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В этой работе выполнено первое квантово-химическое исследование ряда спиртов (метилового, этилового, 

изопропилового и трет-бутилового) с применением классического подхода DFT в базисном наборе 6-311G. 

Процесс оптимизации геометрии молекул велся по всем параметрам с использованием стандартного 

градиентного метода. Хотя синтез данных спиртов был осуществлен свыше столетия назад (первые синтезы 

относятся к середине XIX века), квантово-химическая оценка этих соединений методом DFT ранее не 

проводилась. Метод DFT, базирующийся на теории функционала плотности и позволяющий вычислять 

электронную плотность и энергию молекулярной системы, был предложен В. Коном и Л. Шэмом более 

пятидесяти лет назад (в 1965 году). В результате исследования получены оптимизированные геометрические и 

электронные структуры изученных спиртов. Теоретически рассчитана их кислотная сила (pKa = 15-17), что 

свидетельствует о том, что молекулы представляют собой очень слабые водородные кислоты. Выяснено, что 

кислотная сила в рассматриваемой серии спиртов лишь незначительно зависит от степени разветвления 

радикалов либо от природы самих спиртов. 
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In this work, the first quantum-chemical study of a series of alcohols (methyl, ethyl, isopropyl, and tert-butyl) was 

performed using the classical DFT approach in the 6-311G basis set. The geometry optimization of the molecules was 

performed using the standard gradient method. Although these alcohols were synthesized over a century ago (the first 

syntheses date back to the mid-19th century), no quantum-chemical evaluation of these compounds using DFT had been 

performed previously. The DFT method, based on density functional theory and allowing for the calculation of the 

electronic density and energy of a molecular system, was proposed by A. Kohn and L. Sham more than fifty years ago (in 

1965). As a result of the study, the optimized geometric and electronic structures of the studied alcohols were obtained. 

The theoretical calculation of their acid strength (pKa = 15-17) indicates that these molecules are very weak hydrogen 

acids. It was found that the acid strength 

 

Введение 

Спиртами называют класс органических 

соединений, содержащих гидроксильную группу (-

OH), соединённую непосредственно с 

углеводородным радикалом. В зависимости от 

строения и расположения гидроксила различают 

первичные, вторичные и третичные спирты. 

Рассмотрим наиболее распространённые 

представителей этой группы веществ: этиловый, 

метиловый, изопропиловый и трет-бутиловый 

спирты. 

I. Метанол (CH3OH) – метиловый спирт 

Метанол является простым представителем 

первичных спиртов, представляя собой 

наименьшую молекулу среди всех спиртов. Молекула 

содержит один атом углерода, три атома водорода и 

гидроксильную группу. 

Физико-химические характеристики: 

 Внешний вид: прозрачная жидкость с 

выраженным раздражающим запахом. 

 Температура кипения: +64,7 °C. 

 Плотность: 0,791 г/мл. 

 Высокая летучесть и пожароопасность. 

 Хорошо растворим в воде и большинстве 

органических растворителей. 

 Используется преимущественно в 

промышленных целях: 

 Производство формальдегида и уксусной 

кислоты; 

 Компонент антиобледенителей, антифризов и 

стеклоочистителей; 

 Сырьё для изготовления пластмасс и 

лакокрасочных материалов. 

Метанол чрезвычайно токсичен. Попадание в 

организм даже небольших количеств (около 10 мл) 

способно вызывать тяжелую интоксикацию, 

поражение глаз вплоть до полной потери зрения и 

смерть. Причина отравления связана с метаболизмом 

метанола до формальдегида и муравьиной кислоты, 

оказывающих разрушительное действие на ткани 

органов. 

II. Этанол (C2H5OH) – этиловый спирт 

Этанол является простейшим представителем 

первичных спиртов. Его молекула состоит из двух 

атомов углерода, пяти атомов водорода и одной 

гидроксильной группы. Углеводородный фрагмент 
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представляет собой цепь, к которой прикреплена 

гидроксильная группа. 

Физико-химические характеристики: 

 Внешний вид: прозрачный бесцветный 

жидкий продукт с приятным специфическим 

запахом. 

 Температура кипения: +78,3 °C. 

 Плотность: 0,789 г/мл. 

 Растворимость - хорошо смешивается с водой 

и большинством органических растворителей. 

 Реакционная способность - способен вступать 

в реакции дегидратации, окисления, замещения 

гидроксильной группы. 

