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Введение
Олефины 4-метилпентен-1, 4-метилгексен-1 и 4,4-диметилпен-

тен-1, содержащие разветвление в β-положении к двойной связи, 
представляют собой классические мономеры для катионной по-
лимеризации и служат основой для получения широкого спектра 
полимерных материалов [1]. Дж.П. Кеннеди, анализируя в из-
вестном обзоре [1] свои работы и работы Р.Ф. Килли, Д.Х. Велча, 
С.А. Маккензи, Дж.Дж. Эллиота, В. Найгела, Р. Бакскайя, В.Р. Эд-
вардса, Н.Ф. Чемберлена, Г. Сартона, Х. Ламменса, Дж. Сифферта,
отмечает следующее: олефин 4-метилпентен-1 – активный кати-
онный мономер, который является субстратом для получения вы-
сокомолекулярных каучукообразных полимеров. Контролируе-
мую, весьма быструю полимеризацию этого олефина в присутст-
вии кислот Льюиса можно провести при минус 78°С [1].
Мономер 4-метилгексен-1, как и другие β-разветвлённые оле-

фины, представляет собой классический объект для изучения ка-
тионной полимеризации, позволяющий получать ряд полимерных
продуктов [1]. Его полимеризация до высокомолекулярных сое-
динений эффективно протекает в присутствии кислот Фриделя–
Крафтса в среде алкилгалогенидных растворителей. Бакскай при-
шел к аналогичным выводам, изучая исчезновение оптической 
активности, обусловленной наличием асимметрического атома 
углерода в концевой группе. В работе с использованием ЯМР-

спектрометра с рабочей частотой 300 МГц в этом полимере об-
наружено значительное количество неизомеризованных звеньев 
в цепи. 
Мономер 4,4-диметилпентен-1 тоже относится к классическим 

олефинам, способным к катионной полимеризации, из которых 
можно получать различные полимеры [1]. Эдвардс и Чемберлен 
отметили, что после полимеризации чистого 4,4-диметилпентена-1 
в присутствии твердого AlCl3 при 0°С [1] получены полимеры с 
высокой степенью изотактичности.. 
Хотя изучаемые олефины были синтезированы ещё в середине 

XX века, их квантово-химическое исследование методом DFT до 
сих пор не проводилось, особенно в среде такого классического 
для подобных реакций растворителя, как толуол. В связи с этим 
целью данной работы является проведение DFT-расчётов для 
молекул указанных мономеров в растворе толуола.

Методическая часть 
Для квантово-химического расчета 4-метилпентена-1, 4-метил-

гексена-1 и 4,4-диметилпентена-1 в толуоле был выбран метод DFT, 
за который в 1998 году В. Конн получил Нобелевскую премию [2], 
в базисе 6-311G**, наилучшим образом учитывающем корреля-
цию электронов [3]. Для этого был выбран расчёт пяти возможных 
конфигураций для каждого из изучаемых олефинов в растворите-
ле. Для оптимизации геометрии молекул применяли стандартный 
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градиентный метод, доступный в рамках программного пакета 
Firefl y [4]. Эта программа частично основана на исходном коде 
GAMESS (US) [5], что подтверждает ее высокую научную репута-
цию и надежность.
В рамках данного исследования также проведена теоретическая 

оценка кислотной силы молекул, что позволит глубже понять 
их химические свойства. Для визуализации моделей молекул 
использована программа MacMolPlt [6], которая позволяет созда-
вать наглядные трехмерные изображения молекул, что существен-
но облегчает анализ и интерпретацию полученных данных. 

Результаты расчётов
При расчете молекула толуола была поставлена в несколько 

позиций относительно изучаемых олефинов, и после расчета были 
выбраны наиболее энергетически выгодные конфигурации.

Рис. 1. Геометрическое и электронное строение молекулы 4-метилпен-
тен-1 в толуоле (Е0 = -1330632 кДж/моль, Еэл = -3109871 кДж/моль).
Оптимизированное геометрическое и электронное строение, об-

щая энергия и электронная энергия выбранных конфигураций мо-
лекул 4-метилпентена-1, 4-метилгексена-1 и 4,4-диметилпентена-1
в толуоле получены методом DFT в базисе 6-311G** и показаны на 
рис. 1–3 и в табл. 1–3. Используя формулу:

рКа = 50,048–150,078qmaxH+ [7],

(qmaxH+ = +0,140; +0,144 и +0,141, соответственно, табл. 1–3), где 
рКа – универсальный показатель кислотности, qmaxH+ – макси-
мальный заряд на атоме водорода), находим значение кислотной 
силы pKa = 30, 29 и 30, соответственно.

