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Разработаны и охарактеризованы лабораторные макеты литиевых источников тока с органически-
ми электродными материалами на основе двух дилитиевых солей полигидрохинонов с азометино-
выми группами и исходного основания Шиффа для сравнения. Поли[3,6-бис(иминометилфени-
лен-1,2-диол)дилитий] и поли[3-(иминометил)-6-метилимино-N-(1-фенил-4-диил)бензол-1,2-ди-
олдилитий] были синтезированы и изучены впервые. С помощью квантовохимического
моделирования рассчитаны энергии присоединения атомов лития для данных структур, которое
может осуществляться как к атому азота азометиновой группы, так и к атому кислороду карбониль-
ной группы. Экспериментально показано, что лучшим по характеристикам емкости и стабильности
работы в течение 90 циклов является полимер поли[3,6-бис(иминометилфенилен-1,2-диол) дили-
тий], который имел первоначальную емкость 140 мА ч/г в диапазоне циклирования 0.7–4.1 В отн.
Li+/Li, что делает его перспективным катодным материалом для литиевых аккумуляторов.
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емкость, квантовохимическое моделирование
DOI: 10.31857/S0424857020040131

ВВЕДЕНИЕ
Соединения с азометиновыми группами или ос-

нования Шиффа (R1HC=NR2) известны с середи-
ны 19-го века. Классические синтетические мето-
ды, описанные для получения азометиновых поли-
меров, основаны на реакциях поликонденсации
[1–3], но существуют и другие методы синтеза [4].

Полиазометины можно отнести к малоиссле-
дованному классу органических веществ с точки
зрения их использования в качестве электродов
для литиевых и натриевых аккумуляторов. В по-
следнее время интерес к данным веществам воз-
рос, и появились работы и патенты по синтезу но-
вых соединений данного класса и их использова-

нию как в качестве активного материала электрода
[5–12] или полимерного связующего [13], так и до-
бавки в жидкий электролит [14].

Электрохимическая активность оснований
Шиффа обусловлена наличием двойных связей
C=N. Из ранних полярографических исследова-
ний ароматических оснований Шиффа следует,
что эта активность проявляется при низких по-
тенциалах относительно лития или натрия
[15, 16]. Поэтому возможно, что данный класс со-
единений может выступать в качестве анодов. В
работах [17, 18] были синтезированы и исследова-
ны олигомерные основания Шиффа с карбокси-
латными концевыми группами, которые являют-
ся электрохимически активными материалами
при потенциалах ниже 1.2 В отн. Na+/Na. Их
практическая емкость достигает 340 мА ч г–1, что

1 Публикуется по материалам XIX Всероссийского совеща-
ния с международным участием “Электрохимия органиче-
ских соединений” ЭХОС-2018, Новочеркасск, 2018.
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делает их потенциальными анодными материала-
ми для Na-ионных аккумуляторов.

В работе [19] исследовано основание Шиффа –
сопряженный поли[N,N'-p-(бензилиден)-p-фе-
нилендиамин] (полимер Р1, схема 1). Полимер P1
показал электрохимическую активность при по-
тенциале ниже 1 В отн. Na+/Na, и его емкость
около 180 мА ч–1 оставалась почти постоянной в
течение 25 циклов заряда–разряда [19].

Схема 1. Структура P1.

Можно ожидать, что за счет введения в осно-
вание Шиффа функциональных групп, а именно
карбонильных, произойдет увеличение его срод-
ства к электрону, что позволит его использовать в
качестве катодного активного материала. Такие
работы нам не известны, и в настоящей статье мы
сообщаем о способе синтеза новых полимеров P2 и
P3, представляющих собой литиевые соли дигид-
роксипроизводных оснований Шиффа (схема 2), и
результатах их электрохимического исследова-
ния. Теоретическая емкость, рассчитанная на 2e
для P1, P2 и P3, равна 260, 214 и 308 мА ч г–1 соот-
ветственно.

Схема 2. Структуры P2 и P3.

