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Ha BI)IGOpKe u3 44 aJ'IKPIJ'IGeHZ%OJ'IOB, UMCIOIIUX PA3JIMYHYIO CTCIICHb DKPAaHUPOBAHUA apOMaTUYCCKOIO
aAapa U 3aMECTUTECIIN PA3JIMYHOTO CTPOCHM, ITPOBEACH aHAJIN3 IIPOrHOCTUYCCKUX BO3MO)KHOCTEH MeTO-
JI0B ITPOTHO3UPOBAHUS }:[aBJ'IeHI/Iﬁ HaCbIIICHHOI'O IMapa, OCHOBAHHBIX Ha MPUHIMUIIC COOTBETCTBCHHBLIX
coctosHuii. Ha ocHOBaHMM JIUTECPATYPHBIX U COOCTBEHHBIX SKCIICPUMCHTAJIbHBIX JaHHBIX 110 JaBJICHUAM
HACBIIICHHOTO Mapa U KPUTHYCCKHUM TEMIIEpaTypaM BCUICCTB IMOKa3aHa BbICOKasd 3(1)(1)CKTI/IBHOCTL I10-
I[O6HI)IX MCTOIOB ITPU HAJTUIUU TOYHBIX 3HAYCHUN KPUTHYCCKUX MMapaMETPOB.

CrerneHp TPUOTMKEHUS K ONTUMYMY B BBI-
Oope yciioBHiA CHHTE3a OOJIBITUHCTBA AJIKHIIOCH-
307108 (AB) BO MHOTOM 3aBHCHUT OT JIOCTOBEp-
HOCTHU CBEACHHI O TaBJICHUAX X HACHIIIICHHBIX
napoB. OObSICHSIETCS 3TO TEM, YTO TEPMOAUHA-
MHKA UTPAET OMPEACIISIONIYIO POJIb BO MHOTHX
COBPEMEHHBIX ITPOIIECCaX ATKIIMPOBAHUS, OCY-
HIECTBISIEMBIX MPEUMYIIECTBEHHO B KHUJKOU
(haze Win B CHCTEME JKUJIKOCTh-Ta3.

[Tpu 5TOM 0COOBIIT HHTEPEC PEACTABIISIIOT
P-T nanuple B 00J1aCTH HU3KUX HJABIIEHHUH, TaK
KaK OOJIBITMHCTBO TEXHUYECKH BaXKHBIX Ab 00-
JlaJlaeT MaJIOW JieTydecThio. MIcTouHMKOM WH-
dbopmaruu o TaBIEHUSAX MMAPOB MOTYT CIYKUTh
KaK 9KCIIEpUMEHTAJIbHbIC, TAK ¥ PaCYCTHHIE JaH-
Hble. OHAKO, COBEPIIEHHO OYE€BUIHO, YTO B
0003puUMOM OyayIIeM HEBO3MOXXHO OXXHIATh
00JIee MHTEHCUBHOTO, YeM Ceiuac, HAKOTUICHUS
SMIIMpUYECKOW HHPoOpMaruu. MOXKHO JHUIIb
MIOTIOJIHSATH €€ LIeJICHANPAaBICHHO I TECTUPO-
BaHMSI WJIM COBEPIIIEHCTBOBAHUS METOJIOB MPO-
THO3UPOBAHUs CBOMCTB.

B vactu nporuo3upoBaHus JaBiIeHUN Ha-
CBIIIIEHHOTO Mapa MOKHO BBIJICTTUTH HECKOJIBKO
Ba)KHBIX BOIIPOCOB, TPEOYIOIINX KaK CaMOCTOSI-
TEIBHOT0, TaK M KOMIUIEKCHOTO pemeHus. s
COCIMHEHUH, TI0 KOTOPBIM UMEIOTCSI CBEICHHS
O JIABJICHHUSX HACBIIIEHHOTO Tapa OCHOBHBIM
SIBJISIETCSI BOIIPOC TMOCTPOESHUS HA/ICKHBIX KOPEJI-
sauui P-T naHHBIX 1 BO3MOYKHOCTH KCTPAIO-
JISIAHA HA 00JIACTh HU3KUX JaBJICHUHN HACKIIICH-
Horo mapa. Kpome Toro, skcriepuMeHTaIbHbBIC
JTaHHBIC IS IMIMPOKOTO JHAara3oHa JaBJICHUH,
MOYTH HABEPHSKA, TOJIy4E€HbI Pa3HBIMH aBTOPA-

MH ¥ ¢ IPUMEHEHUEM PA3THIHBIX IKCIIEPUMEH-
TAJIbHBIX METOJIMK, a 3TO O3HAYaeT HeOoOXOIH-
MOCTh MPOBEPKHU JAHHBIX HA HEMPOTHBOPEUH-
BOCTh M HAJIMYME HAJICKHOTO TECTa JJI BHIOpa-
KOBKH PE3YJIbTaTOB.

Ho skcniepumenTanbHbie JaHHBIE B ITUPO-
KOM JIMaIia3oHe JaBJIE€HU HACBIIIEHHOTO IMapa,
B HACTOSIIIIEE BPEMS HE OXBAaTHIBAIOT BECh CIIEKTP
COCMHEHUH, TIPEICTABIISIONINX MPOMBIIIICH-
HBII MHTEpeC. B 3TOM cilydae BO3HUKAET BOII-
poc BbIOOpA HAJIEKHOTO METO/Ia TPOTHO3UPOBA-
HUS TaBJICHUM HACBIIIIEHHOTO Mapa, 0COOCHHO B
o0nacTy HU3KUX JaBieHuil napos. To ecTh He-
00x0/1MMa MPOBEPKa COOTBETCTBUS UCIIOIb3Yye-
MOM B METOJIC PACUETHOM CXEMBI ITOCTABICHHBIM
MPOTHOCTUYECKUM 3as1a4am. [Ipu 3Tom ciemyer
YYUTBIBATH TO, YTO B OCHOBHOM METO/IbI IPOTHO-
3UPOBAHUS JABJICHUI HACHIIIEHHOTO IMapa OCHO-
BaHbBI Ha TIPUHITUIIE COOTBETCTBEHHBIX COCTOS-
HUM, 9YTO MPUBOJIUT K HEOOXOIMMOCTH TOJTy4e-
HUS HaJICKHBIX CBEJICHUHN IO KPUTHIECCKUM I1a-
paMmeTpaM sl UHTEpECYIoNMX BemecTB. [
OOJIBIITMHCTBA BEIIECTB ATO O3HAYACT HATMUUE
HaJIS)KHBIX METOJIOB TPOTHO3UPOBAHUS KPUTHU-
YECKHUX MapaMeTPOB M KPUTEPHUEB TI0I00MSI.

BrInosHEeHHBIN HAMU aHAJIU3 SKCTIEPUMEH-
TaJIbHBIX JAHHBIX MO JaBJICHUSAM MapoB Ab u
BO3MOYKHOCTSIM COBPEMEHHBIX METOJIOB MX ITPO-
THO3UPOBAHUS WIUTFOCTpHUpYyeTCs Ta0I. | 1 moka-
3BIBAET CIIEAYIOIIEE.

o JInsg HU3MUX adKuiIOeH3010B (TOMYO,
ATHJI-, IPOTTWII-, IMMETHUIIOEH30JIbI ) B HACTOSIIICE
BpeMs UMEIOTCS HaISKHbIC 3HAYCHUSI TaBJICHUN
HacklleHHoTo napa ot 1-20 [1a BmioTs 10 kpu-
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THUYECKUX JABJICHUH. /(7151 HUX TakKe dKCIepH-
MEHTAJIBHO OTPEACIICHbl KPUTHUECKUE (MKHU]I-
KOCTh-TIap) CBOMCTBA M MTOKa3aHa XOpoIas pa-
00TOCIIOCOOHOCTH Pa3IMYHBIX METOAOB IIPOTHO-
3UpOBaHUs JIaBJICHUM MapoB, OCHOBAHHBIX Ha
MIPUHIIATIE COOTBETCTBEHHBIX COCTOSIHUM [ 1].

