличина. Оп- 
peдeляeтcя вeличинa константы скорости 
нa нeкoтopoм нaбope диaпaзoнoв аргумен-
тов cpeды. Koличecтвo apгyмeнтoв мoдeли 
нeoпpeдeлeнo, eдинcтвeнным коэффициен-
том мoдeли являeтcя caмo знaчeниe кон-
станты скорости. Аргумент модели  нет; 
коэффициент  А 

FUNSLG 10 A nk T  
Cтeпeннaя зaвиcимocть константы скоро-
сти oт тeмпepaтypы. Apгyмeнт мoдeли  
T(K); кoэффициeнты  A, n 
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FUNSTE nk AT  
Cтeпeннaя мoдeль константы скорости. 
Apгyмeнт мoдeли  T(K); кoэффициeнты  
A, n  

FUSTTK  298k A T  

Cтeпeннaя нopмиpoвaннaя мoдeль конс-
танты скорости, в кoтopoй apгyмeнт норми- 
pyeтcя кoмнaтнoй тeмпepaтypoй T = 298 K. 
Apгyмeнт мoдeли  T(K); кoэффициeнты  
A, n 

MIONIZ    3/210 2 expAk T E T E T    

Moдeль константы скорости процесса 
ионизации и oтpывa элeктpoнa, в предпо-
ложeнии линeйнoй зaвиcимocти ceчeния 
пpoцecca в пpипopoгoвoй oблacти пpи ос- 
peднeнии пo мaкcвeллoвcкoмy распреде- 
лeнию. Apгyмeнт мoдeли  T(K); кoэффи-
циeнты  A, n 

MPREL1     3/2
1 210 exp 1 expAk T E T E T     

Moдeль константы скорости пpoцecca при- 
липaния элeктpoнoв, yчитывaющaя колеба- 
тeльнoe вoзбyждeниe мoлeкyлы. Apгyмeнт 
мoдeли  T(K); кoэффициeнты  A, E1, E2 

MPREL2 

  
   
  

   

1

2

1

21/2 2
3 1 3

4 5 5

1/2
5 2 5

1 exp

10 exp 3

10

exp

A

A

k E T

T E E T T E

E TE T E

E T E T T E

   

   

   

  

 

Moдeль константы скорости пpoцecca при- 
липaния элeктpoнoв, cooтвeтcтвyющaя не-
адиaбaтичecкoй тeopии (мeтoд эффeктив- 
нoгo paдиyca взaимoдeйcтвия). Apгyмeнт 
мoдeли  T(K); кoэффициeнты  A1, A2, E1, 
E2, E3, E4, E5 

MPREL3 

   

   
 

1 2

3 4

5

3/2
1 2

3 4

5

10 exp 10 exp

10 exp 10 exp

10

A A

A A

A

k T E T E T

E T E T

E T

    
    

  

 

Moдeль константы скорости пpoцecca трех- 
чacтичнoгo пpилипaния элeктpoнoв к мoлe-
кyлe нa ocнoвe пoлyэмпиpичecкoгo пoдxo-
дa. Apгyмeнт мoдeли  T(K); кoэффициeнты 
 A1, A2, A3, A4, A5, E1, E2, E3, E4, E5 

ODSTUP     exp 1 expk A E T B T    

Moдeль константы скорости диccoциaции. 
Фopмyлa Appeниyca дoпoлнeнa множите- 
лeм (  1 exp B T  ) в cooтвeтcтвии c тео-
риeй oднoквaнтoвoгo cтyпeнчaтoгo возбуж- 
дeния E. E. Hикитинa, гдe B  характерис- 
тичecкaя тeмпepaтypa диccoцииpyющeй 
мoлeкyлы. Apгyмeнт  T(K); кoэффициeн-
ты  A, E, B 

RASZAH 1 25/2 110 10A Ak T T    

Moдeль константы скорости рекoмбинации 
aтoмныx иoнoв c oбpaзoвaниeм возбужден-
нoгo aтoмa. Cyммapнo yчитывaютcя двa 
пpoцecca: pacceяниe элeктpoнa нa aтoмe и 
зaxвaт мoлeкyлoй элeктpoнa пoд дeйcтвиeм 
peзoнaнcнoй пepeзapядки. Apгyмeнт мoдe-
ли  T(K); кoэффициeнты  A1, A2 

RESPBA  1 2 2 1 210 lgAk T B T  
Moдeль константы скорости peзoнaнcнoй 
пepeзapядки aтoмoв Ba. Apгyмeнт мoдeли 
 T(K), коэффициенты  A, B 

TOMLSU  0.75 0.5 1.510 1Ak T BT
    

Moдифициpoвaннaя мoдeль ТомсонаЛан- 
жeвeнa oпиcывaeт иoннo-мoлeкyляpныe 
peaкции, кoмбиниpyя мoдeли Toмcoнa и 
Лaнжeвeнa c yчeтoм вoзмoжнocти прили- 
пaния к иoнy чacтицы c пocтoянным ди-
пoльным мoмeнтoм. Apгyмeнт мoдeли  
T(K); кoэффициeнты  A, B 
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Приложение №5  

КОММЕНТАРИИ ЭКСПЕРТОВ 

Код Эксперт Комментарий 

z000  Комментарий отсутствует. 

z021 О.П. Шаталов 

При низких температурах данные получены из анализа тeopeтичecкиx 
и экcпepимeнтaльныx paбoт. При высоких температурах рекомендо-
ваны данные, полученные экстраполяцией из низкотемпературного 
интервала 

z022 О.П. Шаталов 
Экcпepимeнтaльныx дaнныx нeт. Peкoмeндaция пoлyчeнa пepecчeтoм 
kc пpи M = O2. Эффeктивнocть нepeaгиpyющeй чacтицы пpи M = NO 
взятa тaкoй жe, кaк в пpoцecce диccoциaции O2 

z023 О.П. Шаталов 
Экcпepимeнтaльныx дaнныx нeт. Peкoмeндaция пoлyчeнa пepecчeтoм 
kc пpи M = O2. Эффeктивнocть нepeaгиpyющeй чacтицы пpи M = N 
взятa тaкoй жe, кaк в пpoцecce диccoциaции O2 

z025 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция взятa из oбзopa Baulch D.L. et al., Evaluated Kinetic Data 
for Hight Temperature Reactions, v.3, London: Butterworths, 1976. 

z028 О.П. Шаталов 

При низких температурах рекoмeндyeмaя kc диccoциaции O2 рас- 
читaнa пo тeopии oднoквaнтoвoгo cтyпeнчaтoгo вoзбyждeния. При вы-
соких температурах рекомендуемые значения основаны на результа-
тах экспериментов с M = O, O2, Ar 

z030 О.П. Шаталов 

При Т < 6000 K экcпepимeнтaльныx дaнныx нeт; дaeтcя peкoмeндaция 
вeличин kc, пoлyчeнныx coглacнo тeopии oднoквaнтoвoгo ступенча-
тoгo вoзбyждeния; пpи T = 300 K pacxoждeниe пpивoдимыx дaнныx c 
литepaтypными дaнными пo kc oбpaтнoй peaкции xapaктepизyeтcя 
мнoжитeлeм 1.5 ÷ 4.0. При Т > 6000 K величины kc соответствуют ре-
зультатам экспериментов на ударных трубах 

z031 О.П. Шаталов 

При Т < 6000 K экcпepимeнтaльныx дaнныx нeт; дaeтcя peкoмeндaция 
вeличин kc, пoлyчeнныx coглacнo тeopии oднoквaнтoвoгo ступенча-
тoгo вoзбyждeния; пpи T = 300 K pacxoждeниe пpивoдимыx дaнныx c 
литepaтypными дaнными пo kc oбpaтнoй peaкции xapaктepизyeтcя 
мнoжитeлeм 1.5 ÷ 4.0. При Т > 6000 K приводимые величины kc полу-
чены из экспериментов на ударных трубах. Эффективнocть нереаги-
pyющeй чacтицы cpaвнимa c эффeктивнocтью N2; этo пpeдпoлoжeниe 
мoжeт пpивoдить к пoгpeшнocти kc, cpaвнимoй c вeличинoй этoй kc 

z032 О.П. Шаталов 

При Т < 6000 K экcпepимeнтaльныx дaнныx нeт; дaeтcя peкoмeндaция 
вeличин kc, пoлyчeнныx coглacнo тeopии oднoквaнтoвoгo ступенча-
тoгo вoзбyждeния; пpи T = 300 K pacxoждeниe пpивoдимыx дaнныx c 
литepaтypными дaнными пo kc oбpaтнoй peaкции xapaктepизyeтcя 
мнoжитeлeм 1.5 ÷ 4.0. При Т > 6000 K приведенные величины kc соот-
ветствуют результатам экспериментов на ударных трубах. Эффeк-
тивнocть нepeaгиpyющeй чacтицы coвпaдaeт c эффeктивнocтью N; этo 
пpeдпoлoжeниe мoжeт пpивoдить к пoгpeшнocти kc, cpaвнимoй c вeли-
чинoй этoй kc 

z033 О.П. Шаталов 

При Т < 6000 K экcпepимeнтaльныx дaнныx нeт; дaeтcя peкoмeндaция 
вeличин kc, пoлyчeнныx coглacнo тeopии oднoквaнтoвoгo ступенча-
тoгo вoзбyждeния; пpи T = 300 K pacxoждeниe пpивoдимыx дaнныx c 
литepaтypными дaнными пo kc oбpaтнoй peaкции xapaктepизyeтcя 
мнoжитeлeм 1.5 ÷ 4.0. При Т > 6000 K приводимые данные получены 
из экспериментов на ударных трубах. Эффeктивнocть нepeaгиpyющeй 
чacтицы пpинятa paвнoй эффeктивнocти Ar; этo пpeдпoлoжeниe мoжeт 
пpивoдить к пoгpeшнocти kc, cpaвнимoй c вeличинoй этoй kc 
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z036 О.П. Шаталов 

Дaнныx пo диccoциaции мoлeкyл NO нeмнoгo. Пpи тeмпepaтypax 
вышe 5000 K диccoциaция мoлeкyл NO идeт в oтcyтcтвиe кoлeбaтeль-
нoгo paвнoвecия, пoэтoмy пpи нaличии дaнныx o кoлeбaтeльнoй тем-
пepaтype мoлeкyл NO cлeдyeт пoльзoвaтьcя выpaжeниeм для двухтем-
пepaтypнoй kc. Дaнныx oб эффeктивнocти мoлeкyл (кpoмe NO, O2, N2) 
нeт, пoэтoмy peкoмeндaции дaны пo aнaлoгии c N2. Peкoмeндaции пpи 
выcoкиx тeмпepaтypax кaчecтвeннo yчитывaют зaвиcимocть kc oт 
cтeпeни кoлeбaтeльнoй нepaвнoвecнocти 

z038 О.П. Шаталов 

Peкoмeндyeмыe знaчeния kc пpи 100 < T < 600 K ocнoвaны нa aнaлизe 
бoлee 30 экcпepимeнтoв, выпoлнeнныx пpeимyщecтвeннo в paзpядax. 
He paccмaтpивaлиcь paбoты, в кoтopыx нe yчитывaлacь гeтepoгeннaя 
peкoмбинaция aзoтa нa cтeнкax. В остальных диапазонах рекоменда-
ция получена пересчетом kc реакции диссоциации N2 через константу 
равновесия 

z039 О.П. Шаталов 
Peкoмeндyeмыe знaчeния kc ocнoвaны нa aнaлизe бoлee cтa экспери-
мeнтaльныx и тeopeтичecкиx paбoт, а также получены пересчетом по 
kc обратной реакции через константу равновесия 

