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ÑÂßÇÜ ÏÎÊÀÇÀÒÅËÅÉ ÏÎÆÀÐÍÎÉ ÎÏÀÑÍÎÑÒÈ
Ñ ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÌ ÑÒÐÎÅÍÈÅÌ. XVIII. ÀËÊÈËÜÍÛÅ
ÏÐÎÈÇÂÎÄÍÛÅ ÀÌÈÍÎÌÅÒÀÍÎËÀ

Ïðîâåäåíî QSPR-èññëåäîâàíèå â ðÿäó àëêèëüíûõ ïðîèçâîäíûõ àìèíîìåòàíîëà. Ïîêàçàíà âîç-
ìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ ïðàâèëà óãëåðîäíîé öåïè äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ èõ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ
è ïîæàðîîïàñíûõ ñâîéñòâ. Ïîëó÷åíû ýìïèðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ òåïëîò
ïàðîîáðàçîâàíèÿ è îáðàçîâàíèÿ (Íïàð, Íîáð), êðèòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ (Ðêð), êðèòè÷åñêîé òåìïå-
ðàòóðû (Òêð) òåìïåðàòóð êèïåíèÿ è âñïûøêè (Òêèï, Òâñï) è êîíöåíòðàöèîííûõ ïðåäåëîâ âîñïëà-
ìåíåíèÿ (Ñí, Ñâ) îò ÷èñëà àòîìîâ óãëåðîäà (NC): Hïàð = 1,55NC + 37,95 (2 � NC � 6 – 1-é òèï);
Hîáð = 20,92NC + 167,83 (2 � NÑ � 11); Pêð = 0,34NC

2 – 8,82NÑ + 77,98 (2 � NC � 11); Têð = 16,21NÑ +
+ 538,2 (2 � NÑ � 11); Têèï = 0,81NC

2+ 34,39NÑ + 347,19 (2 � NÑ � 11); Òâñï = 0,34N
Ñ
2+ 17,08NÑ +

+ 279,98 (2 � NÑ � 11); Ñí = 0,07N
Ñ
2 – 0,89NÑ + 3,91 (2 � NÑ � 11); Ñâ = 0,57NC

2 – 7,77NC + 33,6
(2 � NÑ � 11). Äëÿ ñðàâíèòåëüíîãî àíàëèçà âûïîëíåíû ðàñ÷åòû ïî ìåòîäàì ACD/Labs, HSPiP,
ChemBioOffice 2012 è ÃÎÑÒ 12.1.044–89*.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àìèíîìåòàíîë; ïîêàçàòåëü; òåìïåðàòóðà âñïûøêè; çàâèñèìîñòü; ïðîãíîç;
õåìîèíôîðìàòèêà.

Èññëåäîâàíèÿ QSPR (Quantitative Structure — Pro-

perty Relationship) — îäíî èç íàïðàâëåíèé õåìîèí-

ôîðìàòèêè, â êîòîðîì óñòàíàâëèâàåòñÿ êîëè÷åñò-

âåííàÿ âçàèìîñâÿçü ìåæäó ñòðîåíèåì è ñâîéñòâîì

õèìè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðî-

äîëæåíî QSPR-èçó÷åíèå àìèíîñïèðòîâ [1] è â êà-

÷åñòâå îáúåêòà èññëåäîâàíèÿ âûáðàíû àëêèëïðî-

èçâîäíûå àìèíîìåòàíîëà. Ïî ñïîñîáó óâåëè÷åíèÿ

óãëåðîäíîé öåïè ìîëåêóëû çà ñ÷åò àëêèëüíûõ çàìå-

ñòèòåëåé R1 è R2 ìîæíî âûäåëèòü äâà òèïà ïðîèç-

âîäíûõ àìèíîìåòàíîëà (ðèñ. 1).