+ VYBEIMYEHHE PA3MEpPOB 3aMECTUTENS B
TpyIITe TMHEHHBIX ATKAIOEH30JI0B COTIPOBOK /1A~
€TCsl CHM)KCHHMEM KadyecTBa MporHosza P-T maH-
HBbIX, 0COOEHHO B 00JIACTH HHU3KHUX HABJICHUM.
Taxk, 1151 H-OyTHII0eH3051a TOTPEITHOCTD MMPOTHO-

3a MMPHU UCIOJIb30BAaHUU MeTOa AMOpoy3a-You-
TOHA [2] ¥ 3KCTIEPUMEHTAIbHBIX 3HAUECHUH Kpu-
TUYECKO Temmneparypbl (7)) U KpUTHYECKOTO J1aB-
nenus (P ) cocrasisier -15,4 % oth. nipu 3.9 Ia,
s 1-oxtunoensona -43 % otH. (T ' 1 P BbIYKC-
snenbl 1o Jlupepceny) u -22 % ot. (T u P, Bbi-
yuciensl o Jxo6axy) npu nasnenuu 1 Ila.

¢ Cucremaruuecku OoJiee HU3KUE (Ha
19-24 % oTH.) naBieHUs NapOB NOJIyUYEHBI U
s TpuMetunoensono mpu 7-10 Ia (tab6m.
1), HecMOTpsl Ha HaJEXKHbIE 3HAUEHUS KpH-

Tabnuua 1. Pe3ynbTaTbl NPOrHO3MPOBaHUSA OABMEHUA HACbILEHHOrO napa anknbeH3onos

P-T mannnie WcxoaHble JaHHBIE [T pacueTa HOFpeHIHOCTLd

P raxo Uc- Ucrou- | abs., | max,
BemecTo Poin, Pa bar N Ty, K T., K P, bar K o, o,
Tonyoun 0,7 41,8 3 383,79 | 591,75 | 41,08 2 1,0 9.9
Tonyoun 1,1 1,66 4 383,79 | 591,75 | 41,08 2 0,8 4,1
D1unbenson 165 35,6 3 409,34 | 617,15 | 36,09 2 0,3 1,7
[TponmunOen3on 68 1,03 3 432,39 | 638,32 | 32,00 3 1,1 2.4
1,2-JIuMeTHIOEH301T 231 37,3 3 417,56 | 630,33 | 37,32 2 0,8 4,7
1,3-JTuMeTHIIOCH30T 144 34,7 3 412,27 | 617,05 | 35,41 3 1,3 -7,5
1,4-JTuMeTHIIOCH30T 642 35,0 3 411,52 | 616,23 | 35,11 3 1,2 5.4
N3zonponmidoenson 80 1,03 3 425,56 | 631,13 | 32,09 3 2,2 8,8
H-ByTninbenson 3.9 0,37 4 456,42 | 660,50 | 28,90 2 5,3 -154
H-ByTnnbenson 6415 1,04 5 456,42 | 660,50 | 28,90 2 0,7 -1,9
1-OKTHI0EH3011 1.1 0,14 4 537,58 | 724,6* | 20,33* | 6,7 204 | 434
1-OKTHI0EeH3011 1.1 0,14 4 537,58 | 728,5° |20,09° |6,2 8,0 224
1,2,3-TpumeTtnnbenson | 7.0 1,03 3 449,27 | 664,47 | 34,54 3 7,7 22,77
1,2,4-TpumeTtnnbenson | 10 18,1 3 442,53 | 649,17 | 32,32 3 4.8 -23,8
1,3,5-Tpumetmnbenszon | 11 1,02 3 437,88 | 637,36 | 31,27 3 6,5 -19,0
o-Jlumzonpornmioerzon | 133 1,01 8 476,9 673,5% | 2447 |9,7 17,1 | 21,7
M-Jlumsonponmidenson | 14 184° 10 476,3 672,7° | 2447* 9,7 12,0 | 16,5
M-Jlumsonponmidenson | 14 184° 10 476,3 674,1b 24,08b 9,2 24,1 31,8
n-Jlumsonponmnbenson | 11 143° 10 483,33 | 682,6° | 24,47* | 11,7 7,5 10,1
n-J{umsonpormndenson | 11 143° 10 483,33 684,0b 24,08b 11,2 19,7 | 22,8
1.3,5- 1,5 41.5¢ 10 511 690,8* | 19,53* | 12,7 34 4,7
Tpumsonponmider3on
1,3,5- 1,5 |415° |10 s11 | 692,7° | 1837 [12,2 | 455 | 578
Tpumsonponmider3on
TperOyTrnOeH3011 69,7 520° 13 442,30 | 648,70 | 29,99 14,15 | 8,9 12,3
TperOyTrnGeH301 1333 2.00 14 442,30 | 648,70 | 29,99 14,5 0,4 2,5
4-TpeTOyTHITOIYOIT 3,1 254° 13 465,57 | 673,1* | 26,47" | 16,7 20,2 | 23,8
4-TperOyTHITONYOIT 3,1 254° 13 465,57 | 676,1° | 26,60° | 16,2 30,8 | 37,0
>-Tperbymun-1,3- 11 151° |13 480,21° | 680,7° | 24,16* |7 33,4 | 40,6
IMMETHIOEH30IT
>-Tperymui-1,3- 4,7 038 |4 480,21° | 680,7* | 24,16* |7 19,6 | 39,9
ITUMETHIOEH30IT
>-Tperbymun-1,3- 11 151° |13 480,21° | 683,4° | 23,80" |2 543 | 672
ITUMETHIOEH30IT
>-Tperbymun-1,3- 4,7 038 |4 480,21° | 683,4° | 23,80" |2 30,9 | 69,7
ITUMETHIOEH30IT
1,3-ntper6ymis-3- 154  |[127° |13 509,46° | 697,4° | 19,33* |7 486 | 54,6
METHIIOEH301
1,3-/lurperbyrun-5- 154 |127° |13 509,46 | 702,7° | 18,60° |2 107 | 125
METHIIOEH301
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TUYECKUX CBOWCTB.

C norpemHoCTsIMI Takoro YpOBHSI MOXKHO
ObLTO0 Obl CMUPHUTHCSI WJIM BHECTU KOPPEKTUBHI B
BUJ] KOpPEJSLUN, YUUTbIBAs TO, YTO pa3paboTaH-
HbI€ K HACTOSILIIEMY BPEMEHHU PacyETHBIE METO/IbI
PEKOMEH/I0BaHbl, B OCHOBHOM, /ISl IaBJICHUH I1a-
poB He Hxke 1000 Ia. Ognako Gonee NTyOOKHiA
aHaJIU3 SKCIIEPUMEHTAIBHBIX U PACUETHBIX JIaH-
HBIX ITOKa3bIBAET, YTO MPOOJIEMa 3aTparuBaeT BCO
COBOKYITHOCTb B3aUMOCBSI3aHHBIX BOIIPOCOB.

