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BBEJIEHUE

MexaHu3Mbl 3JIEMEHTAPHBIX AKTOB KaTHMOHHOMN
MOJIMMEPU3ALINU 1-METHIICTUPOIIA (MHUIUUPOBAHUE
— pocT — 0OpBIB) B IPUCYTCTBUN KOMILJIEKCHOTO Ka-
tanu3atopa AlCl;-HCl sBisiroTcss oHUME U3 Bax-
HEHIMX (QyHIaMEHTAIBHBIX MPOOIEM B MOJUMEPH-
3aimu 3Toro MoHomepa [1-2]. Lenpto HacTosmei
paboTHI ABISIETCS MCCIIEAOBAHUE TIEPBOM CTATUH —
VHUIMUPOBAHMS 1-METWJICTUPOJIAa B TPUCYTCTBUH
3TOr0 KOMIUIEKCHOTO KaTalll3aTopa B TOMYyoOJe, KO-
TOPBIA YacTO HMCITONIE3YETCS Ha MPAKTUKE B KadecT-
Be uHmuddepentHoro pacrBopurens [1], myrem
pacuera peakIMd B3aUMOJCHCTBHS MOHOMEpa
Y MHUIATOpa BJIOJh KOOPAWHATHI Re | 1o B Ta30BOM
¢aze (B paMKax MOJICKYISIPHOW MOJICIIH).

METOAUYECKAA YACTD

Wzygancs MexaHW3M HHHUIWHPOBAHUS MOHO-
Mepa KaTHOHHOHM MOJIMMEpHU3aINH 71-METUICTHPO-
Ja B TPUCYTCTBUM KOMILJICKCHOTO KaTajiu3aTopa
AICI;-HCI B TonmyoNE CTEXHOMETPUIECKOTO COCTa-
Ba 1:1:1. B kadecTBe KOOpAWHATHI PEAKITUH OBLIO
BBIOpaHO paccTosiHe Mexay aromamu C(1)
n H(20). Pacuer BBIMOJHSICS KBAaHTOBOXHMHYEC-
ckuM MetonoM ab initio RHF/6-311G** [3] ¢ on-
TUMHU3AIMENl TeoMeTpUH IO BCEM MapaMeTpam
TPaAMEHTHBIM METOJIOM, BCTPOCHHBIM B MPOTpaM-
My Firefly [4], ocHOBaHHYI0O Ha HMCXOJHOM KOJE
GAMESS [5,7]. Meton 0wl BBEIOpaH B CBSI3H

C TEM, YTO OH JOCTATOYHO TOYHO TO3BOJSAET pac-
CUHTATh dHEpPreTHdecKue O0aphepbl PEaKkIMHd W aK-
THBHBIE TIEHTPHl [5]. Pacdersl BBHIMOTHSIHUCH
B MPHUOIMKEHUN U30JIMPOBAHHOW MOJIEKYJIBI B ra-
30BOM (haze B paMKaxX MOJICKYJSIPHOW MOJIEIIH.
MexaHu3M HHHUIMUPOBAHUS 7-METHJICTUPOJIA BHI-
MIOJTHSUICS. MO0 METOJUKE, JOCTAaTOYHO MOJPOOHO
omucaHHOW B pabote [6] W WCIONB30OBABIIEHCS
B pabotax [7-8]. sl BH3yallbHOTO TIpEICTaBIIC-

HUS  MOJICKYJIBI  UCIOJb30BAJIaCh  IpOrpamma
MacMolPlt [9].
PE3VJIbTATHI PACUETOB

W3meHeHune AvH cBsi3ed BAOAb MYTH PEaKLIUU,
BaJICHTHBIX YIJIOB, 3apsA0B Ha aTOMax MOJIEKY-
JIIPHOM CHCTEMBI B TMPOLECCE B3aUMOJECUCTBUA
n-Metmiictupona ¢ karamm3atopom  AlCL-HCI
B TOJyoJie CTeXHOMeTpuueckoro cocraa 1:1:1
npeacTaBieHbl B Ta0m. 1-3.

