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Целью работы являлось исследование электронной структуры и детальный анализ реакционных центров 

модельных фрагментов лигнина H-типа методом теории функционала плотности (DFT). Это позволило оце-
нить распределение электронной плотности и определить наиболее реакционноспособные позиции в молекулах 
данного типа лигнина, что необходимо для выявления взаимосвязи между структурными особенностями и 
реакционной способностью в процессах его химической активации. Полученные результаты легли в основу ус-
тановления закономерностей формирования лигноцеллюлозных пластиков без связующих (ПБС) на основе рас-
тительного (травянистого) сырья. Анализ возможных механизмов участия химических активаторов в акти-
вации природного лигнина показал, что их выбор критически влияет на структуру формируемых ПБС и дол-
жен учитывать электронную природу реакционных центров лигнина исходного растительного сырья. 
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The aim of the work was to study the electronic structure and to carry out a detailed analysis of the reaction centers 

of model fragments of H-type lignin by the density functional theory (DFT). This made it possible to estimate the 
distribution of the electron density and to determine the most reactive positions in the molecules of this type of lignin, 
which is necessary to reveal the relationship between structural features and reactivity in the processes of its chemical 
activation. The results obtained formed the basis for establishing the patterns of formation of lignocellulose plastics 
without resins (PWR) based on plant (herbaceous) raw materials. An analysis of the possible mechanisms of chemical 
activators' participation in the activation of natural lignin has shown that their choice critically affects the structure of 
the formed PWR and should take into account the electronic nature of the lignin reaction centers in the initial plant raw 
material. 
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ВВЕДЕНИЕ 
В настоящее время достаточно подробно изучены 

процессы делигнификации в различных процессах 
варки целлюлозы. При этом происходит деструкция 
лигнина и перевод его в растворимое состояние [1–4]. 

Отличительной особенностью при формировании 
лигноцеллюлозных пластиков без связующих веществ 
(ПБС) является химическая активация лигноуглеводно-
го комплекса (ЛУК) с образованием функциональных 
групп способных участвовать в реакциях поликонден-
сации с образованием трехмерной структуры [5]. 

На основании литературного анализа [6–9] и про-
веденных ранее исследований сотрудниками кафедры 
ТЦБПиПП УГЛТУ [10–12] установлено, что для та-
кой трансформации ЛУК распространение получили 
химические активаторы как уротропин (гексамети-
лентетрамин), карбамид (мочевина) и пероксид водо-
рода.  

Каждый из представленных выше химических ак-
тиваторов обладает своим уникальным механизмом 
взаимодействия с компонентами конкретного расти-
тельного сырья, включая хвойную и лиственную дре-
весину, а также травянистые растения.  

В литературных и ранее полученных эксперимен-
тальных данных, были рассмотрены следующие ме-
ханизмы взаимодействия и/или активации компонен-
тов растительного сырья (в первую очередь лигнина) 
с рассматриваемыми химическими активаторами. 

Так, например, уротропин в условиях пьезотермо-
обработки влажного лигноуглеводного сырья разлага-
ется с образованием формальдегида, который при 
взаимодействии с растительным лигнином образует 
сшитый трехмерный полимер [10].  

Карбамид, в свою очередь, вступает в реакцию  
с лигнином по принципу реакции нуклеофильного 
замещения. Реакция идёт в двух конкурирующих на-
правлениях: 1 – деструкция ‒ разрушение связей ме-
жду глобулами лигнина и 2 – поликонденсация ‒ об-
разование новых С‒С-связей между макромолекулами 
лигнина за счёт взаимодействия функциональных 
групп в различных структурных единицах одной и 
той же макромолекулы. При меньшей температуре 
доминирует процесс деструкции лигнина, при темпе-
ратуре выше 170 °С ‒ поликонденсация [9]. 

