
(2-ՄվՏ) էլեկտրոնային կաոուցվածքները։ Հաշվարկային տվյա{ների համա֊ 
ձայն էլեկտրոֆիլային հարձակմ ան ամեն ահ ավան ական կենտրոնը տետրա֊ 
զոլային օղակում 4 դիրքի ազոտի ատոմն է։ Ենթադրվում է, որ վինիլ խմբի 
ոեակցիոնունակությամբ 1-ՎՏ֊ն և 1֊ՄՎՏ֊ն մոտ են և տարբերվում են 2-ՎՏ֊ից- 
և 2-ՄՎՏ-ից։

THE ELECTRONIC STRUCTURE OF 5-VINYLTETRAZOLES

V. H. KHARATIAN, V. B. GHAVALIAN, N. SH. MAILIAN, 0. V. ASRATIAN, 
0. N. BOOBEL, E. M. RAKHMANKO, E. G. DARBIN1AN and S. G. MATSOYAN

The electronic structures of l-H-5-vlnyltetrazole (I-VT), 2-H-5-vinyl- 
tetrazole (2-VT), l-methyi-5-vlnyltetrazole (I-MVT), and 2-methyl-5-vinyl- 
tetrazole (2-MVT) have been estimated by the MNDO method with com
plete optimization of geometrical parameters. According to calculation da
ta the most probable center for the electrophilic attack In the tetrazole 
ring appears to be the nitrogen atom In position 4. It is assumed that 
by the reactivity of their vinyl groups I-VT and 1-MVT are similar and 
differ from 2-VT and 2-MVT.
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Полимерам, проявляющим свойства полупроводников и преобразо
вателей солнечной энергии, в последние годы уделяется особое внима
ние. Большой интерес представляют полимеры на основе ацетилена,, 
т. к. он является самым доступным и дешевым сырьем.

На основе полиацетилена нам удалось получить полупроводнико
вый материал с общей формулой [СН(Е1А1Н«)у]х [1]. Такой комплекс 
впервые получен авторами работы [2] способом, предложенным ими в 
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качестве способа получения анионов полиенов. Полиацетилен, получен
ный при комнатной температуре (60% цис- и 40% транс-формы), имеет 
электропроводность 10՜7— 10՜8 Ом~‘ см՜՜'. При прибавлении к нему 
насыщенного раствора ЫА1Н4 в тетрагидрофуране образуется комплекс 
общей формулы [СН(ЫА1Н4)у]х, электропроводность которого до
стигает 19 Ом՜1 -см՜1.

Рис. Видимый и ближний ИК спектры: 1 — (СН)Х , 2 — [CH(LlAlH4)y]x.

Исчезновение в ИК спектре полосы поглощения при 650 нм (харак
терная полоса поглощения полиацетилена) (рис.), а также появление 
новой полосы поглощения при 1350 нм свидетельствуют об образовании 
комплекса с переносом заряда.

Экспериментальная часть

Полиацетилен в виде пленки получили по методу Ширакава [3]. В 
качестве катализатора использовали (С2Н5)3А1 и (С<НэО)4Т1 в объем
ном соотношении 2:1. Катализатор нанесли на стеклянную пластинку 
с платиновыми электродами. В инертной атмосфере в течение несколь
ких минут пропускали ацетилен. Для удаления катализатора получен
ный полимер несколько раз промывали обескислороженным гексаном и 
метанолом. Во избежание окисления полиацетилен хранился в вакууме 
или метаноле. В зависимости от количества катализатора и ацетилена 
получены пленки полимера различной толщины. Для исследования элек
трических и оптических свойств полиацетилен получили толщиной от 
0,05 до 0,15 мкм.

Спектр в видимой и ближней ИК областях снят на спектрометре 
Сагу-14.
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