Ha puc. 1 mnpeacraBieHO TI€OMETPHUUECKOE
U 3JIEKTPOHHOE CTPOCHHUE UCXOJHOU MOJETH n-Me-
tuncTupoa. Ha puc. 2 mokazana cTpykTypa, oopa-
3YIOIIasicsl OCe B3aUMOICHCTBHS KaTalu3aTopa C
N-METUJICTUPOJIOM; Ha pHUC. 3 — SHEPreTUYECKU
npodwre m3ydaemon peakmuu. Ha puc. 4 mpen-
CTaBJIGHO W3MEHEHHE 3apsoB Ha aToOMax, Hero-
CPEICTBEHHO YYaCTBOBABIIUX BO B3aUMOJICHCTBUU
koMIiekcHoro karamusatopa AlCL3-HCI ¢ n-me-
THUJICTUPOJIOM.

Puc. 1. Ctpykrypa ucxonHoi Mozenu cMecu KoMmiuiekcHoro karanuzatopa HCI-AICI;
C n-METHJICTHPOJIOM B TOJIYOJI€ CTEXHOMETpUUEcKOoro cocrana 1:1:1

Peakiuro MOKHO pa3fenuTh Ha TPU CTaAUU:
nepBasg — craaus koopauHammu (ctymneHu 1-10,

puc. 3), BTopast — cTaausi pa3pbiBa M-CBS3U MOHO-
Mepa (ctynenu 11-17) u TpeThs — cTtaaus odpazo-
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BaHus akTuBHOTrO IeHTpa (ALl) (ctymenu 18-21).
Atomer C(1), C(2), H(20), CI(21) u Al(23), Heno-
CPEICTBEHHO yYaCTBYIOT B PEAKIIUU WHUIIUHPOBA-
Huda. [Ipoananu3upyeM H3MEHEHHE 3apsioB Ha
3THUX aToMaX Ha BCEM IIyTH B3aWMOJCHCTBUS
n-Metwictupoida u  Karammzatopa AlCl;-HCI.
Ha nepBoii craguu 3apsin Ha atome C(1) mensercs
¢ -0,214 no -0,299; Ha arome C(2) — ¢ -0,134 mo

R=1.47A
R=1.10A

-0,136; na atome H(20) — ¢ 0,203 mo 0,225; Ha
atome CI(21) — ¢ -0,065 mo -0,079; ma artome
Al(22) — ¢ 0,922 10 0,914,

Ha cragum pa3psiBa m-CBSI3M MOHOMEpPA 3apsi
Ha arome C(1) mensercs ¢ -0,322 no -0,331; Ha
atome C(2) — ¢ -0,124 mo -0,027; Ha arome H(20) —
¢ 0,231 no 0,256; na atome CI(21) — ¢ -0,087 o -
0,300; Ha atome Al(22) — ¢ 0,914 mo 0,923.

Puc. 2. Ctpykrypa nocie B3anmoaeiicTBus koMmiuiekcHoro karanuzatopa HCl- AlCl; ¢ n-MeTHIICTHPOIIOM B TOTyOJIE.
Crexunomerpudeckuii cocras cmecu 1:1:1

Ha cranmunm ¢dopmupoBaHusi KOHEYHOI'O IpoO-
nykta 3apsn Ha atome C(1) mensercs ¢ -0,281 no -
0,230; Ha arome C(2) — ¢ 0,038 no 0,076; Ha aToMe
H(20) — ¢ 0,221 mo 0,192; ma arome CI(21) —
¢ -0,446 no -0,488; na arome Al(22) — c 0,948
1o 0,969.

