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Элементный линейный эмпирический метод (ЭЛЭМ) позволяет устанавливать высокие корреляции между значениями двух измеряемых физико-химических величин X и Y, обрабатывая зависимости вида
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где a и b – постоянные коэффициенты в рамках одной группы органических соединений, объединенных наличием существенного элемента постоянной структуры в молекуле любого соединения группы. gi – стехиометрический коэффициент  i-го атома в брутто формуле органического соединения, Xi и Yi - значения эмпирических коэффициентов i-го атома в молекуле соединения.

Ранее метод был успешно использован для расчета 395 значений proton affinity по величинам молекулярного объема органических соединений [1], а также для расчета 192 значений констант ионизации 24 NH-кислот в 8 растворителях по сольватохромному параметру Димрота-Райхардта и молекулярному объему растворителей [2]. Метод применен для обработки широкой базы 249 значений констант ионизации водных растворов 249 органических соединений разнообразного строения: фенолов, NH-кислот, производных бензойной кислоты, одно- и двухосновных карбоновых кислот. Для этого использовали упрощенное уравнение (1):
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где pKa и V – значения константы ионизации и молекулярного объема органического соединения. Достигнутая средняя погрешность расчетов не превышает 3,5 %, максимальная – ниже 9,9 % [3]. По полученным эмпирическим коэффициентам рассчитаны значения pKa 22 соединений, данные по которым в литературе не найдены. В настоящее время производится измерение спектрофотометрическим методом предсказанных значений констант с целью установить корректность применения ЭЛЭМ для решения поставленных задач.
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