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Квантово-химическая программы Priroda 6 является одним из доступных и малотребовательных программных 
продуктов1. Данная программа используется исследователями кафедры ТНВиМ КНИТУ на протяжении длительного 
времени и хорошо себя зарекомендовала для исследования разнообразных неорганических соединений и процессов с их 
участием2.

При исследовании процесса окисления диоксида серы до триоксида в первом приближении расчет проводился без 
участия катализатора. Полученные результаты представлены в таблице 1. 

Таблица 1. Кинетические данные процесса окисления диоксида серы

Первые две стадии являются последовательными, следующие две протекают параллельно друг другу. Самой 
энергоемкой стадией является вторая (Еакт-2=252 кДж/моль). Третья и четвертая стадии приводят к образованию целевого 
(SO3) и побочных (SO4 и SO2) продуктов соответственно, что пагубно влияет на селективность процесса. Следовательно, 
для преодоления энергетического барьера и увеличения селективности необходимо проводить процесс окисления диоксида 
серы при высоких температурах с использованием различных катализаторов.
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