
Тематический раздел: Химическая технология.                             Полная исследовательская публикация 
Подраздел: Органическая химия.                                                            Регистрационный код публикации: 11-24-4-1 

г. Казань. Республика Татарстан. Россия. __________ © Бутлеровские сообщения. 2011. Т.24. №4. __________ 1   

   Публикация доступна для обсуждения в интернет как материал “Всероссийской рабочей  
химической конференции “Бутлеровское наследие-2011”. http://butlerov.com/bh-2011/ 

Поступила в редакцию 4 февраля 2011 г. УДК 544.18, 544.431.133. 
 
Тематическое направление: Квантово-химический расчет некоторых элементарных актов 
реакций кислотно-каталитического разложения гидропероксида кумола. Часть 1. 
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Аннотация 
Кислотно-каталитическое разложение гидропероксида кумола протекает с высокой скоростью 

через последовательное образование промежуточных интермедиатов, детектирование которых физи-
ческими методами затруднено. Проведение квантово-химического исследования данного процесса 
позволило установить наличие различных устойчивых конформаций гидропероксида кумола, 
отличающиеся механизмами их дальнейшего превращения. В работе предложена возможность 
протонизации по обоим атомам (алкоксильного и гидроксильного) кислорода гидропероксида кумола 
разных конформаций. Найдено, что при протонизации гидроксильного кислорода гидропероксида 
кумола дегидратация последнего сопровождается синхронной перегруппировкой иона оксония в ион 
карбония, который далее взаимодействует со второй молекулой гидропероксида с образованием 
промежуточного комплекса, разлагающегося в фенол, ацетон и ион карбония. В случае протонизации 
алкоксильного атома кислорода отщепляется пероксид водорода с образованием карбокатиона, 
который превращается в α-метилстирол или в диметилфенилкарбинол. 

 


