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[Ipennosxken MeTox JJis MPOTHO3UPOBAHUS YHTAIBIUN HCTIAPEHMsI albJIETHI0OB U KETOHOB pa3-
JIMYHOTO CTPOCHUS MIPU HOPMAJIBHBIX YCIOBUAX C UCIOJIB30BAaHHUEM MOIU(DUIIUPOBAHHOTO Me-
Tona Panmmya.

KamouyeBble €JI0BaAa: SHTAIBIUI ucnapeHus, TOIIOJIOTUICCKHUI HHACKC, MHACKC CBs3aH-
HOCTH, aJIbJACTHU/IbI, KETOHBI.

Panee B paborax [1,2] OBIT TpemIONKEH METOI MPOTHO3HUPOBAHUS DHTAIBIHUN HCTApEHUS
(AH,,298 K) ankaHoB 1 IpOCTHIX (DUPOB HA OCHOBE MOTUPUIIMPOBAHHBIX WHAEKCOB Pananya. B mpo-
JIOJDKEHHUE UCCIIeIOBAHNH JaHHBII MeToJ ObUT PacCMOTPEH JUIsS MPOTHO3MPOBAHUS DHTANBIIMN HCIa-
pPEeHMS albAETHI0B U KETOHOB.

Metoauka pacuera. Pacuer AH,,298 K 1151 01HOATOMHBIX CITUPTOB MPOBOAMIIN 110 YPABHEHUIO,
mpeJicTaBiIeHHOMY B padote [ 1 ]:

AH,298 K =1,6883-" "y +2,0781, (1)
Ly 2y 3y n
rae * Py — cyMMapHBIH HHICKC 0*3)( =3 X +7 + EY +7; OX = Zl /In(§;) — MHIEKC CBSI3aHHO-
1
m
CTH HYJICBOI'O IMOPSIKA; by = >'1/1n(3;8 j) — MHIEKC CBSA3aHHOCTH TIEPBOTO  TOPAIKA;
1 :

p r
2y = >'1/1n(3;8 ;8k) — MHIEKC CBA3aHHOCTH BTOPOTO MOPSIKA; Sy = >'1/1n(8;8 ;0k8;) — mHnekce
1 1

CBSI3aHHOCTH TPETHETO MOPSIZIKA; O — KOJOBBIE YUCIIA (JIECKPHUIITOPHI).
3HaueHMs KOJIOBBIX YUCEN JIJISl YIJIEPOJHBIX aTOMOB TaKXe B3sThI U3 PaboThI [ 1 | U cocTaBuim:

|
CH;-rpynna — 1,4773; CH, — 1,6201; _CIH_ — 2,3685; _CI_ — 7,5949.

Anvoecuowt. J17ist anbACTUIOB B TUTEPATYPE UMEETCS HE TaK MHOTO AKCIICPUMEHTAIBHBIX 3HAUEC-
Huit st AH,,298 K 1 OTHOCSITCSI OHM B OCHOBHOM K JIMHEWHBIM ajibaeruaam (tabm. 1, 2), mpuuem pas-
Opoc B 3HaueHUAX AH,,298 K MoxkeT mocturats 5—6 kJ[»K/MOJb, BCICICTBHE Y€TO BO3HUKAET BOIIPOC,
a Kakve JaHHbIC MOYKHO TPUBJICYH JIJISI TPEHUPOBOYHOT'O HAOOpa C LENBI0 ONMPECIICHUS JSCKPUITOpa
aNbIeTuIHON Tpynibl. KpurepreM B3aMHOM COTJIACOBAHHOCTH JTAHHBIX MOYKET CITYKHUTh JTMHEHHOCTH
3aBucumoctu AH,,298 K coennHeHnit mogoOHON CTPYKTYPBI OTHOI'O TOMOJIOTHYECKOTO Psiia OT YnCIia
YIJIEPOIHBIX aTOMOB [ 3, 4 ]. VI3 uMmeronuxcs TuTepaTypHbIX AaHHbIX 1Mo AH,,298 K anpaerumoB goc-
TaTOYHO XOPOIIO COTJIACOBaHBl DSHTAIBIIMU WCMAPEHUs IUHEWHBIX alpAeTunoB B pabore [ 13 ]
AH,298 K =4,5TN+ 15,3 (**=0,9971). Ipeanaraembiii Metox [ 1, 2] yIOBICTBOPUTEIHHO OMHCHI-
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Tabnumoma 1

