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Для органических соединений важным источником информации о внутри- и межмолекулярных взаимодействиях служит газо-жидкостная хроматография. На основе индексов Ковача выполняется прогноз энтальпий сорбции соединений на неполярной стационарной фазе в допущении модели атермального раствора для линейных алканов.

Исследованы моно- и ди-алкибифенилы (АБФ) с заместителями С1-С5, моно-АБФ с заместителями С5-С10 и моно-алкилдифенилоксиды (АДФО) с заместителями С1-С5. Вещества синтезированы алкилированием бифенила или дифенилоксида различными алкилирующими агентами. Продукты смесей идентифицированы по масс-спектрам и различию в химическом поведении при алкилировании.

Индексы Ковача [1] при 423, 433, 443 и 453 К определены в условиях: для моно-, ди-АБФ и моно- АДФО с заместителями С1-С5 – фаза SE-30; для моно-АБФ с заместителями С5-С10 – фаза OV-101. Выполнен расчет энтальпий сорбции [2] исследуемых веществ при 373 и 433 К.

Энтальпии испарения алканов при 373 и 433 К, вычислены на основе всего массива накопленных к настоящему времени экспериментальных Р-Т данных или методом, основанном на индексах молекулярной связности Рандича. Стандартные значения энтальпий сорбции линейных алканов приняты равными их стандартным энтальпиям испарения.

На основе полученных значений энтальпий сорбции и энтальпий испарения сорбатов вычислены избыточные энтальпии сорбции соединений при интересующей температуре и бесконечном разбавлении сорбата стационарной фазой.
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