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Органические производные трехкоординированного атома азота занимают особое место среди других классов органических соединений, так как проявляют целый спектр практически полезных свойств. Однако как следует из литературы, термохимия сгорания этого класса соединений изучена далеко не в полной мере.

Экспериментальное определение энтальпий сгорания органических соединений, особенно содержащих в своем составе атом азота с различной степенью координации, может быть затруднено в силу наличия целого ряда причин. В настоящем исследовании для вычисления энтальпий сгорания азоторганических соединений была использована методика расчетов, детально описанная в работах [1, 2]. Был применен многопараметровый аддитивный метод групповых вкладов по атомам, с учетом их ближайшего атомарного окружения, который, как уже ранее отмечалось [1], имеет целый ряд преимуществ по сравнению с другими методами расчета энтальпий сгорания органических соединений.
Таким образом, были рассчитаны энтальпии сгорания около ста пятидесяти азоторганических соединений самых различных классов: первичных, вторичных и третичных алифатических аминов, ароматических аминов; первичных, вторичных и третичных алифатических амидов карбоновых кислот; нитросоединений; гидразинов; производных пиридина, пиримидина, пиразина; производных пиррола и имидазола. При анализе полученных результатов наблюдается хорошее соответствие между экспериментальными и расчетными значениями энтальпий сгорания. Для большого числа азоторганических соединений термохимические характеристики получены впервые.
Используемая методика вычислений может быть использована далее для расчета энтальпий сгорания азоторганических соединений других классов.
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