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Важной задачей в химии биологически активных соединений является прогнозирование физико-химических свойств новых веществ и их производных. В последнее время интенсивно развивается термодинамика аналогичных соединений, т.к. они являются действующими веществами многих лекарственных препаратов и для их направленного синтеза необходимо знание их основных термохимических характеристик.
В данной работе приведены результаты расчета энтальпийных характеристик: стандартных энтальпий сгорания, образования, теплот плавления ряда модифицированных производных природного алкалоида гармина C13H12N2O, обладающих широким спектром биологической активности (табл.). Расчеты были проведены на основании цикла Гесса с применением известных приближенных методов расчета (Н0сгор и (Н0пл.
Энтальпийные характеристики производных гармина
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	 жид.сост.
	твер. сост.

	1
	Бис-гидрат бис-[N(2)-гарминий] сульфат
	14194
	715,5
	620,0
	1335,0

	2
	Ди (о-карборано-1, 2-диметил) борат гарминий
	15639
	1703
	13654
	15357

	3
	Тозилат 2- гидроксигарминий
	10773
	219,1
	250,0
	469,1

	4
	Изотиоцианат гармина
	7574
	81,4
	88,0
	169,3

	5
	п-толуолсульфонат-2-гидрогармина
	10986
	162,5
	37,2
	199,7

	6
	N-оксид 2-карбоксибензоил-гармин
	11035
	158,2
	1802
	1960

	7
	Гидроксисульфат гармина
	7029
	126,2
	382,3
	508,5


