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I/I3yqu MEXaHU3M UWHUIMHUPOBAHUA KaTHOHHOM oJIMMEpUusalinu I/I306yTI/IJ'IeHa B NPUCYTCTBHUU AKBAKOMILJICKCA XJIOpHUJa
AJIIOMHUHHS B TOJYOJIE KJIACCUYCCKUM KBAHTOBO-XHUMHUYECKHUM METOAOM DFT. HOKa3aHO, YTO OH TMPCACTABIACT cobom
COIIACOBaHHEIN mpounecc. HonyquO 3HA4YCHUEC DHCPIUU AKTUBAIUWM W SHCPIUU TCIJIOBOI'O 3(1)(1)€KT21 H3y‘la€MOﬁ peaKkunn

(105 xJIx/Momb 1 22 KJIK/MOIB).
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The mechanism of initiation of cationic polymerization of isobutylene in the presence of an water complex of aluminum chloride
in toluene has been studied using the classical quantum-chemical DFT method. It has been shown to be a concerted process. The
values of the activation energy and the energy of the thermal effect of the reaction under study (105 kJ/mol and 22 kJ/mol) were

obtained.
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Bseoenue

W300yTnieH — yHUWKaJIbHBI HE()TEXUMHUYECKHH HPOMYKT, HpeN-
CTaBIIIONINIT cO00¥ OECIBETHBIH Ta3 ¢ XapaKTEPHBIM 3aMaXxOM, SIBIISTIO-
IMics OJJHUM M3 HauOoJee MHTEHCUBHO M3y4YEHHBIX KaTHOHHBIX MO-
HOMepoB. HecMoTpst Ha 0OMIMpHBIE HCCIISIOBAHNS, OTPAXKEHHEIE B COT-
HSX TATEHTOB, IJTaBaX MOHOTrpaduii M MHOTOYMCIEHHBIX HAYYHBIX
CTaThsIX, IMOCBSIICHHBIX HCKIIOYHTEIBHO €My WM B 3HAYUTEIILHOM
CTEMNEHH 3aTParuBaOMINX €ro CBOMCTBA, HOHUMAHHE MEXaHU3MOB €TO
MOJIMMEPHU3ALINH BCE €Ile 0CTAeTCsl HETIOJIHBIM. A U300yTHIICH MOXKHO
Ha3BaTh «HUJICATGHBIM» KATHOHHBIM MOHOMEPOM, IOCKOJIBKY OH Je-
MOHCTPUPYET HUCKIIIOYUTCIIBHYIO AaKTUBHOCTH B KHUCJIOTHO-KaTaJIU3U-
pPYeMBIX peakiusx. Ero yHHKanpHOCTH 3aKIIIOYAeTCsl B CIIOCOOHOCTH
00pa30BBIBATh IIUPOKUH CHEKTP MPOIYKTOB MOTHMMEPH3ALMN — OT KO-
POTKHUX OJUTOMEPOB JI0 BEICOKOMOJIEKYJIPHBIX IIOJIUMEPOB € MOJICKY-
JSIPHON Maccoi, JOCTUTAIOMIEH MUIIJIMOHOB JAlbTOH. JTO CBOMCTBO
HaIpsIMyIO CBS3aHO C €r0 XUMHUYECKOI CTPYKTYpOI: HaJln4ue JByX Me-
tubHBIX Tpynn (CH3) y omHOTO aroma yriiepoaa B 3THIICHOBOH CTPYK-
Type CyLIECTBEHHO BIIUSET Ha IEKTPOHHYIO IUIOTHOCTh ABOMHOM CBS-
31. DJIEKTPOHOJOHOPHEIE CBOMCTBA METHILHBIX TPYIII ITOBBIIIAIOT MO-
JISIPU3YEMOCTb TT-3JIEKTPOHHON CHCTEMBI, YTO AENAeT MOJIEKYTy H30-
OyTmiieHa BechbMa BOCIPUUMYHBON K JICKTPOQHILHON aTake MHUIHU-
aTopa B Ipolecce NoauMepu3anuu. MexaHu3M KaTMOHHON MOJIMMe-
pu3anyy 1300y THIIEHA JOBOJIBGHO CJIOKEH U BKIIIOUAET HECKOJIBKO CTa-
nuil. BHayane npoucxoauT MHULMUPOBAHUE — aTaka KaTHOHOM JIBOM-
HOH CBsA3M M300yTWIICHA, 00Pa3yrOMMMCS U3 KHCJIOTHOIO KaTaJln3a-
TOpa. DTOT KAaTHOH, OOBIYHO KapOOKAaTHOH, SIBISIETCS BBICOKOPEAKIIH-
OHHOCIIOCOOHBIM POMEXYTOUHBIM IIPOTYKTOM. 3aTeM CIEAyeT CTaaus
pocTa Ienyu — MOoCIIeI0BaTeIbHOE IIPHCOSANHEHHE MOJIEKY N300y TH-
JIeHa K pacTyuieMy KapOokaTHOHY. DTa CTajus SBISIETCS IEMHOH pe-

