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Abstract. As a result of oxidative dehydropolycondensation of aniline on the surface of polymer materials, ef-
fective composite sorbents were obtained that can absorb bichromate ions from solutions. The optimal content of 
polyaniline was determined, which allows achieving the specific sorption capacity of composite structures of 1.49 
mg-EQ/g and the degree of extraction of highly toxic chromium of 99.74 %. The developed composite sorbents 
have high kinetic parameters and can successfully solve the problems of treatment of waste water solutions of gal-
vanic production. 
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вания активного центра (АЦ) (ступени 18-21). 
Атомы C(1), C(2), H(20), Cl(21) и Al(23), непо-
средственно участвуют в реакции инициирова-
ния. Проанализируем изменение зарядов на 
этих атомах на всем пути взаимодействия  
п-метилстирола и катализатора AlCl3-HCl.  
На первой стадии заряд на атоме C(1) меняется 
с -0,214 до -0,299; на атоме C(2) – с -0,134 до  

-0,136; на атоме H(20) – с 0,203 до 0,225; на 
атоме Cl(21) – с -0,065 до -0,079; на атоме 
Al(22) – с 0,922 до 0,914. 

На стадии разрыва π-связи мономера заряд 
на атоме C(1) меняется с -0,322 до -0,331; на 
атоме C(2) – с -0,124 до -0,027; на атоме H(20) – 
с 0,231 до 0,256; на атоме Cl(21) – с -0,087 до -
0,300; на атоме Al(22) – с 0,914 до 0,923. 

 

 
 

Рис. 2. Структура после взаимодействия комплексного катализатора HCl·AlCl3 с п-метилстиролом в толуоле. 
Стехиометрический состав смеси 1:1:1 

 
На стадии формирования конечного про-

дукта заряд на атоме C(1) меняется с -0,281 до -
0,230; на атоме C(2) – с 0,038 до 0,076; на атоме 
H(20) – с 0,221 до 0,192; на атоме Cl(21) –  
с -0,446 до -0,488; на атоме Al(22) – с 0,948  
до 0,969. 

В процессе реакции происходит одновре-
менный разрыв связей Cl(21)-H(20) и превраще-
ние C(1)-C(2) π-связи (двойной) в σ-связь (оди-
нарную) и формирование новой связи – C(1)-

H(20) и противоиона [AlCl3 · Cl]- (рис. 2). При 
этом энергия активации реакции равна 
14 кДж/моль, а тепловой эффект равен –
110 кДж/моль. Изменение зарядов на атомах, 
поведение фрагментов реакции, разрывы и фор-
мирования новых связей свидетельствуют о том, 
что реакция представляет собой обычное акцеп-
тирование протона из комплексного катализато-
ра AlCl3-HCl и присоединение его к наиболее 
гидрогенизированному атому углерода C(1). 
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Рис. 3. Изменение общей энергии (E) на 1–21 – ступени взаимодействия 
 
 
 

 
Рис. 4. Изменение зарядов на некоторых атомах вдоль  пути реакции взаимодействия  

комплексного катализатора AlCl3-HCl с п-метилстиролом в толуоле стехиометрического состава 1:1:1 
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Таблица 1 

Изменение длин связей вдоль пути реакции взаимодействия комплексного катализатора AlCl3-HCl  

с п-метилстиролом в толуоле стехиометрического состава 1:1:1 
 

Номер ступени 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 

H(3)-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(26) 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(26) 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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Окончание табл. 1 

Номер ступени 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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Таблица 2 

Изменение валентных углов вдоль пути реакции взаимодействия комплексного катализатора AlCl3-HCl   
с п-метилстиролом в толуоле стехиометрического состава 1:1:1 

 

Номер ступени 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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Окончание табл. 2 

Номер ступени 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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Таблица 3 

Изменение зарядов вдоль пути реакции взаимодействия комплексного катализатора AlCl3-HCl   
с п-метилстиролом в толуоле стехиометрического состава 1:1:1 

 

Атом 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

C(1) -0,214 -0,200 -0,210 -0,212 -0,212 -0,219 -0,250 -0,265 -0,277 -0,299 

C(2) -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 

CL(21) -0,065 -0,069 -0,068 -0,067 -0,068 -0,067 -0,071 -0,073 -0,075 -0,079 

AL(22) 0,922 0,921 0,919 0,919 0,918 0,916 0,918 0,918 0,915 0,914 

CL(23) -0,359 -0,357 -0,358 -0,359 -0,360 -0,361 -0,358 -0,358 -0,360 -0,361 

CL(24) -0,372 -0,376 -0,378 -0,379 -0,378 -0,379 -0,372 -0,373 -0,374 -0,376 

CL(25) -0,350 -0,357 -0,356 -0,358 -0,359 -0,360 -0,373 -0,376 -0,379 -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 

C(31) -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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Окончание табл. 3 

Атом 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 

C(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 0,220 0,223 

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 

C(29) -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 

C(32) -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 0,089 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 RC1-H20 
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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