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ПРЕДИСЛОВИЕ

В настоящее время термодинамические расчеты являются обще-
принятым и существенным элементом многих химических исследо-
ваний. Помимо эффективной роли таких расчетов при изучении
реакционной способности соединений с молекулами различной
структуры, особенно важна роль термодинамических расчетов при
поисках путей промышленного синтеза технически важных веществ.
Здесь термодинамический расчет позволяет выбрать наиболее обе-
щающий из многих возможных путей синтеза данного продукта
из различных исходных веществ, а также оценить относительную
роль параллельных реакций, протекающих при использовании того
или иного пути. Конечно, остаются кинетические затруднения,
неподвластные термодинамике. Эти затруднения можно надеяться
преодолеть подбором селективных катализаторов.

На пути использования термодинамических расчетов перед
химиком-органиком нередко встает трудность освоения методов
термодинамического расчета и нахождения исходных данных. Важно
также уметь оценить необходимые величины на основе имеющихся
данных для сходных веществ с использованием закономерностей,
связывающих термодинамические свойства химических соединений
с их составом и структурой.

Советский читатель, встречающийся в своей научной деятельности
с указанными проблемами, имеет в своем распоряжении несколько цен-
ных руководств — справочных изданий, например книгу А. А. Введен-
ского «Термодинамические расчеты нефтехимических процессов»
(Гостоптехиздат, Л., 1960) и книгу В. В. Коробова и А. В. Фроста
«Свободные энергии органических соединений» (Изд-во моек. отд. ВХО
им. Д. И. Менделеева, М., 1949). В обширном труде под руковод-
ством М. Д. Тиличеева «Физико-химические свойства индивидуальных
углеводородов» (выпуски 1—5, Гостоптехиздат, Л., 1951—1954) соб-
раны и обработаны термодинамические данные для многих углеводо-
родов. Важной проблеме оценки физико-химических свойств соеди-
нений по данным о свойствах других родственных соединений
посвящена книга М. X. Карапетьянца «Методы сравнительного рас-
чета физико-химических свойств» (изд-во «Наука», М., 1965) и книга
В. А. Киреева «Методы практических расчетов в термодинамике
химических реакций» (изд-во «Химия», М., 1970).
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Новая предлагаемая советскому читателю книга Сталла, Вестрама
и Зинке удачно удовлетворяет требованиям химика-органика и пред-
ставляет собой нечто вроде энциклопедии химической термодинамики
для химика-органика. В этой книге в краткой и четкой форме изла-
гаются основы химической термодинамики и приводятся методы
расчета основных термодинамических величин, в том числе и стати-
стические методы. Даны примеры расчета выходов при наличии ряда
параллельных реакций. Изложены в самой общей форме основы
экспериментальной калориметрии. Очень полезны сведения об эмпири-
ческих приемах расчетов не известных в литературе данных на
основе разложения термодинамических величин по валентным связям
и по групповым вкладам с примерами и таблицами вкладов.

Однако самая ценная часть этой книги — обширная и система-
тическая сводка термодинамических данных, охватывающая впер-
вые всю литературу до января 1966 г., а также полная библиография.
Таким образом, пользуясь этой книгой, химик-органик может осво-
ить методы термодинамического расчета, провести эти расчеты
на основе имеющегося в книге цифрового материала и попытаться
оценить отсутствующие в справочной части данные для интересую-
щих его соединений.

Эта в высшей степени полезная книга будет надежным помощни-
ком во многих исследованиях, особенно при широких поисках
путей синтеза и способов использования полученных соединений.

Я. Герасимов

ИЗ ПРЕДИСЛОВИЯ К АНГЛИЙСКОМУ ИЗДАНИЮ

Критическая оценка опубликованных данных с целью составле-
ния таблиц значений физических и термодинамических свойств
химических веществ представляет собой конечный результат экспе-
риментальной термодинамики, важный для решения практических
промышленных проблем. До 1939 г. сводные таблицы, применявшиеся
для практических целей, составлялись, как правило, отдельными
исследователями. В последнее время систематическая работа по сос-
тавлению термодинамических таблиц осуществляется в нескольких
научных центрах. Такими центрами в США являются Национальное
бюро стандартов, университет в Техасе и химическая компания «Доу»
(Мидленд, Мичиган), в СССР — Академия наук СССР, в Англии —
Имперский колледж в Лондоне.

В связи с необходимостью анализа все возрастающего объема
новых данных и возможностью применения вычислительной тех-
ники наблюдается тенденция к групповой работе по составлению
наиболее полных таблиц физических и термодинамических свойств.

Монография Американского химического общества «Свободные
энергии некоторых органических веществ», написанная Парксом
и Хаффманом и явившаяся в свое время одной из самых серьезных
из всех опубликованных компиляций, ставила своей целью пред-
ставить термодинамические зависимости и данные по равновесиям
в виде, наиболее удобном для практического использования. Одно-
временно она служила справочником термодинамических свойств
достаточно простых химических веществ. Монография была опубли-
кована в 1938 г. Впоследствии авторы приступили к подготовке
нового издания книги, однако начавшаяся война помешала окон-
чанию работы. Хаффман, Парке и Сталл обсуждали возможность
написать эту книгу заново еще в 1948 г., однако не смогли выделить
достаточного времени для этой работы и предложили Сталлу взять
на себя ответственность за полную переработку монографии. Позд-
нее Зинке, работавший в компании «Доу» (Мидленд), принял при-
глашение Сталла сотрудничать с ним в подготовке этой книги. Перво-
начальная задача состояла в подборе и оценке всех имеющихся
данных и представлении их в виде таблиц, удобных для использо-
вания. В конце 1948 г. Сталл разработал специальный метод расчета
термодинамических свойств на вычислительных машинах (опубли-
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кован в «Chemical and Engineering News» 25 сентября 1950 г.). Этот
метод затем был применен и усовершенствован в термической лабо-
ратории компании «Доу» и использован при подготовке работы
Сталла и Зинке «Термодинамические свойства элементов», опублико-
ванной в 1956 г. в «Advances in Chemistry». В 1959 г. термической
лаборатории «Доу» было поручено подготовить издание специаль-
ных термодинамических таблиц (JANAF Tables). К этому времени
Сталл и Зинке закончили разработку метода расчета с использованием
вычислительных машин для составления таблиц JANAF и таблиц,
приведенных в этой книге. В мае 1961 г. Сталл пригласил Вестрама,
работавшего в Мичиганском университете, для совместной работы
над этой книгой, для завершения которой потребовалось более
шести лет.

Книга Сталла, Вестрама и Зинке в значительно большей степени
полезна для химиков-технологов, чем все аналогичные издания,
опубликованные ранее. В этой книге ясно изложено, каким образом
следует применять термодинамику при решении научно-исследо-
вательских и производственных проблем. Можно надеяться, что она
займет подобающее место как учебник и справочник в самых различ-
ных лабораториях мира.

Г. А. Скиннер

Председатель Комиссии по термодина-
мике и термохимии Международного
Союза по чистой и прикладной хпмии

ИЗ ПРЕДИСЛОВИЯ АВТОРОВ

Классическая работа «Термодинамика и свободная энергия
веществ», написанная в 1923 г. Льюисом и Ренделлом, по существу
является первой полной математической формулировкой химиче-
ской термодинамики. Поколения студентов изучали эту интерес-
ную книгу и убеждались в полезности приведенных там соотноше-
ний для решения технических проблем. Одной из двух значитель-
ных работ, опубликованных после 1923 г., было экспериментальное
подтверждение третьего закона, выполненное Джиоком и его уче-
никами. Другим исследованием явилась разработка методов стати-
стической механики для расчета термодинамических свойств идеаль-
ного газа на основании первого и второго законов термодинамики.
Сейчас нет никаких сомнений в том, что величины свободных энер-
гий, полученные из термических данных и статистических методов
расчета, можно с уверенностью использовать для предсказания
состояния равновесия в системах. Тем не менее широкое применение
термодинамики в органической химии до настоящего времени тормо-
зилось двумя факторами. Использование неточных литературных
данных или непонимание ограничений, налагаемых термодинами-
кой, вело к тому, что некоторые термодинамические выводы не соот-
ветствовали экспериментальным результатам. Это в свою очередь
вызывало определенное недоверие к тем общим выводам, которые
были сделаны на основе термодинамики. Другой причиной, ограни-
чивающей применение термодинамического подхода к проблемам
органической химии, являлся недостаток доступных численных
значений свободных энергий. Данные по химической термодинамике
настолько рассеяны в научной литературе, что без сводных таблиц
было крайне трудно работать термохимикам, занимающимся прак-
тическими расчетами. Наряду с этим выявилась скудность данных
для органических соединений, что было впервые отмечено Парксом
и Хаффманом еще в 1932 г. в их оригинальной монографии «Свобод-
ные энергии органических соединений». В этой очень полезной книге
были полностью учтены оба отмеченных выше фактора.

Помимо книги Паркса и Хаффмана известно несколько попыток
составления таблиц термодинамических и термохимических данных
для органических соединений. Систематическую работу по определе-
нию и оценке термодинамических свойств углеводородов проводили
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Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248], Россини
с сотр. [1250] и Зволинский с сотр. [1653]. Рибо [1222] составил
таблицы некоторых функций энергии Гиббса (с использованием
шкалы Кельвина) для насыщенных углеводородов и других соеди-
нений. Вестрам и Мак-Каллох [1598] опубликовали обзор данных
по термодинамике органических соединений в твердом состоянии;
Скотт и Мак-Каллох [1316] составили таблицы термодинамических
свойств газообразных серусодержащих органических веществ; Караш
[744] привел данные по теплотам сгорания; Ауэр [52] опубликовал
таблицы по энтальпиям сгорания, теплоемкостям и энтропиям орга-
нических и металлоорганических соединений при 25° С. Помимо
этого, Чермин (ср. [223] и предыдущие ссылки) и Кобе [784] рас-
смотрели термодинамические свойства некоторых классов углеводо-
родов и их производных. Следует, однако, отметить, что после вышед-
шей в 1932 г. книги Паркса и Хаффмана [1105] не публиковались
большие обзорные работы или таблицы. Таблицы термодинамических
величин для элементов приведены Сталлом и Зинке [1437], для метал-
лов и сплавов — Халтгрином, Орром, Андерсоном и Келли [660]
с соответствующими дополнениями под редакцией Халтгрина, Орра
и Келли [661], для неорганических веществ — Келли [736, 737],
Келли и Кингом [738], Бишовским и Россини [125], Кофлином [278],
Кубашевским и Эвансом [812] и Россини, Вагманом, Эвансом, Леви-
ном и Джаффе [1249] в виде справочника «Циркуляр 500», который
был переработан Вагманом, Эвансом, Халоу, Паркером, Бейли
и Шуммом и частично переиздан в виде специальных изданий (Techni-
cal Notes) [1560, 1561]. Ряд других таблиц для более или менее
ограниченных групп неорганических соединений был составлен
Вагманом и Эвансом [1559], Зволинским с сотр. [1654], Брюером,
Бромли, Джиллесом и Лофгрином [167], Рибо [1222], Зейсе [1643],
Маргрейвом [930], КатцемиМаргрейвом [726], Сталлом с сотр. [1435],
Ауэром [52], Хилсенратом с сотр. [604], Глушко, Гурвичем, Хачку-
рузовым, Вейц и Медведевым [499, 500], Герасимовым, Крестов-
никовым и Шаховым [467—470] и Шиком [1282, 1283].

Научный и технический прогресс органической химии в значи-
тельной степени зависит от наших знаний основных свойств веществ,
поэтому отсутствие единого подхода к термодинамике органических
соединений тормозило развитие этой области. С целью в какой-то
мере исправить такое положение и была написана эта книга. В 1940 г.
научные сотрудники химической компании «Доу» пришли к выводу
о необходимости количественных измерений термических свойств
химических веществ. Созданная для этого лаборатория с успехом
решала многие современные технические проблемы путем примене-
ния данных по энергиям Гиббса. Решение проблем, связанных с неуг-
леводородными органическими соединениями, требует непрерывных
поисков необходимых литературных данных. Таким образом, появ-
ление настоящей книги было обусловлено запросами промышленно-

сти. Для химика-органика она представляет единственный и весьма
исчерпывающий обзор термодинамических данных. Химики-орга-
ники, работающие в промышленности, и химики-технологи, не свя-
занные с нефтехимией, совершенно недостаточно использовали тер-
модинамические данные для решения возникающих перед ними задач.
Однако сейчас ситуация, по-видимому, меняется, и многие химики-
органики, работающие в промышленности, начинают искать энерге-
тически наиболее благоприятные пути синтеза, поскольку такие
процессы будут давать и максимальный экономический эффект.
Более того, недалеко то время, когда инженер-технолог при осу-
ществлении процесса будет учитывать не только материальный,
но и энергетический баланс.

Авторами этой книги была просмотрена вся литература до 1 янва-
ря 1966 г. Для 741 чистого органического вещества приведены табли-
цы значений теплоемкости, энтропии, энтальпии и энергии образо-
вания Гиббса для состояния идеального газа в интервале температур
от 298 до 1000° К. Примерно для 4400 органических соединений
по возможности наиболее полно приведены значения энтропии,
энтальпий и энергий образования Гиббса для состояния идеального
газа и конденсированного состояния при 298° К. Поскольку лишь
некоторые органические вещества устойчивы выше 1000° К (727° С),
таблицы были ограничены интервалом температур от 298,15 до
1000°К. В книге рассматриваются некоторые закономерности между
термодинамическими свойствами углеводородов и других классов
органических соединений, полезные при оценке термодинамических
свойств соединений, не изученных экспериментально.

Предполагается, что читатели этой книги знакомы с основами
термодинамики и математики. Тем не менее в первой части дан доста-
точно подробный теоретический обзор и обсуждаются методы расчета,
помогающие исследователю использовать табличные данные. С по-
мощью этой книги можно легко осуществить практические расчеты
различных типов, и, как нам кажется, она может служить дополни-
тельным пособием при изучении термодинамики. Несмотря на то
что в книге обсуждаются некоторые важные теоретические вопросы,
она едва ли может претендовать на глубокое и тонкое изложение
теории термодинамики. Краткое описание калориметрических изме-
рений знакомит органика-экспериментатора с методами определения
термических величин — основного источника данных, приведенных
в виде таблиц во второй и третьей частях. В гл. VI обсуждаются
методы оценки термодинамических свойств, еще не определенных
экспериментально, но необходимых для практических расчетов.

В последнее время химики-органики, занимающиеся теоретиче-
скими исследованиями, начали оценивать значительный вклад тер-
модинамики в вопросы, связанные со структурой молекул, молеку-
лярной свободой в кристаллах, устойчивостью органических молекул,
энергией напряжения и разнообразными энергетическими ограниче-
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ниями, возникающими в процессе превращений и перегруппировок
в структурах. Данные, приведенные в этой книге, могут быть исполь-
зованы и для таких целей. И наконец, следует отметить, что некото-
рые термические исследования посвящены термохимии соединений,
пока не представляющих прямого интереса для промышленности,
но, возможно, интересных в будущем.

Авторы надеются, что эта книга поможет заполнить те серьезные
пробелы, которые существуют в настоящий момент в термодинами-
ческих данных для различных соединений, и будет стимулировать
исследования по определению термических и термохимических свойств
соединений, представляющих особый практический интерес.

Авторы старались сделать все, чтобы избежать ошибок, однако
ввиду большого объема работы некоторые погрешности могли остать-
ся незамеченными. Авторы будут благодарны читателям за все
замечания о возможно допущенных ошибках.

Д. Сталл
Э. В ветрам

Г. Зинке

Часть 1

Основы термодинамики

Глава I

ПОНЯТИЯ ХИМИЧЕСКОЙ ТЕРМОДИНАМИКИ

* .

Beedeutie

Более века назад В. Томсон (лорд Кельвин), Ранкин, Клаузиус,
Реньо и ряд других ученых установили взаимосвязь между теплотой
и работой для тепловой машины и тем самым заложили основы термо-
динамики. Название этой науки происходит от двух греческих слов:
thermos (теплый или горячий) и dynamos (действующая сила). Позд-
нее Бертло, Томсен и их современники применили понятие теплоты
для характеристики химических реакций. Они ошибочно полагали,
что теплоты различных химических реакций и превращений связаны
с некоторой « р а з у м н о й» теплотой, однозначно определяющей
возможность протекания той или иной химической реакции. Понятие

(V т е р м о х и м и я обычно связывали с этим «тепловым показателем»
| "направления химической реакции. Гиббс, Вант-Гофф, Хорстман,
v-)HepHCT, Планк и ряд других ученых установили связь между этро-
л пией и теплотой реакции и ввели понятие энергии Гиббса, которое

является реальной мерой химического сродства и реакционной спо-
собности. Применение значений энергии Гиббса и энтальпий реакций
в решении химических проблем является предметом х и м и ч е -
с к о й т е р м о д и н а м и к и . Эта область науки иногда подразде-
ляется на учение о т е р м и ч е с к и х с в о й с т в а х вещества,
т. е. таких, которые по существу являются физическими и не связа-
ны с протеканием хилшческих реакций, и т е р м о х и м и ю , кото-
рая, наоборот, имеет дело с теплотами х и м и ч е с к и х реакций
и превращений.

Химик обычно заинтересован в количественных аспектах тех
изменений состояния вещества, которые сопровождаются выигрышем
или потерей одной или нескольких форм энергии. Эти изменения
могут быть как физическими, так и химическими или одновременно
и теми и другими и могут протекать при большом разнообразии
внешних условий. Термохимические принципы полезны для пред-
сказания поведения реагирующих систем, стремящихся достичь
более устойчивого состояния равновесия. Опираясь только на терми-
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ческие и термохимические измерения, состояние равновесия таких
систем можно рассчитать из минимального числа эксперименталь-
ных данных. Энергии Гиббса (или свободные энергии) являются
мерой той «силы», которая определяет самопроизвольное протекание
процессов или реакций в состояние равновесия. Однако скорость
приближения к состоянию равновесия зависит от ряда дополнитель-
ных факторов, таких, как кинетика и катализ. Химическая термо-
динамика описывает свойства равновесных систем и не может пред-
сказать время, необходимое для полного протекания той или иной
реакции или превращения. Для решения вопроса о направлении
протекания различных химических реакций современному химику
необходимо использовать знания как в области кинетики и катали-
за, так и в области химической термодинамики.

Основные определения

Термодинамика как наука включает четкое определение основ-
ных понятий и границ между ними. В типичном термодинамическом
явлении рассматривают систему взаимодействующих (химически или
каким-либо другим образом) тел и связанные с этими взаимодей-
ствиями изменения их свойств. Обычно удобно разделить рассматри-
ваемую совокупность взаимодействующих тел на две части и обозна-
чить одну из них с и с т е м о й , а другую — в н е ш н е й с р е -
д о й . В таком случае система будет определяться как тело или
некоторая группа тел (состоящих в свою очередь из множества
частиц, например молекул, атомов или ионов), подвергающихся
внешнему воздействию. Внешняя среда представляет собой другую
группу тел, с которыми взаимодействует наша система в процессе
рассмотрения. Если, например, реакция этерификации изучается
в замкнутом сосуде, то реагирующую массу вещества в этом случае
удобно рассматривать как систему, а реакционный сосуд и нагрева-
тель — как внешнюю среду.

В каждом конкретном случае может быть некоторый произвол
в выборе термодинамической системы. В связи с этим очень важен
правильный выбор и точное определение самой системы. Так, напри-
мер, при обсуждении калориметрического эксперимента не обяза-
тельно рассматривать калориметр как часть термодинамической
системы, однако всегда необходимо отдавать себе отчет в том, являет-
ся ли используемый калориметр частью системы или внешней средой.
Система называется г о м о г е н н о й , если она однородна по всему
объему и состоит из одной фазы. Гетерогенная система содержит
несколько фаз, отделенных одна от другой видимыми поверхностями
раздела. Физические свойства системы, пропорциональные массе,
например такие, как объем и теплоемкость, называются э к с т е н -
с и в н ы м и свойствами системы. Физические свойства системы,
не зависящие от массы и характеризующие вещество, такие, как
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плотность и температура, называются и н т е н с и в н ы м и свой-
ствами системы. Совокупность экстенсивных и интенсивных свойств
определяет состояние системы. В начале превращения система
находится в некотором заданном состоянии, называемом и с х о д -
н ы м ; после превращения система переходит в некоторое новое
состояние, для данной системы являющееся конечным.

Химическое превращение вещества называется р е а к ц и е й ,
физическое превращение — п р о ц е с с о м . Во избежание двоякого
толкования используется система обозначений, предложенная Льюи-
сом и Ренделлом [861]. Согласно этой системе, каждая реакция или
процесс сопровождается подробным описанием изменения агрегат-
ного состояния участвующих в них веществ. Например, реакция

С (graphite)+2Cl2 (g) —> СС14 (О

описывает взаимодействие 1 моля углерода (графита) с 2 молями
газообразного хлора с образованием 1 моля жидкого четыреххлори-
стого углерода, в то время как процесс

СС14 (I) -^ СС14 (*)

отвечает переходу 1 моля жидкого четыреххлористого углерода
в твердый или кристаллический четыреххлористый углерод в про-
цессе кристаллизации.

Обычно говорят, что химическая или физическая термодинами-
ческая система находится в состоянии р а в н о в е с и я , когда
ее состав и свойства не претерпевают видимых изменений при посто-
янных внешних условиях в течение неограниченного времени.
С макроскопической точки зрения это означает, что система нахо-
дится в состоянии покоя или устойчивого равновесия, хотя с микро-
скопической точки зрения в такой системе существует некоторое
динамическое равновесие, отвечающее равенству скоростей прямой
и обратной реакций или процессов. Любая система, не находящаяся
в состоянии равновесия, должна непрерывно переходить в это состоя-
ние с большей или меньшей скоростью. Если скорость приближения
к состоянию равновесия настолько мала, что за доступный для
эксперимента промежуток времени практически невозможно заметить
какое-либо изменение в состоянии системы, то обычно говорят, что
система находится в состоянии метастабильного равновесия. Добав-
ление в систему подходящего катализатора должно привести к более
быстрому достижению истинного равновесия. Так, ряд простых
органических соединений, например нитроглицерин или бензол,
в реальных условиях являются термодинамически неустойчивыми
соединениями. Смесь водорода и кислорода в отсутствие катализа-
торов (фольги, приготовленной из сплава на основе палладия) или
электрической искры также самопроизвольно не реагирует при
комнатной температуре с образованием более устойчивого продук-
та — воды. Анализ таких реакций и процессов не представляет

2*
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особого труда в том случае, если известно, какие из реакций про-
текают с измеримой скоростью (и в связи с этим являются предметом
термодинамического рассмотрения), а какие оказываются существен-
но «заторможенными» исходя из кинетических соображений.