aKllMed, CKOpPOCTb KOTOPOH 3aBUCUT OT KOHIIEHTpallMd MOHOMEpa U
KaTanu3aropa, a Takke TeMIeparypsl U pactBopurens. IIpomecc 3a-
BEpIIAETCs CTaAuel oOpbIBa IIETH, KOTOpast MOXKET MPOUCXOAUTDH pa3-
JUYHBIMH TyTSIMH, BKJIIOYas B3aMMOJCHCTBHE C NMPOTHBOMOHOM Ka-
TaJM3aTopa, MEePeHOC MPOTOHA WM B3aUMOJACHCTBHE C NPUMECSIMU.
Knaccuueckumu kaTaan3aTopaMu KaTHOHHON TOTMMEPHU3AIiH H300Y-
THJICHA CITy)KAaT KOMIUICKCHBIC COSJMHEHHS] METAJIOB, TaKUE KaK: all-
kuxsopunel momuHUA (RnAlCl3,), ankundTopuast 6opa (RnBF3_ )
n ankwixiopuasl Maraus (RnMgCly ), rne R — anxuibHas rpynna
(HampuMep, METHJI, STHJI, PO, OYTHI). DTH KaTalu3aTopbl 4acTo
HCIIOJIB3YIOTCS B KOMILIeKce ¢ poToHHbiMU kuciotamu (HCL, HF) nn
crmpramu (ROH), KoTopbIe HTpaloT posb aKTHBATOPOB HIIM MOAU(HKa-
TOPOB KAaTaJIUTUYECKON aKTUBHOCTH. BBIOOP KaTanuTHUECKOI CHCTeMbI
U ee KOHIICHTpAIWsl OKA3bIBAIOT pEIIaloliee BIMSHHUE Ha MOJICKYISIp-
HYIO MacCy ¥ MHUKPOCTPYKTYpY MoOIydaeMoro monum3oOyTunena. Ha-
HpUMep, UCIIONB30BAaHNE PA3INYHBIX AJKHIBHBIX TPYII B KaTain3a-
TOpPE MOXET MPUBOIUTH K M3MEHEHHIO CKOPOCTH MONMMEpPH3ALUH U
MOJIEKYJISIPHO-MACCOBOTO pacnpe/eneHus noiaumepa. B xauectse pac-
TBOpUTENEH Ul KAaTHOHHOM MOJMMEpU3aluy H300yTHICHA IpUMe-
HSIOTCSI MHEPTHBIE YITIEBOJOPO/bI, TAKUE KAaK TOIYOJ, TeNTaH, METHII-
XJIopuza U apyrue. BeiGop pacTBopuTes Takke BIHSCT Ha KHHETHKY
mpolecca U CBOMCTBa modydaeMoro nonuMepa. IlomsipHbie pacTBOpH-
TENM, KaK MPaBHIO, HE HCIOJIB3YIOTCS HM3-3a BO3MOXXHOCTH B3aHMO-
JEUCTBUS C KaTalM3aTOPOM M MHTHOMPOBAHUS TPOIlecca MOIUMEpH-
3aiuy. TemrepaTypHbI PEXUM Ipoliecca TAKKe KPUTHYEH: CIIHII-
KOM HHU3Kasl TeMIIepaTypa MOKET 3aMeJUINTh PEAKIIHIO, a CIIUIITKOM BbI-
COKast — MPUBECTH K JSCTPYKIMH MOJTUMEpa MM TTOOOUHBIM PEaKIIHsIM.
Tomyuaemslit monMn300yTHIICH — 3TO aMOP(HBII ITOIUMEp C YHUKAIb-
HBIMHU cBoOMcTBamMM. Ero CBONCTBaA 3aBUCAT OT MOJIEKYJISIPHOW Macchl U
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MHKPOCTPYKTYPBbI, KOTOPBIE, B CBOIO 0UEPE/Ib, ONPEICIISIOTCS yCIOBHSAMH
nomMmepu3atyd [ 1]. [Tonmmu3o0yTuiieH ¢ HU3KOH MOJIEKYISIPHON Maccoit
HCIIOJIB3YETCsl B KAYECTBE IPHCAIOK K MaciiaM, a BBICOKOMOJICKY ISIPHBIH
TIOJTHN300yTHIIEH — B TIPOU3BOICTBE TEPMETHKOB, KJIEEB, TUICHOK U JIPYTHX
MmatepranoB. OH XapaKTepU3yeTCs BBICOKON 3JIaCTUYHOCTBIO, BOJIOHE-
TIPOHMIAEMOCTHIO, XOPOIIeH afare3wel K pPasIHIHBIM MaTepuataM ¥
HU3KOI TeMIepaTypoil crekinoBanus. JlanpHelme nucenenoBanus B 00-
JIaCTH KaTMOHHOW IMOJIMMEpH3allii M300yTHIIeHa HAaIpaBJIeHBl HA pa3-
BUTHE HOBBIX KAaTATMTHIECKUX CHCTEM, TTO3BOJIIONINX KOHTPOIUPOBATH
MOJIEKYJIIPHYIO Maccy U CTPYKTYpy IOJIMMEPA, a TAKKE Ha pa3paboTKy HoO-
BBIX CIIOCOOOB €r0 NPUMEHEHHS.

