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ЕКВІВАЛЕНТНА ДОВЖИНА КЛАСТЕРУ ЯК ПАРАМЕТР РЕЧОВИНИ  

 

Трегубова Ф.Д., НУЦЗУ 

НК – Трегубов Д.Г., к.т.н., доц., НУЦЗУ 
 

Одним з напрямків з’ясування особливостей макромолекулярної будови речовини є 
пошук взаємозв’язку між її кластерною будовою та певними властивостями. Найпростіше у 
якості критерію такого впливу обрати характерні температури фазових переходів. Попередні 
дослідження показали, що більш чутливим показником для цього є температура плавлення 
речовини (tпл) [1]. 

Проаналізовано нелінійність tпл вуглеводнів з nC = 1–15: алканів, алкенів, алкінів, 
циклоалканів. Спрогнозовано кластерну будову речовини. Враховано, що tпл повинна 
корелювати або з еквівалентною довжиною карбонового ланцюга у кластері nCекв (як при 
розрахунку температури самоспалахування) [2] або з еквівалентною молекулярною масою 
кластера. Таке моделювання виявило наявність кластерів з різним координаційним числом 
від 2 до 7 (від димерів до гептамерів).  

Для н-алканів прийнято, що метан та етан є гексамером та тримером, інші – 
димерами, а кластеризація відбувається лінійно; для «непарних» алканів, крім метану та 
пропану, прийнято кластеризацію через положення «2», що зменшує довжину кластеру на 
«1» та tпл. Відсутність коливань tпл для алкенів передбачає принципово однакову будову 
кластерів (крім етену та пропену – тетраметр та лінійний димер): димер з «накладанням» 
частини довжини молекул, що зменшує еквівалентну довжину та tпл; ступінчастість для tпл 
визначається різною мірою «накладання» (довші молекули мають більше «накладання»). 
Для алкінів прийнято (крім етіну та пропіну – гепта- та тетрамери), що кластеризація 
відбувається по місцю «2», «3» або «4» залежно від довжини та «парності-непарності» 
молекул: «непарні» мають однакову довжину з відповідними алканами, а парні – коротші. 
Для циклоалканів прийнято лінійні кластери від три- до гексамерів (довжина кластеру 
обирається між геометрично кінцевими карбонами за довшим боком циклу відносно місць 
кластеризації). Отримані залежності для nCекв аналогічні залежностям для tпл. 

 

  
а)  температури плавлення                 б) еквівалентна довжина кластерів 

Рис. 6. Подібність довідкових значень tпл вуглеводнів до розрахованих nCекв 
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