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Лактоны – гетероциклические соединения, широко используемые в химическом производстве. Нами были найдены термодинамические свойства (
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, S(, Cp) лактонов с размером цикла n от 4 до 8 атомов в диапазоне 298-1500 К с учетом ангармонизма энергетических уровней. Энтропия (S°) для n = 4 и 5 получена методом потока через давления пара и энтальпию испарения.

Оптимизация строения лактонов от оксациклобутан-2-она до оксациклооктан-2-она проведена методом B3LYP/6-311++G(3df,3pd) с помощью программы Gaussian 03 в базисе шаровых функций (6d, 10f). Сделан конформационный анализ. Для всех конформеров соединений были найдены: полная электронная энергия (Еtotal), гармонические ((harm) и ангармонические частоты ((anharm); (anharm были вычислены в рамках колебательной теории возмущений второго порядка в квартичном силовом поле (VTP2 QFF). Также были рассчитаны диагональные элементы матрицы ангармоничности 
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, и число колебательных уровней nmax каждой моды.

Колебательные составляющие статистических сумм каждого конформера в ангармоническом приближении (жесткий ротатор-ангармонический осциллятор) были вычислены посредством суммирования энергий уровней 
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Для всех веществ были вычислены температурные зависимости мольных долей конформеров, и с учетом оптической изомерии найдены величины энтропии, теплоемкости и температурные сдвиги в интервале 298-1500 К. Исходя из полученных экспериментальных энтальпий образования при Т = 298 К (
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), были скорректированы температуронезависимые составляющие 
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 и, принимая во внимание мольные доли конформеров, найдены энтальпии образования 
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 и свободные энергии 
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 циклических лактонов при температурах от 298 до 1500 К.
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