P2 и P3 являются продуктами полного литиро-
вания окисленной ортохиноновой формы. В
структурах Р2 и P3 возникают, в отличие от Р1, хе-
латные узлы, благоприятные для координации
ионов лития. О синтезе соединения Р3 было со-
общено в 1973 г. в работе [20], где исследовались
его электропроводящие свойства. В настоящее
время большие макроциклические лиганды, со-
держащие структуру Р3 в качестве фрагмента, ак-
тивно изучаются с целью создания различных
функциональных материалов [21–29].

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Материалы и приборы

Все исходные химические соединения и рас-
творители были приобретены у Sigma-Aldrich и
использовались в том виде, в котором они были

получены. Элементный анализ проводили на эле-
ментном анализаторе CHNS/O “Vario Micro
cube” Elementar GmbH (Германия). ИК-спектры
были записаны с помощью прибора Perkin Elmer
Spectrum BX 100 (США). Температуру плавления
измеряли с помощью прибора BOETHIUS
PHMK 05 (Германия). СЭМ-изображения образ-
цов полимеров получали с помощью сканирую-
щего автоэмиссионного электронного микроско-
па ZEISS LEO SUPRA 25 (Германия).

Синтез полимера P1 – поли[N,N'-p-(бензилиден)-
p-фенилендиамина] (1)

Для синтеза Р1 в качестве исходного вещества
использовали терефталевый альдегид, который
при реакции с p-фенилендиамином давал конеч-
ный продукт (схема 3).

Схема 3. Получение поли[N,N'-p-(бензилиден)-p-фенилендиамина] (1).
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К раствору 0.6 г (4.5 мМ) терефталевого альде-
гида в 15 мл ледяной уксусной кислоты прибавля-
ли раствор 0.48 г (4.5 мМ) p-фенилендиамина в
10 мл уксусной кислоты. Смесь перемешивали 3 ч
при 70°С. Полученный осадок отфильтровывали,
промывали на фильтре 100 мл воды, а затем обра-
батывали в аппарате Сокслета последовательно
метанолом и ацетоном (20 и 30 ч, соответствен-
но). Целевой продукт сушили в вакууме над P2O5.
Выход продукта 0.82 г (88% от теоретического).

Элементный анализ. Найдено, %: С 79.69;
H 5.03; N 12.70. Брутто формула C14H10N2.

Вычислено, %: C 81.30; H 4.91; N 13.54.

ИК-спектр, см–1: 2917; 2875; 2854; 1699;
1623;1485; 1409; 1361; 1310; 1274; 1187; 1108; 1016;
968; 853; 563.

Синтез полимеров P2 и P3
Для синтеза Р2 и Р3 в качестве исходного ве-

щества использовался пирокатехин, из которого
в результате реакций алкилирования и окисления
был получен 2,3-дигидрокси-1,4-диформилбен-
зол по методике [30]. Далее при конденсации это-
го промежуточного продукта с p-фенилендиами-
ном или гидразином с последующей обработкой
метилатом лития были получены Р2 (4) и Р3 (6),
соответственно (схема 4). Более подробный 2-ста-
дийный синтез полимера Р3 приведен на схеме 5.

Схема 4. Общая схема синтеза полимеров P2 и P3.

Синтез полимера P2 – поли[3-(иминометил)-
6-метилимино-N-(1-фенил-4-диил) бензол-

1,2- диолдилитий] (4)
Стадия 1. Поли[3-(иминометил)-6-метилими-

но-N-(1-фенил-4-диил) бензол-1,2 диол] (3). К
раствору 0.332 г (2 мМ) соединения (2) в 4 мл
AcOH прибавляли раствор 0.216 г (2 мМ) p-фени-
лендиамина в 4 мл AcOH. Реакционную смесь на-
гревали при перемешивании до 85–90°С в течение
5 ч и после охлаждения к ней прибавляли равный
объем воды. Осадок неочищенного полимера (3)
отфильтровывали и последовательно промывали
водой (30 мл), метанолом (30 мл), ацетоном
(30 мл). Порошок (3) дважды перемешивали с
25 мл ТГФ, каждый раз 3 ч, а затем экстрагирова-
ли в аппарате Сокслета сначала метанолом (6 ч),
затем ацетоном (6 ч) и сушили в вакууме над P2O5.
Получили 0.42 г целевого продукта (3). Выход
88.2% от теоретического. Вещество не плавится
до 350°С.