Д а в л е н и е — это интенсивное свойство системы; размерность
его — сила на единицу площади. В настоящей монографии давле-
ние выражается в единицах стандартной атмосферы, равной
1 013 250 дин -см'2, или 760 мм рт. ст. при 0° С и стандартном
ускорении 980,665 см-сек~2.

О б ъ е м является экстенсивным свойством системы и имеет
размерность длины в третьей степени. В настоящей монографии
за стандартный мольный объем принят объем 1 моля идеального
газа, равный 22 414,6 см3 и содержащий 6,02308-1023 молекул при
общем давлении 1 атм и температуре затвердевания льда (273,15° К).

Т е м п е р а т у р а — интенсивное свойство системы, являющееся
основным понятием термодинамики. Слово «температура» состоит
из двух частей: латинского глагола temperare (смягчать), обозначаю-
щего перевод чего-либо в более удобное, выгодное состояние путем
смешивания с чем-либо еще, и суффикса -иге, выражающего резуль-
тат действия, указанного глаголом. Это понятие обычно связы-
вают с теплотой и холодом. Количественное определение темпера-
туры основано на измерении эффекта теплового воздействия на неко-
торую систему. Цельсий разработал шкалу температур на 100 оди-
наковых градусов, основанную на изменении объема жидкости в ин-
тервале температур между точкой замерзания воды (0° С) и точкой
ее кипения (100° С).

Изучая свойства газов, Р. Бойль установил, что газ, обладающий
объемом V и находящийся под давлением Р, при постоянной тем-
пературе подчиняется соотношению

PF=const или P2V2=PiV1, (I.I)

где индексы 1 и 2 указывают на два различных состояния.
Дж. Чарльз показал, что объем газа при постоянном давлении

увеличивается прямо пропорционально температуре

(1.2)

где F o и Vt — объемы газа при 0° С и f С, а а — постоянная вели-
чина. Подстановка в это выражение экспериментальных данных
приводит к значению а, примерно равному 1/27з- Тогда выраже-
ние (1.2) принимает вид

Vt „273 + t
Vn 273

В. Томсон (лорд Кельвин) предложил для простоты использо-
вать новую шкалу температур с тем же значением градуса,
как и шкала Цельсия, но имеющую нуль шкалы при температу-
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ре —273° С *. В таком случае выражение
Т V2 Т

(1.3) можно записать

"273 или V '•1

(1.4)

где Т — абсолютная температура, или температура по Кельвину (°К).
Комбинируя соотношения (1.1) и (1.4) для газов, подчиняющихся

правилам Бойля и Чарльза, нетрудно получить уравнение их состоя-
ния

PV — rT,

где величина Р0Уа121Ъ = г представляет собой удельную газовую
постоянную, характерную для каждого газа.

Реальные газы только приближенно подчиняются этому уравне-
нию. Однако при уменьшении давления индивидуальные особенно-
сти поведения молекул разных газов становятся менее отчетливыми,
и при бесконечном разбавлении (чисто гипотетическое состояние)
все газы подчиняются закону идеальных газов, описываемому урав-
нением

PV = RT, (1.5)

где R — у н и в е р с а л ь н а я г а з о в а я п о с т о я н н а я ,
отнесенная к молекулярному весу (или молю) газа. Величина Т про-
порциональна произведению PV идеального газа и, как можно пока-
зать, совпадает с т е р м о д и н а м и ч е с к о й ш к а л о й т е м -
п е р а т у р , обычно известной под названием ш к а л ы К е л ь -
в и н а .

Состояние идеального газа — это некоторое гипотетическое состо-
яние, достигаемое для реального газа только при малых давлениях.
Поскольку эксперименты с газами при низком давлении в значитель-
ной степени затруднены, по международному соглашению была
принята более удобная шкала температур. В 1948 г. на девятой Гене-
ральной конференции по мерам и весам [1423] была достигнута
договоренность об определении и использовании международной
шкалы температур 1948 г. в градусах Цельсия (°С), записываемых
символом t. Эта м е ж д у н а р о д н а я ш к а л а т е м п е р а -
т у р 1948 г. является практической, рабочей шкалой и разделена
на две части. В интервале от —182,970° С (точка кипения кислорода)
до 630,5° С (точка плавления сурьмы) температура определяется
с помощью специального платинового термометра сопротивления
по формуле

3it = 3io [1 + Лг-f Bt2-\-C {t —100) Щ,

где М — сопротивление платинового термометра при температуре
плавления льда, а А, В, С — константы, вычисляемые из реперных

* Предложенная Томсоном термодинамическая шкала температур не зави-
сит от вида термометрического вещества и основана на использовании к.п.д.
Цикла Карно как величины, являющейся функцией только температуры.—
Прим. перев.
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Таблица 1.1

Фундаментальные и основные реперные значения
температур некоторых фазовых переходов при общем

давлении 1 атм
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Температура фазового перехода

(а) Температура равновесия жидкого кисло-
рода с его насыщеннным паром (точка
кипения кислорода)

(б) Температура равновесия льда с жидкой
водой и ее насыщенным паром (точка плав-
ления льда) ( ф у н д а м е н т а л ь н а я р е -
перная точка)

(в) Температура равновесия жидкой воды с ее
насыщенным паром (точка кипения воды)
( ф у н д а м е н т а л ь н а я р е п е р н а я
т о ч к а )

(г) Температура равновесия жидкой серы с ее
насыщенным паром (точка кипения серы)

(д) Температура равновесия твердой и жидкой
сурьмы (точка плавления сурьмы)

(е) Температура равновесия твердого и жид-
кого серебра (точка плавления серебра)

(ж) Температура равновесия твердого и жид-
кого золота (точка плавления золота)

Температура,
°С

-182,970

0,000

100,000

444,600 а)

630,5

960,8

1063,0

) Вместе точки кипения серы часто рекомендуется также точка
плавления цинка (419,505° С). Ряд точек фазовых переходов других
веществ таыке используется в качестве вспомогательных реперных
точек.— Прим. перге.

точек (в), (г) и (а) соответственно (табл. 1.1). Последний член этого
уравнения необходимо учитывать только в интервале температур
между точкой кипения кислорода и точкой плавления льда.

В интервале температур от 630,5 до 1063,0° С шкала определяется
формулой

где Е — электродвижущая сила стандартной термопары, изготов-
ленной из платины и платино-родиевого сплава, один спай которой
находится при точке плавления льда, а другой — при измеряемой
температуре t. Коэффициенты а, Ъ и с обычно определяются путем
измерения Е при точке плавления сурьмы, серебра и золота. Посколь-
ку международная шкала температур и шкала Кельвина основаны

на различных определениях, они не идентичны. Так, при 200° К
шкала Кельвина примерно на 0,04°, а при 660° К примерно на 0,15°
выше международной шкалы температур.

Еще в 1854 г. Томсоном было отмечено, что если значение точки
плавления льда известно с достаточной точностью, то с теоретиче-
ской точки зрения предпочтительнее определять шкалу температур
с помощью абсолютного значения точки плавления льда, чем путем
отнесения 100° к разнице между значениями точки плавления льда
и точки кипения воды. В 1954 г. десятая Генеральная конференция
по мерам и весам [1424] пересмотрела определение шкалы темпера-
тур по Кельвину, приписав значение 273,16° К тройной точке воды;
в этом случае точка плавления льда соответствует 273,15° К. Для
практических целей пересчет между двумя шкалами температур
выражается формулой *

Т {=¥,) = t (°C) + 273,15°.

Уравнение состояния

Химическая термодинамика позволяет полностью описать состоя-
ние системы с помощью четырех наблюдаемых параметров состоя-
ния — состава, давления, температуры и объема (при условии,
если отсутствуют другие независимые переменные, такие, как грави-
тационное, магнитное и электрическое поля). Из этих четырех пара-
метров первые три являются интенсивными свойствами системы.
В случае чистого гомогенного вещества его состав постоянен. Три
остальных параметра взаимосвязаны, поэтому для описания состоя-
ния системы необходимо определить только два из них. Например,
давление является некоторой функцией температуры и объема:

P=f(T,V).

Это значит, что при различных значениях Т и V величину Р можно
определить из математического соотношения, называемого у р а в -
н е н и е м с о с т о я н и я . Д л я п молей идеального газа уравне-
ние состояния (1.5) принимает вид

PV=nRT. (1.5')

Измеряя произведения PV для нескольких реальных газов при раз-
личных давлениях и температуре плавления льда и экстраполируя
произведение PV к нулевому давлению, получим

p==0 = 22 414,6 смз-атм/молъ.

Для более подробного знакомства с вопросами, связанными с понятием
температуры и ее измерением, см.: М. М. Попов, Термометрия и калориметрия,
Изд-во МГУ, М., 1954; С. М. Скуратов, В. П. Колесов, А. Ф. Воробьев, Термо-
химия, ч. I, Изд-во МГУ, М., 1964.- Прим. перев.
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Подставляя предельное значение PV в уравнение состояния идеаль-
ного газа (1.5), находим

———— = Д = 82,05967 сж3.отл/(люль-°К).

Так как 1 атм равна 1013 250 дин-см'2,

R = 83,1469-108 эрг/(молъ.°К).

Согласно [ 1424], величина термохимической к а л о р и и
принята равной 4,1840-107 эрг, откуда следует

Л = 1,98726 кал/(молъ-°К).

В первом приближении многие реальные газы при давлениях,
меньших и равных 1 атм, можно рассматривать как идеальные,
поэтому уравнения (1.5) и (1.5') можно использовать для оценки
поведения реальных газов. Уравнение состояния, используемое при
точных расчетах и давлениях выше 1 атм, имеет более сложный вид.
Экспериментальные данные по сжимаемости газа можно описать
с помощью эмпирических уравнений как некоторую функцию объема
или давления сжимаемого газа, например:

ИЛИ

где Av, By, Cv, Dv, Ev и соответственно АР, ВР, СР, DP и ЕР

являются первыми, вторыми, третьими, четвертыми и т. д. в и р и -
а л ь н ы м и к о э ф ф и ц и е н т а м и соответствующих уравне-
ний. Эти коэффициенты зависят от температуры и с помощью весьма
сложных соотношений, полученных рядом авторов, могут быть
выражены через объем, давление и температуру в уравнениях состоя-
ния реальных газов *.

В термодинамических исследованиях достаточно широко приме-
няется эмпирическое уравнение состояния
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впервые предложенное Д. Бертло [120]. Для использования уравне-
ния Бертло, представленного в таком виде, необходимы только зна-
чения критической температуры и давления. Это уравнение позво-
ляет достаточно точно рассчитать свойства неассоциированных
веществ при комнатной температуре и умеренных давлениях **.

* Подробнее об этом см.: Э. А. Мелвин-Хъюз, Физическая химия, т. 2,
ИЛ, М., 1962.— Прим. перев.

** Это уравнение часто применяют для определения стандартных энтропии
ло третьему закону термодинамики.— Прим. перев.

Более общий подход к решению этой проблемы был предложен
.Лидерсеном, Гринкорном и Нугеном [894]. Он заключается в исполь-
зовании фактора сжимаемости Z, определяемого из данных по коэф-

I фициенту летучести, приведенной температуре (Тг = Т/Тс) и при-
«' веденному давлению (Рг = Р/Рс) (см. рис. V.7). Уравнение состоя-
"ния такого типа имеет вид

PV = nZRT.

Энергия, работа и теплота

Обычно говорят, что система обладает э н е р г и е й , если она
способна совершить некоторую работу. Эйнштейн показал, что пол-

' ная энергия системы связана с ее массой. Однако в системах, рас-
' сматриваемых в настоящей книге, изменения энергии эквивалентны
•фактически ненаблюдаемым изменениям массы. Величина полной энер-

. гии системы неизвестна; экспериментально можно определить только
• ее изменение, связанное с переходом системы из некоторого началь-
ного в некоторое конечное состояние. Энергия, которой обладает
система в зависимости от ее положения в пространстве, состава
или других параметров (например, энергия поднятого груза, энергия
эндотермического соединения или сжатого газа), называется п о -
т е н ц и а л ь н о й э н е р г и е й . Потенциальня энергия является
произведением силы на расстояние. Энергия, связанная с движением
системы, называется к и н е т и ч е с к о й э н е р г и е й . Кинети-
ческая энергия равна произведению половины массы на квадрат
скорости системы. Сила, сообщающая 1 г вещества скорость 1 см/сек,
называется диной. Работа, совершаемая силой в 1 дину на пути 1 см,
называется эргом. 1 дж равен 107 эрг или 1 вт -сек.

Существует большое разнообразие форм энергии: механическая,
электрическая, химическая, гравитационная, центробежная и маг-
нитная. Распределение энергии системы между этими формами изме-
няется в зависимости от условий, налагаемых на систему. При изме-
нении условий изменяется и количество энергии данного вида. Однако
для любого мыслимого процесса сумма изменений энергии системы
равна нулю. Другими словами, энергия системы не создается из ниче-
го и не исчезает, а остается постоянной при всех процессах и явле-
ниях. Формулировку этого основного закона природы можно запи-
сать так:

Этот закон, обоснованный человеческим опытом, является осно-
вой первого закона термодинамики.

Если система расширяется на объем AF, преодолевая при этом
давление внешней среды Р, то р а б о т у W, совершенную систе-
мой, можно записать в виде

W=PAV,
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Если внешнее давление изменяется от некоторого первоначального
давления Pt до некоторого конечного Ръ то работа расширения
будет равна

2

W - J PdV. (1.6)

Обычно работе, совершаемой системой против внешних сил,
приписывают положительный знак.

В 1789 г. Б. Томпсон (граф Румфорд), наблюдая процесс сверле-
ния пушек в мюнхенском арсенале, отметил факт превращения меха-
нической энергии в тепловую. С помощью экспериментов он уста-
новил, что количество выделяющейся теплоты пропорционально
количеству затраченной энергии. На основании своих эксперимен-
тов Томпсон пришел к выводу, что теплота является видом движе-
ния: при исчезновении движения вместо него появляется эквивалент-
ное количество теплоты. Томпсон попытался взвесить теплоту, но все
попытки обнаружить какое-либо влияние теплоты на вес тел были
безрезультатными. В 1840г. Дж. П. Джоуль, исследуя превращение
механической энергии в теплоту, определил эквивалентное отноше-
ние между этими двумя величинами при их взаимных переходах.

Если система изолирована, то ее температура может отличаться
от температуры окружающей среды. При нарушении изоляции
системы тепло переходит от более нагретой окружающей среды
к системе или наоборот, до выравнивания температур. Энергия,
передаваемая системе благодаря разнице температур, называется
т е п л о т о й , а изменение температуры системы в таком случае
является мерой количества перешедшей теплоты. Однако систелт
может обмениваться теплом с окружающей средой и без изменения
температуры системы, например при химическом или физическом
превращении. Так, бензол будет плавиться и поглощать тепло при
постоянной температуре, равной его точке плавления 278,69° К.
Химическая реакция также может протекать при постоянной темпе-
ратуре, причем тепло, выделяющееся или поглощающееся в процес-
се этой реакции, передается или заимствуется из окружающей среды.

Авторы настоящей монографии придерживаются принятого в США
правила знаков, согласно которому энергии, передаваемой системой
окружающей среде, приписывается отрицательный знак. Несмотря
на то что Клаузиус принял такую систему обозначений еще в 1850 г.,
многие европейские термохимики придерживаются другой системы
обозначений и приписывают энергии, выделяющейся из системы,
положительный знак. Этот факт необходимо учитывать при анализе
опубликованных термохимических данных.

Согласно определению, количество энергии системы связано
с ее массой и температурой. Первые термохимики определяли коли-
чество тепла, измеряя повышение температуры жидкости, поглощаю-
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щей это тепло. Использование воды в качестве калориметрической
даидкости привело к первому определению калории как количества
тепла, необходимого для повышения температуры 1 г воды на 1° С.
Последующие исследования показали, что величина калории зависит
от температуры, при которой проводятся измерения. Современная
калориметрия основывается на сравнении подъема температуры
за счет химической реакции с измеренным количеством электриче-
ской работы, т. е. произведением измеренного количества электриче-
ского тока на измеренный промежуток времени.

Термодинамические основы современной термохимии прекрасно
изложены в работе Макглашена [976]. Девятая Генеральная конфе-
ренция по мерам и весам (1948 г.) [1423] приняла в качестве основной
единицы энергии абсолютный джоуль (107 эрг). В этом случае 1 кал
равняется 4,1840 абсолютных джоулей. Один абсолютный джоуль
определяется как энергия, выделяющаяся при прохождении электри-
ческого тока в один абсолютный ампер через сопротивление в один
абсолютный ом за одну солнечную секунду. (Согласно закону Ома,
один абсолютный джоуль равен потенциалу в один абсолютный вольт
на участке сопротивления в один абсолютный ом.)

Для систем, состоящих из органических веществ, изменение
энергии АЕ в процессе превращения из состояния 1 в состояние 2
может быть выражено как сумма теплоты Q и работы W. При этом
предполагается, что другими факторами, такими, как поверхностная
энергия и влияние магнитного и гравитационного полей, можно
пренебречь. Таким образом, первый закон можно сформулировать
следующим образом:

АЕ = Е2 — Ei = Q— W. (1.7)

Энтальпия

Согласно уравнению (1.6), для процесса, протекающего при
постоянном давлении, выражение для работы можно записать так:

Следовательно,

Q = Et-E1 + (PVa-PVi) = lEx+PVJ-(Ei + PVl). (1.8)
Для удобства вводят новую функцию Н, называемую энтальпией

H=E-{-PV. (1.9)

Тогда уравнение (1.8) можно заменить выражением

Q = H2—Hi = AH. (I.10)

Величину АН в выражении (1.10), которую часто ошибочно отожде-
ствляли с теплотой реакции, правильнее называть и з м е н е н и -
е м э н т а л ь п и и соответствующего процесса или реакции.
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Из выражения (1.8) следует, что чисто химический процесс, проте-
кающий при постоянном объеме (работа расширения равна нулю),
характеризуется теплотой Q, являющейся точной мерой изменения
энергии АЕ. Из уравнения (1.10) следует, что значение Q для процес-
са или реакции, протекающих при постоянном давлении, равно-
изменению энтальпии АН.

Стандартные состояния

Абсолютное значение энтальпии или энергии вещества измерить
нельзя, однако можно определить разность в энтальпии для двух
температур, например

298

= J *Я = (1.11)

и вычислить значение этого интеграла. В этом выражении величина Нй

остается неопределенной. Следует отметить, что хотя значения энер-
гии и энтальпии при абсолютном нуле применяются в ряде расчетов,
тем не менее они не представляют большой ценности для термохи-
мии. В связи с этим необходимо ввести некоторый нулевой уровень
энтальпии, относительно которого можно было бы проводить прак-
тические 'расчеты. Для многих веществ отсутствуют значения тепло-
емкостей для температур ниже комнатной, поэтому для нулевого
уровня энергии удобнее выбрать температуру 298,15° К. При обозна-
чении температур, связанных с тем или иным состоянием, исполь-
зуются цифровые индексы типа тех, которые приведены в выраже-
нии (1.11).

Для однозначного термодинамического рассмотрения процессов
или реакций необходимо полностью описать состояние каждого
вещества. Под с т а н д а р т н ы м с о с т о я н и е м вещества
подразумевают некоторое определенное его состояние, выбранное
из тех или иных физико-химических соображений для решения
конкретной термодинамической задачи. Все остальные состояния
обычно сравнивают со стандартным. Для элементарных веществ
в качестве стандартного состояния выбирается конденсированное
состояние до тех температур, при которых давление пара вещества
достигает 1 атм, выше этих температур в качестве стандартного
состояния выбирается состояние идеального газа. Стандартные
состояния элементов приведены в гл. VIII. В литературе отсутствуют
данные по энтальпиям для многих органических веществ в жидком
состоянии. Для газообразного состояния эти величины известны
чаще. Учитывая этот факт, а также то, что давления паров органи-
ческих соединений достигают атмосферного при температурах поряд-
ка 500° К и ниже, в качестве стандартного состояния большинства
органических соединений удобнее выбрать состояние идеального
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газа. В тех случаях, когда соединение (например, сахар) разлагается
при низких давлениях, в качестве стандартного используется конден-
сированное состояние. С учетом этих исключений в данной книге
в качестве стандартного состояния органического вещества выбрано
состояние идеального газа при общем давлении 1 атм. Стандартное
состояние вещества обозначается надстрочным индексом °.

Давление пара

Д а в л е н и е м п а р а называется такое давление, которое
устанавливается в системе, состоящей из газообразной и конденси-
рованной фаз, находящихся в динамическом равновесии. Конденси-
рованная фаза может быть твердой или жидкой (или и той и другой
в тройной точке). Свойства газообразной фазы в значительной сте-
пени характеризуют поведение всей системы, поэтому они являлись
объектом большого числа исследований. Обзор некоторых из много
численных методов измерения давления пара был опубликован
Партингтоном [1124]. Необходимо подчеркнуть, что для получения
надежных данных по давлению пара следует уделять особое внима-
ние деталям эксперимента. Экспериментальные данные по давлению
ларов большого числа органических веществ были проанализиро-
ваны Сталлом [1432], в результате чего им были рекомендованы
значения температур рассмотренных веществ для целого ряда дав-
лений.