OnvH U3 HUX COCTOUT B TOM, CIy4alHbI
OTKJIOHEHUS PAaCYETHBIX JAHHBIX OT IKCIEpPHU-
MEHTA, UM OHU OTPAKaroT HEKOTOPYIO TEHCH-
1uto. J{s 60NbIIMHCTBA COEAMHEHUN C DKCIIe-
PUMEHTAJIIBHBIMU 3HAUEHUSMH KPUTHYECKHUX
CBOWCTB ITOI'PEIIHOCTH NPOrHO3UpOBanHus P-T
JAHHBIX HOCST OJHOHAIPaBJIEHHBIA OTpHUIA-

TeIbHBIN Xapakrep (Tab:. 1). 3To yka3bpiBaeT Ha
HaJIM4uue ONpeAeICHHON TeHICHIINH.
HecMoTpst Ha TO, UTO OTKJIOHEHHE PACUET-
HBIX 3HAaYECHUH JaBJICHUI apOB JUIsl yKa3aHHBIX
COE/IMHEHUN BO3pacTaeT IMpH Iepexoje B 00-
JIaCTh HHU3KHMX JIaBJICHUM, U MOXXHO, HCHCTBU-
TEIbHO, PACCUMTHIBATH HA CHUIKEHUE MOTpElI-
HOCTH IIPU U3MEHEHUH BUJA KOPPEISLUUU AJIs
P-T naHHBIX, BHECEHUE KOPPEKTUB B PaCUETHBIE
poIeypsl TpeOyeT 00sIee CEPhEe3HBIX APTYMEH-
ToB. [lo KpaiiHEel Mmepe, TEHACHUHUH JOJIKHBI
MMETb OIMHAKOBYIO HAIIPABIEHHOCTD JUIs COSTU-
HEHUM ¢ OOJIBIIUM Pa3HOOOPA3UEM CTPYKTYP.
Opnnaxko B 00111eM Py COSTUHEHUN C DKC-
MEPUMEHTAJIbHBIMU 3HAYCHUSIMU KPUTHUYECKUX
CBOJCTB yXe UMEETCs 0JJHa CTPYKTypa, KoTopas
oOparmaeT Ha ce0s BHUMaHUE. DTO — U30MPO-

Ta6bnuua 1. Pe3synbrartbl NPOrHO3npoBaHWSA AaBNEHNA HaCbILEHHOro napa ankunbeH3onoB (OkoH4yaHue)

ITorpem-
P-T nannsie Hcxonnble nanHble 1715 pacyera Hoersd
BemectBo P P He- Ucrto- | abs max
Pa bar TOY- T, K | T,K | P bar QK o o,
HUK
1.3- 7.2 197° 13 4?7’2 692,1* | 20,79* | 7 33,3 | 44,2
JutperOyTribeHson 0
L,3- 72 197 | 13 4?7’2 697,9° | 20,51° | 2 73,5 | 100,1
JutperOyTribeHson 0
1.3- 8889 1,04 1 4?7’2 692,1* | 20,79* | 7 2.4 7,7
JutperOyTribeHson 0
,3- 8889 [ 1,04 |1 497,2 697,9° | 20,51° | 2 48 | 15,6
JutperOyTribeHson 0
1.4- 380 0,31 4 5}0’5 710,6* | 20,79* | 7 26,9 | 30,0
JutperOyTribeHson 1
1,4- 380 | 031 |4 1051 71660 | 20,51° | 2 474 | 544
JutperOyTribeHson 1
1,4- 2220 [118 |1 1051 710,60 | 20790 | 7 129 | 253
JutperOyTHioeH30n 1
1,4- 510,5 b b
2220 1,18 10 c 716,6° | 20,51° | 2 24,7 | 49,6
JutperOyTriioeHson 1
1,3,5- 756 | 0,19 |3 273 1 700.8° | 16,110 | 7 114|315
TpurperbyTunbdenson 1
1.3,5- 756 | 0,19 |3 273 1 7078 | 14,93 | 2 469 | 1179
TpurperbyTundenson 1
1.3,5- 11607 | .04 |10 |27 | 7008 | 16,11° | 7 18 |50
TpurperbyTundenson 1
1,3,5- 11607 | 1,04 | 10 537’3 707,8° | 14,93° | 2 6,5 | 204
TpurperbyTundenson 1

[Ipumeuanue: a - meron Jluaepcena [7], b - meton JI>xobaka [2], ¢ - aTa pabora, d — meTox

AmbOpoy3a-Yonrona [2], e — naBnenue B [la,
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nmmi0eH30J1. MakcuMalnbHasi MOTPEITHOCTh B
OIIEHKaX ]ISl HETO XOTS M HEBEJIHMKA, HO T0JIO-
KUTeIbHA. TakoBa ke HapaBIEHHOCTh OTKJIO-
HEHUH U YIS TPOYHX U30MPONnIdeH3050B. [Tpu-
4eM i OOJBIITMHCTBA M3 HUX MOTPEITHOCTH
CYIIECTBEHHO OoJjiee BhICOKHE. SBisitoTCs U
OHH CIIEICTBUEM 0COOBIX B3aumocBszend P-T
JAHHBIX CO CTPOEHUEM MOJIEKYII, MJIM HEA0CTa-
TOYHO KOPPEKTHBIX TAPAMETPOB IS TPOTHO3H-
pOBaHUS KPUTUUECKUX CBOMCTB, UJTH, HAKOHEII,
TpeOyIOIUX YTOYHEHHSI 3HAUCHUN JaBJICHUN
[1apoB U30MPONMIOEH30JI0B — BOIIPOCHI, HA KO-
TOPBIC HEBO3MOXKHO JaTh OJJHO3HAYHBIM OTBET
TOJIPKO Ha OCHOBE MPUBEACHHOU HH(POpMAIIHH.
MO>KHO JUIITb KOHCTATUPOBAaTh (aKT HATWYUS
€IIe OJJHOM TeHICHIINN — U3MEHECHHS 3HaKa I0-
TPENIHOCTH B OLEHKaX P-T TaHHBIX IIPU U3MeE-
HeHuU 3((HEeKTUBHBIX pa3MEpPOB AJTKUIbHBIX 3a-
MECTUTENIEH B apOMaTHUECKOM SIIpE.

O ToMm, 4TO yKa3aHHAasi TCH/ICHIIMS HOCHUT
00IIMii XapakTep, CBUIETEIbCTBYET YMITUPHUYIEC-
kas uHpopmarus [4, 13-15] mist TpeTOyTHIdeH-
30J10B, 00001IeHHasl HaMu Ha puc. 1-3.

Jlns Bcex COEAMHEHUN IMOTPEIIHOCTH B
OILIEHKaX TMOJOXXHUTEJIbHBI, BO3PACTAOT MPHU
YMEHBIIICHUH JIABJICHUS, IIPEBOCXO AT MMOTPEIII-
HOCTH JJIsl U30NPONMIOEH30JI0B U JIOCTUTAIOT
40-120 % otH. unu 25-50 % npu mMpoOrHO3UpPO-
BaHUH KPUTUUYECKUX CBOWCTB BEIIECTB METO/1a-
mu JIxobaka [2] wim Jlunepcena [7] cooTBet-
CTBEHHO.

Takum o0Opa3oM, TO, YTO MOTPELIHOCTH
HOCSIT CUCTEMAaTHYECKUN XapakTep, SBIACTCS

OYEBUJHBIM. A BOT B OTHOIIEHHHM HCTOYHHUKA
MOTPEIIHOCTEN COXpaHSAETCsI HEOIpeaesieH-
HOCTb. DTO MOXET ObITh U BUJ UCIIOJIb3yeMOM
KOppEeJsLUM, U HEAOCTAaTOYHas JeTaau3alus
METOJI0OB NPOTHO3UPOBAHUS KPUTHUYECKUX
CBOICTB U, KaK CJIE/ICTBUE, KDUTEPUEB MTOJI00US.

Jlig peuieHus 3a1a4u B LIEJIOM SKCIEPHU-
MeEHTaJbHasa 0a3a JoJpKHA ObITh qonosiaHeHa P-T
JAHHBIMHU, IPEUMYILECTBEHHO B 00JIaCTU HU3-
KHUX JaBJICHUM, U CBEIEHUSMU ISl KpUTHYEC-
KHX CBOMCTB COCIMHEHUH, HECYIINX HAUOOIb-
LIYIO CMBICIIOBYIO Harpy3Ky.