Пероксид водорода и перуксусная кислота приме-
няется при варке древесины органосольветным спо-
собом. Воздействие пероксида водорода на расти-
тельное сырье в таком случае соответствует процес-
сам делигнификации. Представляет научный интерес 
влияние пероксида водорода на процесс химической 
активации ЛУК. От количества пероксида будет зави-
сеть степень деструкции лигнина, которая сопровож-
дается открытием структуры и реакционной способ-
ности его функциональных групп [11; 12].  

Таким образом, выбор химического активатора 
растительного лигнина зависит не только от условий 
пьезотермической обработки растительного сырья и 
требуемых физико-механических свойств ПБС, но и 
от вида используемого растительного сырья (хвойная 
и лиственная древесина, травянистые растения), кото-
рое определяет массовое содержание лигнина, а также 
тип и соотношение этих лигнинов. 

Для активации определенного типа лигнина, пре-
обладающего в данном растительном сырье, важно 
учитывать химический состав и свойства каждого 
вида лигнина. Растительные формы содержат разное 
количество лигнина в зависимости от происхождения 
и принадлежности, при этом обладают разными 
структурными особенностями и характеристиками. 
Это можно объяснить тем, что лигнин построен из 
субъединиц трех типов: п-гидроксифенильных (Н), 
гваяцильных (G) и сиренгильных (S) [13]. 

Распределение структурных единиц различных 
типов для растений различного биологического про-
исхождения [14; 15], (S:G:Н, %): хвойные породы  
0-1:90-95:0,5-3,4, лиственные породы 50-75:20-50: 
следы, травянистые 25-50:25-50:10-25. 

Превращения лигнина целесообразно подразде-
лять на два типа: реакции структурных фрагментов и 
реакции полимерной цепи [16]. В числе главных ре-
акций структурных фрагментов, играющих важную 
роль в процессах делигнификации, следует назвать:  
а) нуклеофильное замещение; б) нуклеофильное при-
соединение; в) β-элиминирование. К реакциям поли-
мерной цепи относятся: а) деструкция полимерной 
цепи; б) реакции конденсации. Под реакциями кон-
денсации обычно принято понимать превращения 
лигнина в присутствии кислот и оснований, приводя-
щие к образованию в макромолекуле новых углерод-
углеродных связей. 

Помимо реакционноспособных положений в аро-
матическом кольце, реакционными центрами для хи-
мической полимеризации в структуре лигнина явля-
ются фенольные и алифатические гидроксильные 
группы (рис. 1) [17].  

 

 
Рис. 1. Примеры распространённых способов химиче-
ской полимеризации лигнина с помощью сшивания [17]:  
гидроксиметилирование (a), сульфонирование (a),  
нитрование (a), азо-сшивка (a), метилирование (a),  
фенолят (b), пропиленоксид, полиэтиленгликоль,  
поли-диглицидиловый эфир (c, e), формальдегид (f, g) 

 
На сегодня выполнено ряд исследований [18–20] 

методами квантовой химии посвященных изучению 
сложной структуры лигнинов и влияния этой струк-
туры на их реакционную способность, механизмов 
полимеризации молекул монолигнолов. Имеются ра-
боты по изучению строения и свойств предшествен-
ников лигнина. Были предприняты попытки с помо-
щью квантовой химии выяснить реакционноспособ-
ные участки в монолигнолах, чтобы предсказать, как 
протекает процесс полимеризации. 

В исследовании [21] теоретически были исследо-
ваны синапиловый спирт, п-кумариловый спирт и 



 
 
 

Хвойные бореальной зоны. XLIV, № 3, 2026 
 

 137

конифериловый спирт. Молекулярная геометрия и 
молекулярные структурные параметры монолигнолов 
определяли с использованием метода теории функ-
ционала плотности (DFT/B3LYP) с базисным набором 
6-31G (d, p). Также этим методом были рассчитаны 
масштабированные колебательные частоты и химиче-
ские сдвиги монолигнолов. Молекулярные структуры 
монолигнолов в основном состоянии были оптимизи-
рованы с использованием метода Гаусса 09. Была рас-
считана энергетическая щель между LUMO (низшая 
свободная молекулярная орбиталь) и HOMO (высшая 
занятая молекулярная орбиталь). Трехмерные графи-
ки LUMO и HOMO для монолигнолов показаны на 
рис. 2.  