Memoouueckas uacmo

Jlig uccnenoBaHus MexaHuU3Ma I[E€pBOM CTaguM KaTHOHHOW IIOJIU-
mepusaruu cuctemsl AlCl3 (1) HyO (1)-u300ytmiien (1)-Tomyon B
cootHomennu 1:1:1:1 (1) ObLT BBIOpaH KIACCHYCCKUIA KBAHTOBO-XH-
muyeckuit meroa DFT, 3a koropsiii B 1998 rony B. Kon nomyunn Ho-
GeneBckyro npeMuio [2, 3] B 6asuce 6-311 G**, mannyummm oOpasom
YUUTBIBAIOLIMIA JIEKTPOHHYI0 Koppeisiuuto [4, 5]. IIpu monenuposa-
HUM IMPOIIECCOB HCIIOJIb30BAJIOCH TPOrpaMMHOe obecrieueHue [6—8].
MopenmpoBaHye BEIIOIHSIIOCH [0 METO/IMKE, KOTopasi paHee OblIa IpH-
MeHeHa B paborax [9-11]. B coorBercTBHU ¢ mpaBmwioM MapKoBHH-
KOBa, NIPOTOH aTaKyeT HanOojee IMAPOreHe3NPOBAHHBIN YIIIePOHBII

Tao6muna 1. V3MeHeHue 3apsi10B BA0JIbL NYTH PeaKUMH B3aHMO/IeicTBHsI KoMILIeKcHOro kaTajansaTopa AICI;-HOH ¢ u300yTH/1eHOM B TO/Iy0JIe CTeXHOMe-

TpuYeckoro cocrasa 1:1:1:1.