B mpouecce peakuuu NPOHCXOAUT OJHOBpE-
MeHHbIH pas3psiB cBszeit Cl(21)-H(20) u npesparie-
e C(1)-C(2) m-cBs3u (nBOIHOI) B 6-cBs3b (0Au-
HapHy®o) u (opmupoBaHue HOBOH cBsizu — C(1)-

H(20) u mporuBomona [AICI; - CI]" (puc. 2). [Ipu
9TOM  SHEpPrusl aKTHUBAllMM  PEaKlHd paBHA
14 x/Ix/mMonb, a TemioBoii 3ddexkr paBeH —
110 x/x/Momb.  M3MeHeHHE 3apsimoB Ha aToMax,
noBesieHHe (pparMeHTOB peakiuy, Pa3phIBbl U Qop-
MHUPOBaHHSI HOBBIX CBSI3€H CBUIIETENBCTBYIOT O TOM,
YTO peakIys MPEeACTaBIsieT co00i 0OBIYHOE aKIIel-
TUPOBaHHE MMPOTOHA U3 KOMIUIEKCHOTO KaTajl3aTo-
pa AICLI;-HCl u npucoenuneHue ero x HamOosee
THAPOreHU3UPOBaHHOMY atoMy yriepoaa C(1).
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Puc. 4. I3mMeHeHue 3aps10B HA HEKOTOPBIX aTOMaX BJOJb IIYTH PEAKIHH B3anMOJICHCTBUSA

komiuiekcHoro karanuzaropa AlCl;-HCl ¢ n-MeTHicTuposioM B TOIyoJIe CTeXHOMETpHYecKkoro coctasa 1:1:1
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Tabnuya 1

HN3meHeHuHe AJIUH cBsI3eil BA0JIb NYTH PeaKMy B3aMMO/IeiCTBUS KOMILIEKCHOro kataau3aropa AlCl;-HCl

C n-ME€TUWJICTUPOJIOM B TOJIYO0JI€ CTEXHOMETPHUIECKOI'0 COCTaBa 1:1:1

Howmep ctynenu 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
C(2)-C(1) 1,32 1,33 1,33 1,33 1,33 1,33 1,33 1,33 1,33 1,33
H3)-C(2) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(4)-C(1) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(5)-C(1) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08

C(6)-C(11) 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40
C(6)-C(2) 1,48 1,48 1,48 1,48 1,48 1,48 1,48 1,48 1,48 1,48
C(7)-C(6) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(8)-C(7) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(9)-C(8) 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38

C(10)-C(9) 1,40 1,39 1,39 1,39 1,39 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40

C(11)-C(10) 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38
H(12)-C(7) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(13)-C(8) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(14)-C(10) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(15)-C(11) 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07
C(16)-C(9) 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51
H(17)-C(16) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(18)-C(16) 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09
H(19)-C(16) 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09
H(20)-C(1) 3,10 3,00 2,90 2,80 2,70 2,60 2,50 2,40 2,30 2,20
H(20)-CL(21) 1,28 1,28 1,28 1,28 1,29 1,29 1,29 1,29 1,30 1,30
CL(21)-CL(23) 3,52 3,51 3,52 3,51 3,50 3,50 3,48 3,48 3,48 3,47
AL(22)-CL(21) 2,59 2,57 2,57 2,55 2,55 2,54 2,53 2,52 2,51 2,49
CL(23)-AL(22) 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10
CL(24)-AL(22) 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,11
CL(25)-AL(22) 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,11 2,11 2,11
C(26)-C(31) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(27)-C(206) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(28)-C(27) 1,38 1,39 1,38 1,38 1,39 1,39 1,38 1,38 1,38 1,38
C(29)-C(28) 1,38 1,39 1,39 1,39 1,38 1,38 1,39 1,39 1,39 1,39
C(30)-C(29) 1,38 1,38 1,38 1,38 1,39 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38
C(31)-C(30) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(32)-C(206) 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51
H(33)-C(27) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(34)-C(28) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(35)-C(29) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(36)-C(30) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(37)-C(31) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(38)-C(32) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(39)-C(32) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(40)-C(32) 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09
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Oxkonuanue maoban. 1
Homep crynesu 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21

