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Квантово-химическим методом MNDO впервые выполнен расчет геометрического и электронного 

строения оксида графена в рамках моделей Гоффмана и Ресса. Получены оптимизированные структуры это-

го соединения. Теоретически оценена кислотная сила (рКа = 28 и рКа = 14) соответственно в модели Гофф-

мана и Ресса.  
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Введение 
 

Интерес к изучению различных свойств ок-

сида графена объясняется тем, что он является 

весьма перспективным материалов для расчета 

многих отраслей наук и техники (космос-сол-

нечные батареи, источники энергии, медицина, 

сенсоры, информационные технологии, элемен-

тарная база нового поколения и т. д.) [1, 2]. Ок-

сид графена представляет собой случайным об-

разом распределенные по поверхности подлож-

ки графена атомы углерода в sp²-гибридизации, 

окруженные областями с функциональными 

кислородсодержащими группами (эпоксидные, 

гидроксильные, карбонильные и др. [1, 2]. 

До настоящего времени детальная структу-

ра на электронном уровне не понятна из-за не-

регулярной упаковки слоев [2, 3], в связи с чем 

было предложено шесть различных моделей 

оксида графена [3, 4]. Поэтому представляет 

несомненный как практический, так и научный 

интерес квантово-химический расчет вышепе-

речисленных моделей. Очевидно, что получен-

ные из таких расчетов данные на электронном 

уровне будут способствовать более глубокому 

пониманию геометрического и электронного их 

строения, что в свою очередь, позволит найти 

новые возможно уникальные свойства изучае-

мых оксидов графена. Данная работа посвяще-

на изучению геометрического и электронного 

строения оксида графена в рамках моделей 

Гоффмана и Ресса. 

Методическая часть 
 

Для расчета молекул оксида графена в рам-

ках моделей Гоффмана и Ресса был выбран 

квантово-химический метод MNDO, который 

неоднократно использовался для расчета раз-

личных графенов, например [10, 12]. Достоин-

ство и недостатки этого метода достаточно 

подробно описаны в известных монографиях 

[5, 6]. Расчет выполнялся в рамках молекуляр-

ной модели в газовой фазе с использованием 

программ [7-9]. 
 

Результаты расчетов 
 

Геометрическое и электронное строение 
модели оксида графена в рамках модели Гофф-
мана после оптимизации его структуры показа-
но на рис. 1.  

Оптимизированные длины связей между 
атомами углерода в кольце находятся в диапа-
зоне 1.33–1.57 (в ангстремах), С-Н -1.08-1.09, 
С-О-1.36-1.47.  

Заряды на атомах: C(1) -(-0.019), C(2) -
(+0.044), C(3) -(-0.028), C(4) -(+0.004), C(5) -
(+0.032), C(6) -(-0.016), C(7) -(+0.078), C(8) -
(+0.096), C(9) -(-0.006), C(10) -(+0.005), C(11) -
(+0.098), C(12) -(+0.016), C(13) -(-0.056), C(14) -
(-0.016), C(15) -(-0.033), C(16) -(+0.086), C(17) -
(+0.049), C(18) -(-0.028), C(19) -(+0.014), C(20) -
(+0.106), C(21) -(-0.068), C(22) -(+0.036), C(23) -
(+0.086), C(24) -(+0.09), C(25) -(+0.073), C(26) -
(+0.066), C(27) -(+0.063), C(28) -(-0.042), C(29) -
(+0.118), C(30) -(+0.01),  C(31) -(+0.071), C(32) - 
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(-0.026), C(33) -(-0.048), C(34) -(+0.004), C(35) -