Ðàíåå ïðè QSPR-èññëåäîâàíèè àëêèë- è äèàë-

êèëáåíçîëîâ [2] íàìè èñïîëüçîâàëñÿ ïðèåì èçìåíå-

íèÿ òî÷êè îòñ÷åòà, êîòîðûé çàêëþ÷àëñÿ â òîì, ÷òî

â êà÷åñòâå “ôóíêöèîíàëüíîé” ãðóïïû ðàññìàòðèâà-

ëèñü íå àëêèëüíûå ðàäèêàëû, à áåíçîëüíîå êîëüöî.

Áëàãîäàðÿ ýòîìó ïîäõîäó ñòàëî âîçìîæíî ðàññìàò-

ðèâàòü äèàëêèëáåíçîëû êàê àëêàíû ñ îäíîé ôóíêöè-

îíàëüíîé ãðóïïîé. Â íàñòîÿùåì èññëåäîâàíèè òàê-

æå èñïîëüçîâàí äàííûé ïðèåì. Â êà÷åñòâå óñëîâ-

íîé ôóíêöèîíàëüíîé ãðóïïû Ô âûáðàí ôðàãìåíò

H2N–C–OH (ñì. ðèñ. 1). Ìåòîä îïðåäåëåíèÿ îñíîâ-

íîé (ÎÓÖ) è óñëîâíîé (ÓÓÖ) óãëåðîäíûõ öåïåé äëÿ

ñîåäèíåíèé 1-ãî òèïà àíàëîãè÷åí ñïîñîáó íàõîæäå-

íèÿ ÎÓÖ è ÓÓÖ â ñïèðòàõ, àëüäåãèäàõ, êàðáîíîâûõ

êèñëîòàõ, àëêèëìåðêàïòàíàõ, íèòðîàëêàíàõ, ãàëî-

ãåíàëêàíàõ è àëêèëàìèíàõ [3–10]. Ïðè ýòîì �-ýô-

ôåêò àëêèëüíîé ãðóïïû, õàðàêòåðíûé äëÿ ñïèðòîâ è

íèòðîàëêàíîâ [3, 6], íå ïðîÿâëÿåòñÿ. Â ïðîèçâîäíûõ

àìèíîìåòàíîëà 2-ãî òèïà ÎÓÖ è ÓÓÖ âû÷èñëÿþòñÿ

òàê æå, êàê â ïðîñòûõ ýôèðàõ è òèîýôèðàõ [11, 12].

© Àëåêñååâ Ñ. Ã., Êîøåëåâ À. Þ., Áàðáèí Í. Ì., 2015

Ðèñ. 1. Òèïû ïðîèçâîäíûõ àìèíîìåòàíîëà
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Ñîåäèíåíèå Íïàð,

êÄæ
ìîëü

Íîáð,

êÄæ
ìîëü

Ðêð, àòì

Òåìïåðàòóðà, Ê ÊÏÂ, % (îá.)

R1 R2 Íîìåð
(ÓÓÖ)

Òêð Òêèï Òâñï Ñí Ñâ

CH3 Í 1
(1)

41,1ð

41,1
208,3p

209,7
62,9p

61,7
550p

554
387ð

410
p

409
p

406
p

381

296ð

330
p

330ð

297

2,4p

2,3
2,4

20,9p

20,3

C2H5 Í (2) 42,5p

42,6
42,6

229,0p

230,6
229,0

54,2p

54,6
55,1

573p

571
572

400ð

432
p

429
p

427
p

413
410

303
ð

334
p

338ð

313
313

1,8p

1,7
1,9
1,9

14,9p

15,4
16,2

CH(CH3)2 Í 3
(2,5)

43,2ð

43,4
43,3

254,9p

241,1
239,3

47,8p

51,3
50,8

580p

579
584

406
ð

455
p

444
p

430
p

428
421

307
ð

349
p

342ð

321
322

1,4p

1,7
1,6

11,5p

13,4
13,2

C3H7 Í 2
(3)

