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П.Н. Крылов
 
ЭНЕРГИИ РАЗРЫВА СВЯЗИ В АЛКАНАХ И
 ИХ АНАЛОГАХ

Руководитель Ю.Г. Папулов
Тверской государственный университет
Кафедра физической химии

Разработка теории и методов расчета свойств веществ на основе сведений о строении молекул – фундаментальная научная задача химии. 
Экспериментальные сведения по энергиям разрыва связей скудны и порой разноречивы. 
Целью настоящей работы является – проведение анализа энергии разрыва связи в алканах и их аналогах.
Для достижения поставленной цели в работе решались следующие задачи:
1. Оценка и анализ экспериментальных данных по энергиям разрыва связи в исследуемых соединениях.
2. Построение расчётных схем и проведение численных расчетов, 
3. Построение и анализ графических зависимостей “энергия разрыва связи  – степень замещения”.
В работе применялись – феноменологические методы,  основывающиеся  на концепции попарных и более сложных взаимодействий атомов в молекуле. 
В результате проделанной работы были проанализированы графические зависимости “энергия разрыва связи  – степень замещения” в исследуемых соединениях. Найдено, что они в общем случае нелинейны, однако линии замещения на одну и ту же группу симбатны между собой. 
Данные зависимости  позволяют графическим путем получить недостающие значения свойств.
Также в работе были выявлены отдельные закономерности, связывающие энергию разрыва связи со строением исследуемых соединений.
В результате проделанной работы проведена оценка состояния численных данных по энергиям разрыва связи в алканах и их аналогах, разобраны расчётные схемы и выведены рабочие формулы по которым проведены численные расчёты, согласующиеся с экспериментом, получены новые данные.
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