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Аннотация. Впервые выполнен квантово-химический расчет молекул метилцик-
лобутана и этилциклобутана  методом AM1 с оптимизацией геометрии по всем пара-
метрам стандартным градиентным методом. Получено оптимизированное геометри-
ческое и электронное строение этих соединений. Теоретически оценена их кислотная
сила. Установлено, что молекулы метилциклобутана и этилциклобутана относятся к
классу очень слабых кислот (pKa > 14).

Ключевые слова: квантово-химический расчет, метод  AM1, метилциклобутан,
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Введение

Метилциклобутан и этилциклобутан
впервые полимеризовали в присутствии ка-
тализаторов AlCl3/HBr,  AlCl3/HCl и
Al(OH)Cl2при комнатной температуре в
1953 году [3; 7]. Другие систематические ис-
следования по полимеризации этих мономе-
ров до настоящего времени практически от-
сутствуют. До сих пор не выполнены кван-
тово-химические расчеты этих мономеров,
в частности, методом AM1, не изучены ме-
ханизмы элементарных актов на электрон-
ном уровне и не исследована природа актив-
ных центров. В связи с этим целью настоя-
щей работы является квантово-химический
расчет молекул метилциклобутана и этилцик-
лобутана методом AM1 с оптимизацией гео-
метрии по всем параметрам стандартным
градиентным методом, встроенным в  PC
GAMESS [5], в приближении изолированной
молекулы в газовой фазе и теоретическая
оценка его кислотной силы. Для визуального
представления моделей  молекул использо-
валась известная программа MacMolPlt [6].

Результаты расчетов

Оптимизированное геометрическое и
электронное строение, общая энергия и элек-
тронная энергия молекул метилциклобутана и
этилциклобутана получены методом AM1 и
показаны на рисунках 1 и 2 и в таблицах 1 и 2.
Применяя формулу рКа = 47.74 –154.949 H

maxq
[1; 2; 4] (= +0.09 и +0.10 – максимальные за-
ряды на атомах водорода, рКа – универсаль-
ный показатель кислотности:  см. табл. 3), на-
ходим значения кислотной силы, равные
рКа =34 и 32.

Таким образом, нами впервые выполнен
квантово-химический расчет молекул метил-
циклобутана и этилциклобутана методом
AM1. Получено оптимизированное геомет-
рическое и электронное строение этих соеди-

нений. Теоретически оценены их кислотные
силы рКа, равные 34 и 32.

Установлено, что метилциклобутан и
этилциклобутан  относятся к классу очень
слабых Н-кислот (pKa > 14).

Рис. 1. Геометрическое и электронное строение
молекулы  метилциклобутана

(Е0 = -28.590 кДж/моль, Еэл = -117.931кДж/моль)

Рис. 2. Геометрическое и электронное строение
молекулы  этилциклобутана

(Е0 = -34.316 кДж/моль, Еэл = -155.325 кДж/моль)
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Таблица 1

Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы
метилциклобутана

Длины связей R, A Валентные углы Град. 
C(2)-C(1) 
C(3)-C(2) 
C(4)-C(3) 
C(5)-C(4) 
H(6)-C(1) 
H(7)-C(1) 
H(8)-C(1) 
H(9)-C(2) 

H(10)-C(3) 
H(11)-C(3) 
H(12)-C(4) 
H(13)-C(4) 
H(14)-C(5) 
H(15)-C(5) 

1.5  
1.55  
1.54  
1.54  
1.12 
1.12 
1.12 
1.15 
1.11 
1.11 
1.11 
1.11 
1.11 
1.11 

C(1)-C(2)-C(3) 
C(2)-C(3)-C(4) 
C(1)-C(2)-C(5) 
C(2)-C(1)-H(6) 
C(2)-C(1)-H(7) 
C(2)-C(1)-H(8) 
C(1)-C(2)-H(9) 
C(2)-C(3)-H(10) 
C(2)-C(3)-H(11) 
C(3)-C(4)-H(12) 
C(3)-C(4)-H(13) 
C(2)-C(5)-H(14) 
C(2)-C(5)-H(15) 

– 

115 
  90 
115 
110 
110 
110 
110 
113 
113 
114 
114 
114 
114 

– 
 

Таблица 2

Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы
этилциклобутана

Длины связей R, A Валентные углы Град. 