JInst KpUTHYECKUX TeMIeparyp TaKUMH
COEMHEHHUSMH, Ha HAIll B3IJISA], SIBJISIOTCS TPET-
OyTHIJIOEH30JIbI C Pa3JINYHOM CTETIEHBIO HAChIIIIe-
HUSL apOMAaTUYECKOTO sJIpa aJIKUJIbHBIMU 3aMe-
ctutensamu. Ha naHHBIE MOMEHT SKCIIEPUMEH-
TaJIbHbIE CBENIEHNUS O T MMEIOTCS BCETO JUIsl IBYX
COEJIMHEHU M ITOU rpynibl — TPeTOYTUIOeH30I1a
(TBb) [17] u 1,4-quTHb [18]. U3 npouux Tep-
MOJMHAMUYECKH CTAOUJIbHBIX CTPYKTYp Hau-
Oonbiinid uHTEepec npencrasisatoTr 1,3-n1uTHB,
3,5-nutperOyrunronyon (3,5-quThT) u 1,3,5-
Tpu TBb. UMenHo 3Tu coenuuenus ObLiu n30pa-
Hbl HAMH B KayecTBE OOBEKTOB HCCIIE0BaHUS
IIPH OTNPEAETICHUN KPUTHUECKUX TEMIIEPATYP.

Hapsiny c nenenanpaBieHHbIM IOMIOJHEHU-
eM 0a3bl JaHHBIX 110 KPUTUYECKUM TEMIIEpary-
pam U3 MPUBEJEHHOTO BBIILIE aHATN3a CIIEIYET,
4TO 00JIACTh HU3KUX JAaBJIEHUN TaKKe JOJKHA
OBITH 0OecrieueHa OOBIINM 00BEMOM JJOCTOBEP-
HoM mHpopmaruu. CBeACHUS, IPUBEICHHBIC B
Tabn.1 u Ha puC. 1-3, CBUACTENBCTBYIOT O HEOO-
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Puc. 1. MNMorpewHocTs NPOrHO3MpoBaHUA AaBMNEHWI HacbILLEHHOro napa TpetdyTnnbeH3ona
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Puc. 3. MNMorpelwHoCcTb NPOrHo3a AaeneHnin HackbliweHHoro napa 1,3,5-tputperdytunbeHsona

XOJIMMOCTH PELIEHHUs 3TOr0 BOIPOCA. 3HAUU-
MOCTb TPETOyTUJIOEH30JI0B B Kaue€CTBE OOBEK-
TOB UCCJIEIOBAaHUS MPE/ICTABISIETCS OUEBUTHOM.
[Ipu stom, ecnu 1,3-quThb, 1,4-muThb u 1,3,5-
TpuTBb OTBETCTBEHHBI 33 CTAaTUCTUYECKOE MO-
notHeHue 0a3pl P-T JaHHBIX B MPUHIUIIAAIb-
HO BaXHOUW 00JIacTH JaBjieHUM, TO 3,5-1UTpeT-
OyTHJITOIJIYOJT SIBJSIETCSI CTPYKTYPOH, AJISl KOTO-
poit P-T naHHble OTCYTCTBYIOT JUIsS BCETO AMA-
[1a30Ha JJABJICHUN, U KOTOpasi JOTUYECKH 3aBep-
1aet psiji TpeTOyTUI0EH30J10B C PA3IMYHOM CTe-
[IEHBIO SKPAaHUPOBAHUS 3aMECTUTEIISIMU apOMa-
TUYECKOTIO Spa.

Jliis onipesiesieHusl UCTOYHUKA OTKIIOHEHU I
IIPY IPOTrHO3UPOBAHUH JIAaBIICHUH HACHIIIIEHHO-
ro rnapa ajgkuiaOeH30JI0B, HAaMH MIPOBEJEHO J0-
MOJIHUTEIBHOE UCCIIEOBAHUE.

OtobOpaHbl BOCEMb COEMHEHUN C pa3Iny-
HOM CTENEeHbI0 3KPaHUPOBAHUS APOMATUUECKOTO

sTpa pa3BETBICHHBIMHU ATKWJIBHBIMU 3aMECTUTE-
asmu: TBb (1,2,2-Tpumerunnponuin)oenson, 4-
TBT, 1,3-gumerun-5-Tbb, 3,5-muTBT, 1,3-
i Thb, 1,4-muTEb, 1,3,5-tpuThb. s (1,2,2-
TpuMeTuinponun)oensona, 3,5-muThT, 1,3-
i Thb, 1,4-muTHB, 1,3,5-TpuThb, o kpuTHuec-
KUM TeMIIepaTypam KOTOPBIX OTCYTCTBOBAJIH JIH-
TepaTypHbIC JaHHBIE, HAMU SKCTIIEPUMEHTAIHHO
onpeAeNeHbl KPUTUYSCKUE TEMIIEPATYPHI ITyTEM
HaOTIOICHUS NCYE3HOBEHUS U TIOSIBJICHUSI MEHHUC-
Ka B 3amasHbIX ammyiax. Kputudeckue temre-
patypbl 4-TBT u 1,3-numerun-5-TBb 6b111 pac-
YUTaHBI C UCTIOJIL30BAHUEM METOIa, OCHOBAHHO-
IO Ha MHJIEKCaX MOJIEKYIISIPHOM CBA3HOCTH Pan-
qya. JIaHHBIA pacyeTHBIN METO/1 TOKa3ajl XOPo-
IMe Pe3yAbTaThl IPOTHO3a KPUTHUECKUX TEMIIE-
paryp Ha OOJIBIITNX BEIOOPKaX OPTaHUYECKUX Be-
IIECTB Pa3IUYHBIX KJIACCOB.

P-T nanubie ObUTH OTIPENETIEHBI SKCIIEPH-
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MeHTaIbHO Ui (1,2,2-Tpumeruinponui)0eH30-
na, 3,5-qmuThT, 1,3-quThb, 1,4-nuThb, 1,3,5-
TpuThb ¢ ncrons3oBaHMEM MeETO/A IEPEHOCA
(temmneparypsl 10 393 K) u 30ynnomMeTpuyecKy.
Omnpenenenue AaBI€HUI HACBILIEHHOTO Iapa
METOZIOM IEPEHOCca IPOBOAUIIOCH HAa 000PYo-
BaHUU Kadeapsl PU3NYECKON XUMUHN YHUBEPCH-
tera I. Poctok (I'epmanusi) o pykoBOJACTBOM
C.I1. BepeBkuna B pamkax BblnosiHeHus: M.A.
HectepoBriM paboT 1o rpanty Hemenxoii ciryx-
ObI akaeMuueckux oomenos (JAA/).

Bcst coBOKYyTHOCTH COOCTBEHHBIX SKCIIEPHU-
MEHTAJIbHBIX U JIUTEPATYPHBIX JAHHBIX JJI5 KaXK-
JI0TO U3 COEAMHEHUN yKa3aHHOM Ipynibl Oblia
anmnpoKCUMHUPOBAHA YPAaBHEHUEM

InP=A+B/T+CInT+DT, (1),

¢buznueckuil cMbICI KOYPPHUIIMEHTOB KOTOPOTO
o6ocHoBaH A.H. KopHuiobsIM.

Koa¢dduuments! ypaBuenus (1) u paccuu-
TaHHbIE Ha OCHOBE alNPOKCUMAI1 HOpMaJIbHbIE
TeMIIepaTypbl KUTIEHNS IPUBOJAATCS B Ta0. 2.

Kpurnueckue naBieHus s BCeX COeUHE-
HUI 3aMEHEHbI d(PPEKTUBHBIMY 3HAYEHUAMH P_
. 110/100paHHBIMHU, [TPU MPUMEHEHUN K UMEIO-
mMcst HabopaM P-T' naHHbIX ypaBHEHUS AMO-
poy3a-YontoHa [2]. Pe3ynbrarsl nporao3uposa-
HUS JTaBJIIEHUI HACBIIIEHHOI'O Mapa Ha OCHOBE
[IPUBEICHHBIX TaHHBIX MPEICTaBIECHbI B Ta0. 3.