Особенности энергетической щели (разрыва меж-
ду HOMO и LUMO) позволяют делать выводы о 
свойствах молекулы: 

– большая энергетическая щель свидетельствует о 
прочности молекулярной структуры и низкой поляри-
зуемости (такие молекулы относят к «твёрдым» с точ-
ки зрения химической активности). Для их возбужде-
ния требуется значительное количество энергии; 

– малая энергетическая щель или её отсутствие 
указывает на хрупкость структуры (низкая кинетиче-
ская стабильность) и высокую химическую актив-
ность молекулы. Такие соединения относят к «мяг-
ким» и характеризуют повышенной поляризуемо-
стью. 

В синапиловом, конифериловом и п-кумариловом 
спиртах величина энергетической щели HOMO-
LUMO составила 4,63, 4,70 и 4,79 эВ соответственно, 
что свидетельствует о том, что перенос заряда проис-
ходит в большей степени внутри синапиловых спир-
тов. Индекс электрофильности синапиловом, конифе-
риловом и п-кумариловом спиртах составил – 1,647, 
1,93, 2,089. П-кумариловый спирт обладает наиболь-

шим значением индекса электрофильности. Поэтому 
он наиболее склонен к участию в реакциях электро-
фильного замещения или присоединения, т. е. увели-
чение числа метоксигрупп в молекуле уменьшает её 
электрофильность, поскольку они эффективно рас-
сеивают положительный заряд, снижая вероятность 
реакций электрофильного характера [21]. 

Таким образом, п-кумариловый спирт (монолиг-
нол Н-типа), преобладающе содержащийся в травяни-
стых растениях, проявляет наибольшую реакционную 
способность в электрофильных процессах среди рас-
смотренных соединений. Это делает его наиболее 
вероятным участником начальных стадий полимери-
зации лигнина, протекающих по механизму электро-
фильного замещения в ароматическом кольце [22]. 

На основании полученных данных можно заклю-
чить, что реакционная способность природного лиг-
нина напрямую зависит от степени замещения арома-
тического кольца. Наличие свободных орто-
положений (характерное для п-кумариловых фраг-
ментов) создает условия для эффективной химиче-
ской активации молекулы. Благодаря сильному элек-
тронодонорному эффекту фенольного гидроксила, 
данные позиции ароматического кольца приобретают 
высокий уровень электронной плотности. Это активи-
рует данные позиции для электрофильной атаки хи-
мическими активаторами и последующей иницииро-
вания процессов конденсации или полимеризации. 

Основная цель работы заключается в исследова-
нии и сравнительном анализе структурных и элек-
тронных характеристик модельных фрагментов  
лигнина H-типа с различными типами заместителей 
методом теории функционала плотности (DFT)  
для определения реакционной способности лигнина 
H-типа при взаимодействии с химическими активато-
рами. 

 

 
 
Рис. 2. Граничные молекулярные орбитали (LUMO и HOMO) и энергитическая щель для синапилового (а),  
кониферилового (b) и п-кумарилового спиртов (c) [21] 
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МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 
ИССЛЕДОВАНИЙ 
Квантово-химический анализ фрагментов лигнина  

H-типа в составе ЛУК, представляющих собой более 
сложные и разветвлённые структуры по сравнению 
с монолигнолами, был выполнен с применением тео-
рии DFT.  

Основной задачей проведенного квантово-хими-
ческого анализа являлось: 

– определение влияния природы заместителей 
(алкильных и/или ароматических) на электронные и 
геометрические характеристики модельных фрагмен-
тов лигнина H-типа; 

– оценка относительной реакционной способности 
различных структурных звеньев в присутствии раз-
личных химических активаторов; 

– прогнозирование механизмов взаимодействия 
активирующих химических активаторов с природным 
лигнином; 

– идентификация факторов, влияющих на эффек-
тивность химического преобразования лигнина в ус-
ловиях активации. 

