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Энтальпия образования является важной фундаментальной характеристикой химического соединения. Прогресс вычислительных методов позволяет рассчитывать энтальпии образования небольших соединений с точностью до 4 кДж/моль [1]. Тем не менее, методы высокой точности недоступны для расчета средних и больших органических молекул. В связи с этим, наблюдается потребность в методике, которая позволяла бы рассчитывать энтальпию образования соединения с малой погрешностью и приемлемыми вычислительными затратами. Решением этой проблемы может стать метод гомодесмических реакций (ГДР), однако такую реакцию можно подобрать не для каждого соединения. Более универсальным является метод изодесмических реакций (ИДР). Основным изъяном ИДР является меньшая по сравнению с ГДР точность  расчета. В настоящей работе предлагается следующий способ компенсации этого недостатка ИДР:

(1) Молекула (R) представляется в вида графа, в котором вершинам соответствуют названия атомов, а ребрам – порядки связей;
(2) Находятся все возможные связные подграфы (Pi), которые представляют собой фрагменты R, с условием, что для Pi  известна экспериментальная энтальпия образования;
(3) Формулируются N изодесмических реакций с продуктами Pi и реагентами вида AHy и AHkBHl;
(4) Для каждой сформулированной реакции из (3) применяется метод ИДР и рассчитывается энтальпия образования R с использованием достаточно простого квантово-химического метода для расчета энергий участников реакции.
Таким образом, мы получаем массив данных, для анализа которого можно применять аппарат математической статистики. К примеру, перспективным представляется изучение зависимости «Тепловой эффект ИДР –  погрешность определения энтальпии образования R». Использование такого подхода позволит более точно рассчитать энтальпию образования заданного R.
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