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Аннотация 
В работе методами квантовой химии выполнен расчет профиля поверхности потенциальной 

энергии реакции цис- и транс-бутена-2 с озоном. Расчет выполняли методами MP2, B3LYP, MCSCF, 
MRMP2 с использованием наборов базисных функций 6-31+G**, 6-311+G**, aug-cc-pVDZ. Размер 
активного пространства – (10.9) и (14.11). Исследовали два механизма реакции: Криге – согласованное 
присоединение через циклическое пятичленное переходное состояние (ПС1); и ДеМура – 
несогласованное присоединение через бирадикальное переходное состояние (ПС2). Показано, что 
использованные методы хорошо описывают реакцию, энергия активации и значение константы 
скорости соответствуют экспериментальным данным. Для бутена реакция через ПС1 существенно 
быстрее, чем через ПС2, то есть в данном случае преобладает механизм согласованного 
присоединения. 

 


