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Аннотация 
Полуэмпирическим методом АМ1 предварительно рассчитаны структуры линейных и цикли-

ческих самоассоциатов акрилонитрила в виде димеров, которые доказаны ЯМР 1Н и 13С спектро-
скопией. Константы самоассоциации, определенные по данным химического сдвига транс- и цис-
водорода в =СН2 и углерода в =СН изомеров акрилонитрила, составляют ~0.070 – 0.103 л/моль. Это 
означает, что при концентрации акрилонитрила 0.6-3.5 моль/л в смеси доля самоассоциированных 
молекул не превышает 4-35%. Предложено для расчета величин константы самоассоциации акрило-
нитрила и других виниловых мономеров использовать химический сдвиг углерода в группе =СН. 
Полученные результаты важны для определения оптимального состава смеси двух и более мономеров, 
описания механизма начальной стадии сополимеризации и прогнозирования синтеза конечного 
продукта с заданным распределением звеньев мономера в макромолекулярной цепи.  