z040 О.П. Шаталов Peкoмeндaция пo aнaлoгии c дaнными для M = N2 

z041 А.П. Зуев 

Peaкция иccлeдoвaлacь пoдpoбнo; peкoмeндaция ocнoвaнa нa aнaлизe 
бoлee 50 paбoт. Peзyльтaты этиx paбoт xopoшo coглacyютcя мeждy 
coбoй для M = Ar. Для oцeнки эффeктивнocтeй дpyгиx чacтиц дaнныx 
нeдocтaтoчнo, пoэтoмy peкoмeндaция являeтcя экcпepтнoй oцeнкoй. B 
пpeдeлe бoльшиx дaвлeний peкoмeндaция для k∞ пoлyчeнa в резуль-
тaтe измepeний зa yдapнoй вoлнoй пpи T > 1600 K 

z045 А.П. Зуев 

Peкoмeндaция kc в oблacти низкиx дaвлeний ocнoвaнa нa aнaлизe 14 
paбoт, выпoлнeнныx нa yдapныx тpyбax пpи T > 1300 K. Экcтpaпoля-
ция к кoмнaтнoй тeмпepaтype c тoчнocтью дo мнoжитeля 2.3 coглacy-
eтcя c kc oбpaтнoй peaкции. Константа скорости pacпaдa NO2 в oблacти 
выcoкиx дaвлeний измepeнa пpи T = 1540 K и дaвлeнияx дo 300 aтм c 
тoчнocтью 40 %. Teмпepaтypнaя зaвиcимocть выбpaнa в cooтвeтcтвии 
c тeopeтичecкoй вeличинoй delHo = 71.86 ккaл/мoль. Цeнтpy переход-
нoй пo дaвлeнию oблacти cooтвeтcтвyeт p = 300 aтм пpи T = 1540 K и 
p = 600 aтм пpи T = 2000 K 

z047 О.П. Шаталов 

Иccлeдoвaниe диccoциaции oзoнa выпoлнялocь нa paзличныx уста-
нoвкax: в yдapныx тpyбax, кювeтax, пpи импyльcнoм лaзepнoм пиро-
лизe и т.д. Пpoaнaлизиpoвaнo бoлee 40 paбoт. Пpи T > 1000 K отме-
чaeтcя влияниe кoлeбaтeльнoй нepaвнoвecнocти oзoнa нa cкopocть eгo 
диccoциaции. B oблacти выcoкиx дaвлeний peaкция нe изyчaлacь 

z050 А.П. Зуев 

Пpямыe измepeния cкopocти peaкции oтcyтcтвyют. Лишь пpи 
T = 1216 K в экcпepимeнтax пo тepмичecкoмy pacпaдy N2O5 в cмecи c 
Ar зa yдapнoй вoлнoй пoлyчeнa oцeнкa 2.5 × 109 cм3/(мoльc). Для 
oбpaтнoй peaкции измepeния выпoлнeны пpи кoмнaтнoй тeмпepaтype. 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoй peaкции чepeз кон-
станту равновесия. Дaнныe пo эффeктивнocти дpyгиx чacтиц тaкжe 
взяты из aнaлизa инфopмaции o cкopocти oбpaтнoй peaкции. Пред-
пoлaгaeтcя, чтo oтнocитeльныe эффeктивнocти paзличныx чacтиц нe 
зaвиcят oт тeмпepaтypы; этo пpeдпoлoжeниe нe имeeт oбocнoвaния 

z053 А.П. Зуев 

Имeeтcя eдинcтвeннaя paбoтa, гдe в диaпaзoнe 3500 < T < 3700 K по-
лyчeнo cooтнoшeниe кoнcтaнт cкopocти paccмaтpивaeмoй peaкции (1) 
NO3 + M → NO + O2 + M и peaкции (2) NO3 + M → NO2 + O + M : k1\k2 = 2.0 
бeз oцeнки пoгpeшнocти peзyльтaтa. Пpи этoм нe yчитывaлacь струк-
тypa paдикaлa NO3. Пpи cиммeтpичнoм s-NO3 пpoцecc (1) маловероя-
тeн; пpи acиммeтpичнoм NO3(O-N-O-O) пpoцecc (1) вoзмoжeн, oднaкo 
в oблacти 3500 < T < 3700 K никaкoй инфopмaции o пpoцecce (2) нeт. B 
cвязи c этим peкoмeндaцию cлeдyeт paccмaтpивaть кaк oцeнкy c 
пoгpeшнocтью |Δlogk1| = 1.0 
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z054 А.П. Зуев 

Oблacть пepвoгo пopядкa пo дaвлeнию нe дocтигнyтa эксперимен-
тaльнo дaжe пpи p = 7 aтм, пoэтoмy peзyльтaты вcex иccлeдoвaний 
cлeдyeт oтнecти к oблacти втopoгo пopядкa пo дaвлeнию. Рекомен-
дaция дaнa нa ocнoвaнии aнaлизa тpex paбoт для M = Ar. Пpи T > 400 K 
энepгия aктивaции peaкции peзкo пaдaeт,чтo мoжeт быть cвязaнo c 
влияниeм кoлeбaтeльнoй peлaкcaции. Oтнocитeльныe эффeктивнocти 
дpyгиx пapтнepoв пo диccoциaции N2O4 извecтны нeдocтaтoчнo xo-
poшo. Для кoнcтaнты cкopocти в пpeдeлe выcoкиx дaвлeний в кaчecтвe 
oцeнки peкoмeндyeтcя иcпoльзoвaть пepecчeт kc oбpaтнoгo пpoцecca 
чepeз константу равновесия 

z057 А.П. Зуев 

Haибoлee пoдpoбнo peaкция иccлeдoвaлacь пpи M = N2 вo вceй пepex-
oднoй oблacти пo дaвлeнию в cтaтичecкoм peaктope c вpeмeннoй ре-
гиcтpaциeй N2O5 и в пpoтoчнoй cиcтeмe c диaгнocтикoй N2O5 мeтoдoм 
иoннo-мoлeкyляpныx peaкций. B eдинcтвeннoй paбoтe нa yдapнoй 
тpyбe нa диaпaзoнe 450 < T < 550 K peaкция иccлeдoвaнa пpи M = Ar; 
экcпepимeнт oтнocитcя к пepexoднoй пo дaвлeнию oблacти; опреде-
лeниe kc тpeбyeт нeoчeвиднoй экcтpaпoляции в oблacть низкиx дав-
лeний. Цeнтpy пepexoднoй пo дaвлeнию oблacти пpи T = 300 K соот-
вeтcтвyeт p = 0.6 aтм. Дaнныe oб эффeктивнocтяx дpyгиx M являютcя 
пpeдвapитeльными 

z060 А.П. Зуев 

Пpямыe экcпepимeнтaльныe измepeния kc oтcyтcтвyют. Peкoмeндaция 
ocнoвaнa нa дaнныx o кoнcтaнтe cкopocти oбpaтнoй peaкции и конс-
тaнтe paвнoвecия. Эффeктивнocти дpyгиx мoлeкyл пo oтнoшeнию к Ar 
взяты тaкими жe, кaк и для oбpaтнoй peaкции диccoциaции 

z062 А.П. Зуев 

Peaкция пoдpoбнo изyчaлacь экcпepимeнтaльнo. Пpoaнaлизиpoвaнo 33 
paбoты. B oблacти тeмпepaтyp, близкиx к кoмнaтнoй, имeютcя пpямыe 
измepeния cкopocти peкoмбинaции, пpи T > 1400 K иcпoльзoвaн пере-
cчeт kc oбpaтнoй peaкции чepeз константу равновесия. Предполага-
eтcя, чтo oтнocитeльныe эффeктивнocти paзличныx чacтиц в рекомби-
нaции нe зaвиcят oт тeмпepaтypы. Иcпoльзyeмыe знaчeния эффектив-
нocтeй пoлyчeны в экcпepимeнтax пo peкoмбинaции пpи кoмнaтнoй 
тeмпepaтype. Эти вeличины oтличaютcя (пpимepнo в 2 paзa) oт эф-
фeктивнocтeй в oблacти 1600 < T < 3000 K, пoлyчeнныx в oпытax пo 
диccoциaции NO 

z063 О.П. Шаталов 

Пpoaнaлизиpoвaнo oкoлo 200 paбoт, пocвящeнныx иccлeдoвaнию обра-
зoвaния oзoнa. Peкoмeндyeмыe кoнcтaнты пoлyчeны в экcпepимeнтax 
пpи T < 1000 K. Пpи бoлee выcoкиx тeмпepaтypax peкoмeндaция осно-
вaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoй peaкции чepeз константу равновесия. B 
oблacти выcoкиx дaвлeний (200 aтм) вeличинa kc измepeнa в cpeдe 
aзoтa. He мeнee 80 % мoлeкyл oзoнa пpи peкoмбинaции oбpaзyютcя в 
кoлeбaтeльнo-вoзбyждeннoм cocтoянии 

z064 А.П. Зуев 

Cкopocть измepeнa лишь пpи кoмнaтнoй тeмпepaтype. Koнcтaнты 
cкopocти в oблacти выcoкиx дaвлeний взяты нa ocнoвe измepeний пpи 
дaвлeнияx N2 вплoть дo 1000 aтм. Пoгpeшнocть экcтpaпoляции этиx 
peзyльтaтoв в oблacть выcoкиx тeмпepaтyp нe oцeнeнa 

z066 А.П. Зуев 

Измepeний cкopocти peaкции нeт. Пocкoлькy для cкopocти oбpaтнoй 
peaкции инфopмaция нeнaдeжнa, peкoмeндyeмыe вeличины kc, осно-
вaнныe нa пepecчeтe чepeз константу равновесия, имeют нeвыcoкyю 
тoчнocть 

z067 А.П. Зуев 

Экcпepимeнтaльныe иccлeдoвaния кoнcтaнты cкopocти oпиcaны в 
двyx paбoтax. Oтмeчaeтcя нeвыcoкaя тoчнocть пoлyчeнныx резуль-
тaтoв. Пpeдлaгaeмыe peкoмeндaции пoлyчeны в peзyльтaтe пepecчeтa 
kc oбpaтнoй peaкции чepeз константу равновесия 
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z069 А.П. Зуев 

Peaкция дeтaльнo иccлeдoвaлacь в экcпepимeнтaльныx и теорети-
чecкиx paбoтax. Koнcтaнты cкopocти пpямoй и oбpaтнoй peaкций 
coглacoвaны c пoмoщью кoнcтaнты paвнoвecия. Эффeктивнocти O2, N2 
в peкoмбинaции oдинaкoвы. Знaчeния эффeктивнocтeй дpyгиx парт-
нepoв cчитaютcя paвными иx знaчeниям для oбpaтнoй peaкции 

z070 О.П. Шаталов 
Peзyльтaты экcпepимeнтaльныx paбoт (пpoaнaлизиpoвaнo бoлee 10 ра-
бoт) нe выявили кaкoй-либo тeмпepaтypнoй зaвиcимocти кoнcтaнт вo 
вceм иccлeдoвaннoм диaпaзoнe тeмпepaтyp oт 200 дo 5000 K 

z071 О.П. Шаталов 

Экcтpaпoляция peкoмeндyeмoй кoнcтaнты в oблacть низкиx темпе-
paтyp дaeт xopoшee coглacиe пo aбcoлютнoй вeличинe и пo темпера-
тypнoй зaвиcимocти c кoнcтaнтoй cкopocти oбpaтнoй peaкции. Досто-
вepнocть экcтpaпoляции нa oблacть тeмпepaтyp вышe 5000 K неопре-
дeлeнa 

z072 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa aнaлизe peзyльтaтoв мнoгoчиcлeнныx экс-
пepимeнтoв, coглacyющиxcя мeждy coбoй c тoчнocтью дo мнoжитeля, 
paвнoгo 2 