C(3)-C(1) 
C(3)-C(2) 
C(5)-C(2) 
C(5)-C(4) 
C(4)-C(3) 
C(7)-C(1) 
H(6)-C(1) 
H(8)-C(1) 
H(9)-C(4) 
H(10)-C(4) 
H(11)-C(5) 
H(12)-C(5) 
H(13)-C(2) 
H(14)-C(2) 
H(15)-C(3) 
H(16)-C(7) 
H(17)-C(7) 
H(18)-C(7) 

1.50 
1.55  
1.54  
1.54  
1.55  
1.51 
1.12 
1.12 
1.11 
1.10 
1.10 
1.11 
1.11  
1.11  
1.11  
1.12  
1.12  
1.12  

C(5)-C(2)-C(3) 
C(2)-C(3)-C(4) 
C(3)-C(4)-C(5) 
C(2)-C(5)-C(4) 
C(2)-C(3)-C(1) 
C(3)-C(1)-H(6) 
C(3)-C(1)-H(8) 
C(3)-C(4)-H(9) 
C(3)-C(4)-H(10) 
C(2)-C(5)-H(11) 
C(2)-C(5)-H(12) 
C(2)-C(5)-H(13) 
C(2)-C(5)-H(14) 
C(1)-C(3)-H(15) 
C(1)-C(7)-H(16) 
C(1)-C(7)-H(17) 
C(1)-C(7)-H(18) 

– 

90 
90 
90 
90 
114 
113 
110 
114 
114 
114 
114 
114 
114 
110 
110 
110 
111 
– 
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Таблица 3
Общая энергия (Е0), электронная энергия (Еэл),  максимальный заряд на атоме

водорода (qmax
H+) и универсальный показатель кислотности (pKa) молекул

Мономер -Е0  
(кДж/моль) 

-Еэл 
(кДж/моль) 

qmax
H+ pKa 

Метилцик-
лобутан -28.590 -117.931 +0,09 34 
Этилцикло-
бутан -34.316 -155.325 +0,10 32 
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Abstract. For the first time methylcyclobutan and ethylcyclobutan are polymerized in
the presence of AlCl3/HBr,  AlCl3/HCl and Al(OH)Cl2 catalysts to room temperature in 1953.
Other systematic researches on polymerization of these monomers are practically absent.
Still quantum and chemical calculations of these monomers, and, in particular, are not executed
by the AM1 method, and mechanisms of elementary acts at electronic level are not studied
and the nature of the active centers is not investigated. In this regard, the purpose of the real
work is quantum and chemical calculation methylcyclobutan and ethylcyclobutan AM1 method
with geometry optimization in all respects the standard gradient method which has been built
in PC GAMESS, in approach of the isolated molecule in a gas phase and a theoretical assessment
of its acid force. For visual representation of models of molecules the known MacMolPlt
program was used.

The optimized geometrical and electronic structure, the general energy and electronic
energy methylcyclobutan and ethylcyclobutan are received by the AM1 method and shown in
fig. 1-2 and in tab. 1-2. Applying a formula rKa = 47.74 – 154.949 (= +0.09 and +0.10 – the
maximum charges on atoms of hydrogen, rKa – a universal indicator of acidity), we find
values of acid force equal a rKa = 34 and 32.
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For the first time it is executed quantum chemical calculation of the molecules of
methylcyclobutane and ethylcyclobutane by AM1 method with optimization of geometry on all
parameters. The optimized geometrical and electronic structures of these connections are
received. Acid forces of methylcyclobutane and ethylcyclobutane are theoretically appreciated.
It is established, than it relates to the class of very weak H-acids.

Key words: quantum and chemical calculation, AM1 method, methylcyclobutane,
ethylcyclobutane, acid strength.


