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В работах [1], [2]
 

показано, что 5,10,15,20-тетракис(3,5-

дитребутилфенил) порфирин (H2TTbPP) можно использовать в качестве 

регулятора радикальной полимеризации метилметакрилата. Однако 

очень низкая концентрация порфирина затрудняет детальное изучение 

влияния порфирина на полимеризационный процесс эксперименталь-

ными методами. В связи с этим актуальным является квантово-

химическое исследование. Массивные заместители в мезо-положениях 

порфирина значительно усложняют проведение расчетов. Целью данной 

работы является выбор модельного порфирина. 

Оптимизацию всех исследуемых структур проводили с использо-

ванием программы ПРИРОДА-6 [3] методом PBE/3z [4], [5]. В прибли-

жении RB3LYP/6-31G(d,p) проанализированы эффективные заряды 

порфиринового кольца и граничные молекулярные орбитали для порфи-

ринов с метильными  (H2TMeP), винильными (H2TVPP), фенильными 

(H2TPP) заместителями, а так же с заместителем, который используется 

в экспериментальных работах [1], [2]
 
 – H2TTbPP. Показано, что эффек-

тивные заряды на углеродных атомах порфиринового кольца в H2TPP и 

H2TTbPP близки по значению, в то время заряды в H2TMeP и H2TVP 

существенно отличаются от зарядов в H2TTbPP. Обнаружено, что гра-

ничные молекулярные орбитали H2TMeP, H2TPP и H2TTbPP внешне 

практически не отличаются и близки по энергию. В H2TVPP происходит 

делокализация электронной плотности на винильные заместители.  

Таким образом, установлено, что в качестве модельного порфи-

рина для проведения дальнейших расчетов можно использовать H2TPP. 
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Большинство ингибиторов коррозии соединения, по своим физи-
ко-химическим характеристикам относящиеся к типичным ПАВ, защит-
ное действие которых часто определяется их взаимодействием с корро-
зионной средой с образованием ионных и мицеллярных растворов. В 
качестве объекта исследований был выбран ряд веществ, синтезирован-
ных в ИОФХ им. Арбузова КазНЦ РАН, относящихся к классу имидазо-
линиевых. Особенностью данных соединений является то, что они, яв-
ляясь по своей природе ионогенными ПАВ, содержат значительно число 
оксиэтиленовых цепочек (от 4 до 12). 

Определение температурной зависимости величины критической 
концентрации мицеллообразования (ККМ) проводили двумя методами: 
кондуктометрическим и на основании молекулярно-динамического  расчета 
систем с различным соотношением числа молекул ПАВ к воде (от 1:200 до 
1:1600) в рамках пакета GROMACS (v.4.0.5) с использованием силовых по-