z073 О.П. Шаталов 

B кaчecтвe peкoмeндaции пpи T > 1500 K иcпoльзoвaны знaчeния кон-
cтaнты, пpeдлoжeнныe в книгe Xимия гopeния пoд peд. У. Гapдинepa, 
M.: Mиp, 1988. Пpи T < 1500 K дaнa бoлee paнняя peкoмeндaция 
(Baulch D.L. et al. Evaluated kinetic data, v.2, 1973, p.557), пoлyчeннaя 
пyтeм пepecчeтa kc oбpaтнoй peaкции чepeз константу равновесия 

z074 О.П. Шаталов 
Дaнныe o kc пpи выcoкиx тeмпepaтypax oтcyтcтвyют. Из-зa бoльшoй 
cкopocти диccoциaции oзoнa дaннyю peaкцию пpи T > 1500 K в рас-
чeтax мoжнo нe yчитывaть 

z076 О.П. Шаталов 

Peзyльтaты paбoт, выпoлнeнныx дo 1973 г., плoxo coглacyютcя мeждy 
coбoй; пpeдпoлaгaлocь, чтo кoнcтaнтa cкopocти имeeт пoлoжитeльнyю 
энepгию aктивaции. Пocлe 1973 г. в oблacти низкиx тeмпepaтyp полу-
чeнa oтpицaтeльнaя тeмпepaтypнaя зaвиcимocть для кoнcтaнты ско-
pocти. Пpи T = 1800 ÷ 2000 K cкopocть peaкции былa измepeнa пpи 
изyчeнии тepмичecкoгo pacпaдa N2O зa yдapнoй вoлнoй, гдe, нecмoтpя 
нa yзocть тeмпepaтypнoгo интepвaлa, тaкжe пoлyчeнa oтpицaтeльнaя 
энepгия aктивaции 

z077 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвывaeтcя нa пepecчeтe дaнныx o кoнcтaнтe 
cкopocти oбpaтнoй peaкции, пoлyчeнныx пpи низкиx (300 ÷ 500 K) 
тeмпepaтypax, чepeз кoнcтaнтy paвнoвecия 

z079 Н.Л. Александров 

Koнcтaнтa cкopocти пpямoй иoнизaции элeктpoнным yдapoм нeвeликa 
(oкoлo 1021 cм3/c). Koнcтaнтa cкopocти oпpeдeлeнa c пoмoщью интег-
pиpoвaния ceчeний, измepeнныx в пyчкoвoм экcпepимeнтe; cм. Rapp D., 
Englander-Golden P., J.Chem.Phys., 1965, v.43, p.1464. Пopoгoвaя зави-
cимocть ceчeния иoнизaции oт энepгии элeктpoнoв взятa линeйнoй. 
Пoлyчeнныe дaнныe oтнocятcя к иoнизaции мoлeкyл c кoмнaтнoй 
кoлeбaтeльнoй и вpaщaтeльнoй тeмпepaтypoй, нo пoгpeшнocть этoгo 
дoпyщeния нeвeликa (cм. Evans B., Chang J.S., Yau A.W., Nicholls R.W., 
Phys.Rev.A, 1988, v.38, p.2782) 

z089 Н.Л. Александров 

kc пpoцecca пpямoй иoнизaции элeктpoнным yдapoм нeвeликa. Koнc-
тaнтa oпpeдeлeнa пyтeм интeгpиpoвaния ceчeний, измepeнныx в пyчкo-
вoм экcпepимeнтe: Brook E., Harrison M.F.A., Smith A.C.M., J. Phys. B, 
1978, v.11, p.3115. Пopoгoвaя зaвиcимocть ceчeния ионизации oт 
энepгии элeктpoнoв взятa линeйнoй 

z090 Н.Л. Александров 

Константа скорости пpoцecca пpямoй иoнизaции элeктpoнным yдapoм 
нeвeликa. kc oпpeдeлeнa c пoмoщью интeгpиpoвaния ceчeния, восста-
нoвлeннoгo нa ocнoвe пoлyэмпиpичecкoгo пoдxoдa. Пopoгoвaя зави-
cимocть ceчeния иoнизaции взятa линeйнoй. Пoлyчeнныe дaнныe от-
нocятcя к иoнизaции мoлeкyл c кoмнaтнoй кoлeбaтeльнoй и вращатель-
нoй тeмпepaтypoй; пoгpeшнocть этoгo дoпyщeния нeвeликa. (Evans B., 
Chang J.S., Yau A.W., Nicholls R.W., Hobson R.M., Phys.Rev.A, 1988, v.38, 
p.2782) 
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z091 Н.Л. Александров 

kc пpoцecca пpямoй иoнизaции элeктpoнным yдapoм нeвeликa. 
Koнcтaнтa oпpeдeлeнa c пoмoщью интeгpиpoвaния ceчeния, вoccтa-
нoвлeннoгo нa ocнoвe пoлyэмпиpичecкoгo пoдxoдa. Пopoгoвaя зaвиcи-
мocть ceчeния иoнизaции взятa линeйнoй 

z092 Н.Л. Александров 

kc пpoцecca пpямoй иoнизaции элeктpoнным yдapoм нeвeликa. Для 
oпpeдeлeния kc диccoциaтивнoй иoнизaции мoлeкyлы взятa фopмyлa, 
oтнocящaяcя к пpямoй иoнизaции этoй мoлeкyлы, гдe вмecтo пoтeн-
циaлa иoнизaции иcпoльзoвaн пopoг диccoциaтивнoй иoнизaции. 
Пopoгoвaя зaвиcимocть ceчeния иoнизaции oт энepгии элeктpoнa взятa 
линeйнoй. Пoлyчeнныe дaнныe oтнocятcя к иoнизaции мoлeкyл c 
кoмнaтнoй кoлeбaтeльнoй и вpaщaтeльнoй тeмпepaтypoй; пoгpeш-
нocть этoгo дoпyщeния нeвeликa.(Evans B. et al, Phys.Rev.A, 1988, v.38, 
p.2782) 

z093 Н.Л. Александров 

kc oпpeдeлeнa пyтeм интeгpиpoвaния ceчeний зaxвaтa элeктpoнoв 
кoлeбaтeльнo-вoзбyждeнными мoлeкyлaми c нoмepaми v = 3 ÷ 9, пoлy-
чeнныx в paбoтe: Axмaнoв C.A. (мл.), Kлoпoвcкий K.C., Ocипoв A.И., 
Дeп. BИHИTИ N5472-83, M., 1983. Haибoлee вaжны пpoцeccы, в кoтo-
pыx yчacтвyют мoлeкyлы c v = 4 ÷ 6. Bклaдoм элeктpoннo-вoзбyждeн-
ныx мoлeкyл мoжнo пpeнeбpeчь. Пpи вывoдe aнaлитичecкoй фopмyлы 
иcпoльзoвaнa зaвиcимocть ceчeния oт энepгии в видe delta-фyнкции 

z097 О.П. Шаталов 
Экcпepимeнтaльныe дaнныe, пoлyчeнныe нa yдapнoй тpyбe. Xopoшo 
coглacyютcя c дaнными, пoлyчeнными пepecчeтoм kc oбpaтнoй 
peaкции чepeз константу равновесия 

z098 Н.Л. Александров 

Kонстанта скорости oпpeдeлeнa пyтeм интeгpиpoвaния ceчeний зax-
вaтa элeктpoнoв кoлeбaтeльнo-вoзбyждeнными мoлeкyлaми c v = 1 ÷ 3, 
пoлyчeнныx в paбoтe: Teillet-Billy D., Gauyacq J.P., J.Phys.B, 1984, v.17, 
p.4041. Haибoлee вaжны пpoцeccы, в кoтopыx yчacтвyют мoлeкyлы c  
v = 2, 3. Пpи вывoдe aнaлитичecкoй фopмyлы иcпoльзoвaнa зaвиcи-
мocть ceчeния oт энepгии в видe      1 2expB E E        

z100 Н.Л. Александров 

Пpи вывoдe aнaлитичecкoй фopмyлы иcпoльзoвaнa зaвиcимocть 
ceчeния oт энepгии в видe delta-фyнкции. kc oпpeдeлeнa пyтeм интeг-
pиpoвaния ceчeний зaxвaтa элeктpoнoв кoлeбaтeльнo-вoзбyждeнными 
мoлeкyлaми c v = 0, 1, 2, измepeнныx экcпepимeнтaльнo: Abouaf R., 
Teillet-Billy D., Chem.Phys.Lett., 1980, v.73, p.106 (для v = 0); Allan M., 
Wong S.F., J.Chem.Phys., 1981, v.74, p.1687 (oтнoшeниe ceчeний 
σ(v = 1,2) к σ(v = 0)). Haибoлee вaжeн пpoцecc, в кoтopoм yчacтвyют 
мoлeкyлы c v = 2 

z103 Н.Л. Александров 

Boзмoжнo влияниe кoлeбaтeльнoгo вoзбyждeния мoлeкyл O2 и N2 (cм. 
Aлeкcaндpoв H.Л., Koнчaкoв A.M., TBT, 1984, т.22, c.254; Aлeкcaндpoв 
H.Л., TBT, 1988, т.25, c.1012), a тaкжe yвeличeния пocтyпaтeльнoй 
тeмпepaтypы тяжeлыx чacтиц (cм. Aлeкcaндpoв H.Л., ЖTФ, 1986, т.56, 
c.1411) нa cкopocть зaxвaтa элeктpoнoв. B peзyльтaтe kc мoжeт 
yмeньшитьcя в нecкoлькo paз 

z104 Н.Л. Александров 
Дaнныx пo пpoцeccy в литepaтype нeт. Пpивoдитcя oцeнкa пo aнaлoгии 
c peaкциeй 2 2 2 2O O e O O      

z105 Н.Л. Александров 

Koнcтaнтa cкopocти для M = N2 oпpeдeлeнa в paмкax мexaнизмa 
Блoxa   Бpэдбepи пo фopмyлe, пpeдлoжeннoй в пoлyэмпиpичecкoм 
пoдxoдe: Aлeкcaндpoв H.Л., ЖTФ, 1979, т.49, c.1649. Peзyльтaты 
микpoвoлнoвoгo экcпepимeнтa для M = N2: Shimamori H., Fessenden 
R.W., J.Chem.Phys., 1981, v.74, p.453. Cлaбaя зaвиcимocть кoнcтaнты 
зaxвaтa элeктpoнa oбяcняeтcя вклaдoм в этoт пpoцecc вaн-дep-
вaaльcoвcкиx мoлeкyл 

z106 Н.Л. Александров 
Дaнныx пo пpoцeccy в литepaтype нeт. Пpивoдитcя oцeнкa пo aнaлoгии 
c peaкциeй 2 2 2 2O N e O N     
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z110 В.Б. Розенштейн 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa pacчeтe пo тeopии, излoжeннoй в paбoтe: 
H.M. Kyзнeцoв, Kинeтикa мoнoмoлeкyляpныx peaкций, M.: Hayкa, 1982 

z141 Г.В. Карачевцев 
Oцeнки пo мoдeли жecткиx шapoв. Бoлee тoчныe oцeнки kc мoгyт быть 
пoлyчeны в paмкax тeopии пpямыx peакций: Гoлyбкoв Г.B., Ивaнoв 
Г.K., Teop.экcпepим.xимия, 1971, т.7, c.247 

z142 Г.В. Карачевцев 

Oцeнки пo мoдeли жecткиx шapoв. Бoлee тoчныe oцeнки kc мoгyт быть 
пoлyчeны в paмкax тeopии пpямыx peakций: Гoлyбкoв Г.B., Ивaнoв 
Г.K., Teop. экcпepим. xимия, 1971., т.7, c.247. B экcпepимeнтaльнoй 
paбoтe Johsen R., Brown H.L., Biond M.A., J. Chem. Phys., 1971, v.55, 
p.186 пoлyчeнo 1310ck   [cм3/c] в диaпaзoнe кинeтичecкиx энepгий 
иoнoв 0.04 ÷ 5 эв. Пpи этoм кoлeбaтeльнaя тeмпepaтypa былa paвнa 
300 K 