Bennunna 3apsia Ha cTyneHsX B3auMonercTBus Nol—8
Azom 1 2 4 7 8
c) -0,348 -0,357 -0,357 -0,358 -0,355 -0,358 -0,357 -0,249
C(2) -0,212 -0,206 -0,209 -0,212 -0,220 -0,217 -0,218 -0,268
C(3) -0,293 -0,287 -0,286 -0,287 -0,285 -0,288 -0,287 -0,283
C4) -0,284 -0,287 -0,286 -0,285 -0,285 -0,284 -0,286 -0,292
H(5) 0,165 0,156 0,157 0,158 0,158 0,159 0,157 0,137
H(6) 0,140 0,145 0,146 0,146 0,146 0,145 0,145 0,126
H(7) 0,146 0,147 0,147 0,146 0,146 0,146 0,145 0,145
H(8) 0,153 0,146 0,146 0,147 0,147 0,147 0,147 0,139
H(9) 0,163 0,164 0,164 0,163 0,162 0,161 0,158 0,153
H(10) 0,149 0,149 0.149 0,149 0,150 0,149 0,149 0,148
H(11) 0,153 0.163 0.160 0,157 0,156 0,152 0.150 0,155
H12) 0,129 0.130 0,131 0,131 0,131 0,132 0,131 0,124
0d3) -0,500 -0,495 -0,488 -0,476 -0,468 -0,459 -0,451 -0,505
H(14) 0.316 0,316 0314 0,313 0,312 0,313 0,315 0,340
H5) 0,356 0,353 0,35 0,344 0,340 0,334 0,327 0,333
AL(16) 0,780 0,783 0,78 0,779 0,778 0,777 0,777 0,798
CL(17) -0,324 -0,330 -0,328 -0,323 -0,320 -0,316 -0.3 -0,341
CL(18) -0,336 -0,341 -0,341 -0,341 -0,341 -0,341 -0,34 -0,337
CL(19) -0,352 -0,345 -0,346 -0,348 -0,349 -0,348 -0,347 -0,323
C(20) -0,132 -0,136 -0,136 -0,136 -0,136 -0,136 -0,136 -0,144
C(21) -0,062 -0,077 -0,077 -0.077 -0.077 -0.077 -0,077 -0,072
C(22) -0,106 -0,118 -0,118 -0,118 -0,118 -0,117 -0,118 -0,126
C(23) -0,094 -0,097 -0,097 -0,097 -0,097 -0,097 -0,097 -0,096
C(24) -0,108 -0,110 -0,110 -0,110 -0,110 -0,110 -0,110 -0,113
C(25) -0,070 -0,070 -0,070 -0,070 -0,070 -0,070 -0,070 -0,063
C(26) -0,301 -0,301 -0,301 -0,301 -0,301 -0,301 -0,301 -0,300
H(27) 0,092 0,103 0,105 0,105 0,105 0,106 0,106 0,127
H(28) 0,100 0,121 0,120 0,119 0,119 0,119 0,118 0,107
H(29) 0,099 0,098 0,098 0,098 0,098 0,098 0,098 0,097
H(30) 0,097 0,097 0,097 0,097 0,097 0,097 0,097 0,097
H(31) 0,088 0,089 0,089 0,089 0,089 0,089 0,089 0,089
H(32) 0,128 0,139 0.139 0,140 0,140 0,140 0,140 0,141
H(33) 0,141 0,132 0,131 0,131 0,131 0.130 0.130 0,122
H(34) 0,128 0,125 0.126 0,126 0,126 0,127 0.127 0,135
Arom Beaununna 3apsia Ha CTYIEHIX B3auMoneincTBus Ne9—16
9 10 11 12 13 14 15 16
c) -0,274 -0,292 -0,317 -0,343 -0,353 -0,378 -0,385 -0,395
C(2) -0,254 -0,245 -0,227 -0,207 -0,203 -0,179 -0,171 -0,156
C(3) -0,282 -0,282 -0,284 -0,285 -0,286 -0,289 -0,290 -0,293
C4) -0,287 -0,287 -0,287 -0,288 -0,288 -0,289 -0,290 -0,291
H(5) 0,138 0,141 0,145 0,149 0,153 0,157 0,161 0,165
H(6) 0.130 0.133 0,137 0,140 0.144 0.147 0,151 0.154
H(7) 0,145 0.146 0.146 0.146 0,147 0,147 0,148 0,149
H(8) 0.139 0,140 0.141 0,142 0,143 0,145 0.146 0,149
H(9) 0.155 0.156 0.159 0,161 0,163 0,165 0.167 0,170
H(10) 0,146 0,147 0,147 0,147 0,148 0,148 0,148 0,149
H(11) 0,159 0,161 0.163 0,165 0,167 0,169 0,172 0,173
H12) 0,126 0,126 0,127 0,128 0,128 0,129 0,130 0,132
0d3) -0,504 -0,507 -0,513 -0,517 -0,525 -0,529 -0,538 -0,547
H(14) 0,342 0,346 0,353 0,358 0,363 0,366 0,368 0,367
H(15) 0,330 0,329 0,328 0,327 0,325 0,324 0,322 0,320
AL(16) 0,794 0,794 0,795 0,795 0,797 0,797 0,798 0,799
CLA7) -0,341 -0,341 -0,342 -0,342 -0,343 -0,343 -0,344 -0,345
CL8) -0,332 -0,333 -0,337 -0.339 -0,342 -0,345 -0,348 -0,353
CL19) -0,330 -0,333 -0,334 -0,335 -0,337 -0,340 -0,343 -0,346
C(20) -0,143 -0,143 -0,143 -0,142 -0,142 -0,141 -0,141 -0,140
C21) -0,073 -0,073 -0,073 -0,074 -0.074 -0,074 -0,074 -0,075
C(22) -0,125 -0,124 -0,124 -0,124 -0,123 -0,123 -0,122 -0,122
C(23) -0,096 -0,096 -0,096 -0,096 -0,096 -0,097 -0,097 -0,097
C(24) -0,113 -0,113 -0,113 -0,113 -0,113 -0,112 -0,113 -0,112
C(25) -0,064 -0,064 -0,064 -0,064 -0,064 -0,065 -0,065 -0,065
C(26) -0,300 -0,300 -0,300 -0,300 -0,300 -0,300 -0,300 -0,300
H(27) 0,125 0,123 0,123 0,122 0,120 0,119 0,118 0,118
H(28) 0,108 0,108 0,108 0.109 0.109 0,110 0,111 0,111
H(29) 0,098 0,098 0,098 0,098 0,098 0,098 0,098 0.097
H(30) 0,097 0,097 0.096 0,096 0,096 0,096 0.096 0,096
H(31) 0,089 0,089 0.089 0,089 0,089 0,089 0.089 0,089
H(32) 0,141 0,141 0,141 0,141 0,141 0,141 0,141 0,141
H(33) 0,122 0,122 0,122 0,122 0,122 0,122 0,122 0,122
H(34) 0,135 0,135 0.135 0,135 0,135 0,135 0.135 0,134