C(2)-C(1) 1,33 1,33 1,33 1,33 1,34 1,34 1,36 1,40 1,46 1,47 1,48
H(3)-C(2) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(4)-C(1) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,07 1,07 1,08 1,08 1,09
H(5)-C(1) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,07 1,08 1,08 1,08
C(6)-C(11) 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,41 1,42 1,42 1,42
C(6)-C(2) 1,48 1,48 1,47 1,47 1,47 1,46 1,46 1,43 1,38 1,38 1,38
C(7)-C(6) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,40 1,42 1,42 1,42
C(8)-C(7) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,38 1,38 1,38 1,37 1,36 1,36
C(9)-C(8) 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,39 1,39 1,39 1,40 1,40 1,40
C(10)-C(9) 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,40 1,41 1,41 1,41
C(11)-C(10) 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,37 1,37 1,37 1,36 1,36 1,36
H(12)-C(7) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,07 1,07 1,07
H(13)-C(8) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07
H(14)-C(10) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,07 1,07 1,07 1,07
H(15)-C(11) 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07 1,07
C(16)-C(9) 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,50 1,50 1,50
H(17)-C(16) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(18)-C(16) 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,08 1,08 1,08
H(19)-C(16) 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09
H(20)-C(1) 2,10 2,00 1,90 1,80 1,70 1,60 1,50 1,40 1,30 1,20 1,10
H(20)-CL(21) 1,31 1,32 1,34 1,36 1,39 1,45 1,61 2,06 4,10 5,34 5,43
CL(21)-CL(23) 3,48 3,47 3,47 3,48 3,48 3,49 3,51 3,55 3,56 3,57 3,56
AL(22)-CL(21) 2,49 2,47 2,45 2,43 2,41 2,37 2,31 2,22 2,17 2,16 2,17
CL(23)-AL(22) 2,10 2,10 2,10 2,10 2,10 2,11 2,11 2,12 2,13 2,13 2,13
CL(24)-AL(22) 2,11 2,11 2,11 2,11 2,12 2,12 2,13 2,15 2,18 2,19 2,19
CL(25)-AL(22) 2,11 2,11 2,11 2,12 2,12 2,13 2,14 2,17 2,18 2,18 2,18
C(26)-C(31) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(27)-C(26) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(28)-C(27) 1,38 1,38 1,38 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(29)-C(28) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,38 1,39
C(30)-C(29) 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,38 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39
C(31)-C(30) 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,39 1,38 1,39
C(32)-C(26) 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51 1,51
H(33)-C(27) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(34)-C(28) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(35)-C(29) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,07 1,07 1,07
H(36)-C(30) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,07 1,08 1,07
H(37)-C(31) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(38)-C(32) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,09 1,08 1,08
H(39)-C(32) 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08 1,08
H(40)-C(32) 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09 1,09
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Tabnuya 2

HN3meHeHHe BAJIEHTHBIX YIJIOB B/I0JIb NYTH PeaKMH B3aMMO/IeiicTBUS KOMILIEKCHOro kataau3aropa AlCl;-HCl
¢ N-MeTHJICTHPOJIOM B TOJIy0JIe CTeXHOMeTPHYecKoro coctasa 1:1:1

Homep crynenu 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

H(3)-C(2)-C(1) 118 118 118 118 118 118 118 118 117 117
H(4)-C(1)-C(2) 121 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(5)-C(1)-C(2) 123 123 123 123 123 123 123 123 123 123
C(6)-C(11)-C(10) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(6)-C(2)-C(1) 128 127 128 128 128 128 128 128 128 128
C(7)-C(6)-C(11) 118 118 118 118 118 118 118 118 118 118
C(8)-C(7)-C(6) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(9)-C(8)-C(7) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(10)-C(9)-C(8) 118 118 118 118 118 118 118 118 118 118
C(11)-C(10)-C(9) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
H(12)-C(7)-C(6) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(13)-C(8)-C(7) 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119
H(14)-C(10)-C(9) 119 120 120 120 120 120 119 119 119 120
H(15)-C(11)-C(10) 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119
C(16)-C(9)-C(8) 122 122 122 122 122 122 122 122 122 122
H(17)-C(16)-C(9) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
H(18)-C(16)-C(9) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
H(19)-C(16)-C(9) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
H(20)-CL(21)-AL(22) 102 103 103 102 103 103 102 102 102 102