Элементный анализ. Найдено, %: С 66.80;
H 4.59; N 10.46. Брутто формула C14H10N2O2.

Вычислено,%: С 62.18; H 4.20; N 11.76; O 20.17.

ИК-спектр, см–1: 1612, 1546, 1489, 1435, 1297,
1201, 1002, 865, 843, 785.

Стадия 2. Поли[3-(иминометил)-6-метилими-
но-N-(1-фенил-4-диил)бензол-1,2-диолдилитий] (4).
К 20 мл безводного MeOH прибавляли 70 мг гид-
рида лития (получили раствор, содержащий
8.75 × 10–3 моль метилата лития). К этому раство-
ру прибавляли 380 мг соединения (3). Смесь пере-
мешивали при комнатной температуре 24 ч, от-
фильтровывыли осадок, промывали его 50 мл без-
водного метанола, сушили в вакууме над P2O5,
затем 7 ч в вакууме при 150–170°С. Получили
330 мг целевого продукта (4).

Элементный анализ. Найдено, %: С 62.74;
H 4.12; N 10.60. Брутто формула C14H8N2O2Li2 ∙ H2O.

Вычислено, %: С 62.69; H 3.73; N 10.45; O 17.91;
Li 5.22.

ИК-спектр, см–1: 1611, 1543, 1450, 1298, 1197,
1113, 865, 833, 789.
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Синтез полимера P3 – поли[3,6-бис(иминометилфенилен-1,2-диол)дилитий] (6)

Схема 5. Синтез полимера P3.

Стадия 1. Поли[3,6-бис(иминометилфенилен-
1,2-диол] (5). К раствору 1.53 г (9.2 × 10–3 М) со-
единения (2) в 40 мл безводной AcOH, нагретому
до 50°С, прибавляли по каплям раствор 0.46 г
(9.2 × 10–3 М) гидразингидрата, растворенного в
3 мл AcOH. По окончании прибавления реаген-
тов смесь нагревали до 70°С и выдерживали при
этой температуре 7 ч. Затем смесь охлаждали до
20°С, отфильтровывали осадок полимера, про-
мывали его на фильтре последовательно 20 мл
AcOH, 35 мл метанола и сушили на воздухе. Не-
очищенный осадок перемешивали 8 ч с 50 мл ди-
метилформамида, отделяли осадок, экстрагиро-
вали его 8 ч метанолом в аппарате Сокслета, а за-
тем столько же – ацетоном. Соединение (5)
сушили в вакууме над P2O5. Выход количествен-
ный. Вещество не плавится до 360°С.

Элементный анализ. Найдено, %: С 56.50;
H 4.18; N 15.79. Брутто формула C8H6N2O2 · 0.5 H2O.

Вычислено, %: С 62.18; H 4.20; N 11.76; O 20.17.
ИК-спектр, см-1: 1616, 1546, 1429, 1286, 1228,

1184, 958, 838, 727.
Стадия 2. Поли[3,6-бис(иминометилфенилен-

1,2-диол)дилитий] (6). В 30 мл безводного MeOH
растворяли в инертной атмосфере 300 мг гидрида
лития. К полученному раствору (содержит 0.0375 М
метилата лития) прибавляли 0.95 г соединения (5)
и смесь перемешивали при комнатной темпера-
туре 8 ч, отфильтровывали осадок, экстрагирова-
ли его метанолом в аппарате Сокслета, затем су-
шили в вакууме над P2O5 при комнатной темпера-
туре, затем дополнительно 4 ч в вакууме при 150–
170°С. Получили 0.93 г соединения (6).

