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SHEPTETHUKA PEAKIIUA WTHUIIMUPOBAHUS KATUOHHOM MOJUMEPU3AIIAU
2-METHUJIIIEHTEHA-1 B IPUCYTCTBUU AKBAKOMIIVIEKCA
STUJIAJTIOMUHUMJINXJIOPAJIA U TEIITAHA
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Merozmom ab initio 3.21G u3yueH MexaHW3M UHUIMHAPOBAHUS 2-METHIIIIEHTEHA-] MO IEHCTBHEM KOMILIEKCHOTO
Karaau3aTtopa akBakomiuiekca stunamomuHuiinuxitopuaa (AICI,C,Hs — H,0) B renTaHe cTeXHOMETPHIECKOTO COCTA-
Ba 1:1:1:1. OnieHeHa HepreTHKA 3TOH PeaKInHy, MOIYICHBI 3HAUCHHS €€ SHEPreTUUECKOTro Oapbhepa U SHTAIBITHH.

Kntouesvte cnosa: 2-vetunnenten-1, meron ab initio 3.21G, peakiys HHULMUPOBAHUS, STUIATFOMHUHUH TUXIIO-
PHI, SHEPreTHUECKUI Oapbep, SHTANBIINS, PACTBOPHUTEb, FCMITAH.

Beenenne

Lenbto paGoThl sBIsICTCA HM3yY€HHE HAa DIICK-
TPOHHOM YPOBHE MEXaHHU3Ma HWHUIUHPOBAHUS
2-meTwineHtena-1 [1] mon neicTBreM KOMILIEKC-
Horo kartamusatopa [2-4] AICIL,C;Hs — H,O — w-
C7His B SKBUMOJSIPHOM COOTHOHIICHHH BCEX KOM-
MOHEHTOB, MOJyYeHNE 3HAUCHUN PHEPTUi aKTHBa-
UM ¥ TETJIOBOTO 3 QeKTa 3TOW CTaauu mpolecca
NOJMMEpH3alnH, TaK KaK IMEHHO Ha CTaAud MHU-
OUUPOBAaHUSI BO3MOXHO JIOCTATOYHO pEaTbHOE
YIPABJICHUE PEAKLIUEH.

Metoauueckasi 4acTh

KBaHTOBO-XMMHYECKOE HW3YYCHUE pEaKIUu
WHUIMUPOBAHUS 2-METHINEHTeHA-1 B MPHCYTCT-
BuKM KomIuiekcHoro kataimmszatopa AICIL,CoHs —
H,0 — renran crexuomeTpudeckoro cocrapa 1:1:1:1
BBIMOJTHSUIOCH JUTS IHECTH PAa3UYHBIX TOJIOXKECHUH
rernraHa Mo OTHOUICHHUIO K KaTanu3aropy. B kade-
CTBE KOOPJMHAT PEaKIMy OblIa BHIOpaHA KOOPIH-
Hata Rc()-Ho). ONTHMH3aLUS TOJIOKEHUS TeNTaHa
OTHOCHTENIFHO KaTanu3aTtopa ¥ W300yTHIICHa Ha
Ka)XXIOM 3Tare B3auMOEHCTBUS BBINOJIHSIIACEH 110
BceM mapameTpam (puc. 1).
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Mopgeas V

&

Mopeas I1

Mopgeas IV

Mogeas VI

Puc. 1. Bo3mMoskHBIE BapHaHTHI TOJI0>KEHUS] MOJIEKYITbI TeITaHa
OTHOCHTEIFHO aKBaKOMILIEKCa STHIATIOMIHHNAANXIIOPH/IA U 2-MeTHIIIeHTeHa-1

KBaHTOBOXMMHYECKUI PACUET U3y4aeMOro Me-
XaHW3Ma BBIIOIHUICT MeTonoM ab initio RHF/3.21G
[5] mo MeTonuKe, NPUMEHEHHOH aBTOpamMu B pabo-
Tax [6-9], ¢ UcIoIbp3BaHUEM MPOTPAMMHOIO 00ec-
nedeHust [10—-12]. OOmmii 3apsii U3ydaeMbIX CHUC-
TeM paBeH 0, MyJIBTUIIIETHOCTE paBHa 1.