Если в системе присутствует конденсированная фаза, то уравне-
ние состояния принимает более сложный вид по сравнению с урав-
нением состояния для простой газообразной системы. Это уравнение
ограничивается кривой насыщения и имеет предел в критической
точке. Обзор уравнений, охватывающих данные по давлению пара,
был^дан Томсоном [1496]. Поскольку давление пара связано с энталь-
пией процесса, представляет интерес рассмотреть методы интерполя-
ции экспериментальных данных по давлению паров. Среди много-
численных математических выражений, связывающих температуру
и давление газовой фазы, находящейся в равновесии с твердой,
наиболее удачным следует признать уравнение, впервые предложенное
Антуаном [24]

R

igP^A-j-^-. (1.12)

где Р — давление, t — температура в градусах Цельсия, а А, В
и С — константы. Экспериментальные и вычисленные величины дав-
ления пара часто приводятся при случайных температурах; в таких
случаях константы вычисляют методом наименьших квадратов, как
это описано Томсоном [1496]. Часто имеющихся данных недостаточно
Для использования этого метода, тогда оценивают константу С,
^ значения А ж В вычисляют методом наименьших квадратов.
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Поскольку уравнение Антуана нелинейно, такой расчет сложен для
выполнения его на арифмометре. В таких случаях вполне удовлетво-
рительные результаты дает метод расчета по «трем точкам».

Согласно этому методу, для составления системы трех уравне-
ний и их решения относительно А, В я С из экспериментальных
данных выбирают три надежные величины давления пара, получен-
ные для температур, значительно отличающихся друг от друга.
Задача значительно упрощается, если величины давлений заменить
их логарифмами, а переменные представить в виде

tu У u h, г/2. t3, уз, (1-13)

где i/t = log JPJ. В таком случае константу С можно получить пря-
мой подстановкой переменных в уравнение

Уз —

U

Для расчета нормальной точки кипения преобразуем уравне-
ние (1.12):

Тогда для давления, равного 760 мм рт. ст., получим

Н 0,91177-2,^8081 Н 2 3 ' 4 8 = 6 7 '7 2°С-

Эксперилгентально найденная температура кипения при нормальных
условиях равна 67,719°С.

- y J Ws-*2/
Константу В определяют из следующего выражения:

а константу А — из уравнения

Пеннингтон, Скотт, Финке, Мак-Каллох, Мессерли, Хоссен-
лопп и Уаддингтон [1136] измерили давление пара 2-пропантиола
в интервале температур от 24 до 102° С. Используя данные для дав-
ления пара при трех температурах (табл. 1.2) и уравнения (1.14) —

Таблица 1.2

t,

24
62
102

°С

,28
,14
,09

Р, мм

149
633

2026

,41
,99
,0

У=

2,17438
2,80208
3,30664

(1.16), нетрудно рассчитать константы в уравнении Антуана?
/ 3,30664—2,80208 \ / 62,14-24,28 \ / 102,09 —24,28 \
\ 2,80208-2,17438 / \ 102,09-62,14 } \ 102,09 + С Г

откуда С = 223,48.
3,30664—2,17438

' - ( •

-\ (24,28 + 223,48) (102,094-223,48) = 1173,81.
102,"09—24,28

1174 81
^ = 2,80208+ 6 2 < 1 4 Д 8

2 3 , 4 8 = 6 ' 9 1 1 7 7 '



Глава II

ТЕПЛОЕМКОСТЬ И ЭНТАЛЬПИЯ ФАЗОВЫХ ПЕРЕХОДОВ

Теплоемкость

Если нагреть 1 моль вещества от температуры Т\ до температу-
ры Го, сообщив ему количество тепла Q, то средняя теплоемкость С
в этом интервале температур будет определяться выражением

С-—Я—Я-
Ь ~ Т2-Т-Г~ AT •

Истинной теплоемкостью С вещества при температуре Т называют
теплоемкость, соответствующую бесконечно малому изменению тем-
пературы:

ду_>о AT dT

Если изучаемый процесс протекает при постоянном объеме,
то работа расширения будет равна нулю; в таком случае бесконечно
малому количеству теплоты bQ будет соответствовать бесконечно
малое изменение внутренней энергии dE

= Cv, (U.I)

где Cv — т е п л о е м к о с т ь п р и п о с т о я н н о м о б ъ е м е .
Если система поглощает тепло при постоянном давлении, то повы-

шение температуры приводит к изменению объема; при этом совер-
шается некоторая работа расширения PV. Согласно первому закону,

6Q = dE-{-PdV,

откуда для теплоемкости при постоянном давлении получаем

(П.2)

Учитывая, что при постоянном давлении

из выражения (П.2) получаем
(д(Е + РУ)\ /^Я
V дТ ) р \ дТ

(И.З)
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где Ср — т е п л о е м к о с т ь п р и п о с т о я н н о м д а в л е н и и . Раз-
ность величин Ср и Cv можно получить, вычитая уравнение (II. 1)
Из уравнения (П.З):

дт
Поскольку

дТ ОТ dV )т\ дТ

Для идеального газа

откуда
(II.5)

В теоретических расчетах, как правило, используют значения Cv,
поскольку теория теплоемкости конденсированных веществ бази-
руется на понятии внутренней энергии системы. Экспериментальное
же определение теплоемкостей обычно проводят при условии, отве-
чающем постоянству давления в системе, т. е. измеряют теплоем-
кость Ср. С практической точки зрения использование теплоемкостей
при постоянном давлении обусловлено еще и тем, что большинство
химических процессов и реакций чаще проводится при постоянном
давлении, чем при постоянном объеме.

Теплоемкость, отнесенная к единице массы вещества, называется
его у д е л ь н о й т е п л о е м к о с т ь ю и обозначается через с,
например Ср/М ~ ср, где М — молекулярный вес вещества.

Обычно величина теплоемкости определяется экспериментально,
однако в ряде случаев для оценки термических свойств органических
веществ с успехом можно использовать теоретические методы расчета.
В связи с этим в следующих разделах книги обсуждаются некоторые
экспериментальные и теоретические методы определения теплоем-
костей.

Экспериментальное определение теплоемкостей
конденсированных фаз при низких температурах

Несмотря на то что отдельные попытки измерения теплоемкостей
при низких температурах предпринимались уже более полувека
назад, начало систематического исследования теплоемкостей веществ
при низких температурах было положено в работах Нернста с сотруд-
никами [1055], создавших в 1910 г. первый удачный низкотемпера-
турный вакуумный калориметр. Начиная с этого времени в технике
низкотемпературного эксперимента произошли значительные улуч-
3-831
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шения. Примером современных прецизионных калориметров, у кото-
рых равенство температур адиабатической оболочки и самого кало-
риметра поддерживается или вручную, или автоматически, является
адиабатический низкотемпературный калориметр, сконструирован-
ный Вестрамом [1594]. Поскольку низкотемпературные значения
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ц 0 Р и с . II .1 . Схематический разрез
с м калориметрической установки для

определения теплоемкостей при низ-
ких температурах (Mark II) (по

Вестраму [1594]).
А — резервуар для жидкого азота; В —
резервуар для жидкого гелия; С, D, Е —
тепловые экраны; F — адиабатическая
оболочка; G — герметизирующая медная
прокладка, о помощью которой рубашка
вакуумноплотно соединяется с крышкой;
Я — резервуар для испаряющегося жид-
кого гелия («экономайзер»); I — трубка
для вывода гелия; J — кольцо для регули-
рования температуры подводящих прово-
дов; К — калориметр; L — платиновый
термометр сопротивления; М — место
крепления высоковакуумного диффузион-

ного насоса.

теплоемкостей многих органических соединений определяли на кало-
риметре такого типа, целесообразно рассмотреть его устройство
более подробно. Этот калориметр представляет собой усовершен-
ствованный вариант калориметра Руервейна и Хаффмана [1264],
являющийся прототипом калориметра Нернста [1054].

Калориметрическая установка схематически представлена на
рис. II.1. В качестве охлаждающих ванн используются медные хро-
мированные резервуары для жидкого азота (А) и жидкого гелия (В).
Тонкостенные медные хромированные тепловые экраны С, D и Е слу-

жат не только для предохранения хладагентов от быстрого испаре-
ния, но и для создания тепловых зон со все более низкой постоян-
ной температурой, обеспечивающих тепловую изоляцию калоримет-
ра от влияния внешней среды. Для определения теплоемкостей при
температурах выше 90° К в качестве хладагента в обоих резервуарах
используется жидкий азот; температуры вблизи 50° К достигаются
превращением жидкого азота в твердое состояние при откачке его
в процессе испарения из резервуара В при пониженном давлении.
Для измерения теплоемкостей в интервале температур 4—50° К
в качестве хладагента в резервуаре В используют жидкий гелий.
Температуры, близкие к 1° К, можно получить путем испарения
жидкого гелия в вакуум. Небольшие изменения в конструкции кало-
риметра позволяют использовать его до температур порядка 600° К.
Тонкостенные трубки из нержавеющей стали, соединенные с резер-
вуарами, служат для их заполнения, вывода газов и вакуумирова-
ния системы, а также являются основой для крепления всех дета-
лей калориметра. С помощью болтов и прокладки круглого сечения
(G) крышка калориметра вакуумноплотно соединяется с внешней
вакуумной камерой, изготовленной из латуни. Вакуумирование
установки осуществляется форвакуумным и высокопроизводитель-
ным масляным насосами, последовательно присоединенными к флан-
цу М.

Калориметр окружен адиабатической оболочкой F, изготовленной
из тонкой листовой хромированной меди. По всей внешней поверх-
ности крышки, цилиндрической части и дна оболочки расположе-
ны бифилярные константановые проволочные нагреватели. Неглу-
бокая винтовая 50-сантиметровая нарезка на адиабатической обо-
лочке калориметра позволяет поддерживать тепловое равновесие
между пакетом токоподводящих проводов и обмоткой калориметра,
навитой на его внешнюю поверхность. Все провода выводятся нару-
жу и присоединяются с помощью специальной эмали к резервуару
с азотом, «экономайзеру» Н (служащему теплообменником и исполь-
зующему теплоемкость холодного испарившегося гелия для погло-
щения тепла, передаваемого проводами, и таким образом умень-
шающему расход жидкого гелия), к резервуару с гелием и к коль-
ЦУ J, обеспечивающему выравнивание температуры подводящих
проводов. С помощью адиабатической оболочки, температура кото-
рой с точностью ±0,002° К соответствует температуре калориметра,
температура проводов поддерживается равной температуре кало-
риметра. Медно-константановые термопары контролируют разность
температур между калориметром и оболочкой и между оболочкой
и кольцом и возбуждают три независимые регистрирующие элект-
ронные цепи (соответствующие трем частям адиабатической оболоч-
ки), снабженные малоинерционной системой прямого и обратного
контроля условий адиабатичности калориметра. Контроль и управ-
ление адиабатической оболочкой можно также осуществлять вручную.

3*
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Рассмотренная калориметрическая установка позволяет в про-
цессе опыта нагревать образец вещества в калориметре до любой
желаемой температуры при отсутствии теплового обмена с окружаю-
щей средой за счет регулируемой подачи тепла от электрического
нагревателя. Калориметр с исследуемым образцом подвешивается
на плетеной шелковой нити внутри адиабатической оболочки.
С помощью тщательно подогнанных конусов калориметр и адиабати-
ческая оболочка могут соприкасаться с охлаждающим резервуаром
и, таким образом, охлаждаться до требуемой температуры, после
чего могут быть вновь возвращены в исходное положение. Такая
система охлаждения калориметра не требует газа-носителя и позво-
ляет по желанию циклически изменять температуру образца вблизи
области перехода для получения чередующихся кривых охлаждения
и нагрева.

Калориметр К состоит из контейнера для образца, обычно изго-
товленного из меди и покрытого слоем золота. В зависимости от вели-
чин измеряемых теплоемкостей и количества исследуемого вещества
размеры калориметра колеблются от 2 до 100 см3. Использование
радиальных перегородок и гелия под небольшим давлением в качестве
теплоносителя в ампуле с веществом способствует быстрому установ-
лению теплового равновесия после подачи энергии в калориметр.

Равновесная температура образца измеряется платиновым тер-
мометром сопротивления L, помещенным в платиновую оболочку
и расположенным соосно внутри калориметра. По мере увеличения
температуры калориметра за счет подвода электрической энергии
к нагревателю, расположенному внутри калориметрического сосуда,
температура адиабатической оболочки поддерживается настолько
близкой к температуре калориметра, что практически между кало-
риметром и окружающей средой не происходит заметного теплооб-
мена. После подачи новой порции энергии определяется следующая
температура равновесия. В обычных опытах с типичными вещества-
ми за один час удается провести несколько таких измерений. При
изучении фазовых и других превращений для достижения равнове-
сия часто требуется более длительное время. В таких случаях для
получения надежных значений теплоемкости необходима преци-
зионная автоматическая система контроля температуры адиабати-
ческой оболочки. Значение теплоемкости образца рассчитывается
по его массе, измеренной разности температур, количеству введен-
ной энергии и предварительно определенному тепловому значению
калориметрической установки. Воспроизводимость порядка несколь-
ких сотых одного процента может быть получена практически во всем
интервале температур. Точность измеренной величины определяется
сравнением всех определений массы, времени, температуры, сопро-
тивления и потенциала с эталонными значениями, а также путем
измерений теплоемкостей некоторых веществ, принятых Калори-
метрической конференцией в качестве стандартов [487].
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Тщательный анализ ошибок с учетом результатов определений
теплоемкостей стандартных веществ, выполненных в разных термо-
химических лабораториях, показывает, что теплоемкости, измерен-
ные с помощью описанной выше калориметрической установки,
позволяют определять такие термодинамические функции, как
энтропия, с ошибкой, не превышающей ± 0 , 1 % при температурах
измерений выше 100° К.

Подробный анализ последних достижений в области криогенной
адиабатной калориметрии был дан Вестрамом, Фурукавой и Мак-
Каллохом [1597]. Вопросы, связанные с изотермической криогенной
калориметрией, рассмотрены в работе Стаута [1427].

Различные варианты калориметрических установок для измере-
ния удельных теплоемкостей при комнатной температуре и выше
были описаны Уильямсом [1614], Корручини и Джиннингсом [274],
Астоном, Финком, Тук и Цинсом [36], Стоу и Эллиоттом [1429],
Уестом и Джиннингсом [1591] и Вестрамом и Троубриджем [1599],
Обзор работ в области адиабатной калориметрии при средних тем-
пературах дан Уестом и Вестрамом [1592].

Следует отметить, что даже в области средних температур (300—
700° К) применение адиабатного метода калориметрии дает ряд
преимуществ по сравнению с методом «смешения» [452] при опреде-
лении термических свойств органических веществ, обладающих
метастабильными фазами и необратимыми превращениями в процессе
нагревания или не образующих термодинамически равновесных фаз
при закалке. Адиабатический калориметр с автоматическим конт-
ролем температуры адиабатической оболочки позволяет также изу-
чать такие фазовые превращения, в которых тепловое равновесие,
или гистерезис, достигается в течение многих часов. В качестве
примера на рис. П.2 изображен адиабатический калориметр, исполь-
зованный Вестрамом и Троубриджем [1599] для прецизионного
определения теплоемкостей конденсированных фаз и энтальпий фазо-
вых переходов и плавления в интервале температур от 300 до 600° К.
Принцип работы этой калориметрической установки, предусматри-
вающей изоляцию калориметрического сосуда от внешней среды с по-
мощью хромированных тепловых экранов, аналогичен принципу
работы описанного выше калориметра для измерения теплоемкостей
при низких температурах. Калориметр, изготовленный из сереб-
ра, имеет осевое отверстие для нагревателя сопротивлением 250 ом
и помещенный в чехол платиновый термометр сопротивления, плотно
вставляющийся с помощью медно-бериллиевой втулки в высверлен-
ное отверстие муфты нагревателя. С помощью нарезки на верхней
поверхности муфты нагревателя и винтового шлифа муфта плотно
ввинчивается в коническое отверстие G. Для выравнивания темпе-
ратуры служат шесть вертикальных радиальных перегородок, смон-
тированных вместе с погружаемым калориметром. Загрузка веще-
ства в калориметр производится через специальную герметичную
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золотую крышку с отожженной золотой прокладкой, прижимаемую
к кольцевому ножу небольшими винтами. Такая система загрузки
и ^герметизации удобна при работе калориметра в вакууме, так как
позволяет вводить в калориметр некоторое количество гелия для
ускорения достижения термического равновесия. Описанный кало-
риметр позволяет проводить измерения в импульсном режиме с та-
кими интервалами времени, которые необходимы для установления
теплового равновесия после каждой подачи электрической энергии.
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Р и с . П.2. Схематический разрез
адиабатического калориметра для
определения теплоемкостей и теплот
фазовых переходов при средних тем-

пературах [1599].
А — кольцо второго теплового экрана,
В — подвес из тонкой проволоки, С —
первый тепловой экран, D — крышка кало-
риметра, Е — второй тепловой экран,
F — калориметр, G, Н — чувствительный
элемент термометра сопротивления, I —
катушка для приведения проводов в теп-
ловое равновесие с поверхностью калори-
метра, J — подводящие провода, К —• ади-

абатическая оболочка.

О
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Для иллюстрации точности, полученной с помощью такого типа
калориметра, на рис. П.З приведены данные, полученные для три-
этилендиамина (1,4-диазабицикло-[2,2,2]-октана) Чангом и Вестра-
мом [210] для области низких температур и данные Троубриджа
и Вестрама для области жидкого состояния [1519]. Как видно
из рис. П.З, низкотемпературные кристаллы // этого вещества,
состоящего из глобулярных молекул, переходят в пластическое
кристаллическое состояние (кристаллы/) при температуре 351,08° К;
изменение энтальпии этого перехода равно 2524,0 кал/моль. Образо-
вавшиеся кристаллы / плавятся при 432,98° К; при этом изменение
энтальпии равно 1776,5 кал/моль. Сходство термодинамического
поведения кристаллов / и жидкой фазы позволяет предположить
наличие для пластической кристаллической фазы значительной доли
степеней свободы, присущих жидкой фазе.
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В литературе опубликовано сравнительно мало работ по опреде-
лению теплоемкостей органических молекулярных кристаллов при
повышенных температурах. Это объясняется отчасти сравнительно
низкими температурами плавления этих веществ и их тенденцией
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Р и с . П.З. Теплоемкость триэтилендиамина [1519].
D экспериментальные значения, полученные на низкотемпературном адиабатическом кало-
риметре [210], О данные, определенные с помощью адиабатического калориметра, изобра-

женного на рис. II.2.

к разложению и изомеризации. Методики калориметрических изме-
рений при температурах выше 700° К были рассмотрены в обзоре
Дугласа и Кинга [338].

Теоретическая оценка теплоемкостей твердых веществ

В 1907 г. Эйнштейн [375], рассмотрев модель одноатомного кри-
сталла, состоящего из п атомов, как систему Зге независимых осцил-
ляторов, колеблющихся в трех взаимно перпендикулярных направ-
лениях с одинаковой для всех частиц гармонической частотой v,
получил следующее выражение зависимости теплоемкости при
постоянном объеме от температуры:
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В этом выражении величина и равна hvlkT = вЕ/Т, где h ~-
постоянная Планка, а к — константа Больцмана, или газовая посто-
янная, отнесенная к одному атому. Величина ЭЕ — характеристи-
ческая константа (температура Эйнштейна) вещества. Выраже-
ние (П.6) при Т = 0 дает Си, равное нулю; при Т = оо значение Cv
достигает максимального значения, равного 3R.

В 1910 г. Нернст и сотрудники, измеряя теплоемкости веществ
при очень низких температурах, показали, что теплоемкость при
температурах, близких к 0° К, действительно стремится к нулю.
Однако наблюдаемая экспериментально зависимость Cv от темпе-
ратуры в значительной степени отличалась от найденной теорети-
чески из формулы (И.6).

В 1912 г. Дебай [315] и независимо Борн и Карман [147] полу-
чили новое теоретическое выражение зависимости теплоемкости
от температуры, лучше описывающее экспериментальные значения
теплоемкостей при низких температурах, чем уравнение Эйнштейна.
В своей модели Дебай рассматривал одноатомный изотропный кри-
сталл как некоторый упругий континуум, состоящий из набора Зп
осцилляторов, характеризующихся определенным спектром частот,

Иограниченным некоторой максимальной частотой vm a x .
б

р
Используя

теорию колебаний, Дебай получил следующее выражение для тепло-
емкости упругого твердого кристалла при постоянном объеме:

Су = 9Л —- (И.7)

где x = hvmax/kT = QD/T, a u = hv/kT. Выражение (II.7) можно пред-
ставить в более компактном виде

(П.8)

где /D — функция теплоемкости по Дебаю, общая для всех веществ.
Параметр QD является характеристической константой (температу-
рой Дебая) для данного вещества. Функция Дебая хорошо описывает
экспериментальные значения теплоемкостей большого числа простых
веществ, но применима лишь к тем простым молекулам, для которых
можно определить необходимые численные значения колебательных
частот. Отсутствие необходимых экспериментальных данных для
колебательных частот многоатомных молекул не позволяет в настоя-
щее время рассчитывать теплоемкости многоатомных кристалли-
ческих веществ на основании моделей Эйнштейна и Дебая.

Уравнения теплоемкости Эйнштейна (П-6) и Дебая (II.7) содер-
жат универсальную газовую постоянную R и получены для одно-
атомных твердых тел, атомы которых колеблются в трех направле-
ниях или, как говорят, обладают тремя колебательными степенями
свободы. Приведенные в приложении таблицы П. 1 и П. 4 содержат

рассчитанные значения функций теплоемкостей Эйнштейна и Дебая,
деленные на R и отнесенные к одной колебательной степени свободы.
Приведенные в этих таблицах значения функций теплоемкостей
Эйнштейна и Дебая остаются справедливыми при изменении вели-
чины экспериментального значения R. При вычислении теплоем-
костей конкретных веществ приведенные функции теплоемкостей
должны быть умножены на соответствующее число степеней сво-
боды. На рис. II.4 для сравнения приведены две функции теплоем-
костей, вычисленные для различных характеристических колеба-
тельных частот.