Этанол находит широкое применение благодаря 

своим уникальным свойствам: 

 В алкогольной продукции (водка, вино, пиво); 

 Как антисептическое средство в медицинской 

практике; 

 В фармацевтической промышленности для 

производства лекарств; 

 Как реактив в лабораторной практике; 

 В составе топлива (биотопливо, смеси с 

бензином). 

При попадании в организм оказывает сильное 

влияние на центральную нервную систему, вызывая 

угнетение функций мозга и торможение рефлексов. 

Длительное употребление может вызвать 

хроническую интоксикацию и развитие алкоголизма. 

III. Пропанол-2 (C3H7OH)  – изопропиловый 

спирт 

Изопропиловый спирт относится к группе 

вторичных спиртов, поскольку гидроксильная 

группа расположена рядом с двумя соседними 

углеродными атомами. В структуре присутствуют 

три атома углерода и семь атомов водорода. 

Физико-химические характеристики: 

 Внешний вид - прозрачная бесцветная 

жидкость с характерным резким запахом. 

 Температура кипения -  +82,4 °C. 

 Плотность: около 0,785 г/мл. 

 Легко испаряется и обладает хорошей 

растворимостью в воде. 

 Широко востребован в бытовом хозяйстве и 

медицинских учреждениях: 

 Дезинфекция кожи перед инъекциями и 

операциями; 

 Средства личной гигиены (лосьоны, кремы, 

дезодоранты); 

 Составляющими многих чистящих растворов 

и бытовых химикатов. 

Менее токсичен, чем метанол, но также опасен 

при приёме внутрь или регулярном воздействии 

высоких концентраций паров. Оказывает 

наркотическое действие, может вызвать раздражение 

слизистых оболочек дыхательных путей и кожи. 

IV. Трет-бутанол ((CH3)3COH) – трет-

бутиловый спирт 

Трет-бутанол принадлежит классу тертичных 

спиртов, отличаясь расположением гидроксильной 

группы, связанной с терцированным углеродным 

центром, окружённым тремя алкильными группами. 

Физико-химические характеристики: 

 Внешний вид: вязкая жидкость с едким запахом. 

 Температура кипения - +82,4 °C. 

 Плотность - примерно 0,786 г/мл. 

 Ограниченная растворимость в воде, хорошая 

совместимость с органическими растворителями. 

 Высокая устойчивость к действию окислителей 

и кислот, низкая реакционная способность по 

сравнению с первичными и вторичными спиртами. 

 Основное назначение связано с производством 

специализированных продуктов: 

 Промежуточный реагент в получении 

биологически активных веществ и лекарственных 

препаратов; 

 Добавление в композиции парфюмерных 

композиций и пищевых добавок; 

 Важный антиоксидант и стабилизатор 

полимеров [1]. 

Несмотря на то, что изучаемые спирты были 

синтезированы в 19-20 веках [2-5], квантово – 

химический расчет методом DFT-PBE0 [9-11], за 

который 1998 гг Кон В. получил Нобелевскую 

премию[6], в базисе 6-311G** наилучшим образом 

учитывающим корреляцию электронов [7] до сих пор 

не были выполнены. Поэтому целью настоящей 

работы является квантово – химический расчет 

вышеперечисленных спиртов этим методом 

Результаты расчетов 

С помощью метода DFT-PBE0 и базиса 6-311G 

были рассчитаны оптимальные геометрические и 

электронные параметры, а также общая и 

электронная энергии молекулы метилового спирта. 

Эти результаты представлены на рисунках 1-4 и в 

таблицах 1-4. Используя формулу DFT:PBE0/6-311G 

для расчета pKa (pKa = 51.048 - 150.078qmax
H+), и зная 

максимальный заряд на атоме водорода (qmax
H+) для 

метилового спирта (+0.238, табл. 1), этилового 

спирта (+0.237, табл. 2), изопропилового спирта 

(+0.233, табл. 3) и трет-бутилового спирта (+0.230, 

табл. 4), были определены значения кислотности 

pKa, равные 15, 15, 16 и 17 соответственно. 

