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Одним из нерешенных вопросов в теоретических основах процессов алкилирования бензолов разветвленными алкилирующими агентами является преобладание вторичных структур над третичными в условиях достижения равновесия. Фактический материал по данному вопросу недостаточен и противоречив.

Для установления общих закономерностей структурной и позиционной изомеризации разветвленных ароматических соединений нами изучено равновесие взаимных превращений 1,1- и 1,2-(диметилпропил)-бензолов, -толуолов, -ксилолов, -фенолов в широком температурном диапазоне с варьированием природы и концентрации катализатора. Анализ – ГЖХ, идентификация компонентов смесей – специальным химическим экспериментом и хромато-масс-спектрометрически.

Экспериментально установлено пяти-шестикратное равновесное преобладание 1,2-диметилпропилзамещенных бензолов над их 1,1-диметилпропилпроизводными аналогами. Рекомендованы условия селективного получения (1,1-диметилпропил)-, (1,2-диметилпропил)- и (2,2-диметилпропил)-бензолов.

Показано, что класс алкилфенолов (АФ) не является исключением из выявленных для бензолов закономерностей. Преобладание третичных структур над вторичными в случае АФ обусловлено спецификой катализа при относительно «мягких» условиях эксперимента. Рекомендованы условия селективного получения третичных пентилфенолов с сохранением существующих технологий, реализованных для третбутилфенолов.

Выполнен термодинамический анализ алкилирования бензолов и фенолов разветвеленными алкилирующими агентами. Предложен подход к прогнозированию термодинамических свойств соединений рассмотренных классов.