44,2p

44,2
44,2

249,6p

251,5
249,7

47,3p

48,1
47,9

594p

587
594

415
p

455
p

456
p

444
p

443
432

313
p

346
p

348ð

328
328

1,4p

1,3
1,5
1,5

11,5p

11,6
12,2

C(CH3)3 Í (3) 44,3p

44,2
44,2

279,0p

251,5
249,7

42,6p

48,1
47,9

596p

587
594

417
p

475
p

450
p

430
p

444
p

443
432

314
p

336
p

350ð

328
328

1,5
1,5

11,6
12,2

ÑÍ(ÑÍ3)Ñ2Í5 Í (3,5) 44,9
45,0

275,5p

262,0
260,0

42,0p

40,2p

45,2
44,4

601p

613p

595
605

478
p

461p

462p

458
452

351
p

372ð

336
336

1,3
1,3

10,2
10,5

ÑÍ2ÑÍ(ÑÍ3)2 Í (3,5) 44,9
45,0

262,0
260,0

45,2
44,4

595
605

478
p

469
p

450p

458
452

365
p

379ð

336
336

1,3
1,3

10,2
10,5

C4H9 Í (4) 45,7
45,8

270,3p

272,4
270,3

41,5p

42,4
42,3

615p

603
605

478
p

448
p

464p

474
p

472
466

360
p

381ð

343
343

1,2
1,2

9,0
9,4

CH(CH3)C3H7 Í (4,5) 46,5
46,6

296,2p

282,9
280,6

37,2p

39,8
39,4

620p

611
612

501
p

481
p

470
p

486
483

365
p

385ð

350
351

1,1
1,1

8,1
8,4

CH2CH(CH3)C2H5 Í (4,5) 47,2p

46,5
46,6

296,2p

282,9
280,6

37,2p

39,8
39,4

620p

611
612

501
p

456
p

470
p

469
p

486
483

329
p

368
p

383ð

350
351

1,1
1,1

8,1
8,4

Òàáëèöà 1. Ñïðàâî÷íûå è ðàñ÷åòíûå ôèçèêî-õèìè÷åñêèå è ïîæàðîîïàñíûå ñâîéñòâà äèçàìåùåííûõ àìèíîìåòàíîëîâ



ISSN 0869-7493 ÏÎÆÀÐÎÂÇÐÛÂÎÁÅÇÎÏÀÑÍÎÑÒÜ 2015 ÒÎÌ 24 ¹ 238

ÏÎÆÀÐÎÂÇÐÛÂÎÎÏÀÑÍÎÑÒÜ ÂÅÙÅÑÒÂ È ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂ

Ñîåäèíåíèå Íïàð,

êÄæ
ìîëü

Íîáð,

êÄæ
ìîëü

Ðêð, àòì

Òåìïåðàòóðà, Ê ÊÏÂ, % (îá.)

R1 R2 Íîìåð
(ÓÓÖ)

Òêð Òêèï Òâñï Ñí Ñâ

(CH2)2CH(CH3)2 Í (4,5) 46,5
46,6

296,2p

282,9
280,6

37,2p

39,8
39,4

620p

611
612

501
p

478
p

472
p

486
483

365
p

386ð

350
351

1,1
1,1

8,1
8,4

C5H11 Í (5) 47,3 290,9p

293,4
292,7

36,8p

37,3
37,4

633
p

619
625

501p

484
p

482
p

499
498

376
p

405ð

357
357

1,1
1,0

7,5
8,1

CH3 CH3 13
(2)

41,3ð

42,6
232,4p

230,6
229,0

55,2p

54,6
55,1

552
p

571
572

389
ð

430
p

425
p

400
p

413
410

297
ð

320
p

358ð

313
313

1,8p

1,9
1,9

14,9p
15,4
16,2

C2H5 CH3 14
(3)

43,2ð

44,2
253,1p

251,5
253,1

48,0p

48,1
47,9

575
p

587
585

406
ð

453
p

430
p

423
p

443
432

307
ð

330p

373ð

328
328

1,4p

1,5
1,5

11,5p

11,6
12,2

CH(CH3)2 CH3 15
(3,5)

45,0 279,0p

262,0
263,4

42,6p

45,2
44,4

582p

595
595

475
p

443
p

427
p

458
452

335p

388ð

336
336

1,1p

1,3
1,3

9,4p

10,2
10,5

C2H5 C2H5 16
(4)