H(20)-C(1)-C(2) 82 74 76 76 75 76 78 79 80 81
CL(21)-AL(22)-CL(23) 97 97 97 97 97 97 97 97 98 98
CL(24)-AL(22)-CL(21) 98 98 99 99 99 99 100 101 101 101

CL(25)-AL(22)-CL(21) 100 101 101 101 101 101 100 100 100 101
C(26)-C(31)-C(30) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(27)-C(26)-C(31) 118 118 118 118 118 118 118 118 118 118
C(28)-C(27)-C(26) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(29)-C(28)-C(27) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
C(30)-C(29)-C(28) 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119
C(31)-C(30)-C(29) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
C(32)-C(26)-C(31) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
H(33)-C(27)-C(26) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(34)-C(28)-C(27) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(35)-C(29)-C(28) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(36)-C(30)-C(29) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(37)-C(31)-C(30) 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119
H(38)-C(32)-C(26) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
H(39)-C(32)-C(26) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
H(40)-C(32)-C(26) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
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Oxonuanue maon. 2

Howmep cryrenn 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21
H(3)-C(2)-C(1) 117 117 117 117 117 117 116 115 115 115 115
H(4)-C(1)-C(2) 120 120 120 120 120 120 119 118 111 110 109
H(5)-C(1)-C(2) 123 123 123 123 123 122 122 121 116 116 115
C(6)-C(11)-C(10) 121 121 121 121 121 120 120 120 120 120 120
C(6)-C(2)-C(1) 128 128 128 128 128 128 128 129 129 129 129
C(7)-C(6)-C(11) 118 118 118 118 118 118 119 119 118 118 118
C(8)-C(7)-C(6) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(9)-C(8)-C(7) 121 121 121 121 121 121 121 120 120 120 120
C(10)-C(9)-C(8) 118 118 118 118 118 118 119 119 120 120 120
C(11)-C(10)-C(9) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 120 120
H(12)-C(7)-C(6) 120 120 120 120 120 120 120 120 119 119 119
H(13)-C(8)-C(7) 119 119 119 119 119 119 120 120 120 120 120
H(14)-C(10)-C(9) 120 120 120 120 120 120 120 120 119 119 119
H(15)-C(11)-C(10) 119 119 119 119 119 119 119 119 120 120 120
C(16)-C(9)-C(8) 122 122 122 122 122 121 121 121 121 120 120
H(17)-C(16)-C(9) 111 111 111 111 111 111 111 112 112 112 112
H(18)-C(16)-C(9) 111 111 111 111 111 111 111 110 110 111 111
H(19)-C(16)-C(9) 111 111 111 111 111 111 110 110 109 108 108
H(20)-CL(21)-AL(22) 102 102 103 102 103 103 100 92 59 40 41
H(20)-C(1)-C(2) 83 83 85 86 87 85 82 82 103 | 104 | 106
CL(21)-AL(22)-CL(23) 98 99 99 100 101 102 105 110 112 112 112
CL(24)-AL(22)-CL(21) 101 101 102 102 102 103 103 105 107 108 108
CL(25)-AL(22)-CL(21) 101 101 101 102 102 102 103 105 107 108 108
C(26)-C(31)-C(30) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(27)-C(26)-C(31) 118 118 118 118 118 118 118 118 118 118 118
C(28)-C(27)-C(26) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
C(29)-C(28)-C(27) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
C(30)-C(29)-C(28) 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119
C(31)-C(30)-C(29) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
C(32)-C(26)-C(31) 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121 121
H(33)-C(27)-C(26) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(34)-C(28)-C(27) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(35)-C(29)-C(28) 120 120 120 120 120 120 120 120 121 121 121
H(36)-C(30)-C(29) 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120 120
H(37)-C(31)-C(30) 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119 119
H(38)-C(32)-C(26) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
H(39)-C(32)-C(26) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
H(40)-C(32)-C(26) 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111 111
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HN3meHeHue 3aps/10B BI0JIb MIYTH PeaKMU B3aUMO/IeiicTBUSI KOMILIeKcHOro katanau3aropa AlCl;-HCl