O4eBHUIHO, YTO TOJIBKO MPH JOCTATOYHOMN
TMOKOCTH KOPPEJSLUU U IPU COOTBETCTBUU €€
BHUJAa B3aUMOCBSI35IM THIIA “CBOMCTBO-CTPOECHUE
MOJIEKYJIbI”’ MOYKHO PACCUUTHIBATH HA yCIEX IPU
[IPOTHO3UPOBAHUHU JAABJICHUI TapOB METOIaMU,
OCHOBAHHBIMH Ha IPUHIIUIIE COOTBETCTBEHHBIX
COCTOSIHUM M HCHOJIb3YIOIUMH OJHOTHIIHBIE
YpaBHEHUS.

Pe3ynbraTel aHanu3a NaHHBIX, TPUBEIACH-
HBIX B Ta0J. 3, MOKA3bIBAIOT CIICIYIOIIEE.

['ubkocTh ypaBHenus (1) mocrarouna s
anmpokcumanuu P-T qanHbIX TpeTOyTHIIOEH30-
J10B B quanaszone nasienui ot S [1a no 100 xITa
— cpenHsisi aOCOMIOTHAS TTOTPEUTHOCTD aNMpPOK-
cuManuu st OOJNBIIMHCTBA BEIIECTB HE Ipe-
BbIAET 3 % OTH. ¥ TOJIBKO JIJIsi OJHOTO COEIU-
Henus (3,5-muTBT) mocruraer 7 % otH. mns
0071aCTH HU3KUX JaBIICHUM.

DKCcTHepUMEHTaJbHbIC U JINTEPATypHBIS
JTaHHBIC B3AaUMHO COTJIACOBAHBI.

MeTton AmOpoy3a-Yonrona [8] mo3BossieT
MIPOTHO3UPOBATh JIABJICHUS TMApOB TPETOYTHII-
6en3osioB B nuamnasone S I1a - 100 kITa ¢ Touno-
CTBIO COTTIOCTAaBUMOM C SKCIIEPUMEHTOM. MeTo-
nel JIu-Kecnepa u Punenst HeckobKo yCTynaroT
MeTony AmOpoy3a-YoiaToHa, OJTHAKO TaKke
00€eCTeunBarOT HEIJIOXOUW MPOTHO3.

Bce 310 cBUIETENBCTBYET O BEICOKOM A(h-
(heKTHBHOCTH METOJI0OB, OCHOBAHHBIX HA TIPUH-
M€ COOTBETCTBEHHBIX COCTOSIHUM, a TaKkKe
YKa3bIBa€T Ha TO, YTO MPUYMHOM 3HAYUMBIX
OTKJIOHEHHUW PAaCUETHBIX 3HAYEHU I TaBJICHU N
HACBIIIEHHOTO Tapa OT IKCIEPUMEHTA SIBJISI-
IOTCSI OMHUOKHA B MPOTHO3€ KPUTUUYECKUX Ta-
pameTrpoB. Takum 0O6pa3zom, OJHUM U3 OCHOB-
HBIX MMyTEH YIy4IIeHUS KaueCcTBa MpoTrHo3a P-
T nanHbIX siBNIsIeTCA pa3paboTKa BBICOKOA(-
(heKTUBHBIX METOJIOB TPOTHO3UPOBAHUS KPU-
THYECKUX TEMIEpaTyp, TaBICHUN U KPUTEPHU-
€B 1o100us.

PaboTa BrITIONTHEHA B paMKax aHAJTUTHYEC-
KOM BETOMCTBEHHOM 1I€JIEBOM MPOTpaMmsl “Pa3-
BUTHE HAYYHOT'O MOTEHIMAa BBICIIEH IIKOJIbI
(2006-2008 roasr), PHIT.2.1.1.1198.

Tabnuua 2. PeByJ'IbTaTbI nccnenoBaHnAa paBHoOBeCUA XUOKOCTb-Nnap

Coenunenue T, K Juanazon Kosd durmenTts! ypaBHeHUSA
JTaBIICHUH, [nP(bar)=A+B/T+CinT+DT (1)
ITa A B C D

TBb 442,298 | 70-199984 96,342628 | -9007,004811 | -13,071283 | 0,008292
(1,2,2- 479,41 36-287 5982,3498 -172658,734 | -1033,7921 | 1,607043
TPUMETHIIIPOIII)OEH30I1

4-TBT 465,57 21-254 -8523,0746 214050,6746 | 1502,6090 -2,5593
1,3-mumernn-5-Thb 480,21 11-37782 89,407242 | -9729,546751 [ -11,669546 | 0,006075
3,5-muTBT 509,460 | 15-103880 87,313933 | -10632,194280 | -10,916146 | 0,003163
1,3-muThb 497,198 | 7-104290 114,165036 | -10996,596958 | -15,591999 | 0,009604
1,4-muThb 510,51 379-138772 91,118644 | -10626,391315 | -11,613401 | 0,004160
1,3,5-tpuThb 527,306 | 76-103580 218,297976 | -16225,199672 | -31,956772 | 0,024243
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Ta6bnuua 3. Pe3ynbtathl NPOrHO3MPOBaHUS AaBMeHWI HacbILEHHOTO napa

T,K P, Pa % OTKJL.* TI0 ypaBHEHHAM ** T,K P, Pa % OTKI.* IO ypaBHEeHHAM**
I | o | m [ v I [ o [ m | v
TperOyTrnden3on
T,=442,298 [14], T.=648,70 K [15], P, .= 30,93 6ap, ®=0,360, o= 7,577
[13] [14]

278,1 69,71 35| 03] -56]| -05 375,6 13332 02| -1,5| 43| -34
281,7 88,5 0,1 3,1 -2,5 2,5 387,0 19998 01| -1,3] -35[ -28
283,0 9,1 | -14 14| 42 0,6 3954 26664 | 02| -1,6| -34| -2.8
286,9 129,0 0,8 34| -25 22 402,5 33331 04| 09| 24| -19
288,1 145,1 | -2,3 01] -56[ -1,2 408,4 39997 04| -08] 20| -1,6
291,7 181,2 0,8 3,0 -3,0 1,4 418,2 53329 05| 06| -14| -1,1
293,1 199,6 0,8 28| 31 1,1 426,2 66661 05| 04| -09[ -0,7
296,7 246,2 4,2 6,0 -0,1 4,0 433,1 79993 04| 03] -05] -04
298,1 2834 | -0,7 1,0 49| -1 438,5 93326 | 09| -14| -15| -14
303,1 375,1 3,6 50 -1,1 2,6 440,1 95992 03| 02| -0,1| -0,1
306,7 482,9 0,7 18] 41[ -07 441,2 98659 03| 01| -0,1| -0,1
308,2 519,7 2,5 36| 24 1,0 441,8 99992 03| -0,1 0,0 0,0
% oTH,*** 1,8 1,7 3,3 1,6 442,3 | 101325 03| -0,1 0,0 0,0
[14] 442,8 | 102658 03| -0,1 0,0 0,0
3239 1333 | -18| -1,6| -69| -44 443,31 103991 02| -0,1 0,1 0,0
337,6 2666 | -14] -19| -6,6| -4,6 444,41 106658 02| -0,1 0,1 0,1
346,2 4000 (| -12] -1,9| -62| -45 449,2 | 119990 0,1 0,0 0,3 0,3
352,7 5333 | -1,0| -19] -59| -44 453,6 | 133322 0,0 0,1 0,6 0,4
358,0 6666 | -08| -18] -55| -42 461,5 | 159987 | -0,2 0,3 0,9 0,7
3624 7999 | 06| -1,8] -53| -40 471,5] 199984 | -1,0 0,0 0,9 0,6
369,7 10666 | 04| -1,6| -48]| -3,7 % OTH,*** 0,5 1,1 24 1,8