DkcnepumenmanvHble U paciemuvle 3HA4eHUs. SHMATLNUL UCNAPEHUs]
07151 MPEeHUPOBOUHO20 HAOOPA ANbO0e2Ud08 U KenmoHO8

Metox IpOrHO3UPOBAHUS
AvupHss ) 3 AJUIMTUBHO-
Coetere Jlurepa- S, Tomnonornyeckuii AJIUTUBHBIN Koppenﬂ:
Typa KT/ oot LUOHHBII
03, Avpllos, | i (51| [6] [[71] 18] [9]
kJx/Moutb A A A A A
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11
AbIeruabl
Byrananb [10] [33,7+0,4 17,3828 31,4 2,3 241 09| 04 0,1 —
[11]**|381+0,1|17,3828| 31,4 6,7 68| 53| 48| 45 —
[12] 38,6 17,3828 31,4 7,2 7,3 58] 5,3 5,0 —
IlenTanans [11] |[38,1+0,1]20,3646 36,5 1,6 22 02(-0,2]| 0,3 —
[12] 38,6 20,3646 36,5 2,1 2,71 0,71 0,3 0,2 —
T'ekcananb [13] |42,5+0,4 |23,3153 41,4 1,1 2,01 -0,5(-0,8| 0,6 —
[11] |[42,3+0,1 |23,3153 41,4 0,9 1,81 =0,7|-1,0f -0,8 —
'enTanans [14] |48,0£1,3 [26,2660| 46,4 1,6 2,9 -0,1(-0,3 0,1 —
[11] |47340,1 [26,2660| 46,4 09| 22| -0,8|-1,0] -0,6 —
[15] 52,0 26,2660 46,4 561 69| 39| 37| 41 —
Honananp [13] |55,3+£0,3 |32,1675 56,4 -1,1 1,0| -3,01-2,9| 2,2 —
[11] |56,3+0,2 |32,1675 56,4 -0,1 2,01 -2,0(-1,9| —-1,2 —
[15] 57,1 32,1675 56,4 0,7 28| -1,2|-1,1| -0,4 —
VYunekanaan [13] | 64,6+0,5 |38,0689| 66,3 -1,7 1,1| -3,9(-3,6] 2.4 —
[15] 64,9 38,0689 66,3 -1,4 1,4 -3,6(-3,3| 2,1 —
Jlonexanainb [137] [70,1+0,9 |41,0196 71,3 -1,2 02| 5,349 3.5 —
[15] 71,9 41,0196 71,3 0,6 38| -1,7|-1,3 0,1 —
Tpunekanaib [13] |[73,31£0,4 |43,9704 76,3 -3,0|1 06| 54(-49| 32 —
Terpanexanain [137 |79,0+0,4 46,9211 81,3 23 01| -6,4(-5,7| -3,9 —
[15] |80,5+0,4 |46,9211 81,3 -0,8 32| -3,3|-2,6| 0,8 —
CKO 34| 47| 93| 7.6 3,3 —
|Almaxs KAK/MOJIB 30 3.8 64| 57| 3,9 —
Keronst