22



CUHTE3 U TEXHOIOTUS

Ne3 MITOHDB 2025

TInacTuveckue maccot

BennunHa 3apsa Ha CTYIEHIX B3auMoaencTBust Nel7-23

AToM 17 18 19 20 21 22 23
c() 20,394 20,391 20,375 0,346 20,310 20276 0242
CcQ) 0,145 0,128 -0,109 0,077 0,034 0,031 0,062
Cc(3) 0,295 0,299 -0,302 0,311 0,289 0,286 -0,328
[6) 0,293 0,294 -0,296 -0,298 -0,290 0,275 0,269
H(5) 0,169 0,172 0,175 0,175 0,162 0,153 0,146
H(6) 0,157 0,161 0,164 0,165 0,166 0,160 0,136
H(7) 0,151 0,154 0,158 0,167 0,174 0,176 0,167
H(8) 0,151 0,155 0,161 0,171 0,202 0,198 0,158
H(9) 0,173 0,176 0,183 0,194 0,162 0,167 0,143
H(10) 0,150 0,152 0,155 0,159 0,171 0,173 0,139
H(1D 0,178 0,183 0,191 0,207 0213 0211 0,167
H(12) 0,133 0,136 0,140 0,148 0,157 0,159 0,126
0(13) 0,563 0,584 -0,621 -0,671 -0,698 0,694 -0,520
H(14) 0.365 0,360 0,357 0,341 0,265 0,223 0,110
H(15) 0318 0316 0312 0,306 0,292 0,283 0,325
AL(16) 0,802 0,803 0,807 0,812 0,810 0,806 0,806
CL(17) 0,347 -0,348 -0,351 0,357 0,362 20,362 -0,346
CL(18) 0,359 0,367 0,379 0,397 0,398 0,395 0,332
CL(19) -0.350 0,357 0,367 -0,383 -0,389 0,385 -0,324
C(20) 20,140 0,139 0,139 20,139 0,135 20,134 0,137
Cc2D) 20,074 0,075 0,075 0,075 20,079 0,082 0,067
C(22) 0,122 0,122 0,122 0,122 0,119 0,115 0,113
C(23) 0,097 0,097 -0,097 -0,097 -0,099 -0,100 -0,099
C(24) 0,112 0,112 0,113 0,113 0,112 0,110 -0,109
C(25) 0,065 20,066 20,066 20,066 -0,070 20,071 0,070
C(26) -0,300 -0,300 -0,300 -0,300 0,301 20,301 -0,300
H(27) 0,118 0,117 0,118 0,119 0,111 0,103 0,094
H(28) 0,111 0,112 0,113 0,115 0,123 0,130 0,103
H(29) 0,097 0,097 0,097 0,096 0,097 0,097 0,101
H(30) 0,096 0,096 0,096 0,095 0,095 0,096 0,101
H(31) 0,089 0,088 0,088 0,088 0,087 0,088 0,093
H(32) 0,141 0,140 0,140 0,140 0,139 0,139 0,142
H(33) 0,122 0,123 0,123 0,122 0,125 0,127 0,134
H(34) 0,134 0,134 0,134 0,134 0,131 0,130 0,126