Элементный анализ. Найдено, %: С 48.92;
H 3.84; N 13.31. Брутто формула C8H4N2O2Li2 · H2O.

Вычислено, %: С 50.00; H 3.13; N 14.58.
ИК-спектр, см–1: 1608, 1519, 1444, 1290, 1228,

958, 838, 779.
Данные сканирующей электронной микро-

скопии (СЭМ) порошков целевых продуктов
представлены на рис. 1.

Из рис. 1 видно, что размер частиц данных по-
рошков отличается друг от друга. Вид частиц сопря-
женного основания Шиффа P1 отличается от P2 и
P3, причем P2 образует агломераты до 7–8 мкм в

диаметре, а размер сферических частиц P3 со-
ставляет всего 2–3 мкм.

Изготовление и тестирование прототипов 
литий-органических аккумуляторов

Макеты литий-органических аккумуляторов
собирали в виде ламинированных пакетов. Со-
став катода: 45 мас. % полимера P1 (P2, P3),
50 мас. % токопроводящей сажи (Timical Super
C65) и 5 мас. % полимерного связующего поливи-
нилидендифторида (ПВДФ) марки Kynarflex HSV
900, Arkema France. Все компоненты диспергиро-
вали в N-метилпирролидоне (99%, Aldrich) для
получения суспензии, содержащей ~12% сухого
вещества по весу, которая была механически гомо-
генизирована (Isolab – Homogenizer – Light Duty) в
течение 10 мин, а затем обработана ультразвуком
(SONOPULS HD 3200, 100 Вт) в течение 10 с. Ка-
тодную суспензию наносили на Al-токосъемник
(фольга 20 мкм) и сушили при 120°С в вакууме.
Органический катод (1.5 × 1.5 см) массой 3–4 мг
и литиевый анод (1.5 × 1.5 см) собирали в ламини-
рованные пакеты с использованием полипропи-
ленового сепаратора (Celgard 2325, 25 мкм) и за-
ливали 0.2 мл жидкого электролита 1 M LiPF6 в
ЭК/ДМК (1/1). Сборку прототипов аккумулято-
ров проводили в аргоновом перчаточном боксе
MBraun (Германия) с использованием вакуумно-
го упаковщика Henkelman Minijambo (Голлан-
дия) для герметизации корпуса.

Электрохимические характеристики ячеек
определяли с использованием потенциостата P-8
(Elins, Россия) и системы тестирования аккуму-
ляторов BTS-5V10mA (Neware Technology Ltd.,
Китай) методами циклической вольтамперомет-
рии и гальваностатического заряд-разрядного
циклирования.

Квантовохимическое моделирование
Квантовохимическое моделирование прово-

дили методом функционала плотности РВЕ (Per-
dew–Burke–Ernzerhof) [31] с использованием
псевдопотенциала SBK (Stevens–Bash–Krauss)
[32] и расширенного базисного набора C, N, O:
[5s, 5p, 2d/3s, 3p, 2d], Li: [4s, 1p/2s, 1p], H: [5s,
1p/3s, 1p] для валентных оболочек. Все расчеты
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проводились с использованием программного
комплекса “ПРИРОДА” [33].

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

На первом этапе работы было исследовано
окислительно-восстановительное поведение всех
трех материалов в собранных литий-органиче-
ских ячейках методом циклической вольтамперо-
метрии (ЦВА). Результаты экспериментов и рас-
четов приведены на рис. 2. Расчет зависимости
разности потенциалов от количества присоеди-
ненного лития проводили аналогично статье [19],
путем последовательного суммирования количе-
ства электричества dq = Idt за единичный интер-
вал времени dt (1 шаг линейной развертки потен-
циала со скоростью 1 мВ/с соответствовал t = 50 с).
С учетом массы активного вещества катода m и
теоретической емкости С единичного звена поли-
мера интегральное число атомов лития в матери-
але катода на одно звено равно n = ΣIdt/mC.