Bbyranon-2 [16] |34,7+0,2113,8155| 304 43| 24 1,6 — 0,9 —0,1
[17] 34,7 13,8155 30,4 4,3 24 1,6 — 0,9 -0,1
[18] |355+0,1116,7970 304 51 32| 24| — 1,7 0,7
[19] 31,8 16,7970 30,4 1,4 -0,5| -1,3| — | -2,0 -3,0
IlenTanon-2 [17] 38,2 16,7970 35,4 2,8 1,3 0,0 — | -0,3 -1,5
I'excanon-2 [17] 43 16,7970 404 2,6 1,5 -0,3] — | -0,3 -1,6
[20] |42,240,1 [19,7620| 40,4 1,8 0,7 -1,1| — | —1,1 -2,4
T'enTanoH-2 [16] [47,410,322,7096| 45,4 2,1 1,3 -1,0| — | 0,7 -2,0
[18] [47,2+0,1122,7096| 45,4 1,8 1,1l -1,2| — | =09 2,2
OkTaHOH-2 [21] |39,8+0,2 256604 50,4 |-10,6|-10,9|-13,7| — [-13,0 —14,4
[22] [62,4+0,2 256604 50,4 12,0 11,7 89| — 9,6 8,2
[23] |51,94+4,1 28,6111 50,4 1,5 1,2 -1,6| — | 0,9 -2,3
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11
Hownanon-2 [24] |56,4+0,1|28,6111| 55,4 L,o| 11| 22| — | -1,2 -2,6
[16] |56,6+0,4 (28,6111 55,4 L3 1,3 2,0 — | -1,0 2.4
JlexaHOH-2 [25] | 60,9+0,5 (31,5618 60,3 0,6 -1,0] -1,8] — | 1,5 -2,8
VHnekaHoH-2 [18] [67,0£0,4 |31,5618| 65,1 1,9 2,5 -1,8] — | 0,2 -1,4
JlonexaHoH-2 [24] |71,8+0,6 |34,5125| 70,1 1,7 2,7 2,1 — | -0,1 -1,3
2,2,4-TpumeTtuii- [26] |43,3+0,2 |37,4632| 443 -1,0| -6,3] 43| — | -1,3 -2,9
MeHTaHOH-3
Hownanon-5 [20] |53,3+£0,1|40,4139| 55,4 2,11 26| 2,5 — | 2,5 4,6
[16] |54,9+0,4 |24,9976| 55,4 -0,5| 42 09 — | -0,9 -3,0
2,6-TumeTtuii- [27] |50,9+0,1 31,5900 52,4 -1,5| 58| 17,0 — | -0,8 —43
renTaHoH-4
YHaekaHoH-6 [20] |60,7+£0,5|31,5900| 65,4 4,71 08| -53| — | 4,6 -6,6
2,2,6,6-Terpamerun-| [28] |52,9+0,2 29,8221 55,8 -29( 0,8 53| — |-13,9 -7,9
renTaHoH-4
CKO 43| 7,0 22,1| — | 13,1 12,3
|Almaxs KK/ MOTB 47| 63| 17,0 — | 13,9 7,9