atoM n3o0yTrieHa C(1). B kadecTBe KOOpIHHATH peakiuu Oblia BbI-
Opana cBs3b Re(1).H(14)- MyabTumiernocts M Obiia pasHa 1, Tak Kak
M = 2S+1, rae S — cyMMapHbIii CIMH, KOTOPbIH B JAaHHOM cilydae
paBeH 0, MOCKOJIBKY BCE 3JIEKTPOHBI cllapeHbl. BaxkHO OTMETUTBH, 4TO
Ha KaXXJI0M IIare B3aHMO,Z[eﬁCTBHH KaTajiuzaTopa 1 I/l306yTI/IﬂeHa BbI-
MOJIHAJICSA 3aKOH COXPaHEHMS 3apsla.

Pezynomamul pacuemos

Hcxonnass ¥ KOHEYHAs MOJENb aTOMHO-MOJIEKYJISIPHOTO Ju3aiiHa
n3yudaemoit peaknun AlCl3-HOH ¢ u300yTHieHoMm B Toiryone mpes-
CTaBIICHBI HA pHC. | 1 2. A M3MEHEeHHe OOIIeH YHEPTUH CHCTEMBI pe-
akuu nHUIrupoBanus AlCl;—HOH-1300y THIICH—TOIY0IT BIOIH KOOP-
nmuHaThl peakiuu R(H 4—C)) mokaszano Ha puc. 3. VI3MeHeHUs 3apsiioB
Ha aToMax HM3y4aeMoil peakI[uu BIONb KoopAnWHATHI peakiun R (Hg—
Cly9) moka3ansl B Tabnm. 1. Kak 0Ob9HO, Bech MyTh pEakMy WHUIH-
HMpPOBaHUsA OBUT pa30ouT Ha Tpu ctaxuu [12]: 1 cragms — KOOpIUHALIUK
(1-17)-(1,34-1,36 A), 2 cramus — paspsiB n-cBszu (17-20)-(1,36-1,43)
A, 3 cragus — popmuposanus Al (akTusHOTO HenTpa) (20-23)-(1,43—
1,47 A).

8 Puc. 1. CTpykTypa HCXOTHOW MO-
JeJH KOMILIEKCHOI0 KATAJIH3aTo-
pa AICI3-HOH c¢ u3o0yrnieHom
B TOJYyOlle CTeXHOMETPHYECKOIro
cocrapa 1:1:1:1.

Ha nepBoii craguu npoucxo-
JIUT TIOJICTPauBaHHE H300yTH-
JIeHa 1oj Hauboyiee SHepreTH-
YECKH BBITOJIHYIO aTaKy MHHUIU-
upyromeil yacruueit Hg™ (mpo-
TOHOM) MaKCHMaJbHO OTpHILA-
TEJBHO 3apsKEHHOIo aroma yr-
nepona C1 (kak Hambonee ru-
poreHmupoBanHoro). Ilpu stom
3apsibl aTOMOB Ha JTOH CTa-
JIMU TPAaKTUYECKH HE H3MEHsI-
I0TCsl, @ JIMIIb MEHSIETCS €ro I0-
JIOKEHUE OTHOCUTEIBHO Kara-
u3aropa.

