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Материалы на основе наноразмерных частиц, благодаря своим уникальным физическим и химическим свойствам, 
находят широкое применение в самых разнообразных областях химии, физики и биологии. В последние годы заметно 
возрос интерес к карбоксилатам металлов ввиду возможности получать на их основе перспективные нанокомпозитные 
материалы1. Термолиз металлополимеров и их предшественников предоставляет практически неограниченные возможности 
для создания всевозможных типов нанокомпозитов2.

При проведении термоаналитических исследований ненасыщенных дикарбоксилатов никеля в сочетании с масс-
спектрометрией в случае  ацетилендикарбоксилата никеля на кривых ДСК наблюдается совпадение термических эффектов 
дегидратации и полимеризации3. Для получения более точных данных о механизме термолиза данного соединения был 
проведен расчет энергетических характеристик реакций дегидратации и полимеризации с использованием квантово-
химических методов. 

Расчеты полной энергии дегидратации и полимеризации ацетилендикарбоксилата никеля проводили с использованием 
программы GAMESS VERSION 11 AUG 201 неэмпирическим методом Хартри-Фока, базис 6-31G. 

На основании полученных результатов был сделан вывод, что термическое разложение ацетилендикарбоксилата никеля 
идет по следующему пути: на первой стадии реализуется процесс отщепления двух молекул воды, затем происходит 
полимеризация, после чего отщепляется 3-я молекула воды.  
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