1,U
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if-//
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i // / у / ^-i^^-1**lvl*30C^. - ' " " ' '

1 | _| — т~~~ | |

200 400 600 800 1000

Р и с . II.4. Сравнение функций теплоемкостей по Дебаю ( ) и по Эйнштейну
( ), вычисленных для различных характеристических частот.

Поскольку разница между Ср и Cv для молекулярных кристаллов
становится неразличимой вблизи температур порядка 30° К, функ-
цию теплоемкости Дебая можно использовать для экстраполяции
измеренных значений Ср к абсолютному нулю. Келли и Кинг [738],
рассмотрев ход наблюдаемых значений Ср ряда неорганических
веществ при низких температурах, предложили для экстраполяции
опытных данных так называемый метод проб и ошибок, основанный
на соответствующих комбинациях функций Дебая и Эйнштейна.
Для аналогичной экстраполяции теплоемкостей органических соеди-
нений многие авторы использовали только одну функцию Дебая.
Иутнам и Килпатрик [1208] измерили низкотемпературную тепло-
емкость 1,2,4-триметилбензола; значения, полученные ими, при-
ведены в табл. II. 1. С помощью метода проб и ошибок Путнам и Кил-
патрик пришли к выводу, что их экспериментальные значения можно
экстраполировать к 0° К, основываясь на том, что значения теплоем-
костей, вычисленные в предположении пяти степеней свободы
и «D = 103,7, совпадают с первыми шестью экспериментальными
начениями теплоемкостей. Подобный эмпирический подход к вычис-
ению теплоемкости вблизи абсолютного нуля, основанный на исполь-
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Таблица II.1
Экстраполяция измеренных теплоемкостей

Г, °К

14,77
15,80
16,96
18,40
20,36
22,82
25,46
28,16
30,91

1,2,4-триметилбензола

Экспери-
мент

1,901
2,188
2,518
2,914
3,472
4,165
4,900
5,626
6,360

5 Х Ч т )

1,883
2,190
2,541
2,977
3,556
4,234
4,890
5,483
6,002

к 0°

/8

K d )

0 . 5 \ /<155\

т ) ' V т /

1,934
2,194
2,491
2,863
3,382
4,050
4,771
5,577
6,371

а ) Данные Путнама и Килпатрика [1208] [в
кал}(моль °К)]

зовании функции Дебая с более чем тремя степенями свободы, весьма
распространен в литературе. Для экстраполяции опытных данных

Р и с . II 5. Экстраполяция теп-
лоемкости 1,2,4 триметилбен-

зола.
О экспериментальные данные Пут-
нама и Килпатрика [1208],

— комбинированные
функции Эйнштейна и Дебая См.

текст и табл II 1

30

т,°к
часто используют также комбинацию функции Дебая с тремя коле-
бательными степенями свободы, описывающими упругие свойства
кристалла, в сочетании с определенным числом функций Эйнштейна,
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i -соответствующих колебательному и вращательному движению
" отдельных молекул. Следовательно, данные Путнама и Килпатрика

можно представить в виде функции

Как видно из рис. П.5, такая комбинация функции Дебая и Эйнштей-
на адекватно описывает экспериментальные значения теплоемкостей
вплоть до температуры 30,91° К. Машинные методы расчета, осно-
ванные на описанной выше экстраполяции опытных данных, были
разработаны Филлипсом и Климпелем [1142].

Питцер и Брюер [1158] и позднее Вестрам, Фурукава
и Мак-Каллох [1597] показали, что данные, полученные в последнее
время для температур ниже 10° К, можно экстраполировать графи-
чески путем построения зависимости в координатах Ср/Т — Т2.

Теплоемкость жидкостей

В настоящее время не существует удовлетворительных методов
расчета теплоемкости жидкостей, поскольку отсутствует достаточно
точная теория жидкого состояния. В литературе имеются различные
теоретические подходы к рассмотрению этой проблемы (см., напри-
мер, работы Мелвин-Хьюза [1017, 1018] и Роулинсона [1257]). По-
скольку число степеней свободы в жидком состоянии больше, чем
в твердом, теплоемкости жидкостей несколько выше теплоемкостей
твердых тел. Однако при выборе и использовании конкретных значе-
ний всегда следует опираться на экспериментальные величины.

Экспериментальное определение теплоемкостей
газов и энтальпий испарения

Прибор для определения энтальпии испарения и теплоемкости
газов описан Уаддингтоном, Тоддом и Хаффманом [1552] и изображен
с некоторыми упрощениями на рис. II.6. Исследуемая жидкость
(объем 150—250 еж3) непрерывно кипит в вакуумном испарителе А,
снабженном вакуумной рубашкой и электрическим нагревателем,
соединенным с аккумулятором. Нагреватель навит на пирексовую
спираль, припаянную к внутренней стенке испарителя. Провода
от нагревателя и термопар по всей длине (начиная от нескольких
сантиметров ниже поверхности жидкости до места их вывода из испа-
рителя) покрыты слоем стекла. Во избежание конденсации пара
газоотводные трубки обогревают электрическим током. Пар, про-
ходя через газовый калориметр С, конденсируется, затем снова
нагревается до температуры термостата и возвращается в испари-
тель. Температуру термостата испарителя поддерживают примерно
Л а 0,2° К выше температуры кипения жидкости с точностью



44 Часть 1. Основы термодинамики

±0,003° К, что позволяет свести до минимума потери тепла в посе-
ребренной вакуумной рубашке испарителя. Для измерения темпе-
ратуры кипящей жидкости и пара используют термопары ТС\ и ТС2.
Остальную часть системы заполняют гелием, давление его поддер-
живают специальным маностатом в пределах ±0,1 мм pm. ст.

Ввод образца Кманостату s-ул Счетчик
^э *- v ' V времени

Р и с . П.6. Прибор для определения энтальпии испарения и теплоемкости
газов (по Уаддингтону, Тодду и Хаффману [1552]).

Проточный калориметр С помещают во второй термостат, тем-
пературу которого поддерживают в пределах ±0,002° К. G помощью
специального нагревателя температуру пара в пароотводной системе
(термометр TCS) поддерживают в пределах температуры термостата
с точностью ±2,0° К. После охлаждения в стеклянном холодильнике
пар проходит над платиновым термометром сопротивления Т\,
служащим для сравнения температуры пара с температурой термо-
стата, измеряемой с помощью другого платинового термометра сопро-
тивления (на рисунке не показан). Затем пар поступает в калори-
метр, представляющий собой тонкостенную U-образную трубку
из стекла пирекс, помещенную в посеребренную вакуумную рубашку,

//. Теплоемкость и энтальпия фазовых переходов 45

проходит над нагревателем Н и двумя платиновыми термометрами
эПротивления Т2 и Т3. Токо- и потенциалподводящие провода

нагревателя выведены из системы в направлении против потока
%аза; аналогичные провода двух термометров выведены в противо-
положном направлении. Тепловые потери пара сведены до минимума
ф помощью специальных отражательных перегородок В\ и В3.
Третья отражательная перегородка В2 способствует перемешиванию
дара после выхода его из нагревателя. По подогреваемой пароотвод-
ной трубке пар поступает к трехходовому крану 1, температуру
которого измеряют термометром ГС4 и поддерживают примерно
да 20° К выше точки кипения жидкости. С помощью этого крана пар
можно направить обратно в испаритель А или в конденсатор, соеди-
ненный с двумя ловушками для сбора конденсата. Во время запол-
нения ловушки паром втулка крана 1 соприкасается со стальным
сектором и погружает его в сосуд со ртутью, тем самым включая
электрический счетчик времени. С помощью такого счетчика время
наполнения ловушек, равное примерно 5—6 мин, фиксируется
с'точностью ±0,05 сек. Для определения веса собранного конден-
сата используют съемные ловушки.

Показания пяти платиновых термометров сопротивления, изго-
товленных в виде проволочных спиралей, свободных от натяжений
[995], проверяют по точно стабилизированному (эталонному) тер-
мометру сопротивления такого же типа. Для измерения электри-
ческих токов, протекающих через нагреватель, и потенциалов
используют двойной потенциометр Уайта с откалиброванными мага-
зинами сопротивлений, нормальным элементом и высокочувстви-
тельным гальванометром.

Измеряя вес конденсата, собранного в ловушке за определенное
время, рассчитывают скорость потока пара. Зная силу тока и напря-
жение на нагревателе за тот же промежуток времени, определяют
количество электрической энергии, подведенной к нагревателю.
Обычно для определения фактической энергии, затраченной на испа-
рение образца, необходимо ввести следующие четыре поправки:
а) поправку на 0—20 кал за счет изменения температуры кипения
жидкости в пределах ±0,05° К, регистрируемой термометром ТС2',
б) поправку на 10—35 кал за счет изменения температурного градиен-
та между нагревателем и поверхностью жидкости в испарителе;
в) поправку приблизительно на 25 кал за счет потери тепла в резуль-
тате теплопроводности токоподводящих проводов, расположенных
позади контактов проводов, используемых для измерения потепциа-
л о в ! г) поправку на расширение пара в дополнительный объем,
образующийся в результате испарения и уноса жидкости из испари-
теля. Наличие пропорциональной зависимости между импульсной
мощностью и скоростью уноса массы вещества при данной темпера-
туре кипения позволяет использовать импульсную мощность для
°пределения скорости потока пара в опытах по определению тепло-
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емкостей. При такой температуре эта пропорциональность не зависит
от скорости потока и продолжительности эксперимента.

Для определения кажущихся значений теплоемкостей пара изме-
ряют температуру газового калориметра при фиксированной подаче
энергии на нагреватель и четырех или более значениях скоростей
потока. Независимые величины кажущихся значений теплоемкости
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Р и с . II.7. Кажущиеся значения теплоемкости гептана как функция скорости
потока пара (по Уаддингтону, Тодду и Хаффману [1552]).

при различных скоростях потока получают, измеряя показания тер-
мометров сопротивления Т2 и Т3. Зависимость кажущейся теплоем-
кости от скорости потока, построенная в координатах Ср — MF
(где F — скорость потока), дает прямую линию в пределах ±0,05%
(рис. П.7). Экстраполяция этой зависимости к нулевому значению
скорости газового потока дает поправку на тепловые потери, кото-
рые даже при самых высоких температурах и малых скоростях пото-
ка не превышают 2%.

В начале опыта с помощью термометров сопротивления Ти Т2

и Т3 измеряют температуру потока пара при отключенном нагрева-
теле Н; затем нагревателю сообщается измеренное количество энер-
гии, и после достижения теплового равновесия повторно измеряется
температура термометрами Ti, Т2 и Т 3. Незначительные колебания
в скорости потока вызывают изменения температуры в пределах
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v* ±0,003 до ±0,008°. Для каждого термометра определяют разность
'^температур (например, Т2, ]1Па1 — Г2, initial) До и после подвода

энергии и стараются уменьшить ошибки, связанные с различиями
в калибровке термометров и влиянием эффекта Джоуля — Томсона,
обусловленного перепадом давления при прохождении пара череа
калориметр. Для учета температурного коэффициента эффекта
Джоуля — Томсона вводят соответствующую поправку, отвечающую
изменению температуры газа на 8°. Этот эффект составляет примерно
0,03% общего теплового эффекта. Совпадение средних значений тем-
пературы ряда экспериментов свидетельствует об отсутствии влияния
величины AT на кажущиеся значения теплоемкостей. В процессе
эксперимента перепад давления между испарителем и калориметром
составляет от 1 до 35 мм и достигает максимального значения для
самой большой скорости газового потока и самой низкой температуры
эксперимента. Для учета перепада давления вводится соответствую-
щая поправка, которая по величине не превышает 0,1% и связана
с измеряемой величиной (АСР/АР)Т. Значения теплоемкости, совпа-
дающие в пределах 0,05% со средним значением, находят из вели-
чин AT, определенных с помощью термометров Т2 или Т3.

Поправка для приведения величины теплоемкости Ср при 1 апгм
к теплоемкости при нулевом давлении (Ср°) (т. е. к теплоемкости
вещества в состоянии идеального газа) определяется из эксперимен-
тальных данных при двух или более давлениях, отвечающих одной
и той же температуре, путем построения графика в координатах
Ср — Р и экстраполяции полученной зависимости к нулевому дав-
лению. Такой прием позволяет получить значения Ср° и (АСр/АР)т

и служит для нахождения уравнения состояния вещества.
В табл. П.2 приведены типичные экспериментальные данные no-

теплоемкости газообразного к-гептана, полученные Уаддингтоном,.

Таблица II.2

Теплоемкость газообразного гептана а)

195,5
391,2
597.7
760,0

0,0

а ) Данные
кал/(моль-"К).

3 5 '

46
46

47
45

Г , 1 0

140
515

22
77

373

47,
48,
48,
48,
47,

Уаддингтона,

,15

805
095
410
66
51

Г

400

50,

50,
51,
50,

Тодда

°к

,40

555

930
08
37

и

43^

53

54
54
53

i , 3 5

965

200
30
85

Хаффмана

466

57

57,
57,
57,

[156

,10

075

215
27
00

2] в
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Тоддом и Хаффмаыом [1552]. Определенное ими значение энтальпии
испарения и соответствующие поправки обсуждаются в этой главе
несколько позднее.

Расчет теплоемкостеи газов на основе
статистической механики

Роль статистической механики в теоретическом обосновании мето-
дов расчета термических свойств газов аналогична роли актуарной
статистики. Исходя из законов статистической механики нельзя
предсказать время жизни отдельной частицы; можно лишь оценить
среднее время жизни большого числа частиц. При использовании
мощного аппарата статистической механики необходимо, во-первых,
знать, можно ли применять для описания распределения энергии
частицы по различным с т е п е н я м с в о б о д ы и распределения
энергии между молекулами законы классической механики или пове-
дение частиц системы нужно рассматривать с точки зрения кванто-
вой механики, и, во-вторых, необходимо знать способы усреднения
или распределения энергии между различными состояниями частиц.
Несмотря на то что квантовая механика лучше описывает энергети-
ческие свойства молекул, в некоторых случаях, когда энергетиче-
ские уровни молекул полностью возбуждены и расстояния между
дискретными уровнями малы по сравнению с величиной кТ, класси-
ческая механика позволяет также достаточно точно рассчитать термо-
динамические свойства веществ. Статистический расчет можно значи-
тельно упростить, если рассматривать координаты и моменты раз-
личных степеней свободы молекулы как независимые, а рассматри-
ваемым молекулам приписать свойства частиц идеального газа.

В классической кинетической теории газов для вычисления энер-
гии и теплоемкости используют принцип классической механики
о р а в н о м е р н о м р а с п р е д е л е н и и э н е р г и и п о
с т е п е н я м с в о б о д ы , согласно которому вследствие беспо-
рядочных столкновений частиц происходит постоянное перераспре-
деление энергии, в результате чего на каждую ступень свободы при-
ходится одна и та же доля энергии, равная RTI2 на 1 моль. Этот вывод
строго вытекает из уравнений статистической механики (см., напри-
мер, работы Астона [30], Толмана [1513], Майера и Майера [942]
и Фаулера и Гугенгейма [436]). В таком случае вклад в теплоемкость
будет составлять

£4
Выражение для кинетической энергии поступательного движения

молекулы, отвечающее одной степени свободы, можно представить
в виде Etr/n = 1/2m (и,)2 или как квадратичную функцию момента
количества движения (pt = mvt), например ЕRln = (pi)2/2m. Отсю-
да следует, что минимальное мольное значение кинетической энергии,
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гриходящееся на одну степень свободы, составляет RTI2. Поскольку
'число степеней свободы одноатомной газообразной молекулы равно

слу координат, необходимых для описания положения центра
;массы в пространстве (х, у и z в картезианских координатах или

и Э, ф в полярных координатах), то для одноатомной молекулы
их число равно трем и отвечает трем возможным направлениям
поступательного движения в пространстве. Энергия поступательного
•движения и теплоемкости Cv и Ср одного моля такого идеального
газа будут равны

— — 4-Я — —
У 2 2

Значения теплоемкостей, полученные для гелия на основе класси-
ческой теории, согласуются с экспериментальными величинами, опре-
деленными для интервала температур в несколько градусов Кель-
8ина вблизи абсолютного нуля, и, таким образом, подтверждают
применимость классической теории теплоемкостей при таких тем-
пературах, когда можно пренебречь влиянием квантовых эффектов.

Энергия вращательного движения по своей природе также являет-
ся кинетической, т. е.

F _ (Рог)2

о г " ~ 2/ '

где рот— момент количества движения, а / — момент инерции вокруг/
оси вращения. Индекс «or» означает свободное вращение всей моле/
кулы. Поскольку энергия вращения также является квадратичной
функцией момента, любой вид вращения всей молекулы будет давать
вклад, равный RT/2 кал/моль, в общую энергию молекулы.

• Энергия простого гармонического осциллятора представляет
собой сумму двух квадратичных членов: одного, содержащего момент
движения рх, и другого, связанного с координатой смещения х. т. е.

V 1 D ~ ~ 2m ' 2 '

Щв f — силовая постоянная. Таким образом, первый член выраже-
ния представляет собой кинетическую, а второй — потенциальную
энергию колебательного движения. Отсюда следует, что каждая
колебательная степень свободы дает вклад в общую энергию моле-
кулы, равный (RT/2) X 2, или RT кал/молъ. Общее число степеней
свободы, необходимых для полного описания нелинейных много-
атомных молекул, содержащих п атомов, составляет Зге. Три из них
описывают движение центра тяжести молекулы и являются посту-
пательными степенями свободы; три, отвечающие ориентации моле-
кулы как целого,— вращательными и остальные Зге — 6 — колеба-
тельными. Полная теплоемкость такой молекулы при постоянном
объеме, согласно принципу равномерного распределения энергии,
"УДет равна (Зге — 3) R. Для линейных молекул число вращатель-
ных и колебательных степеней свободы равно соответственно двум

4—831
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О

и (Зге — 5); в таком случае теплоемкость линейной молекулы при
постоянном объеме будет составлять (Зп — 5/2) R. Для двухатомной
молекулы Cv = 1I2R. Анализ данных по теплоемкостям газов пока-
зывает, что найденные экспериментально теплоемкости, как правило,
меньше, чем вычисленные по приведенным формулам, и лишь при
высоких температурах они приближаются к расчетным величинам.
Расхождение объясняется в основном тем, что не учитывалась кван-

товая природа вещества, и это осо-
у бенно сказывается на колебатель-

ной энергии молекул. В дополне-
ние следует подчеркнуть, что откло-
нение от точной квадратичной
зависимости в выражении для
энергии даже при высоких темпе-
ратурах неизбежно приводит к не-
выполнению принципа равномер-
ного распределения энергии по
степеням свободы. Подобные от-
клонения, например, будут вызы-
вать осцилляторы, не являющиеся
строго гармоническими. И нако-
нец, следует учитывать наличие
в молекулах заторможенного внут-
реннего вращения.

Методику расчета теплоемко-
стей удобно рассмотреть на ряде

примеров, начиная с простых и кончая более сложными молекулами.
Квантовый подход для оценки энергии колебательного движения
будет использоваться по мере необходимости для получения вели-
чин, согласующихся с экспериментальными данными. Изображен-
ную на рис. II.8 двухатомную молекулу можно представить как
систему, состоящую из двух точечных масс, связанных упругими
силами. Каждый атом обладает тремя степенями свободы. Для всей
молекулы число степеней свободы будет равно шести. Каждая из
трех поступательных степеней свободы молекулы (жесткий ротатор)
дает одинаковый вклад в теплоемкость, равный величине, приводи-
мой в выражении (П.9). Молекула, изображенная на рис. П.8,
может вращаться вокруг осей х, у и z; причем момент инерции вокруг
оси х для такой молекулы пренебрежимо мал. Таким образом, двух-
атомная молекула обладает двумя вращательными степенями сво-
боды. Последняя степень свободы связана с колебаниями атомов
вдоль оси х. Согласно квантовой теории, выражение колебательной
составляющей молекулы совпадает с выражением для теплоемкости
твердых тел, т. е. с выражением (II.6), и равно
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Р и с. П.8. Схематическое изобра-
жение двухатомной молекулы.

—1)2"

где и = hv/kT = hcalkT = l,4386oi/7\ Отличие состоит в том, что
в случае газов одновременно учитывается только один вид колеба-
тельного движения. В расчетах обычно принято выражать частоту

Вид сверху

/20°

Вид вдоль связи С—Вг

Р и с. II.9. Схематическое изображение и ортографическая проекция молекулы
бромистого метила.

(сек-1) в волновых числах и со (т. е. vie) — в см-1. Вычисленные
-.с помощью уравнения теплоемкости Эйнштейна (И.6) значения
вкладов C°IR частот простых гармонических колебаний (в см-1) при-

ведены в приложении (табл. П.1).
', В качестве следующего примера рассмотрим вычисление теплоем-
кости бромистого метила, молекула которого изображена на рис. 11.9.

4*
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Каждые три поступательные и три вращательные степени свободы
этой молекулы дают вклад в теплоемкость при постоянном объеме,
равный 2>RI2 кал/(моль-°К.); вклады остальных колебательные
степеней свободы, число которых равно ( 3 x 5 ) — 6 = 9, вы-
числяются из спектроскопических данных. Вейсман, Бернштейн,
Россер, Майстер и Клевеленд [1584] исследовали инфракрасные
спектры этой молекулы в области частот от 400 до 4000 см*1 и опре-
делили следующие фундаментальные частоты (в см'1) и их мульти-
плетность (в скобках): 611 (1), 955 (2), 1305 (1), 1444 (2), 2972 (1),
3057 (2). Обычно говорят, что степень свободы обладает мульти-
плетностью gt, если gt степеням свободы соответствует одинаковая
частота колебаний.

Бромистый метил обладает тремя дважды вырожденными часто-
тами, поэтому вклад в теплоемкость этих трех частот необходимо
удвоить. Вклад колебательных степеней свободы в теплоемкость
определяется для каждой из приведенных выше частот или непосред-
ственно, или путем интерполяций по данным табл. П.1 (см. прило-
жения). Величины этих вкладов при 300° К приведены в табл. П.З.