Рис. 2. Геометрическое и электронное строение молекулы 4-метилгек-
сена-1 в толуоле (Е0 = -1433728 кДж/моль, Еэл = -3472078 кДж/моль).

Рис. 3. Геометрическое и электронное строение молекулы 4,4-диметил-
пентена-1 в толуоле (Е0 = -1433733 кДж/моль, Еэл = -3621782 кДж/моль).

Таблица 1. Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы 4-метилпентена-1 в толуоле.

Связь Длина связи, R, Å Валентные углы Величина валентного угла, град Атом Заряды на атомах молекулы, δ
C(2)-C(1)
C(3)-C(2)
C(4)-C(3)
C(5)-C(4)
C(6)-C(5)
C(6)-C(1)
C(7)-C(1)
H(8)-C(2)
H(9)-C(3)
H(10)-C(4)
H(11)-C(5)
H(12)-C(6)
H(13)-C(7)
H(14)-C(7)
H(15)-C(7)
C(17)-C(16)
C(18)-C(17)
C(19)-C(18)
C(20)-C(19)
C(21)-C(19)
H(22)-C(16)
H(23)-C(16)
H(24)-C(17)
H(25)-C(18)
H(26)-C(18)
H(27)-C(19)
H(28)-C(20)
H(29)-C(20)
H(30)-C(20)
H(31)-C(21)
H(32)-C(21)
H(33)-C(21)

1,39
1,39
1,39
1,39
1,39
1,40
1,50
1,09
1,09
1,08
1,09
1,09
1,09
1,09
1,09
1,33
1,50
1,54
1,53
1,53
1,09
1,09
1,09
1,10
1,10
1,10
1,09
1,09
1,10
1,10
1,09
1,09

C(2)-C(1)-C(6)
C(3)-C(2)-C(1)
C(4)-C(3)-C(2)
C(5)-C(4)-C(3)
C(6)-C(5)-C(4)
C(7)-C(1)-C(2)
H(8)-C(2)-C(1)
H(9)-C(3)-C(2)
H(10)-C(4)-C(3)
H(11)-C(5)-C(4)
H(12)-C(6)-C(5)
H(13)-C(7)-C(1)
H(14)-C(7)-C(1)
H(15)-C(7)-C(1)

C(16)-C(17)-C(18)
C(18)-C(17)-C(16)
C(19)-C(18)-C(17)
C(20)-C(19)-C(18)
C(21)-C(19)-C(18)
H(22)-C(16)-C(17)
H(23)-C(16)-C(17)
H(24)-C(17)-C(16)
H(25)-C(18)-C(17)
H(26)-C(18)-C(17)
H(27)-C(19)-C(18)
H(28)-C(20)-C(19)
H(29)-C(20)-C(19)
H(30)-C(20)-C(19)
H(31)-C(21)-C(19)
H(32)-C(21)-C(19)
H(33)-C(21)-C(19)

118
121
120
119
120
121
119
120
120
120
120
111
111
111
127
125
115
110
112
124
122
119
109
109
107
112
111
111
111
111
112

C(1)
C(2)
C(3)
C(4)
C(5)
C(6)
C(7)
H(8)
H(9)
H(10)
H(11)
H(12)
H(13)
H(14)
H(15)
C(16)
C(17)
C(18)
C(19)
C(20)
C(21)
H(22)
H(23)
H(24)
H(25)
H(26)
H(27)
H(28)
H(29)
H(30)
H(31)
H(32)
H(33)

–0,140
–0,063
–0,110
–0,098
–0,108
–0,070
–0,299
+0,092
+0,101
+0,101
+0,101
+0,093
+0,122
+0,140
+0,140
–0,218
–0,147
–0,223
–0,257
–0,308
–0,317
+0,110
+0,117
+0,115
+0,132
+0,126
+0,139
+0,119
+0,130
+0,115
+0,115
+0,126
+0,124



32

Пластические массы     №2 АПРЕЛЬ 2026 Анализ и методы расчёта

Таблица 2. Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы 4-метилгексена-1 в толуоле.