Исходные структуры лигнина H-типа представля-
ли собой модельные фрагменты, содержащие различ-
ные комбинации заместителей (рис. 3): 

– алкил-арильные фрагменты (Alk ‒ Ar); 
– арил-арильные фрагменты (Ar ‒ Ar) 
 

  
а б 

 
Рис. 3. Структурные фрагменты звеньев лигнина H-
типа с различными типами заместителей: 
а – алкил-арильный; б – арил-арильный 

 
Структуры лигнина (его модельных фрагментов 

различными типами заместителей Alk ‒ Ar и Ar ‒ Ar) 
подготавливались с помощью программы Open Babel, 
 

которая позволяют эффективно обрабатывать и опти-
мизировать молекулярные системы различной степе-
ни сложности [23]. 

Расчёты электронной структуры выполнялись  
в пакете ORCA 6.0.0 на уровне теории DFT PBE0/ 
def2-TZVP [24–26]. При проведении работ был ис-
пользован суперкомпьютер «Уран» ИММ УрО РАН. 

В качестве химических активаторов изучаемых со-
единений лигнина были рассмотрены уротропин (гек-
саметилентетрамин), карбамид (мочевина) и пероксид 
водорода. 

Сопоставление осуществлялось между самими 
фрагментами звеньев лигнина H-типа  с разными ти-
пами заместителей Alk ‒ Ar и Ar ‒ Ar, а также между 
этими фрагментами и выбранными химическими ак-
тиваторами (уротропином, карбамидом и пероксидом 
водорода). 

 
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 
В качестве объектов исследования были рассмотре-

ны и проанализированы структурные фрагменты лиг-
нина H-типа (ФЛ-H) с различными заместителями ‒ 
алкильными (Alk) и/или ароматическими (Ar) (рис. 3). 

Сравнительный анализ изучаемых модельных 
фрагментов лигнина представлен в табл. 1. 

Структурные особенности ФЛ-H демонстрируют 
существенные различия в зависимости от типа замес-
тителя: ФЛ-H Ar ‒ Ar характеризуется более высокой 
степенью конденсации за счёт дополнительного 
арильного заместителя. 

Данные структуры предварительно минимизиро-
вались по энергии с целью нахождения равновесной 
конформации, что обеспечивало получение физиче-
ски обоснованных результатов расчетов. Оптимиза-
ция молекулярной геометрии модельных ФЛ-H с раз-
личными типами заместителей показана на рис. 4  
с использованием схемы нумерации атомов.  

Координаты атомов различаются по пространст-
венному расположению и обе молекулы имеют слож-
ную структуру. Алкильные и арильные заместители 
создают объёмную структуру, способствующую обра-
зованию трёхмерной сетки в лигнине. Различия в про-
странственной организации (асимметрия молекуляр-
ной структуры) и в функциональных группах влияют 
на межмолекулярные взаимодействия и вносят основ-
ной вклад в различие реакционной способности цен-
тров для одного типа лигнина [27]. 

Таблица 1 
Сравнительный анализ модельных ФЛ-H с различными типами заместителей 
 

Фрагмент 
Функциональные группы Тип связи 

Alk ‒ Ar Ar ‒ Ar 
Примечание 

Метоксильные группы 
(–OCH3)  

С3–OCH3/ 

С5–OCH3 
Отсутствуют Отсутствуют лигнин Н-типа 

Гидроксильные группы 
(–OH) (фенольная) 

C4–OH C4-О-Alk C4-О-Alk 
в виде простой эфирной 

связи 
Карбонильные группы 
(–C=O) (кетонная) 

Сα=O Cα – O – Alk Cα – O – Ar 
в виде простой эфирной 

связи 
 

Сβ=O Cβ – O – Ar Cβ – O – Ar 
в виде простой эфирной 

связи 
Гидроксильные группы 
(–OH) (спиртовая) 

