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Аннотация. Приближѐнным методом по средним энергиям разрыва связей рассчитаны тепло-

ты образования первых представителей рядов органических соединений с ошибкой 2-13 %. 
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Abstract. The heats of formation of the first representatives of the series of organic compounds with 

an error of 2-13 % were calculated by an approximate method using the average bond breaking ener-

gies. 
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Для практического осуществления любого химического производства 

необходимо выполнить термодинамические расчѐты изобарно-изотермического 

потенциала и тепловых эффектов основных и побочных реакций. Расчѐт теп-

ловых эффектов химических реакций не составит труда при наличии справоч-

ных данных по теплотам образования или сгорания реагентов и продуктов ре-

акций. В случае отсутствия доступной справочной информации прибегают к 

приближѐнному расчѐту. Примером такого подхода являются методы, основан-

ные на эмпирических закономерностях [1]: метод поправок, метод по средним 

энергиям связей, метод по теплотам сгорания с привлечением термических ха-

рактеристик отдельных групп атомов и связей. Целью данного этапа работы 

явился анализ возможности расчѐта тепловых эффектов химических реакций 

по энергиям связей с участием первых представителей рядов алифатических 

углеводородов, спиртов, аминов, галогенпроизводных углеводородов.  

В справочной литературе [1-5] приведены несколько рядов средних энер-

гий связей для органических соединений, энергий диссоциации двухатомных и 

многоатомных соединений с образованием атомов и радикалов. Разброс между 

данными разных источников по средним энергиям связей может составлять бо-

лее 80 кДж/моль (таблица 1). Использование метода разрыва связей в большей 

степени оправдано для алифатических углеводородов и спиртов [1]. В таблице 

2 представлены результаты приближѐнного расчѐта теплот реакций с исполь-

зованием данных по энергиям разрыва связей (последний столбец таблицы 1).  
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Таблица 1 
Средние энергии (Е) разрыва связей и теплота (Q) атомизации графита  

Параметр, 
кДж/моль 

Спр-ник 
[2, 3] 

По Мелвин-
Хьюзу [4] 

По Коттрел-
лу [4] 

По Полингу – 
Сыркину [4] 

Принятые 
в расчѐте 

ЕC–H 413 413,0 378,6 357,98 396,0 

ЕN–H 391 385,0 352,7 348,5 381,0 

ЕO–H 463 438,0 – – 450,5 

ЕC–C 346 331,8 277,0 262,30 344,0 

ЕC–O 358 333,1 322,6 314,0 344,5 

ЕC–N 305 275,7 232,2 323,8 297,0 

ЕC–Cl 339 318,0 – 293,0 328,0 

Qгр – 669 577 523 669 

Таблица 2 
Теплоты образования органических веществ по средним энергиям связей 

№ Уравнение реакции 
ΔHо

r,298, кДж/моль 

расчет табл. [5] 

1 
)(22)(2)(232 ггггр OHCHHOCHOHC   –381,5 –389 

2 
)(22)(2)(2)(2 2/12/12/52 гггггр OHCHClCHClOHC   –258,8 – 

3 
)(22)(2)(222 ггггр ClCHClCHClHC   –136,0 –130* 

4 
)(23)(2)(2 2/132 ггггр OHCHCHOHC   –230,3 –235 

5 
)(23)(2)(2 2/12/52 ггггр ClCHCHClHC   –107,6 –112 

6 
)(33)(232
гггр CHCHHC   –79,1 –85 

7 
)(323)(243
гггр CHCHCHHC   –111,8 –104 

8 
)(23)(2)(2 2/12/5
ггггр NHCHNHC   –20,0 –23 

9   )(23)(2)(2 2/12/72 ггггр NHCHNHC   –20,7 –19 

10   )(33)(2)(2 2/12/93 ггггр NCHNHC   –21,4 –24 
 

Сравнение вычисленных теплот образования органических соединений 

с табличными значениями даѐт отклонение по абсолютной величине до 10 

кДж/моль. Относительная ошибка результатов лежит в интервале 2-13 %. 
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