C n-METUWJICTUPOJIOM B TOJIYO0JI€ CTEXHOMETPHUIECKOI'0 COCTaBa 1:1:1

Tabnuya 3

Atom 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
c(1) 0214 | -0,200 | -0210 | -0212 | -0212 | -0219 | -0250 | -0265 | -0277 | -0,299
CQ) 0,134 | -0,164 | -0,154 | -0,160 | -0,169 | -0,170 | -0,159 | -0,154 | -0,151 | -0,136
H(3) 0,100 0,101 0,100 0,102 0,104 0,105 0,116 0,117 0,119 0,120
H(4) 0,127 0,133 0,135 0,136 0,140 0,142 0,151 0,154 0,157 0,161
H(5) 0,117 0,117 0,120 0,121 0,124 0,126 0,127 0,132 0,135 0,140
C(6) 0,072 | -0,064 | -0,072 | -0,070 | -0,070 | -0,069 | -0,074 | -0,075 | -0,076 | -0,080
c(7) 0,060 | -0,059 | -0,056 | -0,056 | -0,054 | -0,053 | -0,053 | -0,051 | -0,050 | -0,048
C(8) 0,081 | -0,082 | -0,082 | -0,081 | -0,081 | -0,081 | -0,082 | -0,083 | -0,083 | -0,083
C(9) 0,123 | -0,125 | -0,124 | -0,124 | -0,123 | -0,123 | -0,121 | -0,120 | -0,120 | -0,119
C(10) 0,082 | -0,078 | -0,078 | -0,078 | -0,079 | -0,079 | -0,086 | -0,086 | -0,087 | -0,086
c(11) 0,058 | -0,070 | -0,066 | -0,066 | -0,062 | -0,060 | -0,055 | -0,055 | -0,053 | -0,051

H(12) 0,088 0,089 0,089 0,089 0,090 0,090 0,090 0,090 0,091 0,091
H(13) 0,088 0,088 0,088 0,088 0,088 0,089 0,089 0,089 0,089 0,090
H(14) 0,090 0,094 0,094 0,094 0,094 0,094 0,092 0,093 0,094 0,094
H(15) 0,096 0,101 0,100 0,100 0,101 0,101 0,107 0,111 0,112 0,112
C(16) 0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177
H(17) 0,095 0,094 0,094 0,095 0,095 0,095 0,095 0,096 0,096 0,096
H(18) 0,108 0,108 0,108 0,108 0,110 0,110 0,111 0,112 0,112 0,112
H(19) 0,112 0,113 0,114 0,114 0,113 0,113 0,111 0,111 0,111 0,112
H(20) 0,203 0,213 0,213 0,213 0,212 0,213 0,213 0,216 0,220 0,225

