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Впервые выполнен квантово-химический расчет молекул тетрацена, пентацена методом MNDO с оптимиза-
цией геометрии по всем параметрам стандартным градиентным методом Получено оптимизированное гео-
метрическое и электронное строение этих соединений. Теоретически оценена их кислотная сила (рКа=33). 
Установлено, что эти близкие к графену соединения,  относятся к классу  очень слабых кислот (рКа>14). 
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For the first time it is executed quantum chemical calculation of a molecule of tetracene, pentacene method MNDO 
with optimization of geometry on all parameters. The optimized geometrical and electronic structure of this connection 
is received. Acid force of these molecules  is theoretically appreciated. It is established, that it to relate to a class of 
very weak H-acids (рКа=33 where pKa-universal index of acidity). 

 
Целью настоящей работы является кван-

тово-химический расчет молекул тетрацена и пента-
цена методом MNDO с оптимизацией геометрии по 
всем параметрам стандартным градиентным мето-
дом встроенным в  PC GAMESS [1], в приближении 
изолированной молекулы в газовой фазе и теорети-
ческая оценка их кислотной силы. Представленные 
модели, очевидно, являются кластерными линейны-
ми моделями графена [2].  Для визуального пред-
ставления модели молекулы использовалась извест-
ная программа MacMolPlt [3]. 

Результаты расчетов 

Оптимизированное геометрическое и 
электронное строение, общая энергия и электронная 
энергия молекул  тетрацена, пентацена получено 
методом MNDO и показано на рис.1,2 и в табл.1-4. 
Применяя известную формулу [4-5] рКа=42.11-
147.18qmax

H+ (где qmax
H+ = +0.06 - максимальный за-

ряд на атоме водорода, рКа- универсальный показа-
тель кислотности) ,с успехом используемую 
,например в работах [6-12] , находим значение ки-
слотной силы этих соединений рКа=33. 

Таким образом, нами впервые выполнен 
квантово-химический расчет молекул тетрацена, 
пентацена методом MNDO. Получено оптимизиро-
ванное геометрическое и электронное строение этих 
соединения. Теоретически оценена их кислотная 
сила рКа=33. Установлено, что молекулы этих  пи-
римидинов обладают одинаковой кислотной силой и 
относится к классу очень слабых Н-кислот (рКа>14). 
 

 

Рис. 1 - Геометрическое и электронное строение 
молекулы  тетрацена. 

(Е0= -238163 кДж/моль, Еэл= -1510135 кДж/моль) 

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

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

молекулы 

C(1)-C(2) 
C(2)-C(3) 
C(3)-C(4) 
C(4)-C(5) 
C(5)-C(6) 
C(6)-C(1) 
H(7)-C(3) 
H(8)-C(4) 
H(9)-C(5) 
H(10)-C(6) 
C(11)-C(14) 
C(11)-C(1) 
C(12)-C(2) 
C(13)-C(12) 
C(14)-C(13) 
H(15)-C(12) 
H(16)-C(11) 
С(17)-C(18) 
С(17)-C(14) 
С(18)-C(19)  
С(19)-C(20) 
С(20)-C(13) 
H(21)-C(17) 
H(22)-C(20) 
С(23)-C(24) 
С(23)-C(18) 
С(24)-C(25) 
С(25)-C(26) 
С(26)-C(19) 
H(27)-C(26) 
H(28)-C(25) 
H(29)-C(24) 
H(30)-C(23) 

1.46 
1.46 
1.37 
1.45 
1.37 
1.46 
1.09 
1.09 
1.09 
1.09 
1.43 
1.40 
1.40 
1.43 
1.44 
1.09 
1.09 
1.40 
1.43 
1.46 
1.40 
1.43 
1.09 
1.09 
1.37 
1.46 
1.45 
1.37 
1.46 
1.09 
1.09 
1.09 
1.09 

C(3)-C(2)-C(1) 
C(14)-C(11)-C(1) 

C(4)-C(3)-C(2) 
C(11)-C(1)-C(2) 
C(5)-C(4)-C(3) 

C(12)-C(2)-C(3) 
C(6)-C(5)-C(4) 
C(1)-C(6)-C(5) 
C(2)-C(1)-C(6) 