Основание Шиффа P1 в диапазоне циклиро-
вания 0.7–4.1 В имеет ярко выраженный необра-
тимый первый цикл. В дальнейшем поляризация

электрода оказывает слабое влияние на ток. Как
было показано в работе [19], данное соединение
обратимо окисляется–восстанавливается только
в диапазоне от 0 до 1.0 В отн. Na+/Na. В нашем
случае диапазон потенциалов 0.7–4.1 В был вы-
бран для сравнения работы P1–P3.

Для соединения P2 также наблюдается необра-
тимость редокс-процессов, причем “слабым зве-
ном” здесь служит азометиновая группа, так как
именно при потенциале 0.7 В не происходит
внедрения лития, как видно из гальваностатиче-
ской анаморфозы (рис. 2б*), полученной путем
интегрирования протекающих токов в последо-
вательных циклах ЦВА. Совсем другая картина на
ЦВА соединения P3. Все циклы за исключением
первого (формировочного) хорошо совпадают
друг с другом. Из гальваностатической анамор-
фозы (рис. 2в*) хорошо видно, что значительное
количество атомов лития входит в области низких
потенциалов за счет их присоединения к азомети-
новым группам. На это однозначно указывает чис-
ло атомов лития на звено >2 (схема 6). Молекуляр-
ное строение таких продуктов рассмотрено далее с
использованием методов квантовой химии.

Рис. 1. СЭМ-фотографии полимеров: а – P1, б – P2, в – P3.

(а) 1 мкм

1 мкм

(б)

(в)

1 мкм



ЭЛЕКТРОХИМИЯ  том 56  № 4  2020

СИНТЕЗ И ИССЛЕДОВАНИЕ ДИЛИТИЕВЫХ СОЛЕЙ ПОЛИГИДРОХИНОНОВ 341

Схема 6. Электрохимическая реакция полимера P3.

N

n
LiO OLi

N
+2Li++2e–

NLi

n
LiO OLi

LiN

Рис. 2. ЦВА ячеек Li//органический катод, где (а) P1, (б) P2 и (в) P3. Скорость развертки потенциала 0.1 мВ с–1. Рядом
даны расчетные графики зависимости потенциала от количества присоединенных ионов Li+ и электронов в течение
данных циклов для P1 (а*), P2 (б*) и P3 (в*).
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Рассмотрим, при каких потенциалах происхо-
дят редокс-процессы в данных соединениях. На
рис. 3а приведены профили заряда–разряда для
литиевых ячеек с катодами на основе P1–P3 на
примере 3-го цикла. На рис. 3б–3г приведены
профили заряда–разряда в двойных логарифми-
ческих координатах для всех трех соединений в
течение 63–94 циклов. Такое представление поз-
воляет явным образом выявить различные при-
чины падения емкости. Так, в случае, когда часть
материала катода перестает участвовать в элек-
трохимических процессах, происходит уменьше-
ние максимального значения емкости, Смакс. Если
больше нет никаких изменений, то зависимость Е
от С/Смакс в ходе циклирования будет сохранять-
ся. В двойных логарифмических координатах это
приведет к однородному смещению всей кривой
влево. Другая причина искажения формы кривой
происходит от изменения транспортных свойств
катода в процессе циклирования. Это приводит к
изменению его сопротивления. В этом случае
только переменная часть прикладываемого по-

тенциала Е будет действовать в качестве рабочего
напряжения. В двойных логарифмических коор-
динатах это приведет к однородному смещению
всей зарядной кривой вверх.

С этой точки зрения, основные изменения для
полимеров Р1 и Р3 связаны с падением Смакс. Для
полимера Р2 наблюдается также смещение кри-
вых вдоль оси абсцисс.

Из рис. 3а видно, что в случае полимера P1 не-
большое наклонное плато наблюдается только
при крайних значениях потенциалов вблизи 1.0 и
4.0 В отн. Li+/Li. Для полимера P2 на разрядной
кривой можно видеть 3 плато, и его разрядная ем-
кость на 3-м цикле достигает 190 мА ч г–1. А на за-
рядной кривой для полимера P3 среднее плато
при 2 В исчезает. Это указывает, что азометино-
вые группы дают незначительный вклад в ем-
кость, которая в основном обусловлена карбо-
нильными группами (наклонное плато в диапазо-
не 3–4 В дает около 120 мА ч г–1).