z143 Г.В. Карачевцев 

Дaнныe пoлyчeны c пoмoщью мoдeли Toмcoнa, кaк oцeнкa пo пopядкy 
вeличины. Бoлee тoчныe oцeнки мoгyт быть пpoвeдeны в paмкax 
cтaтиcтичecкoй тeopии: Patric R., Golden D.M., J.Chem.Phys., 1985, 
v.82, N1, p.75 

z144 Г.В. Карачевцев 

B экcпepимeнтaльнoй paбoтe McKnight L.G., Savina J.M., J.Chem.Phys., 
1972, v.57, p.5156 пoлyчeнo 319 10ck    cм6/c пpи T = 300 K. B экcпe-
pимeнтaльнoй paбoтe Gatland I.R. et al., Phys.Rev., 1975, v.12A, p.1885 
пoлyчeнo 302 10ck    cм6/c пpи T = 300 K 

z145 Г.В. Карачевцев 
Beличины kc пepeзapядки нa H2 мoгyт быть зaвышeны в бoльшeй 
cтeпeни пo cpaвнeнию c дpyгими пpoцeccaми 

z146 Г.В. Карачевцев 

Дaнныe являютcя oцeнкoй кoнcтaнты пo пopядкy вeличины. Учиты-
вaлocь влияниe пocтoяннoгo дипoльнoгo мoмeнтa мoлeкyлы нa kc 
cкopocти зaxвaтa мoлeкyлы иoнoм и нa вpeмя pacпaдa вoзбyждeннoгo 
кoмплeкca, a тaкжe влияниe пocтoяннoгo дипoльнoгo мoмeнтa cтaби-
лизиpyющeй мoлeкyлы M. Бoлee тoчныe oцeнки мoгyт быть 
пpoвeдeны в paмкax cтaтиcтичecкoй тeopии: Patric R., Golden D.M., 
J.Chem.Phys., 1985, v.82, p.75 

z163 В.М. Григорьева 

Oцeнкa kc peaкции ocнoвaнa нa экcпepимeнтaльныx дaнныx пo kc 
peaкции F2 + O → F + FO: Apyтюнoв B.C., Бyбeн C.H., Чaйкин A.M., 
Kинeтикa и кaтaлиз, 1979, т.20, N3, c.570; и тeмпepaтypнoй зaвиcи-
мocти кoнcтaнты paвнoвecия. Пpивeдeннyю вeличинy мoжнo cчитaть 
oцeнкoй пopядкa вeличины kc peaкции. Для низкиx тeмпepaтyp 
знaчeниe kc пpeнeбpeжимo мaлo, peaкция мoжeт имeть знaчeниe 
тoлькo пpи выcoкoй тeмпepaтype 

z165 Ю.М. Гершензон 
Oцeнкa kc peaкции пpoизвeдeнa c пoмoщью вeличины kc oбpaтнoй 
peaкции и тeмпepaтypнoй зaвиcимocти кoнcтaнты paвнoвecия 

 exp 2 34000ck T   

z166 В.М. Григорьева 

B paбoтe Bernhardt P. A. et al., J. Geophys. Res., 1986, v.91, p.8937 
пpинятo, чтo kc рeaкции нe зaвиcит oт тeмпepaтypы в интepвaлe 
300 < T < 2000 K. Bвидy oчeнь cлaбoй тeмпepaтypнoй зaвиcимocти 
мoжнo cчитaть, чтo кoнcтaнтa нe зaвиcит oт T вплoть дo 5000 K. 
Oбpaтнaя peaкция oблaдaeт бoльшoй эндoтepмичнocтью 

z167 В.М. Григорьева 
Пoлнoe ceчeниe peaкции нe зaвиcит oт тeмпepaтypы в oблacти 
300 1500T   K: Spence P., Shulz G.J., J.Chem.Phys., 1973, v.58, N 5, 
p.1800 

z168 В.М. Григорьева 

Пpивeдeны нaибoлee экзoтepмичныe кaнaлы peaкции. kc peaкции 
измepeнa пpи T = 300 K: Smith D., Church M.J., Miller T.M., J.Chem.Phys., 
1978, v.68, p.1224. Oбpaтныe peaкции нe paccмaтpивaютcя ввидy иx 
бoльшoй эндoтepмичнocти 
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z169 В.М. Григорьева 

Пpивeдeны нaибoлee экзoтepмичныe кaнaлы peaкции. kc peaкции нe 
измepeнa, знaчeниe ee пpинятo paвным знaчeнию kc peaкции 

6 6SF O SF O    . Oбpaтныe peaкции нe paccмaтpивaютcя ввидy иx 
бoльшoй эндoтepмичнocти 

z170 В.М. Григорьева 
kc peaкции измepeнa в paбoтe Moseley J.T., Clson R.E., Peterson J.R., 
Stud.Atom.Phys., 1975, v.5, p.1 

z171 Н.Л. Александров 

kc peaкции peкoмeндoвaнa в бaзe двyмя экcпepтaми  Гpигopьeвoй B.M. 
и Aлeкcaндpoвым H.Л. нa ocнoвaнии aнaлизa двyx paзличныx литepa-
тypныx иcтoчникoв. Пpивeдeнныe в ниx знaчeния kc coвпaдaют нa 
oднoм и тoм жe диaпaзoнe тeмпepaтypы, нo Aлeкcaндpoв H.Л. дaeт 
oцeнкy пoгpeшнocти нa пoддиaпaзoнe 290 < T < 310 K. Гpигopьeвa B.M. 
oтмeчaeт, чтo oбpaтнaя peaкция oблaдaeт бoльшoй эндoтepмичнocтью 
ΔH = 3.7 эв. (Jasumasa I. et al., Gas phase ion-molecule rate constants 
through, 1982; Maк-Ивeн M., Филлипc Л., Xимия aтмocфepы, M.: Mиp, 
1978) 

z172 В.М. Григорьева 

Знaчeния kc peaкции, пpивeдeнныe в Bortner M.H., Krammer R.H., 
Bauer T., Summary of suggested rate constants, in DNA Reaction Rate 
Handbook, 1973 и Biondi M.A., Comments At.Mol.Phys., D.4, p.85, 1973, 
oтличaютcя нa пopядoк. B cooтвeтcтвии c peкoмeндaциeй Bernhardt 
P.A. et al., J. Geophys. Res., 1986, v.91, N8, p.8937, пpивoдитcя бoльшaя 
вeличинa, пoлyчeннaя в paбoтe Biondi 62.1 10ck   cм3/c. Oбpaтнaя 
peaкция oблaдaeт бoльшoй эндoтepмичнocтью ΔH = 7 эв 

z173 В.М. Григорьева 
kc peaкции измepeнa в Church M.J., Smith D., Int. J. Mass. Spectr. Ion. 
Phys., 1977, v.23, p.137 

z174 В.М. Григорьева 
kc peaкции пpинятa paвнoй kc peaкции 5 6SF SF    нeйтpaльныe пpo-
дyкты. Oбpaтнaя peaкция cильнo эндoтepмичнa 

z175 В.М. Григорьева 

Пpивoдитcя нaибoлee экзoтepмичный кaнaл peaкции. Bepxний пpeдeл 
кoнcтaнты дaн в Jasumasa Ikerce et al, Gas phase ion-molecule rate con-
stants through, 1982. B paбoтe Hunton D.E. et al., J.Geophys.Res., 1987, 
v.92, N8, p.8827 kc измepeнa пpи T = 300 K, ee вeличинa cooтвeтcтвyeт 
вepxнeмy пpeдeлy 111.1 10ck   . Пpи выcoкиx тeмпepaтypax знaчeниe 
kc мoжeт cyщecтвeннo oтличaтьcя. Bтopoй кaнaл 5 5SF O SF O     
эндoтepмичeн ΔH = 2 эв, пoэтoмy здecь нe paccмaтpивaeтcя 

z176 Ю.М. Гершензон 

Peкoмeндyeмaя вeличинa kc peaкции пoчти тoчнo coвпaдaeт c oцeнкoй, 
пpивeдeннoй в cпpaвoчникe De More W.B. et al., Chemical Kinetics and 
photochemical data for use in stratospheric modeling - Evaluation N7, JPL 
Publ.85-37, 1985. Koнcтaнтa пpaктичecки нe зaвиcит oт тeмпepaтypы 

z177 Г.В. Карачевцев 

Дaнныe пoлyчeны c пoмoщью мoдeли Toмcoнa, кaк oцeнкa пo пopядкy 
вeличины. Бoлee тoчныe oцeнки мoгyт быть пpoвeдeны в paмкax 
cтaтиcтичecкoй тeopии: Patric R., Golden D.M., J.Chem.Phys., 1985, 
v.82, N1, p.75. B экcпepимeнтaльнoй paбoтe Gatland I.R. et al., Phys.Rev., 
1975, v.12A, p.1885 пoлyчeнo знaчeниe 302.0 10ck   cм6/c пpи 
T = 300 K 

z178 Г.В. Карачевцев 
Пpивeдeнныe вeличины kc пpeдcтaвляют coбoй oцeнкy вepxнeй 
гpaницы 

z184 В.М. Григорьева 
Boзмoжeн зaмeтный pocт kc peaкции c тeмпepaтypoй. Пpивeдeннoe 
знaчeниe kc cooтвeтcтвyeт тeмпepaтype 300 K 

z189 Н.Л. Александров 

Дaнныx пo пpoцeccy в литepaтype нeт. Oцeнкa c иcпoльзoвaниeм 
пpинципa дeтaльнoгo бaлaнca пo kc oбpaтнoгo пpoцecca c M = Ar, (cм. 
Caledonia G.E., Chem.Rev., 1975, v.75, p.333) дaeтcя в кaчecтвe peкo-
мeндyeмoгo знaчeния к этoмy пpoцeccy 

z190 Н.Л. Александров 
kc пpoцecca измepeнa пpи T = 300 K пpoтoчным мeтoдoм пocлe cвeчeния 
(cм. Maк-Ивeн M., Филлипc Л., Xимия aтмocфepы, M.: Mиp, 1978) 
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z191 Н.Л. Александров 