C(11)-C(1)-C(6) 
C(4)-C(3)-H(7) 
C(5)-C(4)-H(8) 
C(6)-C(5)-H(9) 

C(1)-C(6)-H(10) 
C(13)-C(14)-С(11) 
C(17)-C(14)-С(11) 

C(1)-C(2)-С(12) 
C(20)-C(13)-С(12) 
C(2)-C(12)-С(13) 

C(17)-C(14)-С(13) 
C(12)-C(13)-C(14) 
C(18)-C(17)-С(14) 
C(2)-C(12)-H(15) 

C(14)-C(11)-H(16) 
C(19)-C(18)-С(17) 
C(23)-C(18)-С(17) 
C(20)-C(19)-С(18) 
C(24)-C(23)-С(18) 
C(13)-C(20)-С(19) 
C(23)-C(18)-C(19) 
C(14)-C(13)-С(20) 
C(26)-C(19)-С(20) 
C(18)-C(17)-H(21) 
C(13)-C(20)-H(22) 
C(25)-C(24)-C(23) 
C(26)-C(25)-C(24) 
C(19)-C(26)-C(25) 
C(18)-C(19)-C(26) 
C(19)-C(26)-H(27) 
C(26)-C(25)-H(28) 
C(25)-C(24)-H(29) 
C(24)-C(23)-H(30) 

118 
122 
121 
119 
120 
123 
120 
121 
118 
123 
120 
118 
121 
118 
119 
122 
119 
122 
122 
118 
119 
122 
120 
118 
119 
123 
119 
121 
122 
118 
119 
123 
120 
118 
120 
120 
121 
118 
118 
121 
118 
120 

C(1) 
C(2) 
C(3) 
C(4) 
C(5) 
C(6) 
H(7) 
H(8) 
H(9) 
H(10) 
C(11) 
C(12) 
C(13) 
C(14) 
H(15) 
H(16) 
C(17) 
C(18) 
C(19) 
C(20) 
H(21) 
H(22) 
C(23) 
C(24) 
C(25) 
C(26) 
H(27) 
H(28) 
H(29) 
H(30) 

-0.04  
-0.04  
-0.04  
-0.06  
-0.06  
-0.04  
 0.06  
 0.06  
 0.06  
  0.06 
 -0.02 
 -0.02 
 -0.04 
 -0.04 
  0.06 
  0.06 
 -0.02 
 -0.04 
 -0.04 
 -0.02 
  0.06 
  0.06 
 -0.04 
 -0.06 
 -0.06 
 -0.04 
  0.06 
  0.06 
  0.06 
  0.06 

 

 
Рис. 2 - Геометрическое и электронное строение 

молекулы  пентацена. 
(Е0= -290156 кДж/моль, Еэл= -2000892 кДж/моль) 
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Таблица 2 - Оптимизированные длины связей, 
валентные углы и заряды на атомах пентацена 

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

C(1)-C(2) 
C(2)-C(3) 
C(3)-C(4) 
C(4)-C(5) 
C(5)-C(6) 
C(6)-C(1) 
H(7)-C(3) 
H(8)-C(4) 
H(9)-C(5) 
H(10)-C(6) 
C(11)-C(14) 
C(11)-C(1) 
C(12)-C(2) 
C(13)-C(12) 
C(14)-C(13) 
H(15)-C(12) 
H(16)-C(11) 
С(17)-C(18) 
С(17)-C(14) 
С(18)-C(19)  
С(19)-C(20) 
С(20)-C(13) 
H(21)-C(17) 
H(22)-C(20) 
С(23)-C(24) 
С(23)-C(18) 
С(24)-C(25) 
С(25)-C(26) 
С(26)-C(19) 
H(27)-C(26) 
H(28)-C(23) 
С(29)-C(32) 
С(29)-C(24) 
С(30)-C(25) 
С(31)-C(30) 
С(32)-C(31) 
H(33)-C(29) 
H(34)-C(30) 
H(35)-C(31) 
H(36)-C(32) 

1.46 
1.46 
1.37 
1.45 
1.37 
1.46 
1.09 
1.09 
1.09 
1.09 
1.44 
1.39 
1.39 
1.44 
1.45 
1.09 
1.09 
1.41 
1.41 
1.45 
1.41 
1.41 
1.09 
1.09 
1.39 
1.44 
1.46 
1.39 
1.44 
1.09 
1.09 
1.37 
1.46 
1.46 
1.37 
1.45 
1.09 
1.09 
1.09 
1.09 