45,8 273,7p

272,4
273,8

42,1p

42,4
42,3

596p

603
605

475p

442
p

443
p

472
466

342p

388ð

343
343

1,1p

1,2
1,2

9,4p

9,0
9,4

C3H7 CH3 17
(4)

45,8 273,7p

272,4
273,8

42,1p

42,4
42,3

596p

603
605

475p

443
p

438
p

472
466

345p

388ð

343
343

1,1p

1,2
1,2

9,4p

9,0
9,4

CH(CH3)2 C2H5 18
(4,5)

46,6 299,6p

282,9
284,1

37,7p

39,8
39,4

602p

611
606

498
p

468
p

446
p

457
p

486
487

348p

403ð

350
351

1,0p

1,1
1,1

7,3p

8,1
8,4

ÑÍ2CH(CH3)2 ÑÍ3 19
(4,5)

46,6 299,6p

282,9
284,1

37,7p

39,8
39,4

602p

611
606

498
p

451
p

447
p

486
487

351p

403ð

350
351

1,1
1,1

8,1
8,4

CH(CH3)Ñ2Í5 ÑÍ3 20
(4,5)

46,6 282,9
284,1

39,8
39,4

611
606

474
p

446
p

486
487

351p

388ð

350
351

1,1
1,1

8,1
8,4

CH(CH3)2 CH(CH3)2 21
(5)

325,6p

293,4
294,4

34,0p

37,3
37,4

608p

619
615

520
p

446
p

472
p

499
498

356p

418ð

357
357

0,9p

1,1
1,0

6,8p

7,5
8,1

Ïðîäîëæåíèå òàáë. 1
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Ñîåäèíåíèå Íïàð,

êÄæ
ìîëü

Íîáð,

êÄæ
ìîëü

Ðêð, àòì

Òåìïåðàòóðà, Ê ÊÏÂ, % (îá.)

R1 R2 Íîìåð
(ÓÓÖ)

Òêð Òêèï Òâñï Ñí Ñâ

C3H7 C2H5 22
(5)

294,4p

293,4
294,4

37,3p

37,3
37,4

616p

619
615

498p

451
p

457
p

456
p

499
498

356p

403ð

357
357

1,0p

1,1
1,0

7,3p

7,5
8,1

Ñ4Í9 ÑÍ3 23
(5)

294,4p

293,4
294,4

37,3p

37,3
37,4

616p

619
615

498p

459
p

455
p

499
498

403ð

357
357

1,1
1,0

7,5
8,1

CH(CH3)2 C3H7 24
(5,5)

320,3p

303,8
304,7

33,6p

35,0
35,3

622p

627
625

521p

459
p

470
p

512
510

360
p

419ð

364
363

0,9p

1,1
0,95

6,8p

7,2
7,1

ÑÍ2CH(CH3)2 C2H5 25
(5,5)

320,3p

303,8
304,7

33,6p

35,0
35,3

622p

627
625

521p

468
p

512
510

363p

419ð

364
363

1,1
0,95

7,2
7,1

(ÑÍ2)2CH(CH3)2 ÑÍ3 26
(5,5)

320,3p

303,8
304,7

33,6p

35,0
35,3

622p

627
625

521p

468
p

512
510

367
p

419ð

364
363

1,1
0,95

7,2
7,1

CH(CH3)Ñ2Í5 C2H5 27
(5,5)

320,3p

303,8
304,7

33,6p

35,0
35,3

622p

627
625

521p

487
p

512
510

363p

419ð

364
363

1,1
0,95

7,2
7,1

ÑÍ2CH(CH3)Ñ2Í5 ÑÍ3 28
(5,5)

320,3p

303,8
304,7

33,6p

35,0
35,3

622p

627
625

521p

487
p

512
510

367
p

419ð

364
363

1,1
0,95

7,2
7,1

C3H7 C3H7 29
(6)

315,0p

314,3
315,0

33,3p

32,9
33,6

634p

636
635

521p

471
p

524
521

369p

419ð

370
370

0,9p

1,1
1,15

6,8p

7,1
7,6

Ñ4Í9 Ñ2Í5 30
(6)