 

 

Рис. 1 - Геометрическое и электронное строение 

молекулы метилового спирта (Е0=                                                  

-303504 кДж/моль, Еэл= -409669 кДж/моль) 

Fig. 1 - Geometric and electronic structure of the 

methyl alcohol molecule (Е0= -303504 kJ/mol, Еel = -

409669 kJ/mol) 

 

Наше исследование впервые представляет собой 

квантово-химический анализ молекул метанола, 

этанола, изопропанола и трет-бутанола. Расчеты 

проводились с применением метода DFT и базиса 6-

311G**, с последующей полной оптимизацией 

геометрии молекул с помощью стандартного гради- 
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Рис. 2 - Геометрическое и электронное строение 

молекулы этилового спирта (Е0=                                                    

-406616 кДж/моль, Еэл= -622050 кДж/моль) 

Fig. 2 - Geometric and electronic structure of the ethyl 

alcohol molecule (Е0=  -406616 kJ/mol, Еel = -622050 

kJ/mol) 

 

 

Рис. 3 - Геометрическое и электронное строение 

молекулы   изопропилового спирта (Е0=                                           

-509729 кДж/моль, Еэл= -864609 кДж/моль) 

Fig. 3 - Geometric and electronic structure of the 

isopropyl alcohol molecule (Е0= -509729 kJ/mol, Еel =  

-864609 kJ/mol) 

 

Рис. 4 - Геометрическое и электронное строение 

молекулы  трет-бутилового спирта (Е0=                          

-612838 кДж/моль, Еэл= -1137784 кДж/моль) 

Fig. 4 - Geometric and electronic structure of the tert-

butyl alcohol molecule (Е0=  -612838 kJ/mol, Еel = -

1137784 kJ/mol) 

 

ентного подхода. Это позволило определить их 

оптимальные геометрические и электронные 

структуры. Теоретическая оценка кислотной силы 

(pKa = 15, 15, 16, 17) подтвердила, что данные спирты 

относятся к классу очень слабых H-кислот (pKa > 14). 

Результаты наших расчетов демонстрируют хорошее 

качественное и количественное соответствие с ранее 

полученными данными методом CNDO/2 

(параметризация Сантри-Попла-Сегала [12]). 

 

 

 

Таблица 1 - Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы метилового 

спирта, полученные методом DFT:PBE0/6-311G** 

Table 1 - Optimized bond lengths, bond angles and charges on the atoms of the methyl alcohol molecule obtained by 

the method DFT:PBE0/6-311G** 

Длины связей R,A Валентные углы Град Атом Заряды на атомах 

молекулы 

O(1)-H(2) 

O(1)-C(3) 

C(3)-H(4) 

C(3)-C(5) 

C(3)-C(6) 

0,96 

1,41 

1,10 

1,10 

1,10 

 

H(2)-O(1)-C(3) 

O(1)-C(3)-H(4) 

O(1)-C(3)-H(5) 

O(1)-C(3)-H(6) 

 

 

108 

113 

107 

113 

 

O(1) 

H(2) 

C(3) 

H(4) 

H(5) 

H(6) 

-0,402 

+0,238 

-0,157 

+0,099 

+ 0,123 

+0,099 

 

Таблица 2 - Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы этилового 

спирта, полученные методом DFT:PBE0/6-311G**  

Table 2 - Optimized bond lengths, bond angles and charges on the atoms of the ethyl alcohol molecule obtained by 

the method DFT:PBE0/6-311G** 

 

Длины связей R,A Валентные углы Град Атом Заряды на атомах 

молекулы 

H(9)-O(1) 

O(1)-C(3) 

C(3)-H(2) 

C(3)-H(4) 

C(3)-C(6) 

C(6)-H(5) 

C(6)-H(7) 

C(6)-H(8) 

 

 0,96 

1,42 

1,10 

1,10 

1,51 

1,09 

1,09 

1,09 

H(9)-O(1)-C(3) 

O(1)-C(3)-H(4) 

O(1)-C(3)-H(2) 

C(3)-C(6)-H(5) 

C(3)-C(6)-H(7) 

C(3)-C(6)-H(8) 

O(1)-C(3)-C(6) 

 

108 

111 

111 

111 

110 

110 

108 

 

O(1) 

H(2) 

C(3) 

H(4) 

H(5) 

C(6) 

H(7) 

H(8) 

H(9) 

-0.397 

+0.101 

-0.057 

+0.101 

+0.116 

-0.360 

+0.130 

+0.130 

+0.237 
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Таблица 3 - Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы 

изопропилового спирта, полученные методом DFT:PBE0/6-311G**  

Table 3 - Optimized bond lengths, bond angles and charges on the atoms of the isopropyl alcohol molecule obtained 

by the method DFT:PBE0/6-311G** 

Длины связей R,A Валентные углы Град Атом Заряды на атомах 

молекулы 

H(1)-O(2) 

