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Разработка полимерных биоразлагаемых материалов – одно из магистральных направлений химической науки на стыке химии ВМС, науки о катализе и органической химии. Удобный синтетический подход к биоразлагаемым полимерам основан на каталитической полимеризации с раскрытием цикла (ПРЦ) таких соединений, как лактоны, лактиды, циклические карбонаты, фосфаты и фосфонаты. Поли(ε-капролактон) PCL и полилактид PLA (Рис. 1а) – широко используемые биоразлагаемые полимеры с качественно разными характеристиками.
Синтез статистических сополимеров εCL и LA, перспективных материалов с регулируемой биоразлагаемостью и широким спектром физико-механических свойств – интересная, но непростая задача. Ее успешное решение затруднено качественно различной реакционной способностью εCL и LA в ПРЦ.
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Рисунок 1. (а) ПРЦ εCL и LA; (б) Традиционный катализатор ПРЦ Sn(Oct)2 и перспективные катализаторы 1–3 на основе "биометаллов"
В докладе представлены результаты изучения каталитической активности BnOH-активированных комплексов 1–3 (Рис. 1б) в гомополимеризации и сополимеризации εCL и LA. В ходе исследований установлено, что Mg комплекс 1, высокоактивный в гомополимеризации εCL и LA, неприменим в сополимеризации: в смеси εCL и LA он катализирует только образование PLA. Al комплекс 2 при 20 °С демонстрирует высокую активность в гомополимеризации  εCL и нулевую – в полимеризации LA. Zn комплекс 3, малоактивный при нормальных условиях, эффективно катализирует как гомополимеризацию, так и сополимеризацию εCL и LA при повышенной температуре.
Квантово-химическое моделирование на B3PW91/DGDZVP уровне DFT позволило объяснить результаты экспериментов качественной разницей в координации Mg и Zn с полимерной цепью PLA. 
Работа выполнена при поддержке РНФ, грант № 21-73-30010.
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