Сγ–OH Cγ – CH2-OH Cγ – CH2-OH ‒ 



 
 
 

Хвойные бореальной зоны. XLIV, № 3, 2026 
 

 139

  
а б 

 
Рис. 4. Оптимизированные молекулярные модели ФЛ-H с различными типами заместителей:  
а – алкил-арильный; б – арил-арильный 

 
Таблица 2 
Энергетические характеристики молекулярных орбиталей соединений ФЛ-H 
 

Фрагмент 
Параметр 

Alk ‒ Ar Ar ‒ Ar 

LUMO, эВ 

–0,3183 

 

–0,4329 

 

HOMO, эВ 

–6,0809 

 

–6,3007 

 
ΔE, эВ 5,7626 5,8678 

 
Анализ энергетических уровней HOMO (Highest 

Occupied Molecular Orbital) и LUMO (Lowest 
Unoccupied Molecular Orbital) позволяет прогнозиро-
вать свойства молекул и их поведение при химиче-
ских реакциях. Теоретический анализ электронной 
структуры рассматриваемых соединений в данной 
работе основан на расчёте энергий HOMO и LUMO и 

величины энергетической щели ΔE. Выбранный уро-
вень теории позволяет с высокой степенью достовер-
ности интерпретировать полученные данные по энер-
гии HOMO-LUMO [28; 29]. 

HOMO и LUMO, образуют пару так называемых 
фронтирных (пограничных) молекулярных орбиталей 
(FMO), которые определяют реакционную способ-
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ность молекулы. HOMO, выступая в роли донора 
электронов, характеризует способность молекулы 
отдавать электроны, тогда как LUMO, функционируя 
как акцептор электронов, отражает способность моле-
кулы принимать электроны. 

Разница между показателями HOMO и LUMO явля-
ется важным параметром, определяющим химическую 
стабильность молекулы. Энергетические значения 
HOMO и LUMO, а также величина энергетической 
щели между ними, влияют на кинетическую стабиль-
ность молекулы, характер химических реакций, в кото-
рых участвует соединение, на поляризуемость молеку-
лы, химическую твёрдость или мягкость соединения. 

Результаты расчетов энергии и распределения 
электронной плотности граничных молекулярных 
орбиталей (трехмерные графики LUMO и HOMO),  
а также ширины запрещенной зоны (ΔE) рассматри-
ваемых соединений показаны в табл. 2. 

Согласно табл. 2, с точки зрения донорной спо-
собности, основанной на HOMO, свидетельствует  
о том, что ФЛ-H Alk ‒ Ar является лучшим донором 
электронной плотности, в то время как ФЛ-H Ar ‒ Ar 
занимает более низкую позицию. В отношении акцеп-
торной способности, оцениваемой по LUMO, ФЛ-H 
Ar ‒ Ar более эффективно принимает электронную 
плотность и лучше подходит для нуклеофильных 
атак. Таким образом, ФЛ-H Ar ‒ Ar имеет более низ-
кую энергию по LUMO, что делает его менее эффек-
тивным донором, но более подходящим акцептором.  

Величина энергетической щели HOMO-LUMO для 
ФЛ-H Alk ‒ Ar составила – 5,77 эВ. Поскольку чем 
меньше эта величина, тем легче осуществляется пере-
нос электронов, ФЛ-H Alk ‒ Ar обладает повышенной 
реакционной способностью и способна быстрее и эф-
фективнее вступать в реакции, связанные с переносом 
заряда. Это особенно важно для соединений типа лиг-
ниновых эфиров, для которых характерны именно 
такие процессы, включая окисление-восстановление и 
донорно-акцепторные взаимодействия [30]. Таким 
образом, если рассматривать общую химическую 
«мягкость» и потенциальную реакционную способ-
ность на основании ΔE, ФЛ-H Alk ‒ Ar является наи-
более реакционноспособным в целом, тогда как ФЛ-H 
Ar ‒ Ar проявляет большую устойчивость. 