(1,2,2-TpumeTnimpont ) 6eH301

T,=479.41 (no ypasuennto (1)), T.= 687,81 K (nannas pabota), P, .= 27,78 6ap, ©=0,417, o.=7,864

Jannas pabora

Jannas pabora

295,95 36,26 | -0,3 3.1 -1,0 6,1 313,35 13320 -0,6| -2,3| -7, -1,8
298,45 44,29 0,6 2,1 2,1 4,6 315,85 153,38 1,7 0,1 -4.9 0,3
300,95 5467 | -0,5| -04| -47 1,7 318,25 180,41 08| -0,6| -55| -0)5
303,45 65,61 05| 04| -48 1,4 320,75 214,71 09| 20| -69| -22
Ta6bnuua 3. Pe3ynbrartbl NPOrHO3MPOBaHUS OABMEHWIA HACbILLEHHOrO napa (NpoaormKeHne)
T,K P, Pa % otk * mo ypapaeauam** | T, K P, Pa % OTKJL,* 10 ypaBHEHHAM ™ *
I 11 111 IV I 11 111 IV
305,85 78,70 00| -14| -59 0,0 323,25 250,521 -0,9| -1,8| -68| -2,2
308,35 94,18 | -0,1 -18| 64| -07 325,75 287,39 06| -02| -53| -07
310,85 11293 | -09| -2,7| -74| -19 % oTH, ¥** 0,6 1,4 5,3 1,9
4-TpetOyTHITOIYONI
T,=465,57 [16], T.=668,41 (paccumntano), P, .= 26,75 6ap, o= 0,398, o= 7,768
[13]

2784 21,2 08| -1,5 -4.9 2,2 298.3 97,3 05| -0,7| -55| -0,1
283.4 31,8 -13| -1,2] -5,1 1,6 303,1 135,0 1,4| -0,1 521 -0,1
288,3 462 -0,6 | -0,1 -4.4 1,9 308,2 1968 | -3,0| -3,7| -86| -4,1
293.4 67,2 1,1 09| -3,8 2,1 313,2 254.4 0,6 2,7 -2,6 1,9
% oTH, *** 1.4 1,3 5,0 1,7
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Ta6nuua 3. PesynbTaTtbl NPOrHO3MPOBAHNA AaBMEHWI HacbILLEHHOro napa (NpoaomkeHne)

1,3-JlpmeTin-S-TpeTOy TWIILeH30M
T,=480,21 (1o ypasrenuio (1)), T=675,51 (paccurrano), P, ,qq= 24,84 6ap, 10,467, o.=8,114
[13] [4]
283,6 112 L15] 05| 42| 52 313,6 112 01 ,O| 46| 16

2883 169 02| -11] -53| 34| 3236 2150 03] 17| 4l 1,4

2934 254 08| 00| 47| 36| 3336 3% 01| 17 41| 06

298,1 365 09| 06| 44| 34| 3436 703 08| 11| 44| -04

303,3 5501 -1L1] -1,O| -62| 09| 3536 1191 0,7] 14] 39| 04

3084 813| -34| -29| -82| -1,7| 3632 188 01| 22| -28| 02

3132 107,71 L6 25| 32| 31 373,1 2971 03] 16| 29| 03

3182 151,0] L1| 24| 35| 25 383,1 45991 0,1 1,9 21| 0l

% orH, *** 1,3 14] 49| 30| 3931 6902 02| 18] -1, 00
[4] 403,0 10089 02| L6| -1,5] 00
273,7 47| -12| 48| -70| 34| 4131 144301 05| L7 09| 03

2836 15| -1 31| 67| 25| 429 20230] 01| 1] -1,1| 01

2935 256| 08| 01| 46| 36| 4329 2789 01| 06| -10| 03

303,5 5491 08| 10| 44| 28| 4429 37782 03] 02| -1,0] -05

% orH,*** 04| 16| 33 1,0
3,5-lumpetOyTrTronyor
T;=509,460 (10 ypaBrenuto (1)), T=695,48 (anHas padota), P .= 20,89 6ap, w= 0,556, o= 8,541
[13] Jlannast pabota

3089 1541 71| 51| 09| 99| 45612 | 24888| 01| 01| 21| -12

3139 26| 78] 64| 00| 101| 456,14 24893| 01| 00| -21] -12

3187 3291 59| 50| -L6| 78| 46250 30112 00| O1] -19| -1,2

3334 900 78| 80| 08| 87| 46252| 30115 O1]| 01| -1.9] -L1

3383 126,71 53| 57| -14] 59| 46252 30115( 01| -01] -19| -L1

%0 OTH, *** 68| 60| 09| 85| 46798 35237 01| 01| -1,6| -10

JlanHast pabora 46798 | 35237 01| 01| -1,6] -10

308,25 167 -6,1| -78|-13,1| -36| 47254 40018 01| 00| -14| -09

310,65 193] 21| 37| 93| 03| 47254 40017 01| 00| -14| -09

313,35 237 -1,5] 28| 87| 07| 47254 40017 02| 00| -14] 09

315,45 288 | 52| 63| -120] -33| 47806 4649 02| 00| -1,I| 07

317,95 3401 3,1 40]-100| -13| 47805 46498| 02| 00| -12| -07

320,45 404 -19| 27| 88| -03| 47805| 46503| 02| 00| -12] 07

323,05 9,1 27| 32| 95| -13| 48273 52541 03| 03| 08| 04

325,55 584 25| 29| 92| -12| 4873 52650f 02| 01] -1,0| -06

327,95 691 27| 29| 92| -1,6| 48,73 52654 O1| 00| -10| -06

330,55 81,01 09| 09| -7,5] 01| 4873 52660| 01| 00] -1,0| -0,6

333,05 9%,6| -1,7| -1,7] -82| -09| 48,76| 52687 02| 01| -10| -06

335,55 1131 -1,2| -10| -7,6] 05| 4877 52700f 02| 01] -1,0| -06

338,15 1302 15| L8| -50] 21| 48757 5967 01| 01| 08| 0,5
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Ta6nuua 3. PesynbTaTtbl NPOrHO3UMPOBAHNA AaBMEHWI HAacbILLEHHOro napa (NpoaomkeHne)