Таблица II.3
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со
 г
, сж-1

611
955
1305
1444
2972
3057

Si

1
2
1
2
1
2

C°/R

0,5116
0,4392
0,0762
0,0948
0,0001
0,0002

Вклад колебательных степеней сво-
боды

Вклад поступательных и вращатель-
ных степеней свободы всей моле-
кулы

Переход от Со к Ср

1,122

3,000
1,000
5,122

Суммарное рассчитанное значение Cp'^JR для идеального газо-
образного СН3Вг равно 5,122 X 1,9873 = 10,18 кал/(моль-°К).

Иногда, помимо рассмотренных выше поступательной, враща-
тельной и колебательной энергий, необходимо учитывать энергию
внутреннего вращения, т. е. энергию, связанную с вращением групп
атомов в молекуле вокруг некоторой валентной связи. Если энергия
вращения группы атомов в молекуле намного меньше энергии потен-

циального барьера, то вращение такого типа будет заторможенным
я молекула будет испытывать крутильные колебания около некото-
рого положения равновесия. С повышением температуры энергия
крутильных колебаний увеличивается до тех пор, пока она не ока-
жется равной значению энергии потенциального барьера, после
чего начинается заторможенное вращение. По мере увеличения тем-
пературы вращение молекулы становится все более и более сво-
бодным. Такая картина изображена графически на рис. 11.10.

v-10 •""•'

800 1000

[р и с. 11.10. Вклад в теплоемкость как функция высоты потенциального барье-
ра заторможенного вращения метильной группы (по Герцбергу [589]).

,В случае небольших потенциальных барьеров вклад в теплоемкость
за счет заторможенного вращения проходит через резкий максимум
при низких температурах и значительно превосходит величину вкла-
да в теплоемкости за счет свободного вращения; при повышении
температуры величина барьера приближается к энергии свободного
вращения. При увеличении высоты потенциального барьера макси-
мальное значение вклада в теплоемкость за счет эффекта внутреннего
вращения может превосходить максимальное значение вклада энер-
гии гармонического вибратора. Величину потенциального барьера
обычно определяют из измерений теплоемкости газов при одной тем-
пературе или из экспериментальных значений энтропии при неко-
торой температуре. Зная значение потенциального барьера при
одной температуре, нетрудно рассчитать вклад в теплоемкости за

; счет заторможенного вращения при любой другой температуре.
, В настоящее время не существует общего надежного метода опреде-
| ления потенциальных барьеров, препятствующих вращению. Одна-
[ ко, как видно из табл. II.4, для оценки этих величин имеются
i полезные эмпирические закономерности. Существующие методики
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Таблица II.-

Энергия потенциальных барьеров внутреннего вращения

Продолжение табл. II.4

Вещество Структура и связь

Углеводороды,

Барьер а ) , Литера-
тура

Этан

Пропан

2-Метилпропан

2,2-Диметилпро-
пан

Пропилен

2-Метилпропен

Бутадиен-1,2

Бутин-1

Бутин-2

Толуол

о-Ксилол

н3

а

3

н 3 с -

Н3С °

н 3 с -

н 3 с -

н 3 с - ^

нг а

*13L.

(X

н3с

н 3с_

н 3 с -

а

3

а

\а
СН3

СН3
| а

Г1 РТТ
V а Ь Н 3

(7 1

сн3а сп си

— с=сн 2
а

СН3

-сн=с=сн2

- С Н 2 — СЕ=СН

(X

свн5

н

— с / си

~ \ с / с н

н

а 2,88 (Т)
а 3,03 (S)

а 3,4 (Т)
а 3,3 (Т)

а 3,87 (Т)
а 3,62 (Т)
а 3,9 (М)

а 4,54 (Т)
а 4,30 (Т)

а 1,95 (Т)
а 1,98 (М)
а 2,0 (S)

а 2,35 (Т)
а 2,21 (М)
а 2,12 (S)

а 1,65 (Т)
а 1,59 (М)

а 3,0 (Т)

а<0,5(Т)
а<0,5(Т)
a < 0 , l ( S )

а 0 (Т)

а 1,8 (Т)

[1157]
[866]

[1157]
[31]

[38]
[1164]

[873]

[29]
[1164]

[751]
[870]
[410]

[751]
[850]
[408]

[44]
[871]

[39]

[758]
[1638]

[181, 756,
800]

[1314]

[577]

к 1 Вещество Структура и связь Ьарьер а ) ,

Кислородсодержащие соединения

Литера-

Метиловый спирт

Этиловый спирт

Изопро пи ловый
. спирт

Бутиловый спирт
третичный

Метиловый эфир

Окись пропилена

Ацетальдегид

Ацетон

Уксусная кислота

Фенол

Н 3 С - ^ - О Н

а Ь
т г п РТТ ("1ТТrl3vj ^11 2 Uxl

ТТ О П' РТТ АТТ
H3L Ы1 (JH

1 а

сн3

он
1 ь

\а

сн 3

а а

ТТ Г1 ЛТТ Г*ТТ
XI3^-J l i J l ^-П-2

Н3С-^-СНО

а а

Н3С СО2Н

НО СвН5

а 1,1 (Т)
а 1,1 (М)

a 3,3 (Т)
Ъ 0,8 (Т)

а 4,0 (Т)
6 0,8 (Т)

а 3,8 (Т)
Ь 0,9 (Т)

а 2,7 (Т)
a 2,72 (М)
а 2,63 (S)

a 2,56 (М)
а 2,52 (S)

о 1,0 (Т)
a 1,17 (М)
a 1,18 (S)

а 1,0 (Т)
a 0,78 (М)
a 0,83 (S)

а 2,5 (Т)
a 0,5 (М)

a 3,4 (S)
a 3,2 (М)

[674]
[673,
1455]

[536]
[536]

[538]
[538]

[124]
[124]

[31]
[722]
[408]

[588]
[410]

[1167]
[407]
[587]

[1135]
[1456]
[408]

[1587]
[1463]

[392]
[788]
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Вещество

Метантиол

Этантиол

2-Пропантиол

2-М етил-2-пропан-
тиол

Метилсульфид

Тиофенол

Продолжение табл. II .4

Структура и связь
Барьер а ) ,

Серусодержащие соединения

SH

SH

Н3С

\

СН3

SH

— С - 2
\а

СН3 a 2,10 (T)
a 2,09 (S)
a 2,18 (M)
a 2,13 (M)

a 0(T)

Азотсодержащие соединения

Литера-
тура

a

a

a
b

a
b

a
b

1,27

1,27

3,31
1,64

3,95
1,39

5,10
1,36

(T)

(M)

(T)
(T)

(T)
(T)

(T)
(T)

[1271,
1316]
[790]

[962]
[962]

[955]
[955]

[963]
[963;

[958]
[408]
[354]

[1143]

[1319]

Метиламин

Диметиламин

Триметиламин

N-Метилметилен-
имин

Нитрометан

H 3 C - ^ - N H 2

ТТ ГЛ ^ -ЦТТТ Л Т Т

H 3 U JNrl С Н 3

и г ° тчт а г н
Н 3 Ь JN Ь Н з

сн3

Н з С - ^ - N = С Н 2

H a C - ^ - N O ,

а 1,98 (М)

а 3,46 (Т)
а 3,28 (S)

а 4,27 (Т)
а 4,40 (М)
а 4,41 (S)

1,97 (М)

а 0 (Т)
а 0 (М)

[1346]

[32]
[408]

[42]
[872]
[408]

[12771

[964]
[1466]

Вещество

Метилнитрат

2-Метилпиридин

З-Метилпиридин

Анилин

Структура и связь

H-jC-^-O — N O 2

Н 3 С — C 6 H 4 N

H 3 C - ^ C 5 H 4 N

H2N CgHs

Продолжение табл. II.4

Барьер а ) ,
ккал

а 0 (Т)

а 2,3 (М)
Ъ 0 (Т)
Ъ 9,1 (М)

а О (Т)

а 0 (Т)

а 3,43 (Т)
а 3,54 (S)

Литера
тура

[524]

[330]
[524]
[330]

[1315]

[1310]

[579]
[391]

Этил фтористый

1,1-Дифторэтан

1,1,1-Трифторэтан

Гексафторэтан

Бензотрифторид

, Этил хлористый

i 1,1-Дихлорэтан

1,1.1-Трихлорэтан

* Этил бромистый

• Этил йодистый

Галогенсодержащие соединения

н3с- C H 2 F

Н 3 С -

н3с-

F 3 C-

F 3 C-

Н3С —

-CHF2

CF3

CF3

Н 3 С -

Н3С-

Н 3 С -

Н 3 С -

СНС1 2

-ССЬ

СН 21

а 3,33 (S)
а 3,30 (М)

а 3,18 (М)
а 3,21 (S)

а 3,34 (Т)
а 3,20 (Т)
а 3,04 (S)

а 3,96 (Т)

а 0 (Т)

а 3,7 (Т)
а 3,69 (М)
а 3,69 (S)

а 3,75 (Т)
а 3,75 (S)

а 2,7 (Т)
а 2,8 (S)

а 3,68 (М)

а 3,2 (М)

[1274]
[586]

[586]
[407]

[1402]
[1270]

[204]

[673]

[1301]

[518]
[1296]
[410]

[862]
[302]

[1261]
[377]

[430]

[723]

) Обозначения (Т), (S) и (М) соответствуют величинам потенциальных барьеров, по-
' лученным на основе термических данных, данных в области далекой инфракрасной спектро-
' Скопии и микроволновой спектроскопии соответственно. В таблице приведены ссылки на

оригинальные работы по определению величин барьеров на основе термических данных,
J однако некоторые значения несколько изменены в целях соответствия более правильным
• отнесениям колебательных частот или моментов инерции.
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термодинамического расчета, весьма грубые для оценки небольших
значений потенциальных барьеров, вполне применимы для вычисле-
ния высоких потенциальных барьеров.

Кистяковский и Райе [758] определили теплоемкость газообраз-
ного диметилацетилена, молекула которого схематически изображена
на рис. 11.11. Значительное удаление атомов водорода метильных
групп друг от друга обеспечивает свободное вращение одной метиль-
ной группы относительно другой в этой молекуле. Для молекулы
диметилацетилена Кистяковский и Райе [758] получили следующие

Р и с . 11.11. Схематическое
изображение молекулы ди-

метилацетилена.

значения фундаментальных частот (в см'1) и их мультиплетностей
(в скобках): 213 (2), 371 (2), 725 (1), 1029 (2), 1050 (2), 1126 (1), 1380
(2), 1448 (2), 1468 (2), 2270 (1), 2916 (1), 2966 (2), 2976 (3). Изученная
молекула содержит 10 атомов и нелинейна, поэтому она обладает
(3 X 10) — 6 = 24 колебательными степенями свободы. При отсут-
ствии потенциального барьера каждой степени с в о б о д н о г о
внутреннего вращения можно приписывать значения энергии
и теплоемкости, равные соответственно Eir = RT/2 и С1Г = Л/2 =
= 0,994 кал/(моль -°К).

Вклад поступательной и вращательной энергии всей молекулы
в теплоемкость диметилацетилена составит 3.R. Полное значение
теплоемкости диметилацетилена при 336,07° К будет определяться
суммой вкладов, приведенных в табл. П.5.

Таким образом, вычисленное значение С;?ззб,07 диметилацети-
лена в состоянии идеального газа равно 10,211 X 1,9873 =
= 20,29 кал/(молъ -°К). Эта величина в пределах ошибок экспери-
мента согласуется со значением Ср° = 20,21 кал/'(моль -°К), полу-
ченным Кистяковским и Райсом, и указывает на наличие заметного
свободного вращения метильных групп в молекуле диметилацетилена.

Вандеркуи и Де Врис [1527] измерили теплоемкость газообраз-
ного 1,1,1-трифторэтана, молекула которого изображена на рис. 11.12
и для температуры 300° К нашли значение Cv, равное 16,83 ±
± 0 , 1 8 кал/'(моль -"К). Нилсен, Классен и Смит [1070] исследовали
спектр частот этой молекулы и определили следующие фундаменталь-
ные частоты колебаний (в см~х) и их мультиплетности (в скобках):
238 (1), 365 (2), 541 (2), 603 (1), 830 (1), 969 (2), 1232 (2), 1278 (1),
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Таблица II 5

со,, сж-1

213
317
725

1029
1050
1126
1380
1448
1468
2270
2916
2966
2976

Si

2
2
1
2
2
1
2
2
2
1
1
2
3

CJR

1,8674
1,6287
0,4732
0,4862
0,5614
0,1905
0,1905
0,1569
0,1479
0,0057
0,0006
0,0010
0,0014

Вклад колебательной энергии
Вклад энергии поступательного

движения и вращения всей мо-
лекулы . . . . . . .

Переход от Cv к Ср
Вклад энергии внутреннего враще-

ния молекулы

5,711

3,000
1,000

0,500
10,211

1408 (1), 1443 (2), 2978 (1), 3036 (2). Эта нелинейная молекула содер-
жит восемь атомов и обладает ( 3 x 8 ) — 6 = 18 колебательными
степенями свободы. Нилсен, Классен и Смит отнесли частоту 238 (1)
к частоте крутильных колебаний вокруг связи С — С. В данном рас-
чете это предположение будет рассмотрено и обсуждено несколько
позднее. Остальные вклады в теплоемкость этой молекулы при 300° К
приведены в табл. И.6.

Таким образом, Cv равно 7,413 X 1,9872 = 14,731 кал/'(моль -°К).
Из сравнения вычисленных и найденных величин следует, что рас-
считанное значение меньше экспериментального на величину, рав-
ную 16,83 — 14,73 = 2,10 кал/(молъ-°К). Эту разность можно рас-
сматривать как вклад в теплоемкость за счет заторможенного враще-
ния групп атомов вокруг центральной связи С — С с учетом сил,
Действующих между ними. Действительно, величина 2,10 кал/(молъ X
* К) значительно больше величины 1,782 кал/(молъ -°К), рассчи-
танной для частоты крутильных колебаний, равной 238 см"х, а также
более чем в два раза превышает вклад в теплоемкость за счет свобод-
ного внутреннего вращения и объясняется взаимодействием групп
"-utg и —СН 3 в молекуле 1,1,1-трифторэтана.
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Таблица II.6

ац , см-1

365
541
603
830
969
1232
1278
1408
1443
2978
3036

Si

2
2
1
1
2
2
1
1
2
1
2

C°/R

1,5590
1,1788
0,5265
0,3074
0,4200
0,1908
0,0825
0,0527
0,0948
0,0001
0,0002

Вид сверху

С-С=/,54А
—C~F=1,33A-

Вид сбоку

Вклад колебательных степеней сво-
боды (без крутильных колебаний) 4,413

Вклад поступательных и вращатель- о QQQ
ных степеней свободы всей молекулы- °'

7,413

Поскольку метальная группа • вращается относительно группы
BFS, можно предположить, что при вращении она будет преодолевать

и с. 11.13. Энергия
Потенциального барьера
как функция угла внут-

реннего вращения.

0°
Вид вдоль связи Cz-Ct

120° 240°
Угол вращения

360°

Р и с . 11.12. Схематическое изображение (а) и ортографическая проекция "(б)
молекулы 1,1,1-трифторэтана.

аекоторый косинусоидальный потенциальный барьер V с максиму-
1 вблизи 120° (рис. 11.13). Этот пример является частным случаем

[задачи о вращении симметричного волчка, соединенного с жестким
ростовом, впервые рассмотренной Питцером и Гвинном [1162]. Питцер

Гвинн разработали общий квантовомеханический подход к этой
^проблеме с учетом различных значений потенциального барьера
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и рассчитали вклады такого заторможенного волчка в различные
термодинамические функции. Полученные ими значения термодина-
мических функций приведены в приложении (табл. П.7 — П. 10)
как функции безразмерных величин (V/RT) и llQj, причем

har

_
Qfгде Qf — сумма по состояниям волчка с числом симметрии о>, п —

число максимумов потенциальной энергии, возникающих при одном
полном обороте вращающейся группы, и 1Т — приведенный момент
инерции двух вращающихся групп А и В *. Если А и В симметричны
относительно оси вращения, то

= 4

Момент инерции / по определению равен сумме произведений
вращающихся масс mi на квадрат кратчайших расстояний центров
этих масс di от оси вращения:

/ = 2 т * № ) 2 . (И.12)

Обычно принято вычислять момент инерции, используя значение
межатомных расстояний в единицах Ангстрема (1 А = 10~8 см)
и атомные веса, выраженные в граммах на молекулу. Поскольку
связи в метильнои группе расположены под тетраэдрическими углами
(109°28') и длина связи С — Н равна 1,08 А, момент инерции вокру!
оси внутреннего вращения будет равен

ЗХ 1,008 (1,08 sin 71°)2
6,023 х 1023 х 1 0 г ' с м •

Бранд и Ливингстон [161] методом дифракции электронов опре-
делили длину связи С — F и < CCF в молекуле 1,1,1-трифтор-
метана; они оказались равны 1,33 А и 111,5° соответственно. Исполь-
зуя эти данные, нетрудно вычислить момент инерции группы —CF3:

3 X 19,00 (1,33 sin 68,5°)2 _
7 C F 3 - 6 , 0 2 3 X 1 0 2 3 X 1 0 " - 1 4 4 - у 0 Х 1 0 г см.

Отсюда для приведенного момента инерции находим

Подставляя эти значения в выражение (11.11), получим для 300° К
1 3

2,7935 X 1 0 " (5,050 X Ю" 4 0 X 300)У 2
= 0,2759.

* Подробнее об этом см.: И. Н . Годнее, Вычисление термодинамических
функций по молекулярным данным, ГОНТИ, М., 1956.— Прим. перев.
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табл. П.7 (см. приложение) величине вклада за счет заторможен-
ного внутреннего вращения, равного 2,10 кал/'(моль -°К), соответ-

Цетвует значение V/RT, равное 3,76 или 5,91, и величина потенциаль-
ного барьера, равная 2242 или 3523 кал/моль. Для окончательного
ьвыбора необходимы дополнительные данные, которые были полу-
Гчены Расселом, Голдингом и Иостом [1270] из измерений теплоемко-
$т при низких температурах. Найденная ими величина потенциаль-

ного барьера, равная 3450 кал/моль, хорошо согласуется с одним
Ff из значений, приведенных выше, а также с величинами потенциаль-
|*дого барьера 3290 кал/молъ (Нилсен, Классен и Смит [1070]}
| i 3250 кал/моль (Томпсон и Темпл [1493]).
Щ Питцер [1156] рассмотрел более сложный случай расчета термо-

v-динамических свойств несимметричных волчков, связанных с жест-
цим остовом. Приведенные выше таблицы применимы и здесь. Позднее
Килпатрик и Питцер [752] предложили методику расчета термодина-
мических функций для общего случая одного или нескольких волч-
ков любой симметрии. Астон [31] рассмотрел методики расчета для
молекул, обладающих некоторой разностью энергии между вращаю-
щимися изомерами. Скотт и Мак-Каллох [1317] предложили таблицы

- таких вкладов в термодинамические функции для ряда изомеров.
В последнее время были разработаны два полезных метода опре-

деления величин барьеров внутреннего вращения. Так, Лин и Свуо-
лен [875] рассмотрели применение микроволновой спектроскопии
к проблемам внутреннего вращения. Фатели и Миллер [407, 408,
410] разработали теорию и предложили практический метод расчета
барьеров на основании данных инфракрасной спектроскопии.

Вулф [1632] предложил метод определения высоты барьеров
в потенциальных функциях, препятствующих внутреннему враще-
нию метальных групп, или, другими словами, спектроскопически
неактивных колебательных частот на основании только термических
Данных для твердой фазы. Он показал, что величины потенциальных
барьеров, найденные этим методом, согласуются со значениями, рас-
•3*итанными из сравнения энтропии в газовой фазе, и могут быть
Получены с большей точностью.

Величины потенциальных барьеров для некоторых классов орга-
вических соединений приведены в табл. П.4. Данные для большин-
ства изученных молекул получены методами термохимии и спектро-
скопии. Как видно, найденные разными методами величины потен-
циальных барьеров, за исключением данных для уксусной кислоты
и метилнитрата, хорошо согласуются друг с другом.

Ряд других методов расчета вкладов заторможенного вращения
термодинамические функции был предложен Прайсом [1186],

уилсоном [1620] и Халфордом [563].
'Зценка теплоемкости газов по эмпирическим и полуэмпириче-

формулам для тех случаев, когда не хватает экспериментальных
™,, о п и с а н а в г л . v i .
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Уравнения теплоемкости

Поскольку данные по теплоемкостям являются основой для
многих термических и термохимических расчетов, полезно предста-
вить их в наиболее удобном для расчетов виде. Температурная зави-
симость теплоемкости сложна, поэтому в настоящее время не суще-
ствует «наилучшего» математического выражения, описывающего
такую зависимость. В ограниченном интервале температур теплоем-
кость любой фазы можно представить адекватно в виде

Gp = fl + yi + с/^, ^ll»loj

где а, Ъ и с — эмпирические константы. Эмпирические коэффициенты
параболического уравнения (П.13) легко определить, подставляя

Таблица II.7
Теплоемкость м-б^ана а)

т, °к

298,15
300
400
500
600

а ) Данные
нетта, Брауна
[кал/(моль °К)]

Ср

23,29
23,40
29,60
35,34
40,30

Россини, Питцера, Ар-
и Пиментета [1248]

в это уравнение экспериментальные значения теплоемкостей при
трех температурах {Ти Cpt) (Т2, Ср2) и (Т3, Ср3) и решая систему
трех уравнений с тремя неизвестными. В Таком случае имеем

Cpi , Ср2 . Срз

Ср1 — Ср2

Подставив в эти уравнения приведенные в табл. II.7 экспери-
ментальные значения теплоемкости бутана при трех температурах,
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<ШМ
1 = 300, СР1 = 23,40,

Ср2 = 29,60,
Ср3 = 35,34.