Pe3yJ’l])TaT]>l pacueroB

B Tabn. 1 npencraBieHbl pacCUUTaHHBIE METO-
nom ab initio RHF/3.21G 3navenus sHepruu akTH-
Baruu (E,) v sHTanbmmun (Q) U BceX M3y4eHHBIX
peakuui.

Hanee, nHa mpumepe mozaenu (1V) onmcan mexa-
HU3M WHUIMAPOBAHUS 2-METHIIIICHTeHA-1 B TIPUCYT-
ctBuM komruiekcHoro karammsaropa AlCLCHs —
H,O — renran. [lonmyyeHnas mMonenp pe3yibTara

peakmuu B3amMmojeicTBrs B mooxeHuun (1V) mo-
Ka3aHa Ha pHuc. 2.

Tabauya 1

DHeprusi aKTHUBAIMYU ¥ SHTAJIbIHH UCCIETYeMOil peakiuu
JUISA IIECTH MOJIOKEHHN I renTana

Hassanue Ex, kJIx/MoIb Q, xJIx/MoIb
Mogens (1) 112 -60
Mopgens (1) 110 +92
Mogens (H11) 110 -57
Mogens (1V) 90 -58
Mogzeins (V) 110 -60
Mogzeins (V1) 110 -60




HU3BECTHS BorI' TY 41

Puc. 2. Koneunas crpykrypa (All, naTepMenuar) pesynbraTa
B3aMMO/ICHCTBHS KOMILIEKCHOTO KaTajan3aropa
AICI,C,H;5 - HyO — 2-metunmienten-1 - renran cootHomenust (moaens (1V)

Ha puc. 3. nokasan rpadyk U3MeHeHHs OOIIei SHEpruM BJOJIb KOOPAMHATHI peakinu Re()-Heo) A4
mozenu (1V).

AE, kIX/Monb
80

60
40
20
0
-20
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21

Homep cTyneHu

Puc. 3. V3menenue obmeit snepruu (AE) BI0Ib KOOPAMHATEI peakiuu Regy-wi2o)
B nosoxenun rentana (1V)

B Tabn. 2 npuBeneHs 3HAYCHHS BCEX 3apsIOB  BUIHO, YTO 3aKOH COXPAHEHHUS 3apsaa 9eTKO pado-
Ha aToMaxX MOJEKYJSAPHOM CUCTEMBI BIIOJIb KOOP-  TaeT Ha KaXJOW CTYNEHHU B3aUMOJEUCTBUS KOMIIO-
JUHATBl peakuuHu Rc()-npo), U3 KOTOPOM TakkKe  HEHTOB.
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Tabauya 2
3apsabl Ha BceX aTOMAax U3y4aeMoii MosIeKyJIsipHoii cuctembl HanpaBienus (11)
crynenn Nel-7 — cragus koopauHanuu, Ne8-17 — cragus ¢popmupoBanust akTusHoro nentpa (All),
Nel8-21 — cranusi popMUpOBaAHUSI KOHEYHOI'0 MPOYKTA)
Atox Ne ctynenu
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11