* A= AH,,298 K,en — AH,,298 Kpaeu.
** KypcuBOM BBIICICHBI 3HAYCHUS SHTANIBITNH, HE BOIIEANIHE B 00paboTKy.

BaeT YIJIEPOAHBIN CKEJIEeT MOJEKYJIbl, IOATOMY AJIS ONpPEeNIeHUs] JECKPUIITOPA albJAECTHIHON IpyMIIbI
JIOCTAaTOYHO AaHHBIX 110 AH,,298 K NMHEHHBIX aJIbACTUI0B.

3HaueHNe IECKPUIITOPA aIbJACTHIHON TPYIIBI ObLTO MOIy4YeHo myTeM obpadoTkn MHK cymmap-
HBIX MHJEKCOB aJbJICTHIOB TPEHUPOBOYHOTO PsAa M WX SHTAIBIUI MCHApEHUs MPU HOPMAIBHBIX yC-
noBusix (9 coequnenutit). [lomyuenHoe 3HaueHne aeckpuntopa pasto 1,1319.

Kemonpi. 11151 onpesienieHus JECKPUNTOpa KETOTPYMIIbl B KadyecTBe 0a30BOTo psifa ObLI UCTIOJNb-
30BaH B OCHOBHOM DsIJT KETOHOB-2. AHAJU3 TUTEPATyPHBIX JAHHBIX OBLT MTPOBECH aHAIOTHYHO alb/le-
TH/IAM C TIOJTydeHneM ypaBHeHus Buaa AH,,298 K = 4,84N + 13,2 (+* = 0,9978). /s TpEeHHPOBOYHOTO
psina OBLIO UCTIONTE30BaHO 14 KeTOHOB. 3HAUCHUE NECKPUIITOPA TSI KETOTPYIITHI cocTaBmiio 1,1664.

PesyabTathl M ux o0cysxkaeHue. [ OIEHKM KadyecTBa MPOTHO3a DHTAJIBIINNA HCIApEeHUs: ObLIO
MIPOBEJICHO CPaBHEHUE Pe3yJIbTaTOB pacydeTa, MOJIYYSHHBIX MpeaaraeMbiM METOIOM, C aITUTHBHBIMHU
meromamu Koosna [ 5 |, omanscku [ 6 ], ykpoca [ 7 |, JleObenesa [ 8 | 1 anmuTHBHO-KOPPEIAITHOHHBIM
meroaoM Jlonmvamone [ 9 ]. [Ipu 3ToM HEOOXOAUMO OTMETUTH, YTO MeTOJ JloIMaIlioHe HEelb3s Hc-
0JIb30BAaTh /IS alIbAETHI0B, a MeTol JlyKpoca Ji1sl KETOHOB.

B ciydae anpneruioB HanOOIbIIME OTKIOHEHHS Jat0T MeTonbl [ 6 ] u [ 7 ], mpuuem meton [ 6 |
JTaeT HAaNOOJNBITNE OTKIIOHEHHUS /ISl Pa3BETBICHHBIX CTPYKTYp. JJIs BceX OCTalmbHBIX METOAOB OTKJIO-
HEHHSI COTIOCTABUMBI, HO MpeiaraéMblii METO AAeT JIydllne pe3yJibTaThl Ha TECTOBOM Habope, He-
CMOTpsI Ha er0 HeOOIBIIYIO BEIOOPKY.

Jns xeroHOB MeTonbl [ 5—9 | naroT 3HaYNTENbHBIE OTKJIOHEHHUS BHE 3aBHCHMOCTH OT TOTO, pas-
BETBJICHHAs CTPYKTYypa WX JuHeiHas. [IpeqaraeMplil MeTO 1aeT HaWITyYIlIUi pe3ynbTar.

BoiBoabl. B paboTe mpennoxkeH METOA pacyeTa SHTAJIbIUN UCTIAapeHUs] allbICTHIOB U KETOHOB
Pa3IMYHOTO CTPOEHHUS HAa OCHOBE MOIM(MWITMPOBAHHBIX MHIeKcOB Panmmua. Ilokazano, 4to mpemma-
raeMblil MeTO/ JUIsl MPOTHO3HPOBAHUA SHTANBITUI UCTIApeHUS abIETHI0B U KETOHOB SIBJIsIETCS Haubo-
Jiee TOYHBIM.
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Tabnuma 2