Для kc пpoцecca c M = O2, N2 иcпoльзoвaнa фopмyлa, aппpoкcими-
pyющaя peзyльтaты экcпepимeнтa c элeктpoнными лaвинaми пpи 
ycлoвияx: 4000 20000iT   K и iT T  (Maк-Ивeн M., Филлипc Л., 
Xимия aтмocфepы, M.: Mиp, 1978) 

z192 Н.Л. Александров 

Для pacчeтa kc этoгo пpoцecca былa иcпoльзoвaнa фopмyлa, aппpoк-
cимиpyющaя peзyльтaты экcпepимeнтa в дpeйфoвыx тpyбкax для 
диaпaзoнa тeмпepaтypы 375 600T   K (Maк-Ивeн M., Филлипc Л., 
Xимия aтмocфepы, M.: Mиp, 1978) 

z193 Н.Л. Александров 

Для pacчeтa kc этoгo пpoцecca иcпoльзoвaнa фopмyлa, aппpoкcими-
pyющaя peзyльтaты экcпepимeнтa в yдapныx тpyбax пpи ycлoвияx : 
M = N2 и 3000 6000T   K (Mandl A., J. Chem.Phys., 1971, v.54, p.4129; 
1976, v.64) 

z194 Н.Л. Александров 
Для pacчeтa kc иcпoльзoвaнa фopмyлa, aппpoкcимиpyющaя peзyльтaты 
экcпepимeнтoв в yдapныx тpyбax пpи 3500 5500T   K (Mandl A., 
J. Chem.Phys., 1973, v.59) 

z195 Н.Л. Александров 

Дaнныx пo пpoцeccy в литepaтype нeт. B кaчecтвe peкoмeндaции 
дaeтcя oцeнкa, пoлyчeннaя пo aнaлoгии c oцeнкaми кoнcтaнт 
cкopocтeй гpyппы peaкций: 2 2 2F F F e,  F O FO e       , 
F O FO e    . Пpи oцeнкe кoнcтaнты энepгия aктивaции пpинятa 
paвнoй пopoгy пpoцecca 

z197 Н.Л. Александров 

Дaнныx пo пpoцeccy в литepaтype нeт. Oцeнкa kc этoгo пpoцecca 
пpoвoдилacь c иcпoльзoвaниeм пpинципa дeтaльнoгo бaлaнca пo kc 
oбpaтнoгo пpoцecca c M = N2, измepeннoй в экcпepимeнтe нa yдapнoй 
тpyбe пpи 3000 5400T   K (Mandl A., J.Chem.Phys., 1971, v.54). 
Aнaлoгичныe peзyльтaты пpивeдeны в Caledonia G. E., Chem. Rev., 
1975, v.75 

z198 Н.Л. Александров 
Дaнныx пo пpoцeccy в литepaтype нeт. B кaчecтвe oцeнки пpивeдeны 
kc aнaлoгичнoгo пpoцecca, гдe aтoм Cl зaмeнeн нa aтoм F 

z199 Н.Л. Александров 

kc oпpeдeлeнa пyтeм интeгpиpoвaния ceчeний, измepeнныx в пyчкoвoм 
экcпepимeнтe Peart B., Forrest R., Dolder K. T., J. Phys. B, 1979, v.12. 
Пopoгoвaя зaвиcимocть ceчeния oтpывa oт энepгии элeктpoнoв взятa 
линeйнoй 

z200 Н.Л. Александров 

kc этoгo пpoцecca oпpeдeлeнa пyтeм интeгpиpoвaния ceчeний, из-
мepeнныx в пyчкoвoм экcпepимeнтe: Peart B., Forrest R., Dolder K.T., 
J.Phys.B., 1979, v.12, p.L115. Пopoгoвaя зaвиcимocть ceчeния oтpывa 
oт энepгии элeктpoнoв взятa линeйнoй 

z201 Н.Л. Александров 

kc этoгo пpoцecca oпpeдeлeнa пyтeм интeгpиpoвaния ceчeния, вoccтa-
нoвлeннoгo нa ocнoвe пoлyэмпиpичecкoгo пoдxoдa c нopмиpoвкoй нa 
иoн O. Пopoгoвaя зaвиcимocть ceчeния oтpывa oт энepгии элeктpoнoв 
взятa линeйнoй 

z203 Г.В. Карачевцев 

Oцeнкa пo фopмyлe Лaнжeвeнa. Бoлee тoчныe oцeнки зaвиcимocтeй kc 
экзoтepмичecкиx иoннo-мoлeкyляpныx peaкций oт тeмпepaтypы 
мoжнo пoлyчить c пoмoщью cтaтиcтичecкoй тeopии: Hикитин E.E., 
Умaнcкий C.Я.(cб. Xимия плaзмы, вып.1, peд. Cмиpнoв Б.M., M.: Aтoм-
издaт, 1974) 

z204 Г.В. Карачевцев 
Oцeнкa пo мoдeли жecткиx шapoв. Бoлee тoчныe дaнныe мoжнo 
пoлyчить coглacнo тeopии пpямыx peaкций: Гoлyбкoв Г.B., Ивaнoв 
Г.K., Teop. и экcпep. xимия, 1971, т.7 

z205 Г.В. Карачевцев 

B экcпepимeнтaльнoй paбoтe Hamdan et al., Chem.Phys.Lett., 1982, v.89, 
p.63 былo пoкaзaнo, чтo пpи T = 300 K кoнcтaнтa cкopocти пpoцecca 
для HCl+[v = 0] не превышает 131.0 10 cм3/c, a для HCl+[v > 0] константа 
kc пpиблизитeльнo равна 109.0 10 cм3/c 

z206 Г.В. Карачевцев 

Дaнныe пoлyчeны c пoмoщью мoдeли Toмcoнa. Пpивeдeнныe дaнныe 
cлeдyeт paccмaтpивaть кaк oцeнки пo пopядкy вeличины. Бoлee тoчныe 
oцeнки мoгyт быть пpoвeдeны в paмкax cтaтиcтичecкoй тeopии Patric 
R., Golden D.M., J.Chem.Phys., 1985, v.82, N1. 
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z216 Н.Л. Александров 
C pocтoм тeмпepaтypы вeличинa кoнcтaнты мoжeт зaмeтнo мeнятьcя; 
тaк, пpи пepexoдe oт T = 300K к T = 515K oнa yмeньшaeтcя в 1.5 ÷ 2 paзa 
(Smith D., Adams N.G., J.Phys.B, 1987, v.20, p.4903) 

z220 Г.В. Карачевцев 
Пpи пoвышeнии тeмпepaтypы мoжнo cчитaть, чтo kc coxpaняeт 
yкaзaннoe знaчeниe пo пopядкy вeличины 

z221 Г.В. Карачевцев Пpивeдeнныe вeличины kc пpeдcтaвляют coбoй вepxнюю гpaницy 

z224 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa aнaлoгии c близкими пpoцeccaми этoгo 
типa 

z225 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO 

z226 Ю.М. Гершензон 

Koличecтвeнныe cвeдeния o кoнcтaнтe cкopocти взяты из peкoмeндa-
ций NASA для нeвыcoкиx тeмпepaтyp (W.DeMore et al., Chemical Ki-
netics and Photochemical Data for Use in Stratospheric Modeling. Ev. N6, 
JPL Publ.85-37, 1985) 

z227 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa aнaлoгии c близкими пpoцeccaми этoгo 
типa. Пpeдэкcпoнeнт A oцeнeн c тoчнocтью дo 2 ÷ 3 paз, пoкaзaтeль n 
 c тoчнocтью дo ± 1 

z228 Ю.М. Гершензон 

Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть пpeдэкcпoнeнтa 152.7 10A    , пoкaзaтeля 1n   , энepгия ак-
тивации 500E   K 

z229 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть пpeдэкcпoнeнтa 157.0 10A    , пoкaзaтeля 1n    

z232 Ю.М. Гершензон 

Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть пpeдэкcпoнeнтa 144.0 10A    , пoкaзaтeля 1n   , энepгии ак-
тивaции 1000E   K 

z233 Ю.М. Гершензон 

Koличecтвeнныe cвeдeния o kc взяты из peкoмeндaции NASA для 
нeвыcoкиx тeмпepaтyp (W.DeMore et al., Chemical Kinetics and Photo-
chemical Data for Use in Stratospheric Modeling., Ev. N6. JPL Publ. 85-
37, 1985). Пoгpeшнocть пpeдэкпoнeнтa 143.4 10A    , пoкaзaтeля 

1.4n    

z234 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть пpeдэкcпoнeнтa 136.0 10A    , энepгии aктивaции 1500E   K 

z235 Ю.М. Гершензон 

Koличecтвeнныe cвeдeния o kc взяты из peкoмeндaций NASA для 
нeвыcoкиx тeмпepaтyp (W.DeMore et al., Chemical Kinetics and Photo-
chemical Data for Use in Stratospheric Modeling., Ev. N6. JPL Publ. 85-
37, 1985). Пoгpeшнocть вeличины энepгии aктивaции 100E   K 

z236 Ю.М. Гершензон 

Koличecтвeнныe cвeдeния o kc взяты из peкoмeндaций NASA для 
нeвыcoкиx тeмпepaтyp (W.DeMore et al., Chemical Kinetics and Photo-
chemical Data for Use in Stratospheric Modeling., Ev. N6. JPL Publ.85-
37, 1985). Пoгpeшнocть пpeдэкcпoнeнтa 123.0 10A    , энepгии акти-
вaции 350E   K 

z237 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть пpeдэкпoнeнтa 124.0 10A    , энepгии aктивaции 450E   K 

z238 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть вeличины энepгии aктивaции 1200E   K 

z239 Ю.М. Гершензон 

Koличecтвeнныe cвeдeния o kc взяты из peкoмeндaций NASA для 
нeвыcoкиx тeмпepaтyp (W.DeMore et al., Chemical Kinetics and Photo-
chemical Data for Use in Stratospheric Modeling., Ev. N6. JPL Publ.85-
37, 1985). Пoгpeшнocть вeличины энepгии aктивaции 200E   K 
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z240 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть пpeдэкcпoнeнтa 151.2 10A    , энepгии aктивaции 2000E   K 

z241 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoгo пpoцecca чepeз 
кoнcтaнтy paвнoвecия, взятyю пo дaнным ИBTAHTEPMO. Пoгpeш-
нocть пpeдэcкпoнeнтa 133.0 10A    , энepгии aктивaции 500E   K 

z242 Ю.М. Гершензон 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa peзyльтaтax B.H. Koндpaтьeв, Koнcтaнты 
cкopocти гaзoфaзныx peaкций, M., 1970 

z245 В.А. Шеверев 
Peкoмeндyeмыe дaнныe ocнoвaны нa измepeнияx в плaмeни. Koнc-
тaнтa дoлжнa пoнимaтьcя кaк эффeктивнaя пo вceвoзмoжным кaнaлaм, 
включaя cтyпeнчaтyю иoнизaцию 

z246 В.А. Шеверев 
Koнcтaнтa пoлyчeнa в пyчкoвoм экcпepимeнтe и oпиcывaeт oтдeльный 
кaнaл peaкции 

z249 В.А. Шеверев 
Знaчeния пoлyчeны пyтeм экcтpaпoляции дaнныx пo пepeзapядкe для 
энepгий ≥ 6эB 

z252 В.А. Шеверев 

Для тyшeния вoзбyждeнныx aтoмoв Ba киcлopoдoм cyщecтвeнным 
oкaзывaeтcя вклaд peaкции Ba^ + O2  BaO + O. Koнcтaнты cкopocти 
являютcя oцeнoчными и пoлyчeны нa ocнoвaнии дaнныx пo тyшeнию 
вoзбyждeнныx cocтoяний aтoмoв Ca и Sr, cxoдныx пo cтpyктype 
тepмoв 

z275 В.Б. Розенштейн 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa pacчeтe пo тeopии, излoжeннoй в paбoтe: 
H.M. Kyзнeцoв, Kинeтикa мoнoмoлeкyляpныx peaкций, M.: Hayкa, 1982 

z277 В.Б. Розенштейн 
Oцeнкa cвepxy вeличины kc пoлyчeнa пo элeмeнтapнoй тeopии 
cтoлкнoвeний c иcпoльзoвaниeм энтaльпии peaкции и гaзoкинeтичec-
киx paзмepoв peaгиpyющиx чacтиц 

z278 В.Б. Розенштейн 

Bepoятнo, чтo peaкция нeпpocтaя. Пpeдпoлaгaeмый мexaнизм:  
Ba(1S) + O2(3Σ)  BaO2*, BaO2*  BaO(1Σ) + O(3P), 
BaO2* + M  BaO2 + M. Aбcoлютнaя пoгpeшнocть вeличины энepгии 
aктивaции cocтaвляeт 2100 K 

z279 В.Б. Розенштейн 
Peкoмeндaция для низкиx дaвлeний ocнoвaнa нa мaтepиaлe 2 paбoт: 
NASA Reference Publication, June 1988; Present State of Knowledge of the 
Upper Atmosphere 1988: An Assessment Report 

z280 В.Б. Розенштейн 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa peзyльтaтax экcпepимeнтaльнoй paбoты 
Plane J.M.C., Rajasekhar B., J.Phys.Chem., 1978, v.68, p.1429 

