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Одним из перспективных классов биологически активных веществ являются флавоноиды и их производные, которые представляют научный и практический интерес для медицины, пищевой и легкой промышленности. У ряда синтезированных и природных флавоноидов выявлены противоопухолевые активности [1]. Широкая биологическая активность флавоноидов определяется наличием в их структуре реактивных гидроксильных и карбонильных групп. 
Исследования природных полифенолов послужили основой для создания целой области фармацевтической промышленности. Следует отметить, что для направленного синтеза, для стандартизации и сертификации лекарственных веществ на их основе, а также для выявления взаимосвязи структурных и энергетических характеристик необходимо знание их термохимических и термодинамических свойств. В связи с вышеизложенными в данной работе приведены результаты расчета термодинамических свойств ряда флавоноидов и их производных: пеуцеданина С15Н14О4 (I), оксима техтохризина С16H13O4N (II), оксима пиноцембрина С15H13O4N (III), гидразона пиностробина C16H16N2O3 (IV). 
	
[image: image1.emf]O O

H

3

CO

O


I

	
[image: image2.emf]O H

3

CO

OH NOH


II

	
[image: image3.emf]OH

OH

O

NOH


III


	
[image: image4.emf]O

OH N

H

3

CO

NH

2


IV


Приближенными методами [2] рассчитаны энтальпии сгорания, усредненные значения которых равны для (I) -7759, для (II) -8113, для (III) -7644 и для (IV) -8413 кДж/моль. Исходя из реакций:
С15Н14О4(ж.) + 16,5О2(г.) = 15СО2(г.) + 7Н2О(ж.) ( (Н0сгор.,
С16Н13О4N(ж.) + 17,25О2(г.) = 16СО29(г.) + 6,5Н2О(ж.) + 1/2N2(г.) ( (Н0сгор.,
С15H13O4N(ж.) + 16,25О2(г.) = 15СО2(г.) + 6,5Н2О(ж.) + 1/2N2(г.) ( (Н0сгор.,
C16H16N2O3(ж.) + 18,5О2(г.) = 16СО2(г.) + 8Н2О(ж.) + N2(г.) ( (Н0сгор..
вычислили (fH0(298,15) жидких (I), (II), (III) и (IV), равные соответственно -149,36; -46,0; -121,6 и -175,2 кДж/моль. Далее по эмпирическому уравнению [3], вычислили (Н0пл. (I), (II), (III) и (IV), равные соответственно 51,1; 75,6; 75,6 и 73,0 кДж/моль. Далее по уравнениям:

(fH0(298,15)С15Н14О4(тв.) = (fH0(298,15)С15Н14О4(ж.) ( (Н0пл.,
(fH0(298,15)С16Н13О4N(тв.) = (fH0(298,15)С16Н13О4N(ж.) ( (Н0пл.,
(fH0(298,15)С15H13O4N(тв.) = (fH0(298,15)С15H13O4N(ж.) ( (Н0пл.,
(fH0(298,15)C16H16N2O3(тв.) = (fH0(298,15)C16H16N2O3(ж.) ( (Н0пл.
вычислены (fH0(298,15) кристаллических модификаций (I), (II), (III) и (IV), равные соответственно -200,4; -121,6; -197,2 и -248,2 кДж/моль.
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