 
РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 
1. Химическая активация уротропином 
Для фенольных соединений, входящих в состав 

природного лигнина, уротропин служит источником 
метиленовых групп (связи −CH2−). В реакциях с фе-
нолами, имеющими свободную орто-позицию, уро-
тропин инициирует образование межмолекулярных 
связей между фенольными молекулами посредством 
метиленовых мостиков.  

Формальдегид (образующийся при термическом 
разложении уротропина) способен участвовать в ре-
акции электрофильного замещения SE. Для рассмат-
риваемых ФЛ-H наиболее вероятны две ключевые 
зоны реакции с уротропином: 

– ароматические положения орто- и пара-
положений по отношению к фенольному кислороду 
(OH) и метоксильным/эфирным заместителям (OR); 

– бензильные атомы углерода рядом с O. 
Реакция поликонденсации протекает аналогично 

получению фенолоформальдегидных смол (рис. 5). 
По ожидаемой склонности химической активации 

ФЛ-H Alk ‒ Ar > ФЛ-H Ar ‒ Ar, поскольку первая 
структура обладает более выраженными донорными 
свойствами и, следовательно, легче подвергается ата-
ке электрофильными метилирующими агентами. 

2. Химическая активация карбамидом 
Карбамид обладает амидной группой, которая мо-

жет действовать как слабый нуклеофил. В водных 
растворах карбамид подвергается гидролизу, высво-
бождая аммиак. Аммиак, будучи сильным нуклеофи-
лом, вступает в реакцию с электрофильными центра-
ми лигнина, такими как альдегидные и кетонные 
группы. 

Следовательно, в рассматриваемых структурах 
карбамид будет взаимодействовать прежде всего с: 

– гидроксильным O1 и его протоном, 
– эфирными O6, O7, O23, 
– дополнительными С12, С15, С16, С19, С21, С22 

у более функционализированных участков. 
Аммиак вступает в последующие химические 

взаимодействия с компонентами лигнина, что приво-
дит к формированию новых функциональных групп и 
изменению химического состава исходных соедине-
ний. В результате реакции с аммиаком образуются 
амины, амины или другие азотосодержащие компо-
ненты (рис. 6). 

По силе такого взаимодействия ФЛ-H Alk ‒ Ar ≈ 
ФЛ-H Ar ‒ Ar.  

3. Химическая активация пероксидом водорода 
Из-за слабой связи атомов кислорода молекула 

H2O2 термодинамически неустойчива и может само-
произвольно разлагаться с образованием воды и ки-
слорода. Согласно литературным данным, в кислой 
среде пероксид водорода разлагается при температуре 
до 180 ºС по схеме: 2H2O2 = 2H2O + O2. 

Для фенольных лигниновых структур H2O2 в кислой 
среде действует через гидропероксид-анион HO2

‒. Ос-
новными процессами являются окислительное расщеп-
ление эфирных связей между фенольными единицами, 
гидроксилирование ароматических ядер с образованием 
дополнительных фенольных гидроксильных групп,  
а также оксигенирование боковых цепей с образованием 
кетонных, альдегидных и карбоксильных групп. 

Для рассматриваемых ФЛ-H наиболее вероятные 
зоны атаки H2O2: 

– фенольный узел O1;  
– активированные орто/пара-позиции кольца; 
– бензильные атомы углерода рядом с эфирным 

кислородом. 
Под воздействием пероксида водорода в кислой 

среде происходит окислительное преобразование 
лигнина, сопровождающееся образованием реакцион-
носпособных продуктов (рис. 7). Пьезотермическая 
обработка ускоряет процессы окислительной дест-
рукции с последующей поликонденсацией, способст-
вуя созданию сетчатых структур из продуктов окис-
ления лигнина. 