315,0p

314,3
315,0

33,3p

32,9
33,6

635p

636
635

521p

476
p

524
521

371p

419ð

370
370

1,1
1,15

7,1
7,6

Ñ5Í11 ÑÍ3 31
(6)

315,0p

314,3
315,0

33,3p

32,9
33,6

635p

636
635

521p

476
p

524
521

376
p

419ð

370
370

1,1
1,15

7,1
7,6

Ñ4Í9 Ñ3Í7 32
(7)

335,6p

335,2
335,7

29,9p

29,2
30,1

653p

652
652

544p

489
p

548
544

384p

434ð

383
409

1,3
1,35

7,9
8,4

Ñ5Í11 Ñ2Í5 33
(7)

335,6p

335,2
335,7

29,9p

29,2
30,1

653p

652
652

544p

496
p

548
544

387
p

434ð

383
409

1,3
1,35

7,9
8,4

Ñ6Í13 ÑÍ3 34
(7)

335,6p

335,2
335,7

29,9p

29,2
30,1

653p

652
652

544p

496
p

548
544

393
p

434ð

383
409

1,3
1,35

7,9
8,4

Ïðîäîëæåíèå òàáë. 1
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Ñîåäèíåíèå Íïàð,

êÄæ
ìîëü

Íîáð,

êÄæ
ìîëü

Ðêð, àòì

Òåìïåðàòóðà, Ê ÊÏÂ, % (îá.)

R1 R2 Íîìåð
(ÓÓÖ)

Òêð Òêèï Òâñï Ñí Ñâ

Ñ4Í9 Ñ4Í9 35

(8)
356,3p

356,1
356,3

26,9p

26,1
27,1

669p

668
669

567p

495
p

571
567

449ð

395
424

1,6
1,65

9,8
10,4

Ñ5Í11 Ñ3Í7 36

(8)
356,3p

356,1
356,3

26,9p

26,1
27,1

669p

668
669

567p

509
p

571
567

449ð

395
424

1,6
1,65

9,8
10,4

Ñ6Í13 Ñ2Í5 37

(8)
356,3p

356,1
356,3

26,9p

26,1
27,1

669p

668
669

567p

517
p

571
567

449ð

395
424

1,6
1,65

9,8
10,4

Ñ7Í15 ÑÍ3 38

(8)
356,3p

356,1
356,3

26,9p

26,1
27,1

669p

668
669

567p

517
p

571
567

449ð

395
424

1,6
1,65

9,8
10,4

Ñ5Í11 Ñ4Í9 39

(9)
376,9p

377,0
377,0

24,4p

23,8
24,6

685p

684
684

590p

513
p

591
590

465ð

406
465

2,0
2,1

12,9
13,4

Ñ6Í13 Ñ3Í7 40

(9)
376,9p

377,0
377,0

24,4p

23,8
24,6

685p

684
684

590p

532
p

591
590

465ð

406
465

2,0
2,1

12,9
13,4

Ñ7Í15 Ñ2Í5 41

(9)
376,9p

377,0
377,0

24,4p

23,8
24,6

685p

684
684

590p

538
p

591
590

465ð

406
465

2,0
2,1

12,9
13,4

Ñ8Í17 ÑÍ3 42

(9)
376,9p

377,0
377,0

24,4p

23,8
24,6

685p

684
684

590p

538
p

591
590

465ð

406
465

2,0
2,1

12,9
13,4

Ñ5Í11 Ñ5Í11 43

(10)
397,6p

398,0
22,3p

22,1
699p

700,3
613p

530
p

610

480ð

417
2,6 17,1

Ñ6Í13 Ñ4Í9 44

(10)
397,6p

398,0
22,3p

22,1
699p

700,3
613p

530
p

610

480ð

417
2,6 17,1

Ñ7Í15 Ñ3Í7 45

(10)
397,6p

398,0
22,3p

22,1
699p

700,3
613p

530
p

610

480ð

417
2,6 17,1

Ñ8Í17 Ñ2Í5 46

(10)
397,6p

398,0
22,3p

22,1
699p

700,3
613p

559
p

610

480ð

417
2,6 17,1

Ñ9Í19 ÑÍ3 47

(10)
397,6p

398,0
22,3p

22,1
699p

700,3
613p

559
p

610

480ð

417
2,6 17,1

Ï ð è ì å ÷ à í è ÿ :