Ha Bropoii craguu HaunHa-
€TCsl Pa3pbIB JBOMHON TT-CBSI3H,

JMHA KoTopoit yBenmumpaercs ¢ 1,36 A o 1,43 A. Ceasp O13-H 4 ya-
munstercs ¢ 1,07 A o 1,36 A. TTpu aToMm 061m1as sHeprus CMCTEMBI BO3-

pacraer (puc. 3).
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Puc. 2. Pe3yabraT peakuuu B3aMMOJIeiiCTBUSI KOMILJIEKCHOTO KAaTAJIM3aTO-
pa AICI3-HOH ¢ u300yTHiieHOM B TOJIyoJIe CTEXHOMETPHYECKOr0 COCTaBa
1:1:1:1.

AE, xAx/Mons
120 |

8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23
Homep crynewn

1 2 3 4 5 6 7

Puc. 3. U3menenue odeii 3Hepruu cuctemsl (Eg) B10Jb yTH PeaKIMH B3a-
HMOJIeliCTBHSA KOMILIeKCHOro kaTtaju3artopa AICI3;-HOH ¢ n3obyTuienom B
TOJIyoJ1e CTeXHOMeTpHuYeckoro cocrasa 1:1:1:1.

Ha tpetseii cragun popmupyercs ALl nzyqaemoii peakiun. Manmm-
upyromas yactuiia Hgt MoaHOCTBIO OTpBIBAETCS OT KHCIOPOJa aKBa-
KOMILIEKca XJI0pUAa aJIFOMUHUS U NpHcoequHseTcsa K atomy Cp u3o-
Oyrmiena (cy6cerpara). Ilpu sTom obpasyercst nporuBonoH [AlCl3—
OH]- n moxHOCTHIO 3aKaHuMBaeTCst Gopmuposanne ALl

Takum 00pa3oM, aHAIIN3 MTOBEJCHHS 3apsiJIOB Ha aTOMax BJIOJIb KOOP-
nquHatel peaknuu R (Hy4—Cq), paspeB n-csazu C;—C; u npeBpaienne
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ee B 6-cBs3b (C1—C,, mmuHa Kotopoii paBHa 1,52 A) u oGpasopanue
HOBbIX cBs3eit Cj—Hjy u O13—-C, cBUIECTENBCTBYIOT O TOM, YTO U3Y-
yaeMasi peaklysl MHULIUAPOBAHUS HOCUT YEPThl COINIACOBAHHBIX B3au-
MOJICHCTBHIA, TIPH 3TOM 3HEPrHs akTHBanuu coctabisiet 105 k/x/MoJib,
TemoBoit ekt paBeH 22 kJK/MOJIb, YTO HAXOTUTCS B XOPOIIEM
COOTBETCTBUH C JJAHHBIMH, KOTOPBIE OBUIN MOJTYYSHBI METOJOM ab ini-
tio B 6azuce 6-311G** [12].

3aknrouenue

Takum 00pa3oM, HAMU BIIEPBBIC ObUT M3y4eH MEXaHW3M HHHIIM-
MPOBaHMSI KaTHOHHOM MOTMMEpPH3aliKi H300yTHIEHa B HPHCYTCTBUH
AKBAKOMIUIEKCA XJIOPHIA aJIOMHHUSI B TOJYOJIe CTEXHOMETPHUUECKOTO
coctaBa 1:1:1:1 meromom DFT B 6Gazuce 6-311 G**. [lokazaHo, 4To
9TOT MEXaHH3M INPEACTaBIsAeT co00i cormacoBaHHbIN mpouecc. Orue-
HEHa DHEeprusi aKTUBALIMU U DHTAJBIHUS H3y4aeMOi peakiiu, KOTOpbIe
paBHbI cooTBeTcTBEHHO 112 KJ/MOMIb 1 36 KJ[/MOJB.
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