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КОМБИНАТОРНЫХ МОЛЕКУЛ НА ОСНОВЕ ВАНИЛИНА  

ПРИ ТЕРМООКИСЛЕНИИ ПОЛИЭТИЛЕНОВЫХ ПЛЕНОК  

И АНАЛИЗ РАСЧЕТНЫХ ДЕСКРИПТОРОВ  
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Цель работы — исследование антиокислительной активности ванилина и его комбинаторных молекул 

в процессах ингибирования окисления полиэтиленовых пленок, анализ расчетных дескрипторов молекул. 

В работе была проведена оценка антиоксидантных свойств ванилина и его производных при 

термоокислении полиэтиленовых пленок. Установлено, что в условиях эксперимента (расплав поли-

этилена при температуре 150 ºC) ванилин, ванилаль и ацетат ванилаля не проявляют значительного 

ингибирующего эффекта на процесс окисления полимера. Однако комбинаторные молекулы, образо-

ванные из ванилаля и 4-аминоантипирина посредством азометиновой (CH=N) связи, продемонстри-

ровали выраженную антиокислительную активность. Наиболее эффективным оказался [(Е)-4-(4-

ацетокси-3-этоксибензилиден)амино-1,5-диметил-2-фенил-1,2-дигидро-3Н-пиразол-3-он, обеспечив-

ший индукционный период окисления (ИПО) полиэтиленовой плёнки продолжительностью 58 часов. 

Выполнен квантово-химический расчет на уровне теории функционала плотности (DFT) с при-

менением базиса B3LYP1/MIDI, рассчитаны ключевые молекулярные дескрипторы апробированных в 

эксперименте молекул веществ: полная энергия молекулы, энергии молекулярных орбиталей (МО), 

энергии высших занятых и нижних вакантных молекулярных орбиталей (ВЗМО и НВМО), дипольный 

момент (D) и индекс активности (I). На основании рассчитанных данных молекул и их эксперимен-

тальной оценки антиоксидантных свойств был установлен оптимальный интервал значений индекса 

активности (от 0,75 до 1,03 ед.). Этот диапазон может служить ориентиром при разработке 

стратегий синтеза новых нетоксичных антиоксидантов с аналогичной структурой. 
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активность, азометиновая связь, квантово-химический расчет, дескриптор, индекс актив-

ности, синтез антиоксидантов. 
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The aim of the work is to study the antioxidant activity of vanillin and its combinatorial molecules in the 
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processes of inhibiting the oxidation of polyethylene films, and to analyze the calculated descriptors of molecules. 

The study evaluated the antioxidant properties of vanillin and its derivatives during the thermal 

oxidation of polyethylene films. It was found that under experimental conditions (molten polyethylene at a 

temperature of 150 ºC), neither vanillin nor vanillal nor vanillyl acetate exhibited significant inhibitory 

effects on polymer oxidation. However, combinatorial molecules formed from vanillal and 4-aminoantipyrine 

via an azomethine (CH=N) bond demonstrated pronounced antioxidant activity. The most effective 

compound was (E)-4-(4-acetoxy-3-ethoxybenzylidene)amino-1,5-dimethyl-2-phenyl-1,2-dihydro-3H-pyrazol-

3-one, which provided an induction period of oxidation (IPO) for the polyethylene film lasting 58 hours. 

A quantum chemical calculation was performed using density functional theory (DFT) with the 

B3LYP1/MIDI basis set. Key molecular descriptors were calculated for the experimentally tested 

compounds: total energy of the molecule, energies of molecular orbitals (MOs), energies of highest occupied 

and lowest unoccupied molecular orbitals (HOMO and LUMO), dipole moment (D), and activity index (I). 

Based on these calculations and the experimental evaluation of antioxidant properties, an optimal range of 

values for the activity index (from 0.75 to 1.03 units) was established. This range can serve as a guideline for 

developing strategies to synthesize new non-toxic antioxidants with similar structures. 

Keywords: polyethylene, induction period of oxidation, IR spectroscopy, antioxidant activity, azomethine bond, 

quantum chemical calculation, descriptor, activity index, synthesis of antioxidants. 
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