23,40
100x200"

по /л ОО fift

300-400 X [-(300+400) (-0,000023)] = 0,0781 = Ь,

(23,40—23,43)+ 2,07 = 2,04 = а,
откуда

Ср == 2,04+0.0781Г—0.000023Г2.

Проверка (при 400° К):

Ср = а+Ы-1-сГ2=2,04 +31,24—3,68 = 29,60 кал/(молъ-°К).

Параболическая зависимость такого типа используется как при
интерполяции экспериментальных данных (особенно сглаженных зна-
чений теплоемкости для ряда последовательных значений темпера-
тур), так и для интегрирования. Обе операции можно легко выпол-
нить на обычной счетной машине. Исходя из теоретических соображе-
ний, Бернштейн [116] показал, что теплоемкость газообразных
веществ лучше описывается эмпирической зависимостью типа

П ~i I г/т— \ I /ф 9 /ТТ 4 / \

6р = а -\-Ь Т * + с Т «, (11.14)
где о', V и с' — эмпирические константы, отличающиеся от соот-
ветствующих констант в выражении (11.13). Наиболее удобным для
описания зависимости теплоемкостей от температуры всех фаз,
особенно выше 300° К, оказалось выражение

Ср = а' + ЬТ+С"Г-2. (И.15)

Простая единообразная математическая запись таких уравнений
вначительно упрощает операции сложения, вычитания и интегриро-
вания. Кроме того, некоторые члены этих уравнений удобнее других
Яри использовании эмпирических уравнений теплоемкостей в рас-
чете энергий Гиббса. В настоящей книге для удобства данные по
теплоемкостям, обработанные методами, описание которых дано
> гл. VIII, приведены в виде таблиц.

Энтальпия

Э н т а л ь п и я , обозначаемая буквой Н и определяемая
Соотношением Н = Е + PV, используется для решения многих
теоретических и практических задач. Подобно энергии, энталь-
Оня является термодинамической функцией состояния системы.
Абсолютное значение энтальпии определить нельзя, поскольку оно
включает абсолютную величину внутренней энергии. Часто припи-
5—831
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Начиная интегрирование с температуры То, получим

Л. Теплоемкость и энтальпия фазовых переходов 69

it rp — id rp — - (11.20)

Обычно часть кривой зависимости теплоемкости газообразного веще-
ства от температуры в некотором интервале температур AT можно
аппроксимировать прямой линией, что позволяет непосредственно

Р и с . 11.14. Применение
правила парабол Симп-
сона для интегрирова-

ния теплоемкостей.

рассчитать величину АН для этого интервала температур. Например,
выбирая некоторый интервал температур Tt — То, рассчитываем
для него значение (HTl — #г 0 ) и, вычитая полученное значение из
выражения (11.20), находим величину (НТ2 — HTl) и т. д. Проиллю-
стрируем рассмотренный графический метод расчета изменения
энтальпии на примере бутана, значения теплоемкости которого при-
ведены в табл. II.7. Изменение энтальпии бутана в интервале темпе-
ратур от 298,15 до 300° К составляет 1,85 X (23,29 + 23,40)/2 =
= 43 кал/молъ; предполагая, что теплоемкость в интервале темпера-
тур от 300 до 400° К изменяется линейно, получим

Я400—Язоо = ЮОх (23,40+26,60)'2 = 2650 кал/молъ.

Подставляя соответствующие значения Ср в выражение (11.19), для
удвоенного интервала температур находим

=5907 «ал/моль,

откуда

Я 6 0 0 — Я 4 0 0 = 5907—2650 = 3257 кал/молъ.

Для следующего удвоенного интервала температур получим
и -™ Г29,60+4 (35,34) +40,30] _

#600 — " 4 0 0 — 1 U U • 3

Следовательно,
#воо—#500 = 7042— 3257 = 3785 кал/моль.

Уменьшение интервала температур AT повышает точность этого
метода. При отсутствии линейного изменения теплоемкости от тем-
пературы в интервале 300—400° К отвечающие этому интервалу тем-
ператур значения изменений энтальпии можно рассчитать, используя
интервалы в 50°. Это потребует единственного дополнительного таб-
личного значения Ср при 350° К.

Для удобства интерполяции вместо величин изменения энталь-
пии в таблицах часто приводят значения ф у н к ц и и э н т а л ь -
п и и

(Н°т—Н°0)/Т или (Н°Т-Щ9В)/Т.

Изменение энтальпии в химических реакциях и методы ее опре-
деления рассмотрены в следующей главе.

Энтальпия фазовых переходов

При повышении температуры кристаллического твердого веще-
ства происходит увеличение амплитуды колебаний атомов в решетке.
В результате этого кристаллическая решетка вещества становится
неустойчивой и при более или менее постоянной температуре пере-
ходит в другую более устойчивую модификацию с поглощением
некоторого количества тепла. Эта температура обычно называется
температурой фазового перехода Tt, а тепло, поглощаемое при
постоянном давлении, называется энтальпией фазового перехода AHt.
В настоящее время не существует адекватной общей теории фазовых
переходов, хотя различные типы фазовых переходов были обнару-
жены более чем для одной трети органических соединений, подробно
изученных термическими методами. Так, Дэффет [319] приводит
Около 1200 органических соединений, у которых с помощью различ-
ЙЫх экспериментальных методов обнаружено явление полиморфизма.
Полиморфные формы можно подразделить на два типа: а) кристалли-
ческие структуры, обладающие различной упаковкой молекул
• решетке, и б) структуры, обладающие различной конформацией
И ориентацией молекул в узлах решетки. Молекулярный и макро-
скопический подходы к явлению полиморфизма органических соеди-
нений, а также классификация типов фазовых переходов были рас-
смотрены Вестрамом и Мак-Каллохом [1598].

Большинство кристаллических твердых веществ плавится при
Определенной температуре, поскольку при этой температуре терми-
ческая энергия, сообщаемая кристаллическому веществу, превы-

' Й1ает энергию связей молекул в кристалле, в результате чего твердое
•Цфцество превращается в жидкость. В том случае, когда давление

а в о 1 апгм, эта температура называется точкой плавления Ттп,
тепло, связанное с этим превращением,— энтальпией плавления
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АНт. Если кристаллы плавящегося вещества находятся в равнове-
сии только с жидкой и газообразной формами чистого вещества при!
давлении его насыщенного пара, то такая равновесная температура
называется тройной точкой Ttp.

Обычно энтальпии ^фазовых переходов и энтальпии плавления
непосредственно определяются методами адиабатной калориметрии
или рассчитываются через энтропию на основании третьего закона
(глава IV), тем не менее полезные результаты часто можно получить
с помощью других методов. Например, энтальпия плавления веще-
ства может быть найдена по понижению его температуры плавления
при добавлении растворенного вещества, смешивающегося только!
с жидкой фазой исследуемого вещества.

Для систем, подчиняющихся законам идеальных бинарных рас-|
творов, энтальпия (АНт) и температуры плавления чистого раство-
рителя (Тт) и раствора (Г) связаны соотношением *

АНт /_1 1\
\~Тт ¥) '

Давление пара, находящегося в равновесии с жидкостью, уве-
рчивается с ростом температуры. При давлении пара, равном 1 атм,
идкость закипает и полностью переходит в пар с поглощением

"2,30262?
(11.21)

которое легко можно получить из условия равенства химических!
потенциалов вещества в состоянии равновесия. Например, чистый
мономер стирола, плавящийся при 242,52° К, при добавлении
0,0375-мольной доли бензола образует идеальный раствор, замер-
зающий при температуре 240,84° К. Подставляя эти величины
в выражение (11.21), получим

,.0 01660- 240,84
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>торое рассматривается в гл. III. Тем не менее в общем случае,
згда температура и объем могут изменяться, уравнение

АНт

угчше описывает температурную зависимость энтальпии плавления.
;ли не учитывать последний член, то это может внести ошибку
определение АСтр, по величине превышающую 40% вклада, кото-
>ш дает температурный коэффициент приведенного уравнения.

Энтальпия испарения

ртальпии испарения AHv при
рмпературе ТЪ, называющейся
ормальной точкой кипения.

Жидкость в замкнутом сосуде
ожно нагреть выше ТЪ вплоть
о критической температуры
'с. При этой температуре две
азы вещества, находящиеся

термодинамическом равнове-
ии, будут тождественными по
воим физическим свойствам,
^ величина AHv становится рав-

7,°К

Р и с . 11.15. Энтальпия испарения бен-
зола.ной нулю *. В табл. II.8 приве-

дены значения энтальпии испа-
юния бензола. Графическая
.ависимость AHv = / (Т) показана на рис. 11.15. Следует отметить
резкое уменьшение величины AHv при приближении системы к кри-
ическому состоянию.

Соотношение, описывающее динамическое равновесие между газо-

Найденная отсюда величина АНт, равная 2640 кал/молъ, согласуется
с калориметрическим значением 2630 кал/молъ, полученным Брик-
уедом [168]. В этом случае совпадение величин АНт, найденных
методом понижения температуры идеального бинарного раствор;
и калориметрически, является хорошим. Однако если изучаемая
система не подчиняется законам идеальных растворов, то расхожде-
ние между двумя величинами теплот может быть значительным. Полу-
ченные результаты могут быть также искажены за счет частичной
растворимости растворенного вещества в твердой фазе.

Для расчета температурной зависимости AHt и АНт при
п о с т о я н н о м д а в л е н и и можно использовать уравнение
Кирхгофа (III.3) г д е A H v _ э н т а л ь п и я испарения, a A F - разность объемов газо-

дАНт\ „ (\-кг эбразной и конденсированной фаз. Если конденсированная фаза —
i P(s)-iM.mp, [твердое вещество, то изменение энтальпии рассматриваемого процес-

Ьой и конденсированной фазами чистого вещества, впервые было
ролучено Клапейроном в виде

dP

W
AHv

* Для разбавленных растворов (мольная доля растворенного вещества * т о ч к а н а кривой фазового равновесия, отвечающая Тс, называется j
N2 мала) обычно полагают, что АНт не зависит от концентрации раствора. Это г и ч е с к о и точкой и характеризуется критическим давлением Рс, критической
допущение позволяет использовать уравнение Клапейрона — Клаузиуса в соче- г е м п е р а турой Тс, критическим объемом Vc или критической плотностью рс.
тании с законом Рауля для расчета энтальпий плавления и кипения чистых jjpUM перев.
веществ.— Прим. перев.

TAV
(11.22)

75

ги

3)
)Й

[X

2)
V-

4)

5)

ie
Г
я

е-
а



Таблица II.8

Энтальпия испарения бензола Г426, 1089, 12481
Тс = 562,65° К, Рс = 48,7 атм

Рг

0,0004801

0,0006674

0,0009123

0,001229

0,001633

0,002142

0,002772

0,003550

0,004495

0,005649

0,007019

0,008651

0,01057

0,01282

0,01543

0,01844

0,02194

0,02584

0,03036

0,03528

0,04077

0,04709

0,05400

0,06201

0,07031

0,08008

0,09047

0,1022

ЛЯ»,
кал/моль

8416

8354

8291

8228

8164

8100

8035

7969

7902

7833

7763

7692

7619

7545

7470

7393

7314

7233

7151

7068

6983

6896

6807

6717

6626

6534

6440

6345

Тг

0,4736

0,4835

0,4934

0,5032

0,5131

0,5230

0,5329

0,5427

0,5526

0,5625

0,572а

0,5822

0,5921

0,6020

0,6118

0,6217

0,6316

0,6415

0,6513

0,6612

0,6711

0,6810

0,6908

0,7007

0,7106

0,7204

0,7303

0,7402

Рг

0,1144

0,1274

0,1427

0,1586

0,1755

0,1941

0,2143

0,2361

0,2589

0,2831

0,3088

0,3374

0,3683

0,4000

0,4338

0,4705

0,5089

0,5497

0,5937

0,6394

0,6896

0,7415

0,7967

0,8539

0,9144

0,9786

1,0000

ДЯи,
кал/моль

6248

6149

6049

5947

5844

5739

5632

5523

5411

5295

5174

5047

4914

4774

4627

4472

4308

4133

3944

3736

3502

3232

2911

2515

2001

1275

0

Тг

0,7501

0,7599

0,7698

0,7797

0,7896

0,7994

0,8093

0,8192

0,8291

0,8389

0,8488

0,8587

0,8686

0,8784

0,8883

0,8982

0,9081

0,9179

0,9278

0,9377

0,9475

0,9574

0,9673

0,9772

0,9870

0,9969

1,0000
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са будет равно энтальпии сублимации AHs. В первом приближении
при постоянной температуре

AHs=AHm+AHv. (11.23)

При низких давлениях можно пренебречь объемом конденсированной
фазы по сравнению с объемом пара и использовать закон идеальных
Газов. После подстановки величины V = RTIP в уравнение (11.22)
й соответствующих преобразований получим уравнение Клаузиу-
са — Клапейрона

PdT

Это уравнение можно представить в виде

При небольших изменениях температуры и давления отношение
dPldT можно заменить на АР/А Т; в этом случае значения Р и Т
будут соответствовать некоторым средним значениям давления
и температуры в интервале АР и АГ. Сделав такую замену в уравне-
нии (11.24), получим

(IJ.zb)= = AHv.
TPAT

Тиммерманс [1501] приводит значение Тт для фенола, равное-
313,90° К; Бидискомб и Мартин [129] измерили давление пара
жидкого и твердого фенола. Поскольку давление пара жидкого фено-
ла определяли в интервале температур 394—455 °К, экстраполяция
полученного авторами [129] уравнения Антуана (1.12) к температуре
плавления фенола приводит к занижению экстраполированных вели-
чин по сравнению с давлением пара, измеренным над твердым фено-
лом, на величину около 0,06 мм рт. ст. Введение небольшой поправ-
ки в коэффициент уравнения Антуана приводит к совпадению давле-
ний паров твердого и жидкого фенола в тройной точке. Полученные
в работе Бидискомба и Мартина [129] величины давлений пара
твердого и жидкого фенола с соответствующей поправкой приведены
в табл. И.9. Подстановка этих величин в уравнение (11.26) позволяет

Таблица II.9

Т, °К

311,15

313,15

314,15

316,15

Р, мм ртп. ст.

1,0907 1 _ .

1,2920 /
 Т в е р д а Я ф а 3 а

1,4146 1 _. _

1,6320 /
 Ж и Д К а Я ф а 3 а
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рассчитать энтальпии сублимации и испарения фенола при соответ.
ствующих средних температурах 312,15 и 315,15° К:

. „ 1,9872 X 0,2013 X (312,15)2
Л # * = 1,1913X2,00 = 16 379 кал/моль,

.„ 1,9872 х 0,2174 х (315,15)2 „ / л о о
A H v = 1,5233X2,00 = 1 4 Ш ка

Подставляя найденные величины AHs и AHv в выражение (11.23),
получим энтальпию плавления фенола

АНт = 16379 —14083 = 2296 кал,молъ.

Эту величину можно сравнить со значением 2530 кал/молъ.
полученным Тиммермансом [1503] криоскопическим методом, а также
с величиной 2752 кал/молъ, определенной калориметрически Андо-
ном, Коунселом, Херингтоном и Мартином [19].

Трутон [1518] предложил грубое эмпирическое соотношение
между нормальными температурами кипения жидкостей и их энталь-
пиями испарения

"• = 21 кал/(моль-°К).

Это соотношение применимо к неполярным жидкостям, не образую-
щим ассоциированных молекул в газовой фазе. Общий метод расчета
энтальпий испарения, основанный на предположении о том, что
молекулы вещества, находящиеся в некотором одинаковом приве-
денном состоянии, обладают одинаковыми свойствами, был разрабо-
тан Отмером [1093]. Согласно этому методу, выбирается некоторое
стандартное вещество (обозначенное звездочкой), для которого изве-
стны энтальпия испарения как функция температуры, критическая
температура (Тс) и критическое давление (Рс). Из соотношения

(11.27)
Тс*

вычисляется энтальпия испарения другого вещества для приведен-
ной температуры Тг = Т/Тс. Например, если выбрать бензол в каче-
стве стандартного вещества, нетрудно рассчитать энтальпию испаре-
ния фтористого бензола при 357,89° К (нормальная точка кипения).
Доуслин, Мур, Доусон и Уаддингтон [343] приводят для фтористого
бензола следующие критические константы: Тс = 560,07° К и Рс =
= 44,91 атм, откуда Тг = 0,6390 и Рг = 0,02227. Для бензола:
Тс* = 562,65° К, Рс* = 48,7 атм и Тг* = 0,6390, откуда AHv* =
= 7253 кал/молъ и Рг* = 0,02432. Подставляя приведенные величи-
ны в уравнение (11.27), получим

7253 X 560,07 X log 0,02227
562,65 X log 0,02432

= 7391 кал/молъ.
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считанное значение AHv примерно на 1 % меньше величины
кал/молъ, определенной Скоттом, Мак-Каллохом, Гудом, Мес-

I, Пеннингтоном, Кинхелоу, Хоссенлоппом, Доуслином и Уад-
4ЩНГТОНОМ [1318]. Применение правила Трутона дает AHv =
2*21 X 357,89 = 7515 кал/молъ, величину, менее чем на 1 % превы-
шающую расчетную.

Скотт и сотр. [1318] приводят для фтористого бензола следующее
уравнение Антуана:

12ЛЯ 084
l g f ( * * ) = 6,95208- ,4-221,827 "

Из этого уравнения получаем
Т, °К 356,82 357,89 358,95

Р, мм 735 760 785

Подстановка этих значений в уравнение Клаузиуса — Клапепрона
4Н.26) дает

50 х (357,89)2x7,9872
A H v = 760 X (358,95- 356,82) = 7 8 6 0 кал'молъ-

i

Жто значение более чем на 5% превышает измеренную величину
^внтальпии испарения. Расхождение объясняется приближениями,
.̂ 'Которые используются при выводе уравнения Клаузиуса — Кла-
пейрона.

Более точное значение энтальпии испарения можно найти из
гуравнения

RT2 I dP \ Г „ Тс3Р 11/г / т т о о ч

впервые полученного Хаггенмахером [560] из уравнения (11.24)
с учетом фактора сжимаемости (в скобках). Дифференцирование
уравнения Антуана (1.12) приводит к следующему выражению:

dP 2,303ЯР

If (Г+С—273,15)2 '

где температура Т выражена в градусах Кельвина.
Комбинируя выражения (11.28) и (11.29), получим

4,5757Г2Д г Тсзр ji/2
(Т+С—273,15)2 [ Т»Рс J "

(11.29)

(11.30)

Подставляя в это уравнение данные для фтористого бензола при
357,89° К, находим

4,5757 X (357,89)2 х 1248,083 [л (560,07)з Х 1,00I * "[л (560,
I * ~ (357,8(357,89+221,83-273,15)2 I * (357,89)з х 44,91 J ~ШЪ кал'молъ-

Таким образом, вычисленное значение AHv находится в хорошем
соответствии с измеренной величиной.
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Методы экспериментального определения энтальпии испарения
были описаны в этой главе ранее. В табл. 11.10 приведены значения

Таблица 11.10

Энтальпия испарения гептанаа)

р,
мм рт

597,
391,
195,

cm

1
2
2

363
350
331

,63
,48
,21

Номер
опыта

3
3
4

AHv, кал/моль

опыт

7715+2

7938±5
8244±2

расчет по
уравне-

нию Кла-
пейрона

7734
7945
8245

а ) Данные Уаддингтона, Тодда и Хаффмана [1552]

энтальпии испарения гептана, полученные Уаддингтоном, Тоддом
и Хаффманом [1552] в проточном калориметре. Там же для сравнения
приведены величины AHv, рассчитанные по уравнению Клапейро-
на (11.22) с учетом объемов газовой фазы, найденных из уравнения
состояния, и объемов жидкости, полученных из измерения плотно-
стей жидкой фазы.

Для идеальных газов общая производная энтальпии испарения
по температуре вдоль кривой насыщения в результате исчезновения
ряда членов уравнения близка к величине

AHv
= ACvp.

Соответствующая производная для реального газа была получена
Глесстоном [492].

Глава III

ТЕРМОХИМИЯ

Тепло, выделяющееся или поглощающееся при образовании
соединения из элементов в результате различных химических
реакций, называется энтальпией (теплотой) образования и обозна-
чается символом Д#/. Данные по теплотам образования необходимы
при проектировании новых и совершенствовании уже действую-
щих химических производств, а также для оценки теплотворной
способности различных видов ракетных топлив и топлив для
двигателей внутреннего сгорания. В современной химической тех-
нологии точные значения энтальпии образования важны для
решения вопроса о возможности самопроизвольного протекания
той или иной реакции в заданных условиях и определения числен-
ных значений констант равновесия. Знание энтальпий образования
важно для решения ряда теоретических проблем, связанных с опре-
делением энергии связи, резонансной энергии и природы химической
связи. Поэтому не удивительно, что в этом столетии определению
теплот образования химических соединений уделялось значительное
внимание *.

Следует, однако, отметить, что многие из имеющихся в настоящее
время данных часто недостаточно надежны для точных термохимиче-
ских расчетов. Авторы первых термохимических работ, как правило,
не указывали чистоту используемых в опытах веществ, а неполное
описание калориметрических методик в значительной степени затруд-
няет введение в полученные результаты соответствующих поправок,
которые весьма существенны. Следует также отметить, что отсут-
ствие общепринятых стандартных веществ затрудняло сравнение
точности результатов, полученных в разных лабораториях. В каче-
стве примера можно привести положение, сложившееся в термохи-
мии галоген- и серусодержагцих соединений, которое только отчасти
было улучшено за последнее время. Таким образом, сейчас весьма
сложно провести обработку полученных ранее значений энтальпии
образования, которые часто могут быть использованы только как
гРубые оценочные величины. В качестве примера интересно сравнить

^ ^ * В советской литературе вопросы термохимии различных классов орга-
нических соединений подробно рассмотрены в книге: С. М. Скуратов, В. П. Коле-
е о«. Л. ф. Воробьев, Термохимия, ч. II, Изд-во МГУ, М., 1966.— Прим. перев.
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значения энтальпий образования, предложенные Парксом и Хафф,
маном в 1932 г. [1105], с современными величинами [1248]. Для газо-
образного этана Парке и Хаффман [1105] приводят величину &Hf =-.
= — 23 460 кал/молъ; в настоящее время принята &Hflta =
= —20 236 кал/молъ. Для газообразного пропилена эти авторы
[1105] приводят значение ДЯ/°98 = 4550 кал/молъ; современное зна-
чение равно 4879 кал/молъ. В первом случае имеется серьезное рас-
хождение в энтальпии образования, равное около 3000 кал/моль,
во втором случае совпадение значительно лучше. Следует отметить'
что в обоих случаях в качестве исходных данных были использованы
теплоты сгорания, полученные экспериментально Томсеном [1495].

