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Рисунок 1. Зависимость потери массы от расхода ОЗС. 
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Поиск новых добавок, позволяющих регулировать радикальную 

полимеризацию виниловых мономеров, является актуальной задачей. 

Авторы работы [1] показали, что в качестве такой добавки можно ис-

пользовать титаниловый комплекс 5,10,15,20-тетракис(3,5-

дитретбутилфенил)порфирина (TTbPPTiO). Однако экспериментальное 

изучение механизмов взаимодействия этого комплекса с компонентами 

полимеризата осложнено тем, что добавка вводится в каталитических 

количествах. В связи с этим актуальным представляется теоретический 

подход с использованием современных методов квантовой химии.  

Одним из критериев при выборе метода для квантово-

химического исследования является степень соответствия между гео-

метрическими параметрами молекул, полученными расчетным и экспе-

риментальным путем. Обнаружить в литературе сведения о строении 

TTbPPTiO нам не удалось. Поэтому в качестве объекта сравнения ис-
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пользован аналогичный комплекс 2,3,7,8,12,13,17,18-октаэтилпорфирина 

(OEPTiO), для которого в [2] приведены рентгеноструктурные данные. 

Мы выполнили оптимизацию строения этого комплекса двумя различ-

ными DFT-методами – B3LYP/6-31G(d) (в программе Firefly QC [3], ча-

стично основанной на исходном коде GAMESS (US) [4]) и PBE/3ζ (про-

грамма Priroda-06 [5]). В таблице результаты расчетов сопоставлены с 

экспериментальными данными. 

 

Параметр Эксп. 
PBE/3ζ B3LYP/6-31G(d) 

 Δ Δ,%  Δ Δ,% 

Ti-O, Å 1.629 1.636 0.008 0.5 1.614 0.015 0.9 

Ti-N, Å 2.140 2.134 0.006 0.3 2.132 0.008 0.4 

Ti-плоскость, Å 0.525 0.526 0.001 0.2 0.536 0.011 2.0 

O-Ti-N, град 106.0 105.9 0.1 0.1 106.2 2.1 2.0 

N-Ti-N, град 84.8 85.7 0.9 1.1 85.6 0.7 0.9 

 

В целом, среднее отклонение геометрических параметров молекулы 

OEPTiO не превысило 0.011Å и 1
◦
. Однако из таблицы видно, что 

наиболее точным является метод PBE/3ζ, поэтому он был выбран для 

дальнейших исследований.  
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