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Аннотация 
В работе проведены вычисления пространственного, электронного строения и параметров 

спектров ЯМР модельных фрагментов полибутадиенов неэмпирическими методами квантовой химии 
в рамках теории функционала плотности (DFT). Установлено, что рассчитанные значения химических 
сдвигов протонов 1Н  ряда модельных структур согласуются с экспериментальными данными. 