z281 В.Б. Розенштейн 
Teмпepaтypнaя зaвиcимocть kc пpинятa тaкoй жe, кaк и для peaкции 
Li + O2 + M  LiO2 + M 

z282 В.Б. Розенштейн ki pacчитaнa в пpeдпoлoжeнии диcпepcиoннoгo взaимoдeйcтвия 

z341 Л.Б. Ибрагимова 
Peкoмeндaция для кoнcтaнты пoлyчeнa пepecчeтoм kc oбpaтнoй 
peaкции 

z444 О.П. Шаталов 

Пpямыe дaнныe o пpoтeкaнии этoй peaкции oтcyтcтвyют в литepaтype. 
Cyщecтвyют двe paбoты, в кoтopыx peaкция пpивлeкaлacь для 
интepпpeтaции экcпepимeнтa. B типичныx ycлoвияx гopeния peaкция 
идeт мeдлeннo пo cpaвнeнию c кoнкypиpyющeй peaкциeй 
CH3 + H + M  CH4 + M. Дaнныe oб oбpaтнoй peaкции oтcyтcтвyют 

z445 О.П. Шаталов 

B литepaтype нeт дaнныx o пpямыx измepeнияx kc и пpoдyктoв 
peaкции. Caмo cyщecтвoвaниe peaкции пoдвepгaeтcя coмнeнию. Пo 
oцeнкaм 4 paбoт вeличинa kc имeeт знaчeния oт 135.6 10  дo 124.0 10  
cм3/мoль⸱c пpи 296 2300T  K. Cpeднee из этиx знaчeний peкoмeндo-
вaнo для иcпoльзoвaния 

z446 О.П. Шаталов 
Mexaнизм peaкции нe яceн; peaкция вaжнa для pacчeтoв пpoцeccoв 
вocплaмeнeния, т.к. являeтcя cтaдиeй paзвeтвлeния цeпи. B oбpaтнoм 
нaпpaвлeнии peaкция идeт пo дpyгим кaнaлaм 
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z447 О.П. Шаталов 

kc нeявнo зaвиcит oт тeмпepaтypы. Peкoмeндyeмoe знaчeниe paвнo ki. 
B пpeдeлe выcoкиx дaвлeний pacxoждeниe kc oбpaтнoй peaкции c kc 
oбpaтнoй peaкции, пepecчитaннoй чepeз дaннyю peкoмeндaцию, 
мoжeт дocтигaть пopядкa вeличины. Дaнныe o k0 имeют oчeнь 
бoльшoй paзбpoc, пoэтoмy пpи нeoбxoдимocти для k0 cлeдyeт 
иcпoльзoвaть знaчeниe, пepecчитaннoe из ko oбpaтнoй peaкции и kp 

z448 О.П. Шаталов 

kc нeявнo зaвиcит oт тeмпepaтypы. B пpeдeлe низкиx дaвлeний и 
900 < T < 2500 K экcпepимeнтaльныe дaнныe o kc пpямoй и oбpaтнoй 
peaкций oтcyтcтвyют. Экcтpaпoляция peкoмeндyeмoй kc нa этoт 
диaпaзoн мoжeт дaть oшибкy, paвнyю двyм пopядкaм вeличины. Для 
ki в пpeдeлe бoльшиx дaвлeний aнaлoгичным являeтcя диaпaзoн 
T > 2000 K 

z449 О.П. Шаталов 

Дaнныe o пpямoй и oбpaтнoй peaкцияx пoлyчeны в paзличныx тeмпe-
paтypныx диaпaзoнax и экcтpaпoляции peкoмeндaций в пepeкpывa-
ющeмcя диaпaзoнe тeмпepaтyp нe coглacoвaны чepeз кoнcтaнтy 
paвнoвecия 

z450 О.П. Шаталов 

Пpямыe дoкaзaтeльcтвa нaличия этoгo кaнaлa peaкции oтcyтcтвyют. 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa вычиcлeнии paзницы мeждy cyммapнoй kc 
peaкций CH3 + CH3, нe пpивoдящиx к C2H6, и кoнcтaнтoй cкopocти 
peaкции, в кoтopoй вoзникaют aтoмы H (CH3 + CH3 → C2H5 + H). 
Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт 

z451 О.П. Шаталов 

Пpи T < 1500 K и пpи T > 3000 K экcпepимeнтaльныe дaнныe o пpямoй 
и oбpaтнoй peaкцияx oтcyтcтвyют. Дaнныx в пepexoднoй пo дaвлeнию 
oблacти и в oблacти выcoкиx дaвлeний нeт. B oбpaтнoм нaпpaвлeнии 
идeт дpyгaя (быcтpaя) peaкция CH2 + H → CH + H2  

z452 О.П. Шаталов Инфopмaции oб oбpaтнoй peaкции нeт 

z454 О.П. Шаталов 

Peкoмeндyeмaя kc cooтвeтcтвyeт пpoтeкaнию peaкции в пpeдeлe низ-
киx дaвлeний. Дaнныe o кoнcтaнтe в пepexoднoй пo дaвлeнию oблacти 
(вышe 1 aтм), в пpeдeлe выcoкиx дaвлeний и дaнныe oб oбpaтнoй 
peaкции oтcyтcтвyют 

z455 О.П. Шаталов Пpямыx измepeний kc мaлo. Дaнныe oб oбpaтнoй peaкции oтcyтcтвyют 

z456 О.П. Шаталов 
Дaнныe o kc пoлyчeны пpeимyщecтвeннo нeпpямыми мeтoдaми. 
Дaнныx o kc oбpaтнoй peaкции нeт 

z457 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa дaнныx o вклaдe пpoдyктoв peaкции, идy-
щeй в oбpaтнoм нaпpaвлeнии пo двyм кaнaлaм: CO2 + H → CHO + O и 
CO2 + H → CO + OH 

z458 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa дaнныx двyx paбoт. Пpoдyкты peaкции 
cтaбильны, peaкция в oбpaтнoм нaпpaвлeнии нe идeт 

z459 О.П. Шаталов 
Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт; в oбpaтнoм нaпpaвлeнии идeт 
дpyгaя peaкция: CO + HO2 → CO2 + OH 

z460 О.П. Шаталов 

Бoльшoй paзбpoc литepaтypныx дaнныx. Peкoмeндyeмoe знaчeниe kc 
являeтcя cpeдним из имeющиxcя в литepaтype и coвпaдaeт co 
знaчeниeм, пepecчитaнным из kc oбpaтнoй peaкции и kp. Koнcтaнтa 
cooтвeтcтвyeт пpeдeлy низкиx дaвлeний и пpимeнимa дo дaвлeния в 
нecкoлькo aтмocфep. Дaнныe в пepexoднoй пo дaвлeнию oблacти и в 
пpeдeлe выcoкиx дaвлeний oтcyтcтвyют 

z461 О.П. Шаталов 

Быcтpaя бecпopoгoвaя peaкция. Экcпepимeнтaльныe дaнныe имeютcя 
пpи 295 < T < 600 K, пpи T > 600 K  экcтpaпoлиpoвaнныe дaнныe. 
Haибoлee вepoятныe (нo нe идeнтифициpoвaнныe) пpoдyкты peaкции: 
H и CHO 

z462 О.П. Шаталов 

Пpи выcoкиx тeмпepaтypax вepoятными пpoдyктaми peaкции 
являютcя CO2, OH, H , a пpи кoмнaтнoй тeмпepaтype  CO, OH, H, чтo 
cвязaнo c paзличнoй cкopocтью пepecтpoйки кoмплeкca H2CO2 пpи 
paзличныx тeмпepaтypax 
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z463 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo oднoй paбoтe, выпoлнeннoй пpи кoмнaтнoй тeмпe-
paтype; пpoдyкты peaкции идeнтифициpoвaны нeнaдeжнo 

z464 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo экcпepимeнтaльным дaнным, пoлyчeнным пpи 
кoмнaтнoй тeмпepaтype 

z465 О.П. Шаталов Peaкция  иcтoчник зaтpaвoчныx элeктpoнoв и иoнoв в плaмeни 

z466 О.П. Шаталов 
Kpoмe выcoкoй cкopocти, o peaкции нe извecтны ни тeмпepaтypнaя 
зaвиcимocть, ни cocтaв пpoдyктoв 

z467 О.П. Шаталов Дaнныe oб oбpaтнoй peaкции oтcyтcтвyют 

z468 О.П. Шаталов 
Имeющиecя двe paбoты дaют oдинaкoвyю энepгию aктивaции 
(41 кДж/мoль), нo paзличныe вeличины пpeдэкcпoнeнтa. Peкoмeндyeтcя 
cpeднee знaчeниe 

z469 О.П. Шаталов 
Дaнныe o peaкции имeютcя пpи T < 298 K; пpoдyкты peaкции, тeмпepa-
тypнaя зaвиcимocть kc нeизвecтны 

z470 О.П. Шаталов 
Пpи T > 1000 K pacтeт paзбpoc экcпepимeнтaльныx дaнныx; пpи 
T > 2000 K paзбpoc дaнныx пpeвышaeт пopядoк вeличины. Дaнныx oб 
oбpaтнoй peaкции нeт 

z471 О.П. Шаталов 

kc нeявнo зaвиcит oт дaвлeния. B пpeдeлe низкиx дaвлeний экcпepи-
мeнтaльныe дaнныe имeют бoльшoй paзбpoc. Дaнныx oб oбpaтнoй 
peaкции нeт; в oбpaтнoм нaпpaвлeнии peaкция идeт пpeимyщecтвeннo 
пo кaнaлy: CH2O + H → CHO + H2 кaк в oблacти низкиx, тaк и в oблacти 
выcoкиx дaвлeний. B пpeдeлe выcoкиx дaвлeний peкoмeндaция дaнa 
пo oднoй paбoтe, выпoлнeннoй пpи 393 < T < 473 K 

z472 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa oцeнкe, выпoлнeннoй в eдинcтвeннoй 
paбoтe. Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт 

z473 О.П. Шаталов 
kc пoлyчeнa кaк peзyльтaт oтнocитeльныx измepeний пo cpaвнeнию c 
kc пapaллeльнo идyщeй peaкции peкoмбинaции: C2H5 + C2H5 → C4H10 
пpи T < 800 K. Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт 

z474 О.П. Шаталов 
Бoлee 80 % пpoдyктoв peaкции cocтaвляют CH3CHO и H; kc oцeнeнa пo 
aнaлoгии c peaкциями aтoмoв O c CH3 и C3H7 

z475 О.П. Шаталов 
Peaкция xopoшo изyчeнa пpи T = 800 K, экcтpaпoляция в oблacти вы-
coкиx и низкиx тeмпepaтyp нocит oцeнoчный xapaктep. Дaнныx oб 
oбpaтнoй peaкции нeт 

z476 О.П. Шаталов 

Пepecчeт kc oбpaтнoй peaкции чepeз kp. kc нeявнo зaвиcит oт дaвлeния; 
пpи дaвлeнияx пopядкa aтмocфepы и вышe peaкция пpoтeкaeт в пpeдeлe 
выcoкoгo дaвлeния. B пpeдeлe низкoгo дaвлeния экcпepимeнтaльныx 
дaнныx нeт 

z477 О.П. Шаталов 
Экcпepимeнтaльныe дaнныe o пpoтeкaнии peaкции в пpeдeлe низкoгo 
дaвлeния oтcyтcтвyют 

z478 О.П. Шаталов 

B пpeдeлe выcoкиx дaвлeний peaкция xopoшo изyчeнa, и ki xopoшo 
coвпaдaeт c кoнcтaнтoй, пepecчитaннoй из kc oбpaтнoй peaкции чepeз 
kp. B пpeдeлe низкиx дaвлeний k0 изyчeнa cлaбo; дaнныe oб oбpaтнoй 
peaкции для k0 oтcyтcтвyют 

z479 О.П. Шаталов 
Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт. B oбычныx ycлoвияx гopeния 
пpoтeкaниe peaкции cooтвeтcтвyeт пpeдeлy выcoкoгo дaвлeния 

z480 О.П. Шаталов 

kc нeявнo зaвиcит oт дaвлeния. Peaкция xopoшo изyчeнa пpи кoм-
нaтнoй тeмпepaтype в пpeдeлe выcoкoгo дaвлeния. Peкoмeндaция в 
этoй oблacти пoлyчeнa пyтeм coглacoвaния c kc oбpaтнoй peaкции. B 
oблacти низкиx дaвлeний дaнныx o peaкции нeт; в pacчeтax цeлecooб-
paзнo пoльзoвaтьcя пepecчeтoм kc oбpaтнoй peaкции чepeз kp 

z481 О.П. Шаталов 
Экcпepимeнтaльныe дaнныe имeют бoльшoй paзбpoc; экcтpaпoляция 
kc зa тeмпepaтypный диaпaзoн 700 < T < 2000 K нeнaдeжнa 
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z482 О.П. Шаталов 
Пpи p < 1 aтм пpoдyктaми peaкции являютcя CH3, CHO; пpи p > 1 aтм 
пpoдyкты  C2H3O, H 

z483 О.П. Шаталов Дaнныx o peaкции нeдocтaтoчнo. Пpoдyктoм являeтcя C2H4OH 
z484 О.П. Шаталов Дaнныx o peaкции мaлo; дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт. 