Связь Длина связи, R, Å Валентные углы Величина валентного угла, град Атом Заряды на атомах молекулы, δ
C(2)-C(1)
C(3)-C(2)
C(4)-C(3)
C(5)-C(4)
C(6)-C(5)
C(7)-C(4)
H(8)-C(1)
H(9)-C(1)
H(10)-C(2)
H(11)-C(3)
H(12)-C(3)
H(13)-C(4)
H(14)-C(5)
H(15)-C(5)
H(16)-C(6)
H(17)-C(6)
H(18)-C(6)
H(19)-C(7)
H(20)-C(7)
H(21)-C(7)
C(22)-C(27)
C(23)-C(22)
C(24)-C(23)
C(25)-C(24)
C(26)-C(25)
C(27)-C(26)
C(28)-C(22)
H(29)-C(23)
H(30)-C(24)
H(31)-C(25)
H(32)-C(26)
H(33)-C(27)
H(34)-C(28)
H(35)-C(28)
H(36)-C(28)

1,33
1,49
1,54
1,53
1,52
1,53
1,09
1,09
1,09
1,10
1,10
1,10
1,10
1,10
1,10
1,09
1,09
1,09
1,10
1,09
1,40
1,40
1,39
1,39
1,39
1,39
1,50
1,09
1,09
1,08
1,09
1,09
1,09
1,09
1,10

C(2)-C(1)-H(8)
C(3)-C(2)-C(1)
C(4)-C(3)-C(2)
C(5)-C(4)-C(3)
C(6)-C(5)-C(4)
C(7)-C(4)-C(3)
H(9)-C(1)-C(2)

H(10)-C(2)-C(1)
H(11)-C(3)-C(2)
H(12)-C(3)-C(2)
H(13)-C(4)-C(3)
H(14)-C(5)-C(4)
H(15)-C(5)-C(4)
H(16)-C(6)-C(5)
H(17)-C(6)-C(5)
H(18)-C(6)-C(5)
H(19)-C(7)-C(4)
H(20)-C(7)-C(4)
H(21)-C(7)-C(4)

C(22)-C(27)-C(26)
C(23)-C(22)-C(27)
C(24)-C(23)-C(22)
C(25)-C(24)-C(23)
C(26)-C(25)-C(24)
C(27)-C(26)-C(25)
C(28)-C(22)-C(27)

H(29)-C(23)-C(22)
H(30)-C(24)-C(23)
H(31)-C(25)-C(24)
H(32)-C(26)-C(25)
H(33)-C(27)-C(26)
H(34)-C(28)-C(22)
H(35)-C(28)-C(22)
H(36)-C(28)-C(22)

122
125
114
110
115
111
121
119
109
110
108
108
109
111
111
112
112
111
111
121
118
121
120
119
120
121
119
120
120
120
120
111
111
111

C(1)
C(2)
C(3)
C(4)
C(5)
C(6)
C(7)
H(8)
H(9)
H(10)
H(11)
H(12)
H(13)
H(14)
H(15)
H(16)
H(17)
H(18)
H(19)
H(20)
H(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
H(29)
H(30)
H(31)
H(32)
H(33)
H(34)
H(35)
H(36)

–0,211
–0,150
–0,218
–0,256
–0,252
–0,330
–0,297
+0,116
+0,114
+0,107
+0,136
+0,126
+0,130
+0,123
+0,124
+0,118
+0,124
+0,123
+0,122
+0,119
+0,130
–0,136
–0,067
–0,110
–0,097
–0,110
–0,069
–0,300
+0,093
+0,100
+0,100
+0,100
+0,093
+0,129
+0,130
+0,144

Таблица 3. Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы 4,4-диметилпентена-1 в толуоле.

Связь Длина связи, R, Å Валентные углы Величина валентного угла, град Атом Заряды на атомах молекулы, δ

C(2)-C(1)
C(3)-C(19)
H(4)-C(1)
H(5)-C(1)
H(6)-C(2)
H(7)-C(12)
H(8)-C(3)
H(9)-C(3)

H(10)-C(13)
C(11)-C(2)

C(12)-C(19)
C(13)-C(19)
H(14)-C(12)
H(15)-C(12)
H(16)-C(13)
H(17)-C(13)
H(18)-C(3)
C(19)-C(11)
H(20)-C(11)
H(21)-C(11)
C(22)-C(27)
C(23)-C(22)
C(24)-C(23)
C(25)-C(24)
C(26)-C(25)
C(27)-C(26)
C(28)-C(22)
H(29)-C(23)
H(30)-C(24)
H(31)-C(25)
H(32)-C(26)
H(33)-C(27)
H(34)-C(28)
H(35)-C(28)
H(36)-C(28)

