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Одним из перспективных направлений переработки растительного сы-

рья является гидролиз древесной биомассы для получения этанола. В резуль-

тате гидролиза образуется значительное количество побочного продукта – 

гидролизного технического лигнина, который можно использовать в качестве 

энтеросорбента, носителя лекарственных препаратов, гербицидов, пестици-

дов и других важных продуктов. 

Для повышения эффективности действия гидролизного лигнина его 

можно химически модифицировать, однако это затруднено вследствие слож-

ной сетчатой структуры, а также склонности к конденсации при повышенных 

температурах, поэтому важно подобрать наиболее эффективные модифици-

рующие системы. Одной из таких систем является ацилиевая соль уксусной 

кислоты, которая отлично себя зарекомендовала в качестве алицирующей си-

стемы для получения продуктов на основе сульфатного лигнина [1]. 

Для теоретической проверки эффективности предполагаемой системы 

нами были построены наиболее вероятные химические реакции с участием 

димерных структур гидролизного лигнина, а также рассчитана свободная 

энергия Гиббса для процесса при помощи надстройки GAMESS пакета Сhe-

mOffice 2022. 

В первом случае (рисунок 1) мы предположили, что в реакцию ацили-

рования вступят только гидроксильные группы (алифатические и феноль-

ные). В результате мы рассчитали для данной реакции dG = -453,79 

кДж/моль.  

Рисунок 1. Предполагаемая схема проведения реакции ацилирования, если в 

процессе участвуют только ОН-группы 
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В втором случае (рисунок 2) мы предположили, что в реакцию ацили-

рования вступят не только гидроксильные группы (алифатические и феноль-

ные), но и метоксильные (произойдет деметоксилирование). В результате мы 

рассчитали для данной реакции dG = -1241,59 кДж/моль.  

 

 Рисунок 2. Предполагаемая схема проведения реакции ацилирования, если в 

процессе участвуют ОН- и СН3О- группы 

 

Таким образом, проведя теоретический расчет свободной энергии Гиб-

бса предполагаемых процессов, нами установлено, что обе реакции осуще-

ствимы, причем процесс, сопровождающийся реакцией деметоксилирования, 

является наиболее вероятным, что на практике может привести к получению 

высокозамещенных продуктов. 
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