Cy(1) -0.416 | -0.422 | -0.427 -0.430 -0.433 | -0.437 | -0.447 | -0.455 [ -0.467 | -0.495 | -0.514
Cp(2) -0.099 | -0.104 | -0.100 -0.102 -0.105 | -0.106 | -0.101 | -0.100 | -0.096 | -0.071 | -0.062
C(3) -0.611 | -0.616 | -0.621 -0.621 -0.620 | -0.620 | -0.618 | -0.619 | -0.619 | -0.621 | -0.621
C(4) -0.442 | -0.435 | -0.441 -0.442 -0.442 | -0.441 | -0.440 | -0.440 | -0.440 | -0.439 | -0.440
C(5) -0.415 | -0.417 | -0.416 -0.417 -0.417 | -0.418 | -0.418 | -0.419 | -0.420 | -0.419 | -0.420
C(6) -0.588 | -0.592 | -0.593 -0.593 -0.593 | -0.593 | -0.592 | -0.592 | -0.592 | -0.590 | -0.590
H(7) 0.224 0.224 0.224 0.226 0.228 0.230 0.231 0.234 0.236 0.238 0.241
H(8) 0.215 0.214 0.213 0.214 0.215 0.216 0.217 0.218 0.220 0.221 0.223
H(9) 0.230 0.240 0.236 0.237 0.237 0.238 0.240 0.242 0.243 0.246 0.247
H(10) 0.203 0.213 0.226 0.228 0.230 0.232 0.233 0.234 0.235 0.236 0.238
H(11) 0.238 0.238 0.236 0.236 0.237 0.237 0.237 0.238 0.238 0.238 0.239
H(12) 0.204 0.206 0.216 0.219 0.221 0.224 0.225 0.227 0.229 0.229 0.231
H(13) 0.214 0.218 0.215 0.215 0.215 0.215 0.216 0.217 0.217 0.219 0.220
H(14) 0.224 0.223 0.222 0.222 0.222 0.222 0.222 0.222 0.222 0.222 0.223
H(15) 0.216 0.217 0.217 0.218 0.218 0.218 0.219 0.219 0.219 0.219 0.220
H(16) 0.202 0.201 0.201 0.201 0.201 0.202 0.202 0.202 0.202 0.203 0.203
H(17) 0.213 0.215 0.215 0.216 0.216 0.216 0.215 0.215 0.215 0.213 0.214
H(18) 0.202 0.203 0.205 0.205 0.205 0.206 0.207 0.207 0.207 0.208 0.208
0(19) -0.807 | -0.810 | -0.812 -0.814 -0.817 | -0.820 | -0.822 | -0.826 | -0.830 | -0.833 | -0.838
H(20) 0.502 0.496 0.494 0.495 0.496 0.497 0.497 0.500 0.504 0.507 0.514
H(21) 0.495 0.495 0.495 0.494 0.494 0.493 0.492 0.491 0.489 0.489 0.487

AL(22) 1.463 1.469 1.480 1.481 1.481 1.482 1.481 1.482 1.482 1.481 1.481

CL(23) | -0.626 | -0.631 | -0.632 -0.632 -0.633 | -0.633 | -0.635 | -0.635 [ -0.635 | -0.636 | -0.636

CL(24) | -0.614 | -0.613 | -0.613 -0.614 -0.615 | -0.615 | -0.615 | -0.616 | -0.617 | -0.618 | -0.619
C(25) -0.902 | -0.905 | -0.913 -0.913 -0.913 | -0.913 | -0.911 | -0.911 | -0.911 | -0.909 | -0.909
C(26) -0.591 | -0.591 | -0.592 -0.591 -0.591 | -0.591 | -0.591 | -0.591 | -0.590 | -0.591 | -0.590
H(27) 0.219 0.214 0.213 0.212 0.212 0.211 0.209 0.209 0.208 0.207 0.206
H(28) 0.220 0.221 0.220 0.220 0.220 0.220 0.220 0.220 0.219 0.220 0.219
H(29) 0.212 0.212 0.213 0.212 0.212 0.212 0.213 0.213 0.213 0.213 0.213
H(30) 0.207 0.207 0.207 0.206 0.206 0.206 0.205 0.205 0.204 0.204 0.204
H(31) 0.211 0.211 0.212 0.212 0.212 0.212 0.211 0.211 0.211 0.211 0.211
C(32) -0.583 | -0.586 | -0.586 -0.586 -0.586 | -0.586 | -0.585 | -0.586 | -0.586 | -0.584 | -0.585
C(33) -0.423 | -0.423 | -0.423 -0.423 -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423
C(34) -0.397 | -0.398 | -0.399 -0.399 -0.399 | -0.399 | -0.399 | -0.399 | -0.399 | -0.398 | -0.398
C(35) -0.402 | -0.402 | -0.402 -0.402 -0.402 | -0.402 | -0.402 | -0.402 | -0.402 | -0.402 | -0.402
C(36) -0.397 | -0.397 | -0.396 -0.397 -0.397 | -0.397 | -0.397 | -0.397 | -0.397 | -0.397 | -0.397
C(37) -0.423 | -0.423 | -0.423 -0.423 -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423 | -0.423
C(38) -0.583 | -0.583 | -0.583 -0.583 -0.583 | -0.583 | -0.583 | -0.583 [ -0.583 | -0.584 | -0.584
H(39) 0.193 0.195 0.196 0.195 0.195 0.195 0.195 0.194 0.194 0.194 0.194
H(40) 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.199 0.199 0.200 0.199 0.199
H(41) 0.201 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200
H(42) 0.202 0.202 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203
H(43) 0.207 0.206 0.206 0.206 0.206 0.206 0.206 0.206 0.206 0.206 0.206
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Ipooonscenue mabn. 2