С развитием химии переработки нефти потребовались более
точные и надежные данные о термодинамических свойствах угле-
водородов. За последние годы были сделаны большие успехи в опре-
делении термодинамических свойств этих соединений *. Точно опре-
деленные энтальпии образования углеводородов оказались весьма
ценной основой для рассмотрения термохимических величин других
классов органических соединений. Некоторые термохимические зако-
номерности, обнаруженные в рядах углеводородов, могут быть
использованы для оценки термодинамических величин сходных
по составу и строению кислород-, азот-, галоген- и серусодержащих
органических соединений, а также для анализа несогласованности
и ошибок в экспериментальных данных, опубликованных разными
авторами.

Энтальпия реакции

Если реакция образования соединения из элементов сопровож-
дается выделением тепла из системы в окружающую среду, то энталь-
пии образования этого соединения AHf, согласно принятому согла-
шению, приписывают отрицательный знак. И наоборот, если система
поглощает тепло из окружающей среды, энтальпии образования
соединения из элементов обычно приписывают положительный знак.
Для полного энергетического описания реакции необходимо учи-
тывать температуру и агрегатное состояние исходных и конечны^
веществ. Согласно международному соглашению, энтальпии эле-
ментов в их стандартном состоянии (AHf) при всех температурах
приняты равными нулю. В табл. III.1 приведены энтальпии обра-
зования из элементов некоторых важных соединений.

В 1840 г. Г. И. Гесс [592] показал, что энтальпия реакции —
аддитивная величина и не зависит от промежуточных стадий реак-

* В СССР систематические исследования по термодинамике различны^
типов углеводородов (парафинов, олефинов, ароматических и нафтеновых угле-
водородов) были начаты в 40-х годах в Государственном институте высоких
давлений под руководством А. В. Фроста и А. А. Введенского. См., например:
А. В. Фрост, Избранные труды, т. I, Изд-во МГУ, М, 1960; А. А. Введенский,
Термодинамические расчеты нефтехимических процессов, Гостехиздат, I960.-"
Прим. перев.
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Таблица III.1
Энтальпии образования

Реакции

C{graphite)+ у O2(g) = CO(g)

C(graphite) + O2(g) = CO2(g)

•jH2(g)+ yCl2(g)=HCl(g)

HCl(g)+600H2O(/) = HC1 • 600H2O(0

1 1

HBr(g) + 600H2O(0 = HBT- 600H2O(0

1 1

HF(g) + 50H2O(0 = HF- 50H2O(0

S (rhombic) + l o 2 ( g ) = SO3(g)

so3(g)+H2(g)+ -i o2(g)+И5н2о(г) =

= H2SO4.115H2O(0

-26,416

-94,052

-68,317

-22,063

-17,822

-8,66

-20,115

-64,92

-12,11

-94,45

-117,75

, ккал/моль

1 -39,885

i -28,775

[ -77,03

!- -212,20

Литера-
тура

[1249]

[1249]

[1249]

[1249]

[1249]

[1249]

[1249]

[833]

[833]

[1249]

[926]

ции, а зависит лишь от начального и конечного состояния системы.
Этот закон позволяет определить изменение энтальпии реакции
АНг, так как по определению

где Vi — число молей каждого вещества, участвующего в химической
реакции (т. е. стехиометрический коэффициент в уравнении дан-
ной реакции). Важно подчеркнуть, что число v̂  положительно для
продуктов реакции и отрицательно для исходных веществ *. Вводя

Если бы форму записи химических уравнений определяли математики,
" н е химики, то реакцию

С+2Н 2 = СН4

' веРоятно, записали бы в виде
СН4—С —2Н 2 =0,

^ m B более общем виде

а а> 1_у стехиометрический коэффициент, смысл которого определен выше,.
• i некоторая величина, соответствующая молю г'-го вещества.
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понятие энтальпии образования, запишем приведенное выше выра-
жение в виде

Рассчитаем с помощью этого выражения изменение энтальпии реак-
ции этерификации при 298° К, используя в качестве исходных данных

oY

-200

-250

Участники
реакции сгорания

Участники
реакции образования

\Элементы\

\ \
\ПроЪукты\
I реакции I

Продукты *
сгорания I

Р и с . III.1. Схема расчета энтальпии образования метана по энтальпии
сгорания.

следующие энтальпии образования (в ккал/молъ):
С2Н5ОН (I) = —66,4, Н3ССООН (I) = —116,0,
Н3ССООС2Н5 (0 = —115,1 и Н2О(/)=—68,3.

Запишем уравнения реакций образования и распада веществ, уча-
ствующих в реакции этерификации, следующим образом:

4С (graphite) + 4Н2 (g) + О2 (?) = Н3ССООС2Н5 (I),

С2Н5ОН (l) = 2C (graphite) ̂ Ш2 (g) + V2O2 (g),

Н3ССООН (I) = 2C (graphite) + 2H2 (g) + O2 (g)

Для реакции этерификации
C2H5OH (I) + Н3ССООН (I) = Н3ССООС2Н3 (I) + Н2О (I)

получим
ДЯго= -115,1—68,3 + 66,4+116,0= —1,0 ккал.

Энтальпии образования при 298° К можно также рассчитать
из данных по энтальпиям сгорания (АЯс). Например, для реакции

СН4 Gr)+2O2 (g) = CO2 (g)+2H2O (I),
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I участники которой находятся в стандартных состояниях, АНс°29В =
__ 212,797 ккал/молъ. Подставляя в выражение (III.1) соответ-
ствующие значения AHf° для СО2 (g) и Н2О (I) из табл. III. 1, находим

—212,797=— 94,052+2 ( — 68,317) — [Д#/°СН4 + 2 (0)],

'• где ноль соответствует энтальпии образования газообразного кис-
' лорода. Решая это уравнение, получим энтальпию образования

метана при 298° К, равную —17,889 ккал/молъ. Подробная схема
вычисления энтальпии образования метана по данным энтальпий
образования и сгорания исходных веществ приведена на рис. III.1.

Зависимость энтальпии реакции от температуры

При решении термодинамических задач часто возникает необ-
ходимость рассчитать энтальпию реакции при различных темпе-
ратурах. Пусть при температуре Т± величина энтальпии реакции
известна и равна AHrTl, но реакция протекает с достаточной ско-
ростью при температуре Т2. Нагреем реагирующие вещества от тем-
пературы Ti до температуры Т2 и проведем реакцию при температуре
Т2- Энтальпия реакции при этой температуре будет равна АНгТ;.
Тогда, учитывая соотношение (III.1), получим

ДЯгГ 2-ДЯгТ 1= 2 v* [ДЯ/Г2-ДЯ/Г1]г, (Ш.2)

где значение [AHfT2 — AHfTl] соответствует изменению энтальпий
веществ за счет изменения их теплоемкостеи в интервале температур
Т\ — Tz. Используя определение теплоемкости при постоянном
давлении [уравнение (II.3)], нетрудно представить уравнение (Ш.2)
в виде

h
Учитывая, что 2 vtCpi = ACp, полученное выражение можно записать
в более компактной форме

Д Я г Г 2 = Д Я г Т 1 + \ ACpdT.
T

(Ш.З)
Ti

Уравнение (Ш.З) впервые было получено Г. Р. Кирхгофом в 1858 г.
и названо его именем.

Представив зависимости теплоемкости реагирующих веществ
и продуктов реакции от температуры в виде уравнений (11.13), зави-
симость АСр от Т в уравнении (Ш.З) можно заменить следующим
образом:

«-Р31
= 2 vi {а (Ш.4)



82 Часть 1. Основы термодинамики

В таком случае интегрирование выражения (III.3) дает

Подставляя зависимости теплоемкостей исходных веществ и продув
тов реакции от температуры в виде уравнения (11.15) в выражение

900
Т,°К

Р и с . III.2. Иллюстрация закона Кирхгофа.
Следует отметить, что энтальпия образования водорода (элемента в его стандартном сосюя-

нии) равна нулю при всех температурах

для АСр в уравнении (III.3), находим

ДСр = Да" + Д6'Т+Дс"Г-2.

После интегрирования уравнения (III.3) окончательно получим

4¥

В качестве примера расчета температурной зависимости энталь-
пии реакции по уравнению (III.2) рассмотрим реакцию крекинга
этилбензола с образованием водорода и стирола:

Численные значения энтальпий этих веществ приведены
в табл. III.2 и могут быть использованы для расчета изменения
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Данные для

Соединение

Этилбензол
Водород
Стирол

Таблица III.2
расчета изменения энтальпии реакции

крекинга

Со-
стоя-
н и е

(<?)

(g)

(g)

этилбензола

Д Н > 2 ° 9 8 -ккал/моль

7
0

35

12
00
22

900 298 '

икал/моль

32
4

30

82
22
32

Источник

Гл. IX
» VIII
» IX
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К недостаткам этого метода можно отнести то, что рассчитанные
по энтальпиям сгорания энтальпии образования органических соеди-
нений, как правило, оказываются небольшими величинами по срав-
нению с энтальпиями сгорания и обычно содержат большие отно-
сительные погрешности. В связи с этим небольшие относительные
ошибки в экспериментально найденных энтальпиях сгорания или
присутствие в образце незначительного количества примеси часто
могут вызвать значительно большую относительную погрешность
в рассчитанной энтальпии образования по сравнению с прямым
определением этой величины.

Теплота сгорания обычно определяется путем сжигания вещества
при постоянном объеме и высоком давлении кислорода в специаль-
ных калориметрических бомбах или при постоянном давлении
(около 1 атм) в токе кислорода. Использование калориметров сго-
рания в токе кислорода ограничивается главным образом газооб-
разными соединениями или соединениями, обладающими большим
давлением насыщенного пара при температурах калориметрических
измерений.

Поскольку определение энтальпий сгорания газообразных
и летучих жидких веществ методом бомбовой калориметрии
является весьма трудоемким экспериментом, оба метода находят
применение для определения энтальпий сгорания различных орга-
нических соединений.

Определение энтальпий сгорания веществ
методом бомбовой калориметрии

Тепло, выделяющееся при реакции сгорания, обычно опреде-
ляется по подъему температуры калориметра, представляющего
собой калориметрический сосуд с перемешиваемой жидкостью
и погруженной в нее бомбой. Впервые эта методика была предложена
и подробно описана Диккинсоном [327]. Калориметр окружен изо-
термической оболочкой, служащей для поддержания в течение
опыта постоянной температуры. Джессап и Грин [690] описали
типичный калориметр такого типа, схематически изображенный
на рис. III.3. На рис. III.4 приведена схема самоуплотняющейся
калориметрической бомбы (фирма «Парр»). В работах Хаббарда,
Ноултона и Хаффмана [635], Прозена [1191], Джессапа [689], Про-
зена и Россини [1199], Купса, Ван Неса, Кенти и Динске [272],
Пилчера и Саттона [1147], Челлонера, Гандри и Митхема [208],
Ейткена, Боксолла и Кука [6], Бьеллерупа [135, 137] и Кейта и Мей-
кла [731] рассматриваются отдельные методические приемы и пред-
лагаются некоторые улучшения в аппаратуре или методике прове-
дения эксперимента. Многие вопросы бомбовой калориметрии подроб-

v обсуждаются в двух недавно опубликованных монографиях

247, 1362] *.
Бомбовые калориметры можно калибровать с помощью электри-

>ской энергии так, как это описано в ряде цитированных выше
I6OT. Поскольку аппаратура, необходимая для измерения элек-
>ической энергии с требуемой точностью, не всегда доступна,
ациональное бюро стандартов США предложило использовать для
алибровки калориметров специальные образцы бензойной кислоты.

Р и с . III .3 . Схема бомбового кало-
риметра Джессапа и Грина [690].

В — калориметрическая бомба, С — кало-
риметр; Я — нагреватель, J — оболочка
калориметра, Т — термометр сопротивле-
ния; PL — потенциалподводящие провода,

CL — токоподводящие провода.

Теплоты сгорания таких стандартных образцов, снабженных соот-
ветствующими паспортами, известны с очень большой точностью
и проверяются Национальным бюро стандартов США. Использо-
вание бензойной кислоты в качестве эталона для определения теп-
лового значения калориметра позволило избежать ряда системати-
ческих ошибок, так как условия опытов по калибровке калориметров
а по сжиганию веществ очень близки. В качестве эталонов были
пРвдложены и другие вещества, однако ни одно из них не иссле-
Довано с необходимой тщательностью.

* См. также работы советских ученых в области бомбовой калориметрии,
мер, М. М. Попов, Термометрия и калориметрия, М., 1954; С. М. Скура-
'• Л. Нолесов, А. Ф. Воробьев, Термохимия, Изд-во МГУ, М., 1966.—

пер ев.
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Типичные условия проведения калориметрического опыта ц 0

сжиганию:
а) 1 г вещества берут в расчете на V3 л емкости бомбы;
б) начальное давление кислорода равно 30 атм;
в) количество воды, добавляемое перед опытом в бомбу для насы-

щения парами воды ее внутреннего пространства, берут из расчета
1 г на */3 л емкости бомбы.

Поскольку образующаяся в процессе горения двуокись углерода
растворяется в воде, а поведение газов значительно отличается

от идеального, количество тепла, выде-
ляющегося в результате реакции горе-
ния, не равно количеству тепла, кото-
рое отвечает разности внутренней энер-
гии исходных и конечных веществ
в стандартном состоянии чистых жид-
костей и идеальных газов. В настоящее
время для приведения измеренного теп-
лового эффекта к стандартным условиям
вместо устаревших поправок Уошберна
[1578], применимых только к соедине-
ниям, содержащим атомы углерода,
водорода и кислорода, обычно исполь-
зуют метод Прозена [1191] или уравне-
ние, полученное Коксом, Челлонером
ишитхемом [288] для соединений, содер-
жащих атомы углерода, водорода, кис-
лорода и азота. В случае серу- и гало-

г и с. III.4. Самоуплотняющаяся калоримет-
рическая бомба (фирма «Парр») для опреде-

ления энтальпий сгорания.

генсодержащих соединений иногда используют более сложную мето-
дику учета поправок, предложенную Хаббардом, Скоттом и Уаддинг-
тоном [637]. Однако эту методику нельзя считать достаточно удач-
ной, поскольку для вычисления по ней некоторых термохимических
поправок требуется введение ряда трудно определяемых параметров.
В случае фторсодержащих соединений необходимые для полного
учета поправок по методу Хаббарда дополнительные данные были
получены Коксом и Хедом [292], для бромсодержащих соедине-
ний — Бьеллерапом [136].

Обычно о массе сгоревшего в бомбе вещества судят по его навеске,
взятой для сожжения; однако для образцов, содержащих примеси,

дее точным является определение количества выделяющейся при
орапии двуокиси углерода методом газовой хроматографии (Про-

ве Россини [1199]). Образцы летучих, гигроскопичных или мед-
но окисляющихся на воздухе веществ обычно помещают в закры-

ie сосуды. Джессап [686], а также Купе, Малдер, Динске и Смит-
зяберг [269] рекомендуют для этой цели специальные тонкостенные
ибкие стеклянные ампулы; методику использования полимерных
аенок описали Гуд и Скотт [513], а также Мейкл и Мейрик [897].

Метод калориметрии сгорания доведен в настоящее время до высо-
1©й степени совершенства и позволяет определять количество выде-
вяющегося в калориметре тепла с точностью 0,01%. Однако сум-

_рная погрешность получаемых результатов ограничивается точ-
ность* 0 определения продуктов сгорания.
~ч Соединения, содержащие только атомы углерода, водорода и кис-
*,4°Р°Да' к а к правило, сгорают до чистой двуокиси углерода и воды.

/Даличие в соединении азота приводит к образованию небольших
количеств азотной кислоты, растворяющейся в воде. Азотную кис-

лоту можно легко определить аналитически и ввести соответствую-
щую термохимическую поправку.
, Продукты, образующиеся при сгорании серу- или галогенсодер-

%»сащих соединений, часто оказываются весьма агрессивными по отно-
1 Лению к материалу бомбы и ее деталям. Поэтому для плакировки

.внутренней поверхности бомбы и изготовления ее деталей необхо-
димо использовать относительно инертные материалы, такие, как
платина или тантал. При сжигании хлор- или бромсодержащих
.соединений образуется смесь элементарного галогена и галогено-
водородной кислоты. Для полного превращения в галогеноводо-
родную кислоту перед сожжением в бомбу вводят некоторое коли-
чество восстановителя, например водного раствора мышьяковистого
ангидрида или дихлоргидрата гидразина. Последние исследования
Смита, Скотта и Мак-Каллоха [1387] показали, что платиновая пла-
Хировка катализирует распад дихлоргидрата гидразина, поэтому
Использование этого реагента в платинированных бомбах недопу-
стимо. Для определения теплот сгорания хлорсодержащих соеди-
нений используют методику сжигания в стационарной бомбе, причем
раствор восстановителя наносят на стеклоткань [635] или кварце-
вое волокно [1384] *. Однако определяемые с помощью стационар-
ных бомб энтальпии сгорания часто неточны из-за различной кон-
центрации кислотного раствора в разных частях бомбы и отсутствия
Лолного равновесия между образовавшимися газами и раствором.
Стационарную калориметрическую бомбу применяют также для
определения теплот сгорания серусодержащих соединений. Хаб-
*>аРД, Катц и Уаддингтон [633] предложили методику, исключаю-

* Это увеличивает поверхность контакта газообразного хлора с раствором
сстановителя непосредственно вблизи зоны горения вещества.— Прим. перев.



Часть 1. Основы термодинамики III. Термохимия 89

щую добавление воды в бомбу перед началом эксперимента; по мне-
нию авторов, образующаяся в туманообразном состоянии серная
кислота оседает на стенках бомбы в виде раствора одинаковой кон-
центрации. В настоящее время эти методики следует считать уста-
ревшими, особенно после создания качающейся бомбы, впервые
сконструированной Поповым и Широких [1180], и вращающейся
бомбы, описанной Суннером [1442] и Хаббардом, Катцем и Уаддинг-
тоном [633]. Применение калориметров с так называемыми подвиж-
ными бомбами обеспечивает быстрое и полное восстановление сво-
бодного галогена и достижение равновесия между жидким раство-
ром и газообразными продуктами.

Соединения, содержащие менее 50% фтора, образуют в качестве
конечных продуктов сгорания только фтористый водород. При сго-
рании соединений, содержащих большее количество фтора, может
также образоваться четырехфтористый углерод. Методы определе-
ния энтальпий образования фторорганических соединений, а также
анализ продуктов их сгорания описаны в работах Гуда, Скотта
и Уаддингтона [514] и Гуда, Доуслина, Скотта, Джорджа, Лейцины,
Доусона и Уаддингтона [508].

Иодсодержащие соединения сгорают с образованием элементар-
ного иода, двуокиси углерода и воды, поэтому для определения
их энтальпий сгорания можно использовать как стационарные кало-
риметрические бомбы, так и калориметры с вращающимися бомбами.

В качестве примера расхождения данных по энтальпиям обра-
зования, полученных разными авторами методом бомбовой кало-
риметрии, рассмотрим имеющиеся величины для 1,2-дихлорэтана.
Энтальпию образования этого соединения недавно определили Зинке
и Сталл [1359] методом сжигания в калориметрической бомбе. После
введения всех необходимых поправок эти авторы приводят значение
AHf29B (I), равное —39,6 ± 0,4 ккал/молъ. В качесгве второго зна-
чения можно использовать величину АЕс°ш (Г), равную —3004,3 кал/г,
полученную Смитом, Бьеллерапом, Круком и Уестермарком [1384].
Введенную ими поправку (—3,0 кал/г), связанную с изменением теп-
лоты окисления мышьяковистого ангидрида с 19,6 на 18,6 ккал/экв,
следует несколько уточнить, поскольку в более поздней работе
Бьеллерап, Суннер и Вадсо [142] приводят для этой реакции более
точное значение (19,35 ккал/экв). Таким образом, поправка для
As2O3 будет составлять только —0,8 кал/г. Использованное в работе
[1384] для калибровки калориметра значение теплоты сгорания стан-
дартных образцов бензойной кислоты специально не проверялось,
тем не менее есть основания полагать, что было взято правильное
значение, поскольку для получения по крайней мере части экспе-
риментальных данных были использованы образцы Национального
бюро стандартов. Смит и сотрудники показали, что небольшой
дополнительный вклад в поправку Уошберна можно оценить вели-
чиной порядка —0,5 кал/г. После введения этих двух поправок

энергия сгорания АЕс°293 (I) равна —3001,6 кал/г, или, принимая
молекулярный вес 1,2-дихлорэтана равным 98,968 г, для реакции

С2Н4С12 (0 + - | О2 (g) = 2CO2 (g) + H2O (I)+2HC1 (в 600Н2О (/))

получим АЕс°2вз (I) = —297,06 ккал/молъ.
Комбинируя выражения (1.6), (1.7) и (1.9), находим следующее

выражение для расчета энтальпии сгорания при постоянном давле-
нии:

АН = АЕ + AnRT,

где Are — изменение числа молей газообразных веществ в процессе
реакции. Для рассматриваемого случая Are = 0,5, откуда АНс°293 (1) =
= —297,06 — 0,30 = —297,36 ккал/молъ. Питцер [1151] определил
теплоемкость жидкого 1,2-дихлорэтана, равную 30,80 кал/(моль -°К);
Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] приводят для
теплоемкости кислорода и двуокиси углерода значения 7,017
и 8,874 кал/(молъ -"К) соответственно. Из данных Гукера и Шминке
[545] по теплоемкостям разбавленных растворов хлористого водо-
рода в чистой воде находим значение кажущейся мольной теплоем-
кости хлористого водорода (в 600 Н2О): Ср (НС1 -бООЕ^О) =
= —25,4 кал/(моль-°К). Используя указанные величины, нетрудно
рассчитать изменение теплоемкости для участников реакции горе-
ния: АСр = —63,3 кал/°К. Применяя^уравнение Кирхгофа (III.3),
находим

AHc°2
AHc°29a+ACPAT = —297,36—0,32= —297,68 ккал/молъ.