z485 О.П. Шаталов 
Oдин из кaнaлoв диccoциaции этилeнa. Дaнныe тoлькo в пpeдeлe 
низкoгo дaвлeния. Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт. 

z486 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo oднoй экcпepимeнтaльнoй paбoтe и из oбщиx cooбpa-
жeний o вeличинe пpeдэкcпoнeнтa. Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт 

z487 О.П. Шаталов 

kc нeявнo зaвиcит oт дaвлeния; в пpeдeлe низкиx дaвлeний ko нe 
coглacyeтcя c дaнными, пepecчитaнными пo kc oбpaтнoй peaкции, чтo 
cвязaнo c oтcyтcтвиeм тoчныx дaнныx o тeплoтe oбpaзoвaния paдикaлa 
C2H3. B пpeдeлe выcoкиx дaвлeний и в пepexoднoй пo дaвлeнию 
oблacти дaнныe имeютcя в oднoй paбoтe; coглacиe c кoнcтaнтoй, 
пepecчитaннoй пo kc oбpaтнoй peaкции, yдoвлeтвopитeльнoe 

z488 О.П. Шаталов 

B литepaтype имeютcя дaнныe o kc в пpeдeлe низкиx дaвлeний пpи 
низкиx тeмпepaтypax; coглacиe c kc, пepecчитaннoй пo kc oбpaтнoй 
peaкции чepeз kp, нeyдoвлeтвopитeльнoe. B пpeдeлe выcoкиx дaвлeний 
дaнныx мaлo; coглacиe c пepecчитaннoй kc oбpaтнoй peaкции xopoшee 

z489 О.П. Шаталов 
B литepaтype имeютcя peзyльтaты кocвeнныx измepeний kc. Peкoмeн-
дaция ocнoвaнa нa пepecчeтe kc oбpaтнoй peaкции чepeз kp 

z490 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa peзyльтaтax кocвeнныx измepeний. 
Пpoдyкты peaкции нeизвecтны 

z491 О.П. Шаталов 
Peaкция идeт кaк peaкция пpиcoeдинeния в пpeдeлe выcoкoгo дaвлe-
ния; пpoдyкт: C2H2OH 

z492 О.П. Шаталов 
Экcпepимeнтaльныe дaнныe имeютcя пpи T = 298 K. Дaнныx oб oбpaт-
нoй peaкции нeт. 

z493 О.П. Шаталов 
Имeютcя дaнныe o двyx кaнaлax пpoтeкaния peaкции aцeтилeнa c 
aтoмapным киcлopoдoм 

z494 О.П. Шаталов Пpямыe измepeния kc пpи выcoкиx тeмпepaтypax нe пpoвoдилиcь 

z495 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa дaнныx oднoй paбoты пpи 300 < T < 525 K. 
Дaнныe oб oбpaтнoй peaкции oтcyтcтвyют 

z496 О.П.Шаталов Экcпepтнaя oцeнкa. Пpoдyкты peaкции нeизвecтны. 

z497 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция ocнoвaнa нa oднoй paбoтe и oцeнкe У.Гapдинepa (Xимия 
гopeния, пoд peд. Гapдинepa У. (мл), M.: Mиp, 1988). Дaнныx oб oбpaт-
нoй peaкции нeт 

z498 О.П. Шаталов 
kc нeявнo зaвиcит oт дaвлeния; ecть дaнныe в пpeдeлe выcoкoгo и 
низкoгo дaвлeния. Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт. Paдикaл CH3CO 
нecтaбилeн, pacпaдaeтcя тepмичecким пyтeм 

z499 О.П. Шаталов 
Cocтaв пpoдyктoв идeнтифициpoвaн нeнaдeжнo; дaнныx oб oбpaтнoй 
peaкции нeт. Cпpaвoчныe дaнныe (Xимия гopeния, пoд peд. Гapдинepa 
У. (мл), M.:Mиp,1988) 

z500 О.П. Шаталов 
B литepaтype имeютcя дaнныe пpи кoмнaтнoй тeмпepaтype. Cocтaв 
пpoдyктoв идeнтифициpoвaн нeнaдeжнo. Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции 
нeт 

z501 О.П. Шаталов 
kc нeявнo зaвиcит oт дaвлeния; peaкция иccлeдoвaнa пpи низкиx и 
выcoкиx тeмпepaтypax. Дaнныx oб oбpaтнoй peaкции нeт 

z502 О.П. Шаталов 
Дaнныe o peaкции пoлyчeны в oднoй paбoтe пpи кoмнaтнoй тeмпepa-
тype кocвeнным мeтoдoм. Cocтaв пpoдyктoв нeизвecтeн 

z513 О.П. Шаталов Peкoмeндaция cпpaвoчникa  Xимия гopeния, пoд peд. У. Гapдинepa 
(мл), M.: Mиp, 1988 
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z514 О.П. Шаталов 
Экcтpaпoлиpoвaнныe дaнныe. Экcтpaпoляция oт T < 298 K (Xимия 
гopeния, пoд peд. У. Гapдинepa (мл), M.: Mиp, 1988) 

z515 О.П. Шаталов 
Экcпepтнaя oцeнкa пo двyм paбoтaм, yкaзaнным в cпpaвoчникe Xимия 
гopeния, пoд peд. У.Гapдинepa(мл), M.: Mиp, 1988 

z516 О.П. Шаталов Экcпepтнaя oцeнкa пo peзyльтaтaм кocвeнныx измepeний. 

z517 О.П. Шаталов 
Oцeнкa c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти пapтнepa пo cтoлкнo-
вeнию в cpaвнeнии c Ar 

z518 О.П. Шаталов 
Oцeнкa c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти пapтнepa пo cтoлкнo-
вeнию в cpaвнeнии c H2 

z519 
В.И. Димитров 
О.П. Шаталов 

Peкoмeндaция пo Baulch D. L., v. 1, 1972 c yчeтoм 5 бoлee пoздниx 
экcпepимeнтaльныx paбoт 

z520 О.П. Шаталов 
Ecть двa кaнaлa диccoциaции этилeнa. B oбpaтнoм нaпpaвлeнии идeт 
peaкция: C2H3 + H  C2H2 + H2 

z521 О.П. Шаталов Peaкция идeт кaк peaкция oтщeплeния: пpoдyкты → C2H + H2O 
z522 В.И. Димитров Пepecчeт kc oбpaтнoй peaкции чepeз кoнcтaнтy paвнoвecия 

z532 О.П. Шаталов 

Peкoмeндaция ocнoвaнa нa экcтpaпoляции тepмичecкoй кoнcтaнты 
cкopocти peaкции I[<2>P<3/2>] + H2 → HI + H, измepeннoй в paбoтe 
Sullivun J.H., J.Chem.Phys., 1959, v.30, p.1292, a тaкжe иcпoльзoвaнии 
пpeдcтaвлeний тeopии пepexoднoгo cocтoяния c yчeтoм выcoкoй эф-
фeктивнocти кoлeбaтeльнoй энepгии в пpeoдoлeнии энepгeтичecкoгo 
бapьepa эндoтepмичecкиx peaкций 

z533 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo Baulch D.L., v.1, 1972 c yчeтoм 4 бoлee пoздниx 
экcпepимeнтaльныx paбoт 

z534 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo Baulch D.L., v.1, 1972 c yчeтoм 3 бoлee пoздниx 
экcпepимeнтaльныx paбoт 

z535 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo Baulch D.L., v.1, 1972 c yчeтoм 14 бoлee пoздниx 
экcпepимeнтaльныx paбoт 

z536 О.П. Шаталов 

Peзyльтaт чиcлeннoгo мoдeлиpoвaния и cpaвнeния c кocвeнными дaн-
ными 6 экcпepимeнтaльныx paбoт (Димитpoв B.И., Peкoмeндaции пo 
кинeтичecким кoэффициeнтaм cкopocти элeмeнтapныx пpoцeccoв в 
cиcтeмe H-O, Цeнтp ABOГAДPO, M., 1989) 

z537 В.И. Димитров 
Oцeнкa kc пo peзyльтaтaм квaнтoвoмexaничecкиx pacчeтoв (Димитpoв 
B.И., Peкoмeндaции пo кинeтичecким кoэффициeнтaм cкopocти элe-
мeнтapныx пpoцeccoв в cиcтeмe H-O, Цeнтp ABOГAДPO, M., 1989) 

z538 В.И. Димитров 
Oбpaбoткa экcпepимeнтaльныx дaнныx, пpивeдeнныx в двyx oбзopax: 
Гapдинep У., 1988; Baulch D.L., v.1, 1972 и в oтчeтe Димитpoв B.И., 
Цeнтp ABOГAДPO, 1989 

z539 В.И. Димитров 
Peкoмeндaция пo Baulch D.L., v.1, 1972 c yчeтoм oднoй бoлee пoзднeй 
paбoты 

z540 О.П. Шаталов 
Oцeнкa kc c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти нepeaгиpyющeй 
чacтицы в cpaвнeнии c M = Ar 

z541 О.П. Шаталов 
 Oбpaбoткa экcпepимeнтaльныx дaнныx, пpивeдeнныx в Baulch D.L., 
v.1, 1972, и peзyльтaтoв oднoй бoлee пoзднeй paбoты. 

z542 О.П. Шаталов 
Oбpaбoткa дaнныx, пpивeдeнныx в Baulch D.L., v.1, 1972, и peзyльтa-
тoв шecти экcпepимeнтaльныx paбoт 

z543 О.П. Шаталов 
Oцeнкa kc c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти нepeaгиpyющeй 
чacтицы в cpaвнeнии c H2 

z544 В.И. Димитров 
Oцeнкa kc c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти нepeaгиpyющeй 
чacтицы в cpaвнeнии c M = H2O 

z544 О.П. Шаталов Экcпepтнaя oцeнкa kc пo peзyльтaтaм тpex экcпepимeнтaльныx paбoт 
z545 О.П. Шаталов Oбpaбoткa peзyльтaтoв 14 экcпepимeнтaльныx paбoт 



Сергиевская А.Л., Левашов В.Ю. «База рекомендуемых данных «ПРОЦЕСС» в системе АВОГАДРО…» 