1. Ñèìâîëîì “ð” îáîçíà÷åíû äàííûå, ðàññ÷èòàííûå ñ ïîìîùüþ èçâåñòíûõ ìåòîäîâ èëè âçÿòûå èç ñïðàâî÷íîé ëèòåðàòóðû.

2. Êóðñèâîì âûäåëåíû çíà÷åíèÿ, ïðåäñêàçàííûå ïî ôîðìóëàì (1)–(8), êóðñèâîì ñ ïîä÷åðêèâàíèåì — ïî ïðàâèëó óãëå-

ðîäíîé öåïè.

3. Æèðíûì øðèôòîì âûäåëåíû ñîìíèòåëüíûå çíà÷åíèÿ, êîòîðûå íå ó÷èòûâàëèñü ïðè âûâîäå óðàâíåíèé (1)–(8).

Îêîí÷àíèå òàáë. 1
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Îòëè÷èå àìèíîìåòàíîëîâ 2-ãî òèïà îò êåòîíîâ è

ñëîæíûõ ýôèðîâ [13–16] çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â

íàñòîÿùåì ñëó÷àå àòîì óãëåðîäà ôóíêöèîíàëüíîé

ãðóïïû Ô (H2N–C–OH) ïðè ðàñ÷åòå ÎÓÖ è ÓÓÖ

íå ó÷èòûâàåòñÿ. Ïðèìåðû îïðåäåëåíèÿ ÎÓÖ è ÓÓÖ

àìèíîìåòàíîëîâ 1-ãî è 2-ãî òèïîâ ïðåäñòàâëåíû

íà ðèñ. 2, íà êîòîðîì ÎÓÖ âûäåëåíà ïðÿìîóãîëüíè-

êîì, à áîêîâûå çàìåñòèòåëè — îâàëîì.

Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ëèòåðàòóðíûå [3–7] è ðàñ-

÷åòíûå çíà÷åíèÿ ïîêàçàòåëåé ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ è

ïîæàðîîïàñíûõ ñâîéñòâ ïðîèçâîäíûõ àìèíîìåòà-

íîëà, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ èçâåñòíûõ ìåòîäîâ

ACD�Labs, HSPiP (âåðñèÿ 4), ChemBioOffice 2012

è ÃÎÑÒ 12.1.044–89* [8–11]. Â ðåçóëüòàòå îáðàáîò-

êè ýòèõ äàííûõ âûâåäåíû ýìïèðè÷åñêèå óðàâíåíèÿ

(1)–(8) äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ òåïëîò îáðàçîâàíèÿ Íîáð

è ïàðîîáðàçîâàíèÿ Íïàð, êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû

Òêð, êðèòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ Ðêð, òåìïåðàòóð êèïåíèÿ

Òêèï è âñïûøêè Òâñï, êîíöåíòðàöèîííûõ ïðåäåëîâ

âîñïëàìåíåíèÿ — íèæíåãî Ñí è âåðõíåãî Ñâ (òàáë. 2).

Ïðîãíîçû ñâîéñòâ äèçàìåùåííûõ àìèíîìåòàíî-

ëîâ ïî ôîðìóëàì (1)–(8) (ñì. òàáë. 2) è ïðàâèëó óã-

ëåðîäíîé öåïè [1–16] äàþò óäîâëåòâîðèòåëüíûå ðå-

çóëüòàòû.