(-0.033), C(36) -(-0.029), C(37) -(-0.013), C(38) -

(-0.056), C(39) -(+0.09), C(40) -(+0.073), C(41) -

(-0.007), C(42) -(-0.03), C(43) -(-0.011), C(44) -(-

0.008), C(45) -(+0.161), C(46) -(-0.052), C(47) -

(+0.006), C(48) -(+0.037), C(49) -(-0.003), C(50) -

(-0.029), O(51) -(-0.08), O(52) -(-0.204), O(53) -(-

0.183), O(54) -(-0.197), O(55) -(-0.177), O(56) -(-

0.144), O(57) -(-0.164), O(58) -(-0.178), O(59) -(-

0.182), O(60) -(-0.234), O(61) -(-0.191), H(62) -

(+0.078), H(63) -(+0.072), H(64) -(+0.085), H(65) 

-(+0.097), H(66) -(+0.081), H(67) -(+0.076), H(68) 

-(+0.096), H(69) -(+0.079), H(70) -(+0.09), H(71) 

-(+0.069), H(72)-( +0.083), H(73)-( +0.074). 

 

 

 
 

Рис. 1. Геометрическое и электронное строение молекулы оксид графена  

в рамках модели Гоффмана 

 

 

Геометрическое и электронное строение 

модели оксида графена в рамках модели Ресса 

после оптимизации его структуры показано  

на рис. 2. 
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Рис. 2. Геометрическое и электронное строение молекулы оксид графена в рамках модели Ресса 

 

 

Оптимизированные длины связей между 

атомами углерода в кольце находится в диапа-

зоне 1.35–1.61 (в ангстремах), С-Н -1.09-1.13, 

С-О-1.41-1.46, H-O-0, 95.  

Заряды на атомах: C(1)-( -0.093), C(2) -(-

0.033), C(3) -(-0.076), C(4) -(+0.026), C(5) -

(+0.214), C(6) -(-0.022), C(7) -(-0.118), C(8) -

(+0.122), C(9) -(-0.108), C(10) -(+0.146), C(11) -

(+0.179), C(12) -(+0.018), C(13) -(-0.061), C(14) -

(+0.179), C(15) -(+0.066), C(16) -(-0.052), C(17) -

(+0.116), C(18) -(-0.088), C(19) -(-0.132), C(20) -

(-0.042), C(21) -(+0.034), C(22) -(+0.102), C(23) -

(+0.027), C(24) -(+0.064), C(25) -(-0.057), C(26) -

(-0.081), C(27) -(+0.158), C(28) -(+0.015), C(29) -

(-0.094), C(30) -(+0.132), C(31) -(+0.058), C(32) -

(-0.009), C(33) -(-0.052), C(34) -(+0.064), C(35) -

(-0.126), C(36) -(+0.181), C(37) -(+0.072), C(38) -

(+0.01), C(39) -(+0.075), C(40) -(-0.034), C(41) -

(+0.08), C(42) -(+0.017), C(43) -(+0.035), C(44) -

(+0.001), C(45) -(+0.059), C(46) -(-0.095), C(47) -

(+0.122), C(48) -(-0.031), O(49) -(-0.29), O(50) -(-

0.273), O(51) -(-0.281), O(52) -(-0.282), O(53) -(-

0.273), O(54) -(-0.301), H(55) -(+0.192), O(56) -(-

0.31), H(57) -(+0.187), O(58) -(-0.319), H(59) -

(+0.183), O(60) -(-0.319), H(61) -(+0.192), O(62) 

-(-0.318), H(63) -(+0.189), O(64) -(-0.32), H(65) -

(+0.188), H(66) -(+0.068), H(67) -(+0.017), H(68) 

-(+0.014), H(69) -(+0.038), H(70) -(+0.069), H(71) 

-(+0.035), H(72) -(+0.052), H(73) -(+0.024), H(74) 

-(+0.034), H(75) -(+0.031), H(76) -(+0.056), H(77) 

-(+0.069), H(78) -(+0.026), H(79) -(+0.014), H(80) 

-(+0.022), H(81) -(+0.038), H(82) -(+0.015), H(83) 

-(+0.018), H(84) -(+0.036), H(85) -(+0.032), H(86) 

-(+0.035), H(87) -(+0.028), H(88) -(+0.017), H(89) 

-(+0.045), H(90) -(+0.029), H(91) -(+0.054), H(92) 

-(+0.019), H(93) -(+0.032), H(94) -(+0.011), H(95) 

-(+0.029), H(96) -(+0.024), H(97) -(+0.015), H(98) 

-(+0.015), H(99) -(+0.061), H(100) -(+0.035), 

H(101) -(+0.038). 