CL21) | -0,065 | -0,069 | -0,068 | -0,067 | -0,068 | -0,067 | -0,071 | -0,073 | -0,075 | -0,079

AL(22) | 0922 0,921 0,919 0,919 0,918 0,916 0,918 0,918 0,915 0,914

CL(23) | -0359 | -0357 | -0358 | -0359 | -0360 | -0361 | -0358 | -0358 | -0360 | -0,361

CL(24) | -0372 | -0376 | -0378 | -0379 | -0378 | -0379 | -0372 | -0373 | -0374 | -0376

CL(25) | -0,350 | -0,357 | -0,356 | -0358 | -0359 | -0360 | -0373 | -0376 | -0379 | -0,381
C(26) 0,129 | -0,130 | -0,131 | -0,131 | -0,132 | -0,132 | -0,124 | -0,126 | -0,127 | -0,127
c@27) 0,096 | -0,097 | -0,097 | -0,098 | -0,098 | -0,099 | -0,098 | -0,100 | -0,101 | -0,102
C(28) 0,087 | -0,087 | -0,087 | -0,087 | -0,088 | -0,088 | -0,087 | -0,088 | -0,088 | -0,088
C(29) 0,111 | -0,115 | -0,114 | -0,113 | -0,111 | -0,110 | -0,115 | -0,116 | -0,115 | -0,114
C(30) 0,091 | -0,095 | -0,094 | -0,094 | -0,090 | -0,090 | -0,092 | -0,087 | -0,086 | -0,086
CcG31) 0,096 | -0,094 | -0,094 | -0,094 | -0,092 | -0,093 | -0,109 | -0,103 | -0,104 | -0,104
C(32) 0,178 | -0,181 | -0,181 | -0,181 | -0,181 | -0,181 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176
H(33) 0,086 0,088 0,088 0,088 0,088 0,088 0,089 0,089 0,089 0,089
H(34) 0,095 0,097 0,097 0,097 0,096 0,096 0,097 0,097 0,097 0,096
H(35) 0,098 0,100 0,100 0,100 0,098 0,098 0,098 0,098 0,098 0,098
H(36) 0,109 0,111 0,110 0,110 0,108 0,108 0,113 0,109 0,109 0,109
H(37) 0,094 0,095 0,095 0,095 0,096 0,096 0,099 0,099 0,099 0,100
H(38) 0,096 0,097 0,097 0,097 0,096 0,096 0,101 0,099 0,099 0,098
H(39) 0,098 0,098 0,099 0,098 0,100 0,100 0,098 0,100 0,100 0,100
H(40) 0,114 0,117 0,117 0,117 0,116 0,116 0,115 0,115 0,116 0,116
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Oxonuanue maon. 3