По ожидаемой восприимчивости к окислению: ФЛ-H 
Ar ‒ Ar > ФЛ-H Alk ‒ Ar (из-за наиболее низкого LUMO). 
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Рис. 5. Схема поликонденсация формальдегида и лигнина в кислой среде 

 

 
 
Рис. 6. Схема реакции лигнина с нуклеофилами в кислой среде 

 
 

 
 

 
 
Рис. 7. Начальная стадия химической активации лигнина пероксидом водорода 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
Данное исследование направлено на установление 

закономерностей процесса формирования ПБС на 
основе растительного (травянистого) сырья в присут-
ствии химических активаторов. Возможные механиз-
мы участия химических активаторов в активации 
природного лигнина такого сырья, обуславливают их 
критический выбор и оказывают значительное влия-
ние на формирование структуры ПБС.  

Методом DFT была исследована электронная 
структура и реакционные центры модельных фраг-
ментов лигнина H-типа. Различные виды фрагментов 
изучаемого типа лигнина проявляют разные элек-
тронные свойства, что определяется разным положе-
нием энергетических уровней HOMO и LUMO. 

Результаты показывают, что энергетические ха-
рактеристики граничных орбиталей (HOMO ‒ LUMO) 
чувствительны к структуре молекулы. Композицион-
но и структурно схожие соединения демонстрируют 
различия в энергиях этих орбиталей. Это показывает, 
что реакционная способность определяется особенно-
стями строения и наличием функциональных групп. 

ФЛ-H Alk ‒ Ar характеризуется лучшими донорны-
ми свойствами и повышенной реакционной способно-
стью в электрофильных реакциях. Причина заключает-
ся в более высоком уровне HOMO (–6,08 эВ) и мень-
шей энергетической щели ΔE (5,76 эВ) по сравнению 
с другим рассматриваемым видом ФЛ-H Ar ‒ Ar  
(табл. 2). Высокое положение HOMO облегчает отдачу 
электронов, делая молекулу эффективным донором 
электронной плотности. ФЛ-H Alk ‒ Ar предпочтите-
лен для реакций электрофильного замещения и амино-
метилирования, поскольку обладает большей склонно-
стью отдавать электроны электрофилам. 

ФЛ-H Ar ‒ Ar проявляет лучшие акцепторные свой-
ства. Его повышенная акцепторная активность обу-
словлена низким уровнем LUMO (–0,43 эВ). Низкое 
положение LUMO способствует легкому принятию 
электронов от нуклеофильных реагентов. Следователь-
но, ФЛ-H Ar ‒ Ar оптимален для реакций, включающих 
атаку нуклеофильным агентом по акцепторному цен-
тру, а также для процессов, требующих легкой окисли-
тельной активации. Благодаря низкой энергии LUMO, 
такие системы легче вступают в реакции окисления и 
взаимодействия с нуклеофилами. 

Исходя из состава продуктов термогидролитиче-
ского разложения рассматриваемых химических акти-
ваторов и активных центров изучаемых фрагментов 
лигнина, для уротропина оптимальный тип ФЛ-H Alk 
‒ Ar (донорный, с высоким HOMO), для карбамида и 
пероксид водорода ‒ оптимальный тип ФЛ-H Ar ‒ Ar 
(акцепторный, с низким LUMO). 

Донорный эффект фенольного гидроксила, харак-
терный для лигнина H-типа, приводит к повышению 
электронной плотности в орто- и пара- положениях 
бензольного кольца. Это активирует соответствую-
щие реакционные центры для электрофильной атаки, 
в частности ‒ протонированным формальдегидом. 
Наблюдаемая закономерность служит дополнитель-
ным подтверждением участия формальдегида в про-
цессах конденсации при формировании структуры 
ПБС на основе растительного сырья (рис. 5). 

Таким образом, проведенное исследование и полу-
ченные результаты создают основу для установления 
закономерностей формирования ПБС на основе разно-
образного растительного сырья. Полученные данные 
позволяют перейти от эмпирического подбора химиче-
ских активаторов к их научно обоснованному выбору, 
что позволит учитывать реакционную способность 
различных типов лигнина для получения ПБС с про-
гнозируемыми физико-механическими свойствами. 
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