T,K P, Pa % otki.* mo ypaBHeHusimM** | T, K P, Pa % oTkI.* mo ypaBHeHUsAM* *
I 11 111 3% I 11 11 3%
340,65 154,9 0,0 04| -63 0,4 | 487,57 59671 0,1 00| -08] -0,5
343,05 1773 1,4 1,9 49 1,7 | 487,58 59687 0,1 00| -08] -0,5
345,55 206,7 1,4 1,9 48 1,5]| 487,56 59652 0,1 00| -08] -0,5
348,1 2475 -1,3| 0,7 -73] -1,3| 487,56 59652 0,1 00| -08] -0,5
350,45 284,5| -14| 0,7 -72] -1,5| 491,67 66201 0,1 01| -0,6| -04
353,05 327,7| -04 03] -62] -0,6| 491,68 66206 0,1 01| -0,6| -04
355,65 374,3 1,1 1,9 47 0,8 | 491,67 66190 0,1 01| -0,6| -04
358,15 4358 | -0,1 0,7| -58] -0,5| 495,53 72828 0,1 02| -0,5] -03
% oTH,*** 1,9 2,4 7,9 1,2 | 495,53 72828 0,1 02| -0,5] -03
JlanHas pabota 495,53 72832 0,1 02| -0,5] -03
379,62 1318 0,4 1,2 45| -0,6] 49550 72783 0,1 02| -0,5] -03
379,86 1338 0,0 09| 48] -1,0| 498,98 79213 0,0 02| -04] -03
380,13 1358 | -0,2 0,6 -50] -1,2| 498,99 79219 0,0 02| -04] -02
393,09 2478 | -0,6 0,1 | -50] -1,9| 498,98 79212 0,0 02| -04] -03
393,16 2483 | 0,5 02| 49| -1,8| 503,36 87925 0,0 03| -02] -0,1
393,19 2483 | -04 03| 48] -1,6| 503,36 87923 0,0 03| -02] -0,1
393,25 2488 | 0,3 04| 47| -1,6| 503,36 87927 0,0 03] -02] -0,1
410,81 5179 | -0,2 02| -40] -1,6| 50571 92906 | -0,1 03] -0,1] -0,1
410,83 5184 | -0,2 02| -40] -1,6| 505,72 92907 0,0 03] -0,1] -0,1
410,85 5189 | -0,2 02| -40] -1,6| 50571 92910 | -0,1 03] -0,1] -0,1
402,75 3746 | -0,5 0,1 | 45| -1,9| 508,08 98172 | -0,1 03] -0,1 0,0
402,76 3746 | -0,5 01| 45| -1,8| 508,09 98177 | -0,1 0,3 0,0 0,0
402,77 3746 | -0,4 0,1 45| -1,8| 508,06 98133 | -0,1 03] -0,1 0,0
410,74 5173 | -0,3 0,1 -41] -1,8| 508,07 98132 | -0,1 0,3 0,0 0,0
410,74 5173 | -0,3 0,1 -41] -1,8| 509,94 | 102448 | -0,1 0,3 0,0 0,0
428,48 10046 | -0,1 0,0 -33] -1,6| 509,93 | 102444 -0,2 0,3 0,0 0,0
428,47 10046 | -0,1 0,0 -33] -1,6| 509,93 | 102445 -0,2 0,3 0,0 0,0
428,47 10046 | -0,1 00| -33] -1,6| 510,56 | 103873 | -0,1 0,3 0,1 0,0
439,99 14940 | -0,1 | -0,2] -29] -1,6| 510,55| 103880 | -0,2 0,3 0,0 0,0
440,00 14940 -0,1 | -0,1] -29] -1,6| 510,56 | 103878 | -0,1 0,3 0,1 0,0
440,00 14940 | -0,1] -0,1] -29] -1,6| 510,55| 103880 | -0,2 0,3 0,0 0,0
449,13 20062 00| -0,1] -25| -1,4] 449,20 20095 00| 01| 24| -13
449,13 20062 00| -0,1] -24] -1,4| 449,21 20095 0,1 00| 24| -13
449,14 20062 00| -0,1] 24| -1,4[ 449,22 20099 0,1 00| -24] -1,3
449,13 20067 00| -0,1] -255| -1,4] 509,38 | 101130 | -0,1 0,3 0,0 0,0
449,15 20066 00| -0,1] 24| -1,3] 509,38 | 101139] -0,1 0,3 0,0 0,0
456,13 24889 00| -0,1] -2,1| -1,2] 509,38 | 101148 | -0,1 0,3 0,0 0,0
456,13 24888 0,1 -0,1] -2,1] -1,2 % oTH,*** 0,1 0,2 1,7 0,8

1,3-AutpeTOyTnadeH3oa

Tp=497,198 (mo ypasuenmio (1)), T.= 687,62 K (nannas padota), P. 4= 21,46 6ap, ®=0,490, a.= 8,230
[13] Jannas pabora

2883 7,2 1,1 0,9 -3,6 7,0 | 46223 42328 0,0 -0,2 -1,5 -1,0
293,1 11,2 -1,5 -1,6 -6,5 32| 470,32 52567 0,0 -0,2 -1,1 -0,8
2979 16,5 -0,4 -0,4 -5.7 3,5 470,33 52567 0,0 -0,2 -1,1 -0,8
303,2 24,5 2,6 2,6 -3,3 5,6 | 470,34 52553 0,1 -0,1 -1,0 -0,7
308,1 37,5 2.7 -2,6 -8.4 -0,6 | 470,34 52572 0,1 -0,1 -1,1 -0,7
3134 52,9 1,7 1,8 -4.5 3,1 476,05 60917 0,0 -0,1 -0,8 -0,6
3180 74,5 -0,1 0,1 -6,3 0,8 | 476,05 60922 0,0 -0,1 -0,9 -0,6
3229 1079 -3,7 -3,5 -9.7 3.4 476,06 60926 0,0 -0,1 -0,8 -0,6
328.0 1422 2,0 2,3 -4.4 1,9 | 476,06 60930 0,0 -0,1 -0,8 -0,6
333,1 1970 1,6 1,8 -4.8 1,1 476,04 60895 0,0 -0,1 -0,8 -0,6

% OTH,*** 1,6 1,8 5,7 3,0 481,82 481,82 0,0 -0,1 -0,6 -0,4
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Ta6nuua 3. PesynbTaTtbl NPOrHO3MPOBAHNA AaBMEHWI HAcbILLEHHOro napa (NpoaomkKeHne)

T,K P, Pa % otki.* mo ypasHenmsim** | T, K P, Pa % oTKI.* Mo ypaBHeHUSIM**
I | o [ m [ v I il 11 v
JlanHas pabota 481,82 70374 0,0 00| -06] -04

412,72 8889 -02| -0,5| -39| -23| 481,83 70374 0,1 00| 0,6 -0/4

412,74 8889 | -0,1 04| 39| -2,2| 481,83 70374 0,1 00| 0,6 -0/4

412,75 8894 | -0,1 05 -39 -22| 48731 80415 0,0 0,1 -04| -03

412,77 8899 | -0,1 05 -39 -22| 48731 80415 0,0 0,1 -04 | -03

430,57 16435 | -0,1 -0,5| -3,0| -1,9]| 48731 80415 0,0 0,1 -04| -03

430,58 16435 00| -04] -30] -1,8| 487,30 80413 0,0 00| 04| -03

430,58 16435 00| -04] -30] -1,8] 492,25 90399 0,0 0,1 -02 | -0,2

430,58 16440 | -0,1 -0,5 | -3,0| -1,9] 49227 90394 0,0 02] -0,1 -0,1

438,25 21004 00| -04] -2,6| -1,7| 492,26 90391 0,0 0,1 -02| -0,

438,25 21004 00| 041 -2,6| -1,7] 492,25 90396 0,0 0,1 -02 | -0,2

438,26 21003 00| 04] -2,6| -1,6| 492,25 90391 0,0 0,1 -0,2| -0,1

450,99 30832 00| 03] -2,0] -1,3] 496,76 | 100313 0,0 0,2 0,0 0,0

450,99 30836 00| 03] -2,0] -1,3] 496,76 | 100303 0,0 0,2 0,0 0,0

450,99 30836 00| 03] -2,0] -1,3] 496,76 | 100308 0,0 0,2 0,0 0,0

462,22 42313 00| 02] -14] -1,0| 498,46 104292 | -0,1 0,2 0,0 0,0

462,22 42313 00| 02] -14] -1,0| 498,47 104282 0,0 0,2 0,1 0,0

462,22 42313 00| 02] -14] -1,0] 498,45 104290 | -0,1 0,2 0,0 0,0

% oTH,*** 0,1 0,2 1,3 0,8

1,4-InTpeTOyTHIOCH30I

Ty,=510,51[1], T,=702,86 (nannas pabora), P, 4= 21,29 6ap, o= 0,511, o= 8,338

JanHas pabora [4]