Aront Ne crynenu

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11
H(44) 0.203 0.203 0.203 | 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203
H(45) 0.196 0.198 0.199 | 0.199 | 0.198 0.198 0.198 0.197 0.197 0.195 0.195
H(46) 0.200 0.200 0.200 | 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200 0.200
H(47) 0.204 0.203 0.203 | 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203
H(48) 0.202 0.203 0.202 | 0.202 | 0.202 0.202 0.202 0.202 0.202 0.202 0.202
H(49) 0.197 0.197 0.198 | 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198
H(50) 0.203 0.203 0.203 | 0.203 | 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203
H(51) 0.205 0.205 0.205 | 0.204 | 0.204 0.204 0.204 0.204 0.204 0.204 0.204
H(52) 0.201 0.201 0.201 | 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201
H(53) 0.198 0.199 0.198 | 0.198 | 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198
H(54) 0.197 0.197 0.198 | 0.198 | 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.199 0.199

Ne crynenu

Atom

12 13 14 15 16 17 18 19 20 21
C,(1) -0.546 -0.574 -0.611 -0.658 -0.702 -0.761 -0.808 -0.850 -0.826 -0.595
Cp(2) -0.039 -0.027 -0.007 0.018 0.037 0.068 0.093 0.130 0.218 -0.151
C(3) -0.621 -0.621 -0.621 -0.624 -0.626 -0.634 -0.639 -0.644 -0.682 -0.595
C@4) -0.442 -0.443 -0.445 -0.446 -0.449 -0.453 -0.458 -0.468 -0.491 -0.375
C(5) -0.421 -0.422 -0.423 -0.424 -0.426 -0.425 -0.427 -0.430 -0.447 -0.449
C(6) -0.591 -0.591 -0.590 -0.589 -0.589 -0.590 -0.589 -0.590 -0.591 -0.581