На разрядной кривой для соединения P3
(рис. 3а) имеется наклонное плато в диапазоне

Рис. 3. Заряд-разрядные характеристики ячеек Li//органический катод, где (а) P1, (б) P2 и (в) P3, (г) профиль третьего
заряда–разряда для P1, P2, P3. Скорость С/20.
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1.2–0.7 В, в то время как наибольший прирост за-
рядной емкости приходится на диапазон 3.4–4.1 В
отн. Li+/Li за счет участия карбонильных групп.

На рис. 4а приведена зависимость разрядной
емкости от номера цикла при нормированном то-
ке С/20. Из рис. 4а видно, что лучшим по характе-
ристикам емкости и стабильности работы в тече-
ние 90 циклов является полимер P3.

На рис. 4б приведена зависимость “остаточ-
ной емкости” от номера цикла, рассчитанная из
данных, представленных на рис. 4а, как количе-
ство лития, приходящегося на одно звено поли-
мера. Из рис. 4б видно, что наименьшая “оста-
точная емкость” также наблюдается у катода на
основе P3. Кроме того, величины необратимого
присоединения лития на звено полимера в не-
сколько раз меньше, чем падение разрядной ем-
кости при циклировании (см. рис. 4а). Это указы-
вает на то, что падение емкости только отчасти

может быть связано с необратимым присоедине-
нием лития в материал катода.

ТЕОРЕТИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ
Рассмотрим, почему ячейка на основе полиме-

ра P3 показала лучшие результаты по заряд-раз-
рядному циклированию? Полимеры Р2 и Р3 обла-
дают сходным хелатным узлом для координации
иона лития. Для исследования оптимального
способа связывания ионов лития было рассмот-
рено взаимодействие одного звена Р2 с несколь-
кими атомами лития. Полученные структуры для
двух атомов лития приведены на рис. 5. Наиболее
выгодной является координация одного Li+ по
атому N и атому O карбонильной группы (рис. 5а).
Удельное (на атом лития) запасание энергии при
этом равно 2.19 эВ. Перемещение одного (рис. 5б)
или двух (рис. 5в) атомов лития в область между
двумя карбонильными группами дает снижение

Рис. 4. Зависимость удельной разрядной емкости (а) и зависимость остаточного количества лития на звено полимера (б) от
номера цикла при заряд-разрядном циклировании прототипов Li-органических аккумуляторов при скорости С/20.
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энергии до 2.03 и 1.67 эВ соответственно. Наиме-
нее выгодной является координация двух ионов
лития между атомом N и атомом O карбонильной
группы (рис. 5г), при которой энергия снижается
до 1.26 эВ.

Присоединение следующего атома лития при-
водит к существенному снижению запасенной
энергии до 1.40 эВ (рис. 6a), 1.33 эВ (рис. 6б),
1.69 эВ (рис. 6в) и 1.32 эВ (рис. 6г). В наиболее вы-
годной структуре отсутствуют близкорасполо-
женные атомы лития.

При присоединении 4 атомов лития по трем
хелатным узлам образование Li2-фрагмента явля-
ется неизбежным (рис. 7). Все изомерные струк-
туры имеют низкое и сравнимое запасание энер-
гии 1.19 эВ (рис. 7a), 1.29 эВ (рис. 7б) и 1.18 эВ
(рис. 7в).

Полимер Р3 моделировали олигомером из
4 звеньев. Он имеет искаженную плоскую струк-
туру из-за отталкивания орто-расположенных
карбонильных групп. Однако переход в плоскую
структуру требует незначительных затрат энергии
0.3 ккал/моль на звено. Для этого олигомера при-
соединение 8 атомов лития дает среднее запаса-
ние энергии 2.02 эВ. На рис. 8 приведена структу-
ра димера из двух литированных олигомеров. При
этом только половина атомов лития между це-
почками приобретает координационное число 4.
Другая половина, координированная на атомах N
и O, имеет еще слабую координационную связь с
С2-фрагментом бензольного кольца.