C(3)-C(2)-C(1) 
C(14)-C(11)-C(1) 

C(4)-C(3)-C(2) 
C(11)-C(1)-C(2) 
C(5)-C(4)-C(3) 

C(12)-C(2)-C(3) 
C(6)-C(5)-C(4) 
C(1)-C(6)-C(5) 
C(2)-C(1)-C(6) 

C(11)-C(1)-C(6) 
C(4)-C(3)-H(7) 
C(5)-C(4)-H(8) 
C(6)-C(5)-H(9) 

C(1)-C(6)-H(10) 
C(13)-C(14)-С(11) 
C(17)-C(14)-С(11) 

C(1)-C(2)-С(12) 
C(20)-C(13)-С(12) 
C(2)-C(12)-С(13) 

C(17)-C(14)-С(13) 
C(12)-C(13)-C(14) 
C(18)-C(17)-С(14) 
C(2)-C(12)-H(15) 

C(14)-C(11)-H(16) 
C(19)-C(18)-С(17) 
C(23)-C(18)-С(17) 
C(20)-C(19)-С(18) 
C(24)-C(23)-С(18) 
C(13)-C(20)-С(19) 
C(23)-C(18)-C(19) 
C(14)-C(13)-С(20) 
C(26)-C(19)-С(20) 
C(18)-C(17)-H(21) 
C(13)-C(20)-H(22) 
C(25)-C(24)-C(23) 
C(29)-C(24)-C(23) 
C(26)-C(25)-C(24) 
C(32)-C(29)-C(24) 
C(19)-C(26)-C(25) 
C(29)-C(24)-C(25) 
C(18)-C(19)-C(26) 
C(30)-C(25)-C(26) 
C(19)-C(26)-H(27) 
C(24)-C(23)-H(28) 
C(31)-C(32)-C(29) 
C(24)-C(25)-C(30) 
C(25)-C(30)-C(31) 
C(30)-C(31)-C(32) 
C(32)-C(29)-H(33) 
C(25)-C(30)-H(34) 
C(30)-C(31)-H(35) 
C(31)-C(32)-H(36) 

118 
122 
121 
119 
120 
123 
120 
121 
118 
123 
120 
118 
121 
118 
118 
122 
119 
122 
122 
119 
118 
122 
120 
118 
119 
122 
119 
122 
122 
118 
119 
122 
119 
119 
119 
123 
119 
121 
122 
118 
118 
123 
118 
120 
120 
118 
121 
120 
120 
118 
121 
118 

C(1) 
C(2) 
C(3) 
C(4) 
C(5) 
C(6) 
H(7) 
H(8) 
H(9) 
H(10) 
C(11) 
C(12) 
C(13) 
C(14) 
H(15) 
H(16) 
C(17) 
C(18) 
C(19) 
C(20) 
H(21) 
H(22) 
C(23) 
C(24) 
C(25) 
C(26) 
H(27) 
H(28) 
C(29) 
C(30) 
C(31) 
C(32) 
H(33) 
H(34) 
H(35) 
H(36) 

-0.04 
-0.04 
-0.04 
-0.06 
-0.06 
-0.04 
0.06 
0.06 
0.06 
0.06 
-0.02 
-0.02 
-0.04 
-0.04 
0.06 
0.06 
-0.02 
-0.04 
-0.04 
-0.02 
0.06 
0.06 
-0.02 
-0.04 
-0.04 
-0.02 
0.06 
0.06 
-0.04 
-0.04 
-0.06 
-0.06 
0.06 
0.06 
0.06 
0.06 

 
Таблица 3 - Общая энергия(Е0), электронная 
энергия (Еэл), максимальный заряд на атоме во-
дорода (qmax

H+), универсальный показатель ки-
слотности (рКа) молекул тетрацена, пентацена 
 
№ Молекулы -Е0 

кДж/моль 
qmax

H+ рКа 

1 тетрацена,  -238163 
 

+0.06 33 

2 пентацена -290156 
 

+0.06 33 
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