H(7) 0.243 0.248 0.253 0.260 0.268 0.278 0.286 0.290 0.264 0.227

H(8) 0.225 0.228 0.232 0.237 0.243 0.249 0.257 0.264 0.258 0.235

H(9) 0.248 0.249 0.254 0.260 0.262 0.270 0.276 0.289 0.372 0.285

H(10) 0.241 0.242 0.241 0.240 0.244 0.247 0.254 0.262 0.257 0.257

H(11) 0.239 0.239 0.240 0.241 0.243 0.245 0.249 0.255 0.262 0.232

H(12) 0.234 0.236 0.238 0.240 0.243 0.244 0.249 0.257 0.300 0.252

H(13) 0.221 0.222 0.224 0.225 0.228 0.232 0.237 0.247 0.281 0.250

H(14) 0.223 0.223 0.224 0.224 0.225 0.226 0.228 0.230 0.232 0.222

H(15) 0.220 0.221 0.221 0.222 0.223 0.223 0.225 0.227 0.231 0.222

H(16) 0.203 0.204 0.204 0.204 0.205 0.206 0.208 0.210 0.217 0.209

H(17) 0.213 0.214 0.214 0.214 0.215 0.216 0.218 0.220 0.221 0.213

H(18) 0.210 0.210 0.210 0.210 0.211 0.212 0.214 0.217 0.231 0.211

0(19) -0.843 -0.849 -0.855 -0.860 -0.866 -0.872 -0.877 -0.879 -0.881 -0.916

H(20) 0.523 0.535 0.549 0.565 0.581 0.598 0.606 0.596 0.510 0.298

H(21) 0.485 0.483 0.480 0.477 0.473 0.468 0.461 0.449 0.411 0.415

AL(22) 1.481 1.481 1.480 1.480 1.482 1.487 1.492 1.498 1.510 1.550

CL(23) -0.637 -0.637 -0.638 -0.639 -0.640 -0.640 -0.643 -0.647 -0.676 -0.645

CL(24) -0.620 -0.622 -0.624 -0.626 -0.630 -0.636 -0.643 -0.656 -0.711 -0.316

C(25) -0.909 -0.908 -0.905 -0.904 -0.903 -0.903 -0.901 -0.896 -0.902 -0.913

C(26) -0.596 -0.595 -0.596 -0.597 -0.596 -0.594 -0.595 -0.594 -0.594 -0.590

H(27) 0.205 0.204 0.203 0.202 0.199 0.195 0.190 0.181 0.211 0.218
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Oxonuanue maon. 2

Ne crynenu
Atom
12 13 14 15 17 18 19 20 21

H(28) 0.219 0.218 0.217 0.216 0.215 0.216 0.214 0.211 0.204 0.217
H(29) 0.213 0.213 0.214 0.214 0.214 0.213 0.214 0.214 0.209 0.213
H(30) 0.208 0.207 0.207 0.207 0.206 0.203 0.201 0.198 0.192 0.201
H(31) 0.211 0.211 0.210 0.210 0.210 0.209 0.209 0.208 0.211 0.198
C(32) -0.585 -0.585 -0.585 -0.585 -0.585 -0.586 -0.585 -0.586 -0.590 -0.586
C(33) -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.422 -0.422
C(34) -0.398 -0.398 -0.398 -0.397 -0.397 -0.396 -0.396 -0.395 -0.398 -0.402
C(35) -0.402 -0.402 -0.402 -0.402 -0.402 -0.402 -0.402 -0.402 -0.400 -0.402
C(36) -0.397 -0.397 -0.397 -0.398 -0.398 -0.398 -0.398 -0.398 -0.413 -0.402
C(37) -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.423 -0.421 -0.423
C(38) -0.589 -0.588 -0.589 -0.590 -0.589 -0.587 -0.587 -0.588 -0.591 -0.583
H(39) 0.194 0.194 0.193 0.193 0.193 0.192 0.191 0.190 0.190 0.205
H(40) 0.199 0.199 0.199 0.199 0.199 0.199 0.199 0.200 0.198 0.198
H(41) 0.200 0.200 0.200 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.197 0.193
H(42) 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.202 0.200
H(43) 0.206 0.206 0.206 0.207 0.207 0.207 0.207 0.208 0.204 0.202
H(44) 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.199 0.201
H(45) 0.195 0.195 0.194 0.193 0.193 0.192 0.192 0.191 0.207 0.213
H(46) 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.198 0.199
H(47) 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.194 0.199
H(48) 0.202 0.202 0.202 0.202 0.202 0.202 0.202 0.202 0.195 0.201
H(49) 0.199 0.199 0.199 0.199 0.200 0.201 0.201 0.202 0.250 0.210
H(50) 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.203 0.200 0.202
H(51) 0.204 0.204 0.204 0.204 0.204 0.204 0.203 0.203 0.195 0.202
H(52) 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.201 0.191 0.197
H(53) 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.198 0.195 0.197
H(54) 0.204 0.204 0.205 0.206 0.206 0.205 0.206 0.207 0.218 0.199
B nporecce peakuuu OpoOUCXOIUT OJHOBpE- 3akiaroueHnne

