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Аннотация  

Исследована кинетика потери массы кристаллогидратов ацетилендикарбоксилата цинка и 
кобальта (ZnADС, CoADС) в интервале температур 90-140 °C при остаточном давлении 1.3 Па. Пока-
зано, что в этих условиях происходит дегидратация кристаллогидратов, при этом ацетилендикарбокси-
латы сохраняют стабильность только до определенного критического момента, соответствующего 
минимальному содержанию координационно-связанной воды. При малом изменением параметра – 
уменьшении доли молекул воды в образце – происходит резкое разрушение ZnADС и CoADС, сопро-
вождающееся деструкцией химических связей и образованием химически активных фрагментов, 
инициирующих твердофазную полимеризацию. С помощью квантово-химических расчётов (DFT) 
модельных кластеров различного размера (до 65 атомов или ионов) оценена энергия дегидратирования 
ZnADС и CoADС. Во всех случаях эта энергия оказалась достаточно велика и составила на одну 
молекулу воды от 70 до 100 кДж/моль в зависимости от уровня расчета и размера кластера. При 
удалении обеих молекул воды эта величина увеличивается в два раза. Столь большая величина 
энергии указывает на механохимическую природу разрушения кристаллов и активирования после-
дующих химических превращений ZnADС и CoADС. 


