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Теоретически рассмотрены возможные механизмы окисления диоксида серы молекулярным кислородом в триплетном (T) и синглетном (S) состояниях во фторсульфоновой кислоте при комнатной температуре. Методами МР2 и DFT/B3LYP  изучены поверхности потенциальной энергии (ППЭ) для обьединенных молекулярных систем (SO2+OOH(+)) и (2 SO2+OOH(+)) в Т  и S состояниях и найден ряд реакционноспособных интермедиатов. Исследование ППЭ указанных интермедиатов в синглетном  состоянии позволило определить координаты реакций, в результате которых образуются соединения, содержащие атомы S(+6). Установлено протекание каскадных реакций с участием протонированных форм реагентов, приводящих к образованию SO3. Неэмпирическим методом МР2 вычислены термодинамические и активационные параметры для элементарных стадий реакции окисления SO2 молекулярным кислородом во фторсульфоновой кислоте при  Т=298 К. Рассмотрены альтернативные маршруты  реакции окисления молекулярным кислородом диоксида серы в кислоте  FSO3H с участием протонированной формы  SO2Н(+) и катион-радикала SO2. В результате анализа соответствующих ППЭ найдены реакционноспособные интермедиаты, дальнейшее взаимодействие которых с молекулами SO2 приводит к образованию SO3 и SO3Н(+). Обсуждены механизмы генерации пероксильного радикала и катион-радикала SO2 в кислоте FSO3H. Методами DFT/B3LYP  и МР2 также был исследован процесс образования протонированных форм молекулярного кислорода в Т  и S состояниях в FSO3H и изучено влияние комплексообразования с одной и двумя молекулами CF4 на их стабилизацию. Показано, что стабильными являются только комплексы в синглетном состоянии (CF4..ООН(+)) и (CF4..ООН(+)..CF4).
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