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Целью настоящей работы является теоретическое исследование олигомеров, 
построенных из кубиленовых единиц (дегидрированных кубанов), в том числе 
моделирование процессов их распада и расчет энергий активации и частотных 
факторов в формуле Аррениуса для температурной зависимости времени жизни. 
Расчеты проводились в рамках разработанной нами неортогональной модели сильной 
связи [1]. Методом структурной релаксации найдены конфигурации линейных 
олигомеров вида C8H7–(C8H6)N–C8H7 с N=0–10, см. рис. 1, “длиной” от двух до 
двенадцати кубиленовых фрагментов, а также двумерных олигомеров размерностью от 
2×2 (рис. 2) до 5×5 и определены их геометрические и энергетические характеристики. 

  

Рис. 1. Общий вид линейных олигомеров, 
построенных из кубиленовых фрагментов 

Рис. 2. Двумерный олигомер 2×2, состоящий 
из четырех кубиленовых фрагментов 

Для определения энергий активации процессов распада Ea мы проанализировали 
температурные зависимости времени жизни τ малых олигомеров: кубилкубана (CCB), 
трикубила (3CB), тетракубила (4CB) и циклического тетракубила (cycle-4CB), 
используя формулу Аррениуса: τ(T)=A–1exp(Ea/kBT), где A – частотный фактор. Мы 
получили: Ea=1.6±0.1 эВ и A=1016.51±0.44 с–1 для CCB, Ea=1.1±0.1 эВ и A=1014.88±0.32 с–1 
для 3CB, Ea=1.1±0.1 эВ и A=1014.94±0.37 с–1 для 4CB, Ea=1.1±0.1 эВ и A=1015.26±0.37 с–1 для 
cycle-4CB [2]. Отметим, что для кубана в рамках той же модели Ea=1.9±0.1 эВ и 
A=1016.03±0.36 с–1 [3]. 
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