354,15 379,3 04| 02] -6,5| -1,5| 423,22 8561 -0,5| -1,3| 48] -31

356,45 425,7 1,7 1,0 -53 -0,4 433,2 12118 | -0,5] -1,3 42| 2,8

358,95 487,7 1,7 1,1 -4,6 | -04 | 443,15 16767| -03| -10| -35] -23

361,75 574,2 05| 02 -38] -1,8| 453,07 22829 -04] -09] -3,0| -2,

364,25 653,7 0,7 0,0] -34] -1,7| 463,11 30596 | -0,2| -0,6 | -23] -1,6

366,45 723,1 2,1 1,31 -3,0] -04 % oTH,*** 1,3] 2,0 6,1 3,6
372,05 939,9 4,3 3,51 -25 1,5 [14]

374,15 1035,9 4,9 4,1 -2,1 2,1 | 389,357 2220 0,8 -14| -6,5] -35
376,45 1171,0 3,8 30| -1,7 0,9 | 406,028 4452 0,5 -10] -53] -3,0
379,75 1375,7 3,4 26| -13 0,5 | 418,751 7245 -0,2] -09] 46| -2,7

381,75 1507,1 3,7 28| -0,9 0,7 | 429,836 10735 -0,1| -0,7| -3,8| -23

366,55 715,8 3,7 29| -0,5 1,1 | 436,869 13602 0,1 -05] -34] -2,0

369,15 805,7 5,2 44| -0,1 2,5 | 443,827 17049 02| -05] -30] -1,8

383,25 1646,9 1,7 0,8 0,2 -1,2| 450,800 21174 02| 03] -25] -1,6

% orH,*** 2,7 2,0 2,6 1,2 | 459,600 27535 02| -02] -2,1 -1,3
[4] 467,443 34444 02| 02| -1,7] -1

353,6 380 29| 35| 96| -47] 476,458 44049 0,2 -0,1 -1,3 | -0,8
363,65 660 | -33| -40([ -99| -56| 485,845 56254 0,1 -0,1 -09 | -0,6
373,63 1103 -39 47| -10,2| -6,5]| 495,673 71729 0,1 0,1 -0,5| -04

383,38 1733 28| -3,6| -88] -56] 506,652 92824 0,0 02| -0,1 -0,1

393,29 2615 02| 0,6 -5,6| -2,7| 517,492 | 118231 0,0 0,3 0,2 0,1

403,34 4012 -0,5| -14] -58]| -34 % oTH,*** 0,4 0,5 2,6 1,5

413,38 5933 -0,2] -1,1 50 ] -3,0

1,3,5-TputperOyTHIOeH3011

T,=527,306 (o ypasuenuto (1)), T=700,48 (nannas pabdora), P. .= 17,34 6ap, o= 0,626, a.= 8,882

Jannas paboTa Jannas pabota

358,95 2039 -14 02| -72] -03] 448,13 11687 03] 20| -54| -37

361,35 229,2 1,4 28| 4.8 2,1 468,86 22592 02| -16| -40] -3,0

363,45 257,7 2,3 33| -42 2,5| 468,92 22597 04| -15] -39] -2,8

365,15 288.8 0,8 1,6 | -5,7 0,7 | 468,93 22617 03] -1,5] -39] -29
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Ta6nuua 3. Pe3synbTathl NPOrHO3MPOBaHUSA [aBMEHWUI HACbILLEHHOro napa (OKOHYaHWe)

T, K P, Pa % oTK1.* o ypaBHeHusM** | T, K P, Pa % OTKJI.* o ypaBHeHUAM**
I 11 111 v I 11 111 v
367,45 325,7 2,1 2,7 -47 1,6 | 468,97 22637 04| -1,5] 39| -2,8
370,15 380,1 2,0 23] -50 1,1 | 480,69 31765 04| -1,1| -30] -23
372,65 435,4 2,4 24| -48 1,1 | 480,72 31794 04| -1,1| -30] -23
374,95 4944 2,3 2,1 -5,0 0,6 | 480,67 31755 04| -1,1| -30] -23
377,35 567,1 1,6 1,1 -5,9 1 -0,5] 480,68 31755 04| -1,1| -30] -23
379,55 631,7 2,5 1,81 -5,1 0,2 | 490,87 41948 03| -0,8] 24| -1,8
382,65 738,7 3,0 20| 47 0,3 ] 490,87 41957 03| -0,8] 24| -1,8
352,15 131,1 0,1 2,8 -49 2,9 | 490,88 41947 03| -0,8] -23| -1,8
354,45 1544 -1,6 0,7 -6,8 0,5 ] 499,67 52658 03] -04] -1,7] -13
356,65 176,6 | -1,2 0,7 | -6,7 0,4 499,66 52668 03] -0,5] -1,7] -1,3
359,15 202,9 0,3 19| -5,6 1,4 | 499,67 52683 03] -0,5] -1,7] -1,3
362,05 240,7 0,7 2,0 5,5 1,2 | 505,17 60468 02| 03] -14] -1,1
% otH,*** 1,6 1,9 5,4 1,1 | 505,17 60471 02| 03] -09] -1,1
[4] 505,18 60465 02| 03] -14] -1,1
343,53 76 | -2,1 22| 5,5 3,1 | 505,14 60404 02| 03| -14] -1,1
363,48 272 30| 20| -91] -28] 511,39 71296 | -1,2] -1,5| 24| -22
373,57 479 ( 20| 22| 90| -3,5| 511,36 71285 | -1,3| -1,5| 24| -22
383,03 796 | 25| 35| 99| -51] 511,37 71276 | -1,3] -1,5| 24| -22
392,95 1286 | -1,3] -28| -89 47| 517,04 80307 0,1 0,1 | -0,6| -0,5
397,93 1629 | -14| 32| -90| -51| 517,05 80306 0,1 02| -0,6| -0,5
397,94 1632 | -1,5] -34| 91| -53] 517,03 80310 0,1 0,1 | -0,7] -0,5
402,93 2067 | 24| 44| 98| -63| 522725 90490 0,1 03| -03] -0,2
412,87 3163 | -1,8] -4,1 9,11 -6,0] 52220 90403 0,0 03| -03] -0,3
422,84 4699 | -08| -33| -7.8| -52| 52220 90383 0,1 03| -03]| -0,2
432,81 6861 | -05]| -3,0| -7,1 | 49| 52220 90368 0,1 04| -0,3] -02
442,79 9772 -0,1] -25| -6,1| -43] 522,18 90329 0,1 04| -0,3] -0,2
452,76 137771 -0,7| -3,0| -6,0| -46] 526,67 99655 0,3 0,8 0,2 0,2
462,7 18825 | -03 | -23| 49| -3,7| 526,56 99664 0,0 0,5 0,0 0,0
% oTH,*** 1,4 3,0 7,9 4,6 | 52830 | 103567 0,0 0,6 0,1 0,0
Jannas pabora 528,31 103577 0,0 0,6 0,1 0,1
447,92 11607 03] -2,1 -5,4 1 -3,7| 528,31 103580 0,0 0,6 0,1 0,1
447,99 11627 04| 20| -53| -37 % otH,*** 0,4 0,9 2,0 1,6
448,08 11672 03] -2,1 5,41 =37

*% OTKHa:(Ppacqu'Pakcn,)/Pakcn,‘100;

** BeraucieHo mo ypaBHeHusM: I - Tabn 2, II - AmOpoy3a-Yonrona [2], III - JIu-Kecnepa

[7], IV - Punens [7],
*** CpenHee aOCOJIOTHOE OTKJIOHEHHE, % OTH,
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STUDY AND PREDICTION OF ALKYLBENZENES’ VAPOUR PRESSURES

© 2006 I.A. Nesterov, T.N. Nesterova, A.G. Nazmutdinov, N.N. Vodenkova

Samara State Technical University

The predictive abilities of some methods based upon the corresponding states principle were analized
using the range of 44 alkylbenzenes with substituents of different structure and different degree of aromatic
ring screening. On the basis of literal and self-obtained experimental data on saturated vapour pressures
and critical temperatures it was shown that those methods were highly effective if one had the precise

data on critical parameters.
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