При отсутствии карбонильных групп у поли-
мера Р1 резко уменьшаются акцепторные свой-
ства молекулы. Запасание энергии для изолиро-
ванного одиночного звена составляет всего 0.1 эВ
на атом лития. При межмолекулярных взаимодей-
ствиях между цепочками ион лития координиру-
ется между двумя атомами азота (рис. 9) и удельная
запасенная энергия возрастает до 0.99 эВ для ато-
мов лития с координационным числом 2.

Была рассмотрена также роль взаимодействия
P1 с проводящими углеродными материалами.
Они моделировались графеновым листом. Полу-
ченная структура приведена на рис. 10. Найдено,
что энергия взаимодействия одного звена с лити-
ированным графеновым листом равна 1.06 эВ,
что означает сдвиг потенциала на 0.53 В в смеси
углеродный материал + органический катод.

Рис. 6. Изомерные структуры звена P2 с тремя атомами Li.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В работе впервые синтезированы и изучены

2 производных основания Шиффа с карбониль-
ными группами. Хотя исходное основание Шиф-
фа относится к анодным материалам, была пред-
принята попытка модифицировать его структуру
для повышения его редокс-потенциала. Испыта-
ния показали, что восстановление азометиновой
группы (R1R2C=NR3) может происходить в си-
нергизме с карбонильной группой, что дает более
высокий рабочий потенциал электрохимической
ячейки и позволяет использовать данный матери-
ал в качестве катода.

Методом квантовохимического моделирования
показано, что наиболее выгодное присоединение

лития происходит между азотом азометиновой
группы и кислородом карбонильной группы, что
находится в полном согласии с экспериментом.

БЛАГОДАРНОСТИ

Квантовохимическое моделирование проводили с
использованием вычислительных возможностей Меж-
ведомственного суперкомпьютерного центра РАН.

Благодарим н. с., к. х. н. Гадомского С.Я. за помощь
в синтезе поли-[N,N'-p-(бензилиден)-p-фенилендиа-
мина].

ФИНАНСИРОВАНИЕ РАБОТЫ

Работа выполнена в соответствии с государственным
заданием, гос. регистрация № AAAA-A19-119071190044-3
(Институт проблем химической физики РАН).

КОНФЛИКТ ИНТЕРЕСОВ

Авторы заявляют, что у них нет конфликта инте-
ресов.

ДОПОЛНИТЕЛЬНАЯ ИНФОРМАЦИЯ

ORCID ID 0000-0001-8819-8960 Шестаков А.Ф.
ORCID ID 0000-0001-9957-4140 Трошин П.А.
ORCID ID 0000-0002-3088-8165 Ярмоленко О.В.

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ
1. Akitt, J.W., Kaye, F.W., Lee, B.E., and North, A.M.,

Conjugated polymeric Schiff bases. Thermally stable
polymers with low electrical resistivity, Makromol.
Chem., 1962, vol. 56, p. 195.

2. Li, X., Jiao, Y., and Li, S., The syntheses, properties
and application of new conducting polymers, Europ.
Polymer J., 1991, vol. 27, p. 1345.

3. Попов, Ю.А., Давыдов, Б.Э., Кубасова, Н.А., Крен-
цель, Б.А., Константинов, И.И. Синтез и свойства
полишиффовых оснований. Высокомолек. соед.
1965. Т. 7. С. 835. [Popov, Y.A., Davydov, B.E.,
Kubasova, N.A., Krentse, B.A., and Konstantinov, I.I.,
Synthesis and properties of polymeric Schiff bases,
Vysokomol. Soedineniya, 1965, vol. 7, p. 835.]

Рис. 8. Структура димера P3 из двух литированных олигомеров.
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