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В настоящей работе выполнен квантово-химический расчет некоторых мономеров: 4-метилпентен-1, 4-
метилгексен-1, 4,4-диметилпентен-1 методом функционала плотности DFT. Получено оптимизированное 
геометрическое и электронное строение этих соединений. Установлено, что изучаемые мономеры относятся 
к классу очень слабых СH-кислот (pKa = 28). 
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Введение 
 

Классическими мономерами катионной по-
лимеризации являются мономеры, разветвлен-
ные в β-положении: 4-метилпентен-1, 4-метил-
гексен-1, 4,4-диметилпентен-1. 

Детали полимеризации 4-метилпентена-1  
в присутствии кислот Льюиса, в частности, 
AlCl3 в растворе метилхлорида изучал Дж. Кен-
неди [1]. Интересно, что полимер максимально-
го молекулярного веса был получен при –78 °C 
(Mv = 2 · 106), а при температурах более низких 
образуются продукты с меньшим молекуляр-
ным весом. Структуру поли-4-метилпентена-1, 
полученного катионным способом, изучали ме-
тодом ЯМР-спектроскопии в различных рабо-
тах [2–5]. 

Полимер 4-метилгексена-1 самого высокого 
молекулярного веса был получен при темпера-
туре –78 °C (Mv = 273000) и является аморф-
ным каучуком с Tст = –23 °C [6]. Структуру это-
го каучукоподобного полимера исследовали 
методом ЯМР- и ИК-спектроскопии. [1] 

Впервые полимеризация 4,4-диметилпен-
тена-1 описана в работе [2] в 1963 году, в кото-
рой было отмечено, что после полимеризации 
этого олефина в присутствии твердого AlCl3 
при 0 °C.  

В работе [7] в качестве катализатора ис-
пользовали AlCl3 в растворителе этилхлориде  
и вели процесс при температуре –78 и 130 °C. 
Полученный продукт – твердое клейкое веще-

ство с молекулярной массой Mn = 1400. По дан-
ным ЯМР- и ИК-спектроскопии, этот полимер 
состоит из звеньев, которые должны образовы-
ваться в результате следующих одна за другой 
миграций гидридных и метильных ионов [1]. 

Несмотря на то что эти соединения были 
синтезированы еще XIX-XX веках [8], их кван-
тово-химический расчет методом DFT не вы-
полнялся. В связи с этим, цель данной работы – 
квантово-химический расчет вышеперечислен-
ных мономеров методом DFTPBE0 в базисе 3-
21G по методике и с использованием программ 
[9–11], аналогично [12] с оптимизации геомет-
рии по всем параметрам стандартным градиент-
ным методом. Общий заряд изучаемых молеку-
лярных систем в основном состоянии был равен 
0, а мультиплетность 1, так как в основном со-
стоянии молекул все электроны спарены, и сум-
марный спин равен 0. Поэтому М = 2S + 1 = 1. 

 

Результаты расчетов 
 

Для 4-метилпентена-1 оптимизированные 
длины связей между атомами углерода в кольце 
находятся в диапазоне 1.33 - 1.55 Å, С-Н 1.09 - 
1.10 Å. Оптимизированные значения валентных 
углов (в градусах) получены соответственно 
следующие: C(1)-C(2)-C(3)-124.91,  C(2)-C(3)-
C(4)-112.19, C(3)-C(4)-C(5)-110.23, C(3)-C(4)-
C(6)-110.03, C(5)-C(4)-C(6)-110.46, H(8), C(1)-
C(2)-121.93, H(7)-C(1)-C(2)-121.37, C(1)-C(2)-
H(9), 119.67, C(3)-C(2)-H(9)-115.41, C(2)-C(3)-
H(10)-109.42, C(2)-C(3)-H(11)-110.14, C(3)-C(4)- 
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Abstract. In this paper, a quantum chemical calculation of some monomers: 4-methylpentene-1, 4-methyl-
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