MmeHHbIH pa3peiB cBsaseit O(19)-H(20) u mpepa-
menue aoitHoit C(1)=C(2) cBs3u B oAMHApHYIO
u QopmupoBanne HoBo# cBszu — C(1)-H(20)
u npotuBonona [AlCI,C,Hs — OH] (puc. 2). DHep-
reTuyeckuil Oaprep peakuuu paBeH 90 kI/Moib,
a sHTanmbIusa paBHa -58 x/lx/mMonb. Peakuus Ho-
CHUT DHJOTEPMHUYECKHI Xxapaktep. M3meHeHue 3a-
pAZIOB Ha aromax, MoBelieHHe (ParMeHTOB peakx-
WU, PaspbiBbl U (HOPMUPOBAHUS HOBBIX CBS3EH
CBUCTEIBCTBYIOT O TOM, YTO PEAaKIHi WHULMH-
poBaHUS 2-MEeTWINEHTEeHa-1 HIeT 1Mo cxeMme Cco-
[JIACOBAaHHBIX B3aMMojeicTBui. Peakius wHH-
LUUPOBAHUS AJI1 OCTAJBHBIX MOJIOXKEHUH renTana
aHAJIOTUYEH.

Takum 00pa3oM, M3y4eH MEXaHHM3M pEaKIuu
WHULIMUPOBAHUS 2-METUJINIEHTeHa-1 moxa newct-
BueM KomiutekcHoro kartamusatopa AICILCHs —
H,O - renTaH CTeXHMOMETPUYECKOIO COCTaBa
1:1:1:1 oy mecTy pa3aIUYHBIX MOJOXKEHUM renrta-
Ha, U3 KOTOPHIX BRIOPAHO IMOJIOKEHUE IOJIOKEHUE
(1V), obnamaromee MUHNMAIBHBIM 3HAUYECHHEM Ea.
st 3TOro MOJIOKEHUs] MPEeACTABICH MEXaHHU3M
WHULIMAPOBAHUS 2-METHIINEHTEHAa-1 B IPHUCYTCT-
BHHM HM3y4daeMoro karaimsaropa. Ilomydena amex-
TPOHHASI CTPYKTypa OOpPa30BaBIIETOCS AKTHBHOTO
LICHTpa U3y4aeMOM peakIUHu NOJsl TeNTaHa B 3TOM
rmotokeHuu. JIst Becex 6 MOOKEHUH renraHa pac-
yuTaHbl 3HaueHUs Ean u Q osroit peaxuuu. Ycra-
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HOBJICHO, YTO BCE HM3YYCHHBIC PEAKIUM DK30TEp-
MUYHBI, UMCIOT OaphepHBI XapakTep W HOCUT
YepTHl COTJIACOBAHHBIX B3auMOACHCTBHI. OdeBHI-
HO, YTO TIOJy4YE€HHBIE NaHHBIE KBAaHTOBOXHMHYE-
CKHUX PacyeTOB MEXaHW3Ma WHUIIMUPOBAHUS 2-Me-
TUIMEHTeHa-1 B TPHCYTCTBHHM aKBaKOMILIEKCA
STHIIATIOMUHME auxiaopuaa — renrtad (Ea u Q) mo-
TYyT CIOCOOCTBOBaTh 0ojice TIyOOKOMY IOHUMa-
HUIO CEJICKTHBHOCTH JIEHCTBUSI 3TOT0 MHHIIATOPA
u3 ¢ppakmun Cy4 [2].
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ENERGY OF THE INITIATION REACTION OF CATIONIC
POLYMERIZATION OF 2-METHYLPENTENE-1 IN THE PRESENCE
OF AQUACOMPLEX OF ETHYLALUMINUM CHLORIDE AND HEPTANE

! Volgograd State Technical University, Sebraykov Branch
% Volgograd State Technical University
¥ Volgograd State Medical University of the Ministry of Health of Russia

Abstract. The ab initio 3.21G method was used to study the initiation mechanism of 2-methylpentene-1 under
the action of a complex catalyst AICI,C,Hs — H,O in heptane of stoichiometric composition 1:1:1:1. The energetics
of this reaction is estimated, the values of its energy barrier and enthalpy are obtained.

Keywords: 2-methylpentene-1, ab initio 3.21G method, initiation reaction, ethyl aluminum dichloride, energy

barrier, enthalpy, solvent, heptane.