O(2)-C(3) 

C(3)-H(6) 

C(3)-C(5) 

C(5)-H(10) 

C(5)-H(11) 

C(5)-H(12) 

C(3)-С(4) 

C(4)-H(7) 

C(4)-H(8) 

C(4)-H(9) 

 

 

 

 0,96 

1.42 

1.10 

1,52 

1,09 

1,09 

1,10 

1,51 

1,09 

1,09 

1,09 

H(1)-O(2)-C(3) 

O(2)-C(3)-C(5) 

O(2)-C(3)-H(6) 

C(3)-C(5)-H(10) 

C(3)-C(5)-H(11) 

C(3)-C(5)-H(12) 

H(12)-C(5)-H(10) 

H(12)-C(5)-H(11) 

H(11)-C(5)-H(10) 

O(2)-C(3)-C(4) 

C(3)-C(4)-H(7) 

C(3)-C(4)-H(8) 

C(3)-C(4)-H(9) 

H(7)-C(4)-H(8) 

H(7)-C(4)-H(9) 

H(8)-C(4)-H(9) 

108 

111 

110 

111 

110 

111 

108 

108 

109 

106 

110 

111 

110 

109 

108 

109 

H(1) 

O(2) 

C(3) 

C(4) 

C(5) 

H(6) 

H(7) 

H(8) 

H(9) 

H(10) 

H(11) 

H(12) 

 

+0,233 

-0,388 

-0,024 

-0,323 

-0,336 

+0,111 

+0,133 

+0,115 

+0,124 

+0,119 

+0,127 

+0,110 

 

Таблица 4 - Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды на атомах молекулы трет-

бутилового спирта, полученные методом DFT:PBE0/6-311G**  

Table 4 - Optimized bond lengths, bond angles and charges on the atoms of the tert-butyl alcohol molecule obtained 

by the method DFT:PBE0/6-311G** 

Длины связей R,A Валентные углы Град Атом Заряды на атомах 

молекулы 

H(1)-O(2) 

O(2)-C(3) 

C(3)-C(4) 

C(4)-H(13) 

C(4)-H(14) 

C(4)-H(15) 

C(3)-C(5) 

C(5)-H(10) 

C(5)-H(11) 

C(5)-H(12) 

C(3)-C(6) 

C(6)-H(7) 

C(6)-C(8) 

C(6)-H(9) 

 0,96 

1,43 

1,53 

1,10 

1,09 

1,09 

1,52 

1,09 

1,09 

1,09 

1,53 

1,10 

1,09 

1,09 

H(1)-O(2)-C(3) 

O(2)-C(3)-C(4) 

O(2)-C(3)-C(5) 

O(2)-C(3)-C(6) 

C(3)-C(4)-H(13) 

C(3)-C(4)-H(14) 

C(3)-C(4)-H(15) 

C(3)-C(5)-H(10) 

C(3)-C(5)-H(11) 

C(3)-C(5)-H(12) 

C(3)-C(6)-H(7) 

C(3)-C(6)-H(8) 

C(3)-C(6)-H(9) 

 

107 

110 

105 

110 

111 

110 

112 

110 

110 

111 

111 

110 

112 

H(1) 

O(2) 

C(3) 

C(4) 

C(5) 

C(6) 

H(7) 

H(8) 

H(9) 

H(10) 

H(11) 

H(12) 

H(13) 

H(14) 

H(15) 

+0,230 

-0,385 

-0,063 

-0,290 

-0,286 

-0,290 

+0,106 

+0,131 

+0,118 

+0,129 

+0,129 

+0,115 

+0,106 

+0,131 

+0,118 

 

Таблица 5 - Общая энергия изучаемых спиртов (E0), общая электронная энергия (Eэл), рКа- универсальный 

показатель кислотности и максимальный заряд атома водорода- qmax
H+  

Table 5 -  Total energy of the alcohols studied (E0), total electronic energy (Eel), pKa - universal indicator of acidity 

and the maximum charge of the hydrogen atom - qmax
H+ 

№ Спирт Общая энергия  спиртов 

( E0, кДж/моль) 

Общая электронная энергия 

(Eэл, кДж/моль) 

рКа qmax
H+ 

1 Метиловый -303504 -409669 15 +0,238 

2 Этиловый -406616 -622050 15 +0,237 

3 Изопропиловый -509729 -864609 16 +0,233 

4 Трет-бутиловый -612838 -1137784 17 +0,230 
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