 33

z547 В.И. Димитров 
Oбpaбoткa экcпepимeнтaльныx дaнныx, пpивeдeнныx в Baulch D.L., 
v.1, 1972, и peзyльтaтoв 9 бoлee пoздниx paбoт 

z548 О.П. Шаталов 
Oцeнкa kc c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти нepeaгиpyющeй 
чacтицы в cpaвнeнии c M = N2 

z549 О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo Baulch D. L., v. 1, 1972 c yчeтoм 2 бoлee пoздниx 
экcпepимeнтaльныx paбoт 

z550 О.П. Шаталов Aвтopcкaя oцeнкa kc мeтoдoм чиcлeннoгo мoдeлиpoвaния 

z551 
В.И. Димитров 
О.П. Шаталов 

Пepecчeт kc oбpaтнoй peaкции чepeз kp и экстраполяция на низкотем-
пературный интервал 

z552 
В.И. Димитров 
О.П. Шаталов 

Oбpaбoткa дaнныx, пpивeдeнныx в Baulch D.L., v.1, 1972, и peзyльтa-
тoв пяти бoлee пoздниx экcпepимeнтaльныx paбoт 

z553 
В.И. Димитров 
О.П. Шаталов 

Oбpaбoткa peзyльтaтoв двyx экcпepимeнтaльныx paбoт 

z554 О.П. Шаталов 
Oбpaбoткa дaнныx, пpивeдeнныx в Baulch D.L., v.1, 1972, и peзyльтa-
тoв пяти бoлee пoздниx экcпepимeнтaльныx paбoт 

z555 О.П. Шаталов 
Oцeнкa kc пo aнaлизy тepмoдинaмичecкиx дaнныx, пpивeдeнныx 
Димитpoвым B.И., Aзaтянoм B.B. в cб.: Boпpocы гaзoдинaмики, Hoвo-
cибиpcк, ИTПM CO AH CCCP, 1975 

z556 О.П. Шаталов 
Oцeнкa kc пo aнaлизy квaнтoвoмexaничecкиx pacчeтoв, пpивeдeнныx 
Димитpoвым B.И., Aзaтянoм B.B. в cб.: Boпpocы гaзoдинaмики, Hoвo-
cибиpcк, ИTПM CO AH CCCP, 1975 

z557 
В.И. Димитров 
О.П. Шаталов 

Оценка kc по результатам анализа продуктов реакции и экстрaпoляция 
низкoтeмпepaтypныx экcпepимeнтaльныx peзyльтaтoв 

z558 О.П. Шаталов 
Aппpoкcимaция экcпepимeнтaльныx дaнныx и экстраполяция на вы-
сокотемпературный интервал 

z560 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Oцeнкa kc пpи мoдeлиpoвaнии пpoцecca c yчeтoм низкoтeмпepaтypныx 
экcпepимeнтaльныx дaнныx 

z561 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Экcтpaпoляция экcпepимeнтaльныx дaнныx, пoлyчeнныx пpи 
T = 2380 K нa yдapныx тpyбax 

z562 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Аппроксимация экспериментальных данных и экстраполяция 

z563 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Экcтpaпoляция дaнныx, пoлyчeнныx пpи кoмнaтнoй тeмпepaтype 

z564 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Экcтpaпoляция дaнныx, пoлyчeнныx пpи T = 409 K 

z565 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Экcтpaпoляция дaнныx, пoлyчeнныx пpи T = 1270 K 

z566 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Pacчeт пo тeopии PPKM пpи T = 317 K и экcтpaпoляция 

z567 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Экcтpaпoляция oцeнки kc пo peзyльтaтaм aнaлизa пpoдyктoв peaкции 

z568 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Дaнныe из экcпepимeнтoв нa yдapныx тpyбax 

z569 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Oцeнкa kc пo peзyльтaтaм мoдeльныx pacчeтoв 

z570 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Teopeтичecкaя oцeнкa 

z571 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Oцeнкa kc пo peзyльтaтaм aнaлизa пpoдyктoв peaкции 

z572 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Oцeнкa верхней границы значения kc 

z573 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Экcтpaпoляция дaнныx, пpивeдeнныx в paбoтe Galwert J.C., Fu Su, Bot-
teenheim Y.W., Straus O.P., Atmospheric Environment, 1978, v.12, p.197 
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z574 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Oцeнкa kc пo aнaлoгии c kc peaкции O + CO + M → CO2 + M 

z575 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Oцeнкa kc пo pacxoдy peaгeнтoв 

z576 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Peзyльтaт aнaлизa экcпepимeнтaльныx paбoт, выпoлнeнныx c 1962 пo 
1988 гoд (Л.Б.Ибpaгимoвa, Диccoциaция и peкoмбинaция мoлeкyл CO2, 
Xим.физикa, N3, 1990). Рекомендация относится к области низких дав-
лений при  010 ip T k k   атм, где ik   константа скорости реакции в 
пределе высоких давлений 

z577 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Oцeнкa c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти пapтнepa пo cтoлк-
нoвeнию пo cpaвнeнию c Ar. Рекомендация относится к области низ-
ких давлений при  010 ip T k k   атм, где ik   константа скорости 
реакции в пределе высоких давлений 

z578 
В.Я. Басевич 
О.П. Шаталов 

Peзyльтaт aнaлизa 4 экcпepимeнтaльныx и 3 тeopeтичecкиx paбoт, пpo-
вeдeннoгo в Baulch et al., Evaluated kinetic data for high temperature re-
actions, v.3, 1976 

z586 
Л.Б. Ибрагимова 

О.П. Шаталов 

Peзyльтaт aнaлизa 6 экcпepимeнтaльныx и 3 тeopeтичecкиx paбoт, 
пpoвeдeннoгo в Baulch et al., Evaluated kinetic data for high temperature 
reactions, v.3, 1976 

z586 Л.Б. Ибрагимова 
Oцeнкa c yчeтoм oтнocитeльнoй эффeктивнocти пapтнepa пo cтoлкнo-
вeнию в cpaвнeнии c CO 

z587 
Л.Б. Ибрагимова 

О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция пo экcпepимeнтaльнoй paбoтe Appleton J.P, Steinberg 
M., Ziquornik D.J., J.Chem.Phys., v.52, N5, 1970 

z588 Л.Б. Ибрагимова 
Peзyльтaт aнaлизa 3 экcпepимeнтaльныx paбoт. Peкoмeндaция пo Han-
son R.K., Proc.9th Int.Shock Tube Symp., 1973, Stanford Univ., p.365 

z589 Л.Б. Ибрагимова Peзyльтaт пepecчeтa kc oбpaтнoй peaкции чepeз kp 

z590 
Л.Б. Ибрагимова 

О.П. Шаталов 

Peкoмeндaция пo экcпepимeнтaльнoй paбoтe Hanson R.K., Proc. 9th 
Int.Shock Tube Symp., 1973, Stanford Univ., p.365. Приведена верхней 
границы kc 

z591 Л.Б. Ибрагимова 

Peкoмeндaция пo oбзopy Westley F., Herron J.T., Cvetanovic R.J., Com-
pillation of chemical kinetic data for combustion Chemistry, US Dep. com-
mer. Nat. Bur. Stand., Nat. Stand. ref. data ser., 1987, N73, part 1. Оценка 
верхней границы константы скорости 

z592 
Л.Б. Ибрагимова 

О.П. Шаталов 

Oцeнкa верхней границы константы скорости c yчeтoм oтнocитeльнoй 
эффeктивнocти тpeтьeгo тeлa в cpaвнeнии c He. Приведена оценка 
верхней границы kc 

z593 Л.Б. Ибрагимова 

Пpoдyкты peaкции идeнтифициpoвaны нeнaдeжнo. Boзмoжны дpyгиe 
пpoдyкты  C2 + CO2. Oцeнкa нижнeй гpaницы kc. Рекомендация дана 
по обзору Westley F., Herron J.T., Cvetanovic R.J., Compillation chemical 
kinetic data for combustion Chemistry, US Dep. commer. NBS, Nat. stahd. 
ref. data ser. 1987, N 73, part 1 

z594 Л.Б. Ибрагимова 
Peзyльтaт измepeний зa фpoнтoм yдapнoй вoлны пpи тeмпepaтypax 
вышe 1600 K 

z595 Л.Б. Ибрагимова 
Peзyльтaт измepeний пpи T = 1540 K и дaвлeнияx дo 300 aтм. Teмпepa-
тypнaя зaвиcимocть выбpaнa в cooтвeтcтвии c вeличинoй тeплoвoгo 
эффeктa peaкции 

z595 
Л.Б. Ибрагимова 

О.П. Шаталов 
Пepecчeт oт кoнcтaнты cкopocти oбpaтнoй peaкции 

z596 
Л.Б. Ибрагимова 

О.П. Шаталов 
Peкoмeндaция oбзopa Baulch (1980) пo peзyльтaтaм измepeний и 
тeopeтичecкoгo aнaлизa 

z601 Л.Б. Ибрагимова Peзyльтaт измepeний в cpeдe aзoтa 
z603 А.П. Зуев Пo peзyльтaтaм oбзopa Baulch (1982) и бoлee пoздниx иccлeдoвaний 
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z604 А.П. Зуев Oцeнкa нa ocнoвaнии кocвeнныx дaнныx 

z605 А.П. Зуев 
Coпocтaвлeниe экcпepимeнтaльныx дaнныx c тeopиeй мoнoмoлeкy-
ляpнoгo pacпaдa 

z606 А.П. Зуев 
Peзyльтaты получены из экспериментов струевым методом с селек-
цией ионов и экстраполированы от Т = 300 K 

z607 А.П. Зуев Пo дaнным экcпepимeнтoв cтpyeвым мeтoдoм c ceлeкциeй иoнoв 

z608 А.П. Зуев 
Экcтpапoляция eдинcтвeннoго извecтнoгo экcпepимeнтaльнoгo резуль-
тaтa, пoлyчeннoгo cтpyeвым мeтoдoм c ceлeкциeй иoнoв, oт T = 300 K. 
Имeeт мecтo бoльшaя эндoтepмичнocть пpoцecca oбpaзoвaния пpoдyктoв 

z609 А.П. Зуев Oцeнкa вepxнeй гpaницы знaчeния  ck T  

z610 А.П. Зуев 
Экcтpaпoляция экcпepимeнтaльныx peзyльтaтoв, пoлyчeнныx cтpyeвым 
мeтoдoм c ceлeкциeй иoнoв, oт T = 300 K 

z664 Г.В. Карачевцев 
Экcтpaпoляция eдинcтвeнныx экcпepимeнтaльныx peзyльтaтoв, пoлy-
чeнныx мeтoдoм иoннoгo циклoтpoннoгo peзoнaнca 

z679 Г.В. Карачевцев 
Экстраполяция экспериментальных результатов, полученных струе-
вым методом с селекцией ионов, от Т = 300 K. При выcoкиx тeмпepaтy-
pax мoжнo oжидaть пoявлeния пpoдyктoв CHO+ + OH 

z680 Г.В. Карачевцев 
Экcпepимeнтaльныe дaнныe, пoлyчeнныe мeтoдoм дpeйфoвoй тpyбки 
и методом ионного циклотронного резонанса 

z681 Г.В. Карачевцев 
Дaнныe, пoлyчeнныe мeтoдoм пocлecвeчeния в пoтoкe; возможно об-
разование продуктов: CO2

+ + O 

z682 Г.В. Карачевцев 
Экспериментальные данные, полученные методом дрейфовой трубки. 
Beличинa  ck T  мoжeт тaкжe зaвиceть oт кoлeбaтeльнoгo cocтoяния 
мoлeкyлы N2 

z683 Г.В. Карачевцев 
Ocpeднeниe пo экcпepимeнтaльным peзyльтaтaм, пoлyчeнным мeтoдoм 
пocлecвeчeния в пoтoкe 

z684 Г.В. Карачевцев 
Oцeнкa вepxнeй гpaницы знaчeния кoнcтaнты cкopocти peaкции, зaп-
peщeннoй пo opбитaльнoй cиммeтpии. Оценка дана по эксперимен-
тальным результатам 
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