Atom 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21
Cc(1) -0,322 | -0,338 | -0,357 | -0,369 | -0,377 | -0,369 | -0,331 | -0,281 | -0,283 | -0,252 | -0,230
C(2) -0,124 | -0,113 | -0,096 | -0,088 | -0,071 | -0,056 | -0,027 | 0,038 | 0,075 | 0,086 | 0,076
H(3) 0,123 | 0,125 | 0,127 | 0,133 | 0,140 | 0,148 | 0,175 | 0,196 | 0,224 | 0220 | 0223
H(4) 0,167 | 0,170 | 0,174 | 0,180 | 0,184 | 0,189 | 0,194 | 0,196 | 0,145 | 0,139 | 0,132
H(5) 0,144 | 0,149 | 0,154 | 0,160 | 0,164 | 0,172 | 0,178 | 0,186 | 0,137 | 0,134 | 0,127
C(6) -0,084 | -0,088 | -0,094 | -0,099 | -0,106 | -0,117 | -0,135 | -0,161 | -0,190 | -0,203 | -0,203
C(7) -0,046 | -0,044 | -0,041 | -0,039 | -0,034 | -0,028 | -0,018 | 0,009 | 0,059 | 0,062 | 0,060
C(8) -0,083 -0,084 -0,084 -0,085 -0,086 -0,088 -0,091 -0,099 -0,108 -0,112 -0,113
C(9) -0,118 -0,117 -0,116 -0,114 -0,111 -0,106 -0,098 -0,077 -0,035 -0,013 -0,010
C(10) -0,087 -0,087 -0,087 -0,088 -0,089 -0,091 -0,093 -0,104 -0,105 -0,101 -0,101
C(11) -0,048 -0,046 -0,043 -0,040 -0,034 -0,026 -0,007 0,026 0,068 0,061 0,063
H(12) 0,092 0,093 0,094 0,095 0,096 0,099 0,104 0,114 0,141 0,139 0,141
H(13) 0,090 0,091 0,092 0,092 0,094 0,096 0,100 0,108 0,114 0,114 0,114
H(14) 0,095 0,096 0,096 0,097 0,099 0,102 0,106 0,116 0,119 0,118 0,119
H(15) 0,113 0,114 0,114 0,117 0,117 0,124 0,129 0,152 0,145 0,140 0,140
C(16) -0,177 -0,177 -0,178 -0,178 -0,178 -0,179 -0,180 -0,183 -0,190 -0,191 -0,191
H(17) 0,096 0,097 0,097 0,098 0,099 0,100 0,102 0,108 0,115 0,115 0,116
H(18) 0,112 0,112 0,113 0,113 0,114 0,116 0,118 0,125 0,128 0,120 0,118
H(19) 0,113 0,114 0,115 0,116 0,117 0,120 0,125 0,134 0,152 0,168 0,171
H(20) 0,231 0,239 0,246 0,253 0,260 0,263 0,256 0,221 0,220 0,200 0,192
CL(21) -0,087 -0,095 -0,108 -0,127 -0,154 -0,201 -0,300 -0,446 -0,501 -0,486 -0,488
AL(22) 0,914 0,912 0,911 0,911 0,910 0,913 0,923 0,948 0,960 0,969 0,969
CL(23) -0,361 -0,363 -0,365 -0,366 -0,370 -0,375 -0,385 -0,403 -0,418 -0,418 -0,418
CL(24) -0,380 -0,382 -0,385 -0,390 -0,396 -0,404 -0,425 -0,461 -0,483 -0,515 -0,514
CL(25) -0,382 -0,385 -0,388 -0,393 -0,399 -0,411 -0,433 -0,477 -0,502 -0,502 -0,502
C(26) -0,126 -0,126 -0,127 -0,125 -0,124 -0,125 -0,123 -0,126 -0,123 -0,121 -0,121
C(27) -0,102 -0,102 -0,103 -0,103 -0,104 -0,104 -0,099 -0,099 -0,117 -0,102 -0,104
C(28) | -0,089 | -0,090 | -0,090 | -0,092 | -0,094 | -0,096 | -0,102 | -0,105 | -0,105 | -0,094 | -0,096
c29) | -0,115 | -0,114 | -0,114 | -0,114 | -0,115 | -0,116 | -0,130 | -0,139 | -0,130 | -0,137 | -0,135
C@30) | -0,087 | -0,086 | -0,085 | -0,084 | -0,084 | -0,082 | -0,082 | -0,086 | -0,089 | -0,095 | -0,094
c@31 | -0,105 | -0,106 | -0,106 | -0,108 | -0,111 | -0,112 | -0,118 | -0,122 | -0,130 | -0,117 | -0,119
c32) | -0,176 | -0,176 | -0,175 | -0,175 | -0,175 | -0,174 | -0,174 | -0,173 | -0,170 | -0,172 | -0,172
H(33) 0,089 | 0,089 | 0,089 | 0,089 | 0,080 | 0,089 | 0,090 | 0,091 0,091 0,091 0,091
H(34) 0,097 0,097 0,097 0,097 0,097 0,097 0,098 0,099 0,102 0,101 0,102
H(35) 0,098 0,098 0,099 0,099 0,100 0,100 0,102 0,106 0,123 0,119 0,120
H(36) 0,109 0,109 0,109 0,109 0,112 0,113 0,120 0,132 0,146 0,127 0,127
H(37) 0,101 0,102 0,102 0,103 0,104 0,106 0,109 0,116 0,100 0,096 0,096
H(38) 0,099 0,099 0,098 0,098 0,097 0,097 0,096 0,096 0,096 0,097 0,097
H(39) 0,100 0,100 0,101 0,102 0,102 0,102 0,104 0,105 0,097 0,097 0,097
H(40) 0,116 | 0,116 | 0,116 | 0,116 | 0,116 | 0,117 | 0,118 | 0,120 | 0,122 | 0,120 | 0,121
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Abstract. For the first time, a quantum-chemical study of the mechanism of initiation of the cationic polymeri-
zation monomer of p-methylstyrene in the presence of a complex catalyst of aluminum chloride — hydrochloric acid
in toluene with a stoichiometric composition of 1:1:1 by the ab initio method with the reaction coordinate Rc¢j.o
was performed. The reaction is exothermic. The activation energy of the reaction is 14 kJ/mol, and the thermal ef-

fect is -110 kJ/mol.
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