Используя формулу, полученную для 

MNDO – рКа = 42.11–147.18qmax
H+

 [13], нахо-

дим значение pKa = 14 (1 модель) и pKa = 28  

(2 модель). Где pKa – универсальный показа-

тель кислотности, qmax
H+

 – максимальный заряд 

на атоме водорода в модели оксида графена. 
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Квантово-химические параметры ( Е0, Ееl, Ех, qmax
H+ ) и (рКа) исследуемого оксида графена 

 

Оксид графена 
Е0 

кДж/моль 
Еel 

кДж/моль 
Ех, эВ qmax

H+ pKа 

Модель Гоффмана -971438 -1130756 6.6 +0.097 28 

Модель Ресса -990003 -12884710 8.6 +0.192 14 
 

(Е0 – общая энергия молекулярной системы оксида графена, Ееl – общая электронная энергия система оксида 

графена, Ех – ширина запрещенной зоны – минимальная энергия необходимая для перехода электрона из валент-

ной области в область проводимости). 

 

Таким образом, нами впервые выполнен 

квантово-химический расчет молекул оксида 

графена в рамках моделей Гоффмана и Ресса 

методом MNDO. Теоретически оценена их ки-

слотная сила (pKa=28 и pKa=14 соответствен-

но). Установлено, что исследуемые молекулы 

оксида графенов относится к классу очень сла-

бых брэнстедовских кислот. 

В конечном счете, необходимо отметить, 

что рассчитанные значения Ех для модели 

Гоффмана 6.6 эВ и для модели Ресса 8.6 эВ  

в соответствии с зонной теорией [12] свиде-

тельствует о том, что изучаемые оксиды графе-

на относятся к классу диэлектриков в связи  

с тем, что Ех>2 эВ (табл.1). 
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Методом ab initio 3.21G изучен механизм инициирования 2-метилпентена-1 под действием комплексного 

катализатора аквакомплекса этилалюминийдихлорида (AlCl2C2H5 – H2O) в гептане стехиометрического соста-

ва 1:1:1:1. Оценена энергетика этой реакции, получены значения ее энергетического барьера и энтальпии. 

Ключевые слова: 2-метилпентен-1, метод ab initio 3.21G, реакция инициирования, этилалюминийдихло-

рид, энергетический барьер, энтальпия, растворитель, гептан. 
 
 

Введение 
 

Целью работы является изучение на элек-

тронном уровне механизма инициирования  

2-метилпентена-1 [1] под действием комплекс-

ного катализатора [2-4] AlCl2C2H5 – H2O – н-

С7Н16 в эквимолярном соотношении всех ком-

понентов, получение значений энергий актива-

ции и теплового эффекта этой стадии процесса 

полимеризации, так как именно на стадии ини-

циирования возможно достаточно реальное 

управление реакцией. 
 

Методическая часть 
 

Квантово-химическое изучение реакции 
инициирования 2-метилпентена-1 в присутст-
вии комплексного катализатора AlCl2C2H5 – 
H2O – гептан стехиометрического состава 1:1:1:1 
выполнялось для шести различных положений 
гептана по отношению к катализатору. В каче-
стве координат реакции была выбрана коорди-
ната RC(1)-H(20). Оптимизация положения гептана 
относительно катализатора и изобутилена на 
каждом этапе взаимодействия выполнялась по 
всем параметрам (рис. 1). 

_________________________ 
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