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî â ðåçóëüòàòå ïðîâå-

äåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðåäëîæåíû ýìïèðè÷åñêèå

óðàâíåíèÿ, ïîçâîëÿþùèå ïðîãíîçèðîâàòü ôèçèêî-

õèìè÷åñêèå è ïîæàðîîïàñíûå ñâîéñòâà ïðîèçâîä-

íûõ àìèíîìåòàíîëà; ïðîäåìîíñòðèðîâàíî äåéñòâèå

ïðàâèëà óãëåðîäíîé öåïè è ñâîéñòâà ôóíêöèîíàëü-

íûõ ãðóïï äëÿ ïîäîáíûõ ñîåäèíåíèé, à òàêæå ïðî-

âåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ðàñ÷åòíûõ çíà÷åíèé,

ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ èçâåñòíûõ ïðîãðàììíûõ

êîìïëåêñîâ.
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ÎÓÖ = ÓÓÖ = 1

1

ÎÓÖ = ÓÓÖ = 3

2

ÎÓÖ = 2; ÓÓÖ = ÎÓÖ + 
CH3
= 2 + 0,5 = 2,5

3

ÎÓÖ = ÓÓÖ = 2 + 1 = 3

4

ÎÓÖ = 2 + 2 = 4; ÓÓÖ = ÎÓÖ + 
CH3
= 4 + 0,5 = 4,5

5

Ðèñ. 2. Ïðèìåðû îïðåäåëåíèÿ ÎÓÖ è ÓÓÖ â ïðîèçâîäíûõ àìèíîìåòàíîëà 1-ãî è 2-ãî òèïîâ: 
ÑÍ3
— âêëàä áîêîâîãî ìåòèëü-

íîãî çàìåñòèòåëÿ

Ïîêàçàòåëü Óðàâíåíèå Íîìåð r2 Îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ

Íïàð, êÄæ�ìîëü Hïàð = 1,55NC + 37,95 1 0,9969 2 � NC � 6 (òîëüêî äëÿ 1-ãî òèïà)
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Ðêð, àòì P N Nêð C C� � �0 34 8 82 77 982, , , 3 0,9982 2 � NC � 11

Òêð, Ê Òêð = 16,21NÑ + 538,2 4 0,9923 2 � NC � 11

Òêèï, Ê Ò N Nêèï Ñ Ñ� � �0 81 34 39 347 192, , , 5 0,9918 2 � NC � 11

Òâñï, Ê Ò N Nâñï Ñ
2
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Ñâ, % (îá.) Ñ N Nâ C
2

C� � �0 57 7 77 33 6, , , 8 0,9917 2 � NC � 11

Òàáëèöà 2. Óðàâíåíèÿ äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ è ïîæàðîîïàñíûõ ñâîéñòâ ïðîèçâîäíûõ àìèíîìåòàíîëà
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ABSTRACT

It is performed QSPR research in number of alkyl derivatives aminoethanol. It is shown possibility

of applying the carbon rule for prediction physicochemical and fire-dangerous properties of

aminoalcohols. Empirical relationships for prediction heat of vaporization (Hv), heat of formation

(Hf), critical pressure (Pc), critical temperature (Tc), boiling point and flash point, lower and upper

flammability limits (LFL, UFL) are found depending on number of carbon atoms (NC):

Hv = 1,55NC + 37,95 (2 � NC � 6 — 1st type); Hf = 20,92NC + 167,83 (2 � NÑ � 11); Pc = 0,34NC
2 –

– 8,82NÑ + 77,98 (2 � NC � 11); Tc = 16,21NÑ + 538,2 (2 � NÑ � 11); TB = 0,81NC
2 + 34,39NÑ +

+ 347,19 (2 � NÑ � 11); FP = 0,34NÑ
2 + 17,08NÑ + 279,98 (2 � NÑ � 11); LFL = 0,07NÑ

2 – 0,89NÑ +

+ 3,91 (2 � NÑ � 11); UFL = 0,57NC
2 – 7,77NC + 33,6 (2 � NÑ � 11). Flash point values of alkyl

derivatives aminoethanol calculated by the ACD�Labs, HSPiP, ChemBioOffice 2012, Interstate

standard 12.1.044–89* method.

Keywords: aminoethanol; indicator; flash point; dependence; predict; chemoinformatics.
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