MeTtoa nporHo3upoBaHus

AIUTUBHO-
Coemene Jlutepa- A;;P;[”S Tomonornueckuii AJTUTHBHBIN KOppeJlSI:
Typa KI[)K/M;J'IL IIMOHHBIN
03, Aviphlos, | pw (ST [6]|[7]] (8] [9]
x/x/Momb A A A A A
Anbneruanl
OkTaHajab [137 | 51,0+0,3 [29,2168| 51,3 -0,3 1,3 2,223 -1,7 —
[11] |51,3+0,2 [29,2168| 51,3 0,0 1,6 -19(-2,0] -1,4 —
[15] | 45,3** [29,2168| 51,3 —6,0( 4,4 -7,9(-8,0| —74 —
JlexaHnainb [13] [59,5+0,4 |35,1182| 61,3 -1,8( 0,6 -39(-3,7| 2,7 —
[15] 58,5 (35,1182 61,3 2,8 -04| 49(-4,7| 3,7 —
[15] 60,2 (35,1182 61,3 -1,1 1,3 -3,2|1-3,0f 2,0 —
[15] 65,0 351182 61,3 3,7 6,1 16| 1,8 28 —
3-MeTwiIrekcaHaib [25] 45,1 25,4611 45,0 0,1 33 7,7(-19 —0,8 —
3,4-JIlumernnmentanans | [ 25 ] 45,0 24,4985 43,3 1,71 2,3 6,1 0,3 1,0 —
CKO 2,1 3,2( 22,1 83| 45 —
|Almaxs KK/ MOTB 28| 33| 7,7| 47| 3,7 —
Kerons!
TeTtpanexkanoH-2 [23] 82,1 46,3154 80,3 2,1 3.8 20 —| 0,6 —0,1
IlenTagexanoH-2 [23] 84,5 (49,2661 85,3 -0,5 1,6 4,7 —| -1,7 -23
[Tenranon-3 [17] 38,5 19,7623 35,4 3,1 62| 3,12 —| 1.8 -0,3
T'ekcanon-3 [17] 42,5 22,7285 40,5 2,1 5,6 21 —| 1,1 -1,1
[25] |41,9+0,2|22,7285| 40,5 1,5 50 14 —| 05 -1,7
4-MeTuianeHTaHOH-2 [17] 40,6 21,8223 38,9 1,7 1,4 83| —| -0,7 -2,6
3,3-lumerunodyra- [20] [37,9+0,1]20,1359| 36,1 1,8 -1,1| -0,9 —[ -0,9 -0,8
HOH-2 [29] 38 20,1359 36,1 1,9 -1,0 0,8 —[ -0,8 -0,7
3-MeTuneHTaHOH-2 [29] 40,6 21,7733 | 38.8 1,8 2.8 4,1 —| 0,8 2,1
[23] [41,2+4,1|21,7733| 38,8 241 22 -3,5| —| 0,2 -1.,5
2-MeTuaneHTanoH-3 [277 |39,840,2 |21,6864| 38,7 1,1 1,0 2,1 —| 03 -2,0
Tentanon-4 [22] |60,7+0,1 |25,6947| 45,5 15,3 19,2 15,1 —| 14,5 12,3
[16] | 46,7+0,4 | 25,6947 | 45,5 1,3 52 1,1 —| 0,5 -1,7
2,4-JIuMeTHITIeHTa- [27] | 41,6+0,1 [23,6190| 42,0 -0,3| -3,7| -69| —| 0,8 -33
HOH-3 [26] | 41,5+0,1 [23,6190| 42,0 -0,4 3,8 -7,0| —| -0,9 -3,4
2,2-JIuMeTHITIeHTa- [26] | 42,3+0,1 |23,2954| 41,4 09 33 1,3 —| 0,6 -0,7
HOH-3
OkTaHoH-3 [21] |44,4+0,2|28,6269| 50,4 -6,0( -3,7| -6,3| —| —6,6 -8.8
Oxkranon-4 [21] | 37,1202 (28,4120 50,0 |-12,9|-11,0|-13,6| —|-13,9| -16,1
2,2,4,4-TerpameTni- [16] |45,4+0,1|26,4528| 46,7 -1,4| 24| -1,0 —| -14 -1,9
TIEHTaHOH-3 [26] |45,4+0,1 |26,4528| 46,7 -1,3| 24| -1,0 —| -14 -1,9
2,2,5,5-TerpameTuni- [27] |48,8+0,2 29,0081 51,1 22 01| 3,7 —| -8,0 —6,6
IreKCaHOH-3
CKO 4,6( 11,7 158 —| 6,6 9,6
|A|maxs KK/ MO 6,0, 52| 7,00 —| 8,0 6,6

* A= AH,,298 Kyen — AH,,298 Kpacu.
** KypcHBOM BBIICJICHBI 3HAYCHUS SHTANBITNIA HE BOLIEIINE B 00paboOTKY.
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