1,33
1,53
1,09
1,09
1,09
1,10
1,10
1,09
1,09
1,50
1,53
1,53
1,09
1,09
1,09
1,10
1,10
1,55
1,10
1,10
1,40
1,39
1,39
1,39
1,39
1,39
1,50
1,09
1,09
1,08
1,09
1,09
1,09
1,09
1,10

C(2)-C(1)-H(4)
C(3)-C(19)-C(11)
H(5)-C(1)-C(2)
H(6)-C(2)-C(1)

H(7)-C(12)-C(19)
H(8)-C(3)-C(19)
H(9)-C(3)-C(19)

H(10)-C(13)-C(19)
C(11)-C(2)-C(1)

C(12)-C(19)-C(11)
C(13)-C(19)-C(11)
H(14)-C(12)-C(19)
H(15)-C(12)-C(19)
H(16)-C(13)-C(19)
H(17)-C(13)-C(19)
H(18)-C(3)-C(19)
C(19)-C(11)-C(2)
H(20)-C(11)-C(2)
H(21)-C(11)-C(2)
C(22)-C(27)-C(26)
C(23)-C(22)-C(27)
C(24)-C(23)-C(22)
C(25)-C(24)-C(23)
C(26)-C(25)-C(24)
C(27)-C(26)-C(25)
C(28)-C(22)-C(27)
H(29)-C(23)-C(22)
H(30)-C(24)-C(23)
H(31)-C(25)-C(24)
H(32)-C(26)-C(25)
H(33)-C(27)-C(26)
H(34)-C(28)-C(22)
H(35)-C(28)-C(22)
H(36)-C(28)-C(22)

121
108
122
118
111
111
111
112
125
110
111
111
111
110
111
111
116
109
109
121
118
121
120
119
120
121
119
120
120
120
120
111
111
111

C(1)
C(2)
C(3)
H(4)
H(5)
H(6)
H(7)
H(8)
H(9)
H(10)
C(11)
C(12)
C(13)
H(14)
H(15)
H(16)
H(17)
H(18)
C(19)
H(20)
H(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
H(29)
H(30)
H(31)
H(32)
H(33)
H(34)
H(35)
H(36)

–0,209
–0,150
–0,274
+0,110
+0,115
+0,112
+0,112
+0,117
+0,122
+0,123
–0,195
–0,265
–0,283
+0,126
+0,138
+0,123
+0,118
+0,119
–0,324
+0,126
+0,137
–0,129
–0,067
–0,103
–0,104
–0,109
–0,073
–0,298
+0,092
+0,100
+0,100
+0,100
+0,092
+0,123
+0,138
+0,141
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Таблица 4. Общая энергия(Е0), электронная энергия (Еэл), максималь-
ный заряд атома водорода (qmaxH+), универсальный показатель кис-
лотности (рКа).

№ Олефин в толуоле 
(C6H5CH3)

Е0, кДж/
моль

Еэл, кДж/
моль qmaxH+ рКа

1 4-метилпентен-1 + 
C6H5CH3

–1330632 –3109871 +0,140 30

2 4-метилгексен-1 + 
C6H5CH3

–1433728 –3472078 +0,144 29

3 4,4- диметилпентен-1 + 
C6H5CH3

–1433733 –3621782 +0,141 30

Заключение
Таким образом, впервые проведено квантово-химическое иссле-

дование молекул олефинов 4-метилпентен-1, 4-метилгексен-1, 
4,4-диметилпентен-1 в толуоле, с использованием теории функци-
онала плотности (DFT). Расчёт позволил получить не только оп-
тимизированную геометрическую структуру молекулы, то есть 
пространственное расположение всех атомов с учетом длин связей 
и валентных углов, но и детальную информацию о ее электронном 
строении, включая распределение электронной плотности.
Из всех возможных конфигураций выбраны модели с наибольшей 

энергией. В результате расчетов были теоретически определены 
для этих конфигураций значения pKa 4-метилпентена-1 в толуоле, 
равное 30, pKa 4-метилгексена-1 в толуоле, равное 29, и pKa 
4,4-диметилпентена-1 в толуоле, равное 30. Полученные значения 
30, 29 и 30 указывают на то, что 4-метилпентен-1, 4-метилгексен-1, 
4,4-диметилпентен-1 в толуоле являются чрезвычайно слабыми 
H-кислотами (pKa значительно больше 14). 
Сравнительный расчет изучаемых молекул олефинов, развет-

вленных в β-положении, и теоретическая оценка кислотной силы 
показали, что толуол не влияет на величину максимального заря-
да атома водорода и, как следствие, на величину кислотной силы.
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