Ш В табл. III.1 находим соответствующие значения энтальпий образо-
Л вания каждого вещества и пишем их под уравнением реакции горения

ДЯ/°

= 2CO2(g) + H2O(Z) + 2НС1 (в 600Н2О)
2(-94,052) (-68,317) 2(-39,885)

и, используя выражение III. 1, получаем

—297 68 = 2(— 94,052)+2 (—39,885)+ (—68,317) — (Д#/°С2Н4С12),

Д#/293С2Н4С12 (0 = —38,5 ккал/молъ.

;,|Найденное значение ДЯ/°98 на 1,1 ккал отличается от величины,
^Полученной Зинке и Сталлом. Значение ДЯ/°,8, определенное дру-
1гим методом, который будет описан несколько ниже, прекрасно
^согласуется с данными Зинке и Сталла и указывает на наличие в вели-
|Чине энтальпии образования 1,2-дихлорэтана, полученной Смитом

сотрудниками, систематической ошибки, очевидно связанной
присутствием примесей в исследованном образце.
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Определение энтальпий сгорания органических
веществ в газообразном и парообразном состояниях

Энтальпия сгорания может быть определена путем измерения
подъема температуры калориметра, представляющего собой спе-
циальную камеру, помещенную в перемешиваемую воду. В этой

камере газообразная смесь кислорода и веще-
ства реагирует в пламени при постоянном
давлении. Этот метод был широко использо
ван Томсеном, однако началом применения
его в прецизионной калориметрии следует
считать работу Прозена, Марона и Россини
[1198] по измерению энтальпии образования
бутадиена. Реакционный сосуд, использован-
ный этими авторами, схематически изобра-
жен на рис. III.5. Поскольку количество
тепла, выделяющееся в опытах по сгоранию
в токе кислорода, линейно зависит от време-
ни, кривую время — температура можно
с большой точностью воспроизвести калиб-
ровкой электрическим током. Исследователи,
не располагающие аппаратурой, необходимой
для очень точных электрических измерений,
могут использовать для калибровки реакцию
взаимодействия водорода с кислородом. Коли
чество воды, образующейся в этой реакции
весьма точно определяется прямым взвеши-
ванием воды, оставшейся в калориметре, уне-
сенной остаточным газом и поглощенной спе-
циальными ловушками с перхлоратом магния
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О I 2 см

Р и с III 5 Схема реакционного сосуда Прозена
Марона и Россини [1198] для определения энтальшш
сгорания газообразных и легко испаряющихся

веществ в токе кислорода

или фосфорным ангидридом. Для приведения измеряемой величины
к стандартному состоянию необходимо внести следующие поправки
а) на теплоту испарения воды, унесенной газом; б) на электрическую
энергию, сообщенную калориметру искровым разрядом при зажи-
гании, и в) на испарившуюся воду, насыщающую пространство кало-
риметра. Более подробное описание методики калориметрических
измерений можно найти в работах Россини [1238, 1239].



92 1асть 1. Основы термодинамики

В качестве уравнения состояния примем выражение

III. Термохимия 93

Температурную зависимость константы В вычислим из данных
Пеннингтона и Кобе:

Отсюда

*P,~*Pi = \ [В-Т l°*
Pi

Полагая, что при очень малых давлениях состояние реального газа
близко к состоянию идеального газа, для 298° К получим

# о — -^20о лии = 50 кал/моль.

Вводя эту поправку в значение энтальпии образования газообраз-
ного ацетона, найденное Милсом и Хантом при 200 мм рт. ст., опре-
деляем величину ДЯ/°98 (g), равную —51,74 ± 0,20 ккал/молъ. При
такой записи энтальпии образования надстрочный градус указы-
вает на то, что исходные и конечные вещества находятся в стан-
дартном состоянии идеальных газов при давлении 1 атм, а чистые
жидкости или твердые вещества — под давлением 1 атм.

Определение энтальпий образования
по теплатам реакции

В ряде случаев прямое экспериментальное определение энталь-
пии реакции может дать более точные результаты в определении
энтальпии образования органических веществ, чем вычисление
ее на основе энтальпий сгорания. Кистяковский и сотрудники про-
вели целую серию работ [261, 334, 335, 759—762] по определению
теплот реакций присоединения водорода по связям С — С и С — О.
В работе Лейчера, Эмери, Бомфолка и Парка [824] описан специаль-
ный калориметр, сконструированный для определения теплот гид-
рирования метил-, этил- и винилхлоридов. В другой группе работ
были определены теплоты присоединения бромистого водорода к про-
пилену и циклопропану [829, 834], к изомерам бутена [822] и к фтор-
олефинам [830]. Были изучены также реакции присоединения
хлора [831, 832] и брома [823] к фторолефинам. Кистяковский
и сотрудники измерили теплоты реакций присоединения хлора
и брома к олефинам [259, 260], а также теплоты реакций гидролиза
ангидридов ряда кислот [258]. Скинер и сотрудники измерили теп-
лоты гидролиза ацетилгалогенидов [198, 1188], хлорированных аце-
тилхлоридоз [1187], бензоилгалогенидов [197], а также трихлор-
и трибромуксусного альдегида [1189]. Исследовано также большое
число металлоорганических соединений.

Следует отметить, что величины теплот реакций обычно намного
меньше энтальпий сгорания, поэтому точность в определении энталь-
пий образования, рассчитанных из термохимических данных по теп-
лотам реакций, полученных с меньшей относительной точностью,
оказывается вполне сравнимой с точностью определения энтальпий
образования, найденных из энтальпий сгорания. В качестве примера
используем энтальпию реакции присоединения хлора к этилену,
определенную Конном, Кистяковским и Смитом [259], для расчета
энтальпии образования 1,2-дихлорэтана. Для реакции

С2Н4 (g) + СЦ (g) = С2Н4С12 (g)

Д/7г355 — —43 653 ± 120 кал. В работах Россини, Питцера, Арнетта,
Брауна и Пиментела [1248], Поттера [1183] и Гуинна и Питцера
1556] приведены значения теплоемкостей этилена, хлора и газооб-
разного 1,2-дихлорэтана. Вычисленное из этих данных среднее
значение АСр участников рассматриваемой реакции в интервале
298—355° К равно 0,4 кал/'(моль -"К). Используя уравнение Кирхгофа
(III.3), для энтальпии реакции при 298° К получим

ДЯг298 = — 43 653— (0,4 х 57) = — 43 676 ± 120 кал/моль.

Мак-Дональд [968] нашел, что величина энтальпии испарения
1,2-дихлорэтана при 298° К равна 8470 ± 20 кал/моль. Прозен
и Россини [1204] приводят значение энтальпии образования газо-
образного этилена при 298° К (12496 ± 66 кал/моль). Комбинируя
эти величины, для энтальпии образования 1,2-дихлорэтана получим
&Hfm{l) = — 39,65 ± 0,20 ккал/молъ. Это значение хорошо согла-
суется с приведенной выше величиной энтальпии образования,
определенной Зинке и Сталлом методом калориметрии сгорания.
Следует отметить, что точность в определении энтальпии сгорания
составляет 0,14%; точность в определении энтальпии реакции гидри-
рования равна 0,28%. Тем не менее ошибка в приводимом значении
энтальпии образования, полученном из данных по хлорированию,
в два раза меньше ошибки в энтальпии образования, определенной
из данных по горению.

Долливер, Грэшем, Кистяковский, Смит и Воган [334] измерили
энтальпию реакции гидрирования ацетона до пропанола-2 при
335° К. Для реакции

С3Н6О (g, 0,1 атм) + В2 (g, 0,9 атм) = С3Н8О (g, 0,1 атм)

они нашли
Д#г3з5 = —13 343 ±100 кал/моло.

Уильямсон и Харрисон [1617] измерили энтальпию испарения
пропанола-2 при 353,33° К и 702 мм рт. ст. и получили 9625 ±
± 12 кал/моль. Уравнение состояния для газообразного пропа-
нола-2 было предложено Кречмером и Уайб [811]. Гиннингс и Кор-
РУЦИни [486] определили энтальпию жидкого пропанола-2, а Парке,
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Мосли и Петерсон [1116] и Парке и Манчестер [1111] измерили его
теплоту сгорания в жидком состоянии. Комбинируя эти данные,
получим энтальпию образования ацетона.

Как следует из данных, приведенных в таблицах, изменение
теплоемкости АСр участников реакций гидрирования близко
к —4 кал/(молъ -0К). Используя эту величину, нетрудно рассчитать
энтальпию реакции при 353,33° К: АЯг353,зз = —13 343 + (4 X
X 1,67) = —13 336 ± 100 кал/моль. Кречмер и Уайб приводят
для пропанола-2 следующее уравнение состояния:

где В = - 3 0 0 - 0 , 7 5 5 е 2 4 8 3 / г мл/моль,

D = (2,70x Ю-5) —(3,16 X Ю-") е9215/Г мл1(ммг.Моль).

Используя соотношение (III.5) и приведенные выше данные, получим

Подставляя значения В и D ж их частные производные при 353,33° К
и значениях Р2 и Р±, равных соответственно 702 и 76 мм ртп. ст.,
и выражая полученное значение в калориях на моль, находим

НРг—НА ——226 кал /моль.

Поправки на состояние идеального газа для ацетона и водорода
по величине меньше 10 кал/молъ и ими можно пренебречь. Значения
энтальпий ацетона и водорода в состоянии идеального газа при
353,33° К можно получить интерполяцией данных, приведенных
в следующей главе. Используя закон Гесса, запишем следующий
набор реакций:

C3H6O(g, 353°)4-H2(£, 3530) = С3Н80(г, 0,1 о/геле, 353°)
C3H8O(g, 0,1 атм, 353°)=СзН8О(£, 0,924 атм, 353°)
C3H8O(g, 0,924 атм, 353 о )=С 3 Н 8 0(/, 353°)
С3Н8О(г, 353O)=C3H8O(Z, 298°)
H2(g, 298°) = H2(g, 353°)
C3H6O(g, 298 o )=C 3 H e 0(g, 353°)

C3H6O(g, 298°)+H 2(g, 298°) = C3H8O(Z, 298°)

ДНг,
кал/маль

- 1 3 336
-226

- 9 625
- 2 364

381
1054

-24116
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Комбинируя полученное значение энтальпии реакции с величиной
энтальпии образования пропанола-2 (AHf2d8 (I) = —76190 +
± 80 кал/молъ), для ацетона находим

(&)=—52 074 кал/молъ.

В проведенном расчете использованы данные, взятые из боль-
шого числа работ, поэтому весьма трудно точно оценить ошибку
в приводимой для газообразного ацетона величине AHf2w; тем
не менее ее вполне можно принять равной + 250 кал/молъ. Следует
отметить, что полученное значение AHf29S достаточно хорошо согла-
суется с величиной энтальпии образования, полученной Милсом
и Хантом [1000] методом калориметрии сожжения в токе кислорода
и равной —51 740 кал/молъ.

Определение энтальпий образования
по равновесным данным

Энтальпии образования можно рассчитать с помощью уравнения
Вант-Гоффа (V.19), используя экспериментальные значения кон-
стант равновесия. Примером такого типа исследований может слу-
жить опубликованная недавно работа Кабберли и Мюллера [297]
по определению величины AHf из равновесных данных для реакции
гидрирования спиртов, а также работы Хоулетта [619, 620] и Абрамса
и Девиса [1] по определению энтальпий образования из констант
равновесия реакций дегалогенирования этил-, изопропил- и трет-
бутилхлоридов и дегалогенирования дииодэтана. Для определения
величины AHf по равновесным данным можно использовать три
метода. Рассмотрим каждый из них на примере данных по равно-
весию реакции дегидрирования пропанола-2, полученных Колбом
и Баруеллом [791] (табл. III.3), и данных Раффа и Ли [1267], получен-
ных для равновесия CF4 — СО2 — CF2O. Эти работы специально
выбраны для иллюстрации ошибок в определении AHf°, которые
могут возникать при расчете величин АНг по второму закону
термодинамики.

В основе первого метода расчета лежит предположение о неза-
висимости энтальпии реакции от температуры в некотором исследо-
ванном интервале температур. В таком приближении интегриро-
вание уравнения Вант-Гоффа дает

- А ^ г , г,
'4,5758Г"^ '

где АНг — среднее значение энтальпии реакции в исследованном
интервале температур, а /' — константа интегрирования. При
температурах эксперимента поведение газов можно считать почти
идеальным и полностью пренебречь отклонением от идеальности.
Это позволяет непосредственно использовать в расчете измеренные



96 Часть 1. Основы термодинамики

Таблица II 1.3

Равновесные данные для газофазной реакции
Пропанол-2 = Ацетон-)- Водород а)

г, °к Кр 1000/Г lg-Kp

Равновесные данные, полученные при приближении
к равновесию со стороны

417,8
422,7
433,4
452,2
464,3
472,8
491,6

Равновесные

0,132
0,156
0,234
0,454
0,748
0,975
1,59

гябытпа ацетона и водорода

2,393
2,366
2,307
2,211
2,154
2,115
2,034

данные, полученные при
равновесию со стороны избытка

416,7
422,7
436,4
444,8
452,2
455,7
464,3
472,8
491,6

а ) Данные
атмосферах.

0,124
0,154
0,276
0,356
0,435
0,525\
0,683 \
0,959
1,57

2,400
2,366
2,291
2,248
2,211
2,194
2,154
2,115
2,034

Колба и Баруелла [791],

-0,8794
-0,8069
-0,6308
-0,3429
-0,1261
-0,0110

0,2014

приближении к
пропанола-2

-0,9066
-0,8125
-0,5591
-0,4486
-0,3615
-0,2798
-0,1656
-0,0182

0,1959

давление выражено в

константы равновесия. Построив график зависимости константы
равновесия от температуры в координатах lg Кр —ЦТ, полу-
чим прямую линию (рис. III.6.), угол наклона которой равен
—АЯг/4,5758. Используя данные Колба и Баруелла, для реакции

получим
кал/молъ.

С помощью уравнения (Ш.2) можно рассчитать величину АНг° при
298° К. Из соответствующих таблиц раздела II путем интерполяции
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находим

кНг%№ = &Hr\bi — [(#454 — ̂ 2»в

(-"454 "

ДЯг | 9 в = 13 980—(3323 + 1084—3958) = 13 500 кал/моль.

Расчет энтальпии из равновесных данных» полученных Раффом
и Ли, для реакции

оказывается более сложным.
Экспериментальные значения приведены в табл. III.4 и пред-

ставлены графически в координатах lg Кр—1/Г на рис. III.7. Наблю-

Р и с. III.6. Зависимость
константы равновесия газо-
фазной реакции от темпе-

ратуры.
Пропанол-2=Ацетон + Водород.

2,3

1000/Т,°К

2,5

дается значительный разброс экспериментальных величин, но нак-
лон прямой линии на графике соответствует тому наклону, который
Рафф и Ли использовали для расчета энтальпии, и отвечает значению
A.flr°23_u.,3, равному 26 ккал/молъ. Без достаточного критического
анализа эта величина была ошибочно использована Дузом [360]
и Нойгебауером [1058] для определения энтальпии образования
карбонилфторида. Однако, как будет показано несколько позднее.

7—831
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Таблица III A

Равновесные данные для газофазной реакции

Катализа-
тор

Ni
Ni
Ni
Pt
Pt
Pt
Pt
Pt

2CF2

T, °K

573
773
923

1273
1273
1373
1473
1273

O = CO2 + (

Kp

0,00195
0,00391
0,00897
0,4659
0,6975
0,5952
1,805
2,04

: F 4 )

1000/Г

1,745
1,294
1,083
0,786
0,786
0,729
0,679
0,786

IgXp

—2,710
—2,408
—2,047
—0,332
—0,156
—0,225

0,256
0,309

a ) Данные Раффа и Ли [1267], давление выражено
в атмосферах

полученная Раффом и Ли величина АНг° содержит значительную
ошибку и искажена за счет слишком большого вклада константы
равновесия при 923° К.

Р и с . III .7 . Экспериментальные дан-
ные Раффа и Ли [1267] для реакции

2CF2O = СО2 + CF4.
Давление выражено в атмосферах.

1ооо/т;

Второй метод является более общим и позволяет учитывать
изменение величины АН с температурой путем подстановки выра-
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жения (III.3) в уравнение (V.19):

dT (Ш.6)

Если зависимость теплоемкостей исходных веществ и продуктов
реакции задана в виде

С

подстановка их в выражение (Ш.6) после интегрирования дает
— АН0 Аа , АЬ „, , Ас

Отсюда
4,5758Г ' 1,9873 9,1514 ' 27,454 Г2+/.

Подбирая подходящие уравнения зависимости теплоемкости
от температуры для трех веществ, участвующих в реакции, изучен-

10,8

10,6 -

Р и с . III.8. Зависимость 2 от
температуры для газофазной реак-

ции
Пропанол-2=Ацетон + Водород.

Е

3,8,
2,42,1 2,2 2,3

1000/T,°YL

ной Колбом и'Баруеллом,гполучим
Пропанол-2: [Ср° = 3,06+68,3-10-зГ—23,5-10-вГ2;

Ацетон: Ср° = 5,04+45,2.10-зГ— 1,0ЛО-*П,
Водород: Ср° = 6,14 + 3,7. iQ-»T—4,0 • 10-«Т2,

откуда
ДСр°=8,12—19,4-10-»Г + 12,5.10-e7"2.

Подставляя найденное значение АСр° в выражение (Ш.7), находим
S = — lg ЛГр + 4,086 lg Г—2,12.1О-«Г-|-0,455-10-вГ2.

Для каждой экспериментальной величины Кр можно рассчитать
соответствующее значение 2 правой части уравнения (Ш.7)
(табл. III.5). Из наклона прямой, построенной в координатах 2 — 1/Т,
получаем значение АН0 (рис. III.8). Тогда энтальпию реакции'при

Юбой другой температуре можно вычислить из выражения (III.3).
7*



100 Часть 1. Основы термодинамики III. Термохимия 101

Таблица III.5

Вычисление значений для газофазной реакции
Пропанол-2 = Ацетон -+- Водород а)

Т, °К

417,8
422,7
433,4
452,2
464,3
472,8
491,6
416,7
422,7
436,4
444,8
452,2
455,7
464,3
472,8
491,6

lgXp

—0,879
—0,807
—0,631
—0,343
—0,126
—0,011

0,201
—0,907
—0,813
—0,559
—0,449
—0,362
—0,280
-0,166
—0,018

0,196

1000/Т

2,393
2,366
2,307
2,211
2,154
2,115
2,034
2,400
2,366
2,291
2,248
2,211
2,194
2,154
2,115
2,034

4 , 0 8 6 l g Г

10,710
10,730
10,744
10,850
10,897
10,929
10,998
10,705
10,730
10,787
10,821
10,850
10,863
10,897
10,929
10,998

2,12-10-3 Г

0,886
0,896
0,919
0,959
0,984
1,002
1,042
0,883
0,896
0,925
0,943
0,959
0,966
0,984
1,002
1,042

0,455 Т2

0,079
0,081
0,085
0,093
0,098
0,100
0,110
0,079
0,081
0,087
0,090
0,093
0,094
0,098
0,100
0,110

10,782
10,722
10,571
10,327
10,137
10,038
9,865

10,808
10,728
10,508
10,417
10,345
10,271
10,176
10,045
9,870

а ) Данные Колба и Баруелла [791]; давление выражено в атмосферах.

Для рассматриваемой реакции наклон прямой в координатах
2 — \1Т дает

Дйо = 151О8 кал/моль.

Подставляя выражение для АСр° в уравнение (III.3), получим

откуда
ДЯг298 = 15108—2421+862—111 = 13 438 кал/моль.

Полученное значение хорошо согласуется с величиной, вычисленной
по первому методу. Следует отметить, что предположение о посто-
янстве АНг в некотором исследованном интервале температур, как
правило, пе вносит существенных ошибок в расчет теплот реакций,
протекающих с участием органических веществ. Основная труд-
ность обоих методов заключается в выборе критерия, необходимого

для проведения «наилучшей» прямой
*

линии через эксперимен-
тальные точки "

Если термодинамические функции, т. е. теплоемкость, энтропия
и энтальпия исходных веществ и продуктов реакции, известны или
могут быть" оценены с достаточной точностью, энтальпию реакции

Р и с . III.9. Измене-
ние функции энергии
Гиббса для газофаз-

ной реакции
Пропанол-2 = Ацетон +

+Водород.

гораздо удобнее рассчитать третьим методом, основанным на исполь»
зовании функции энергии Гиббса. Эта функция обсуждается в гл. V,
Необходимое для расчета соотношение можно представить в виде

Grp

• ) . •

Функции энергии Гиббса для ацетона, водорода и пропанола-2
приведены в соответствующих таблицах для интервалов 100°. Вместо
интерполяции функции энергии Гиббса для каждого участника
реакции удобнее вычислить изменение функции энергии Гиббса

/ Gj, — #288 \ VI / ^Т — -^298 \

[ f / = 2 J V * \ т )i

Для каждого интервала в 100° и, построив зависимость этой функции
°т температуры, интерполировать ее графически. На рис. III.9
такая зависимость показана для реакции образования пропанола-2
из ацетона и водорода. При построении таких зависимостей необ-
ходимо учитывать, что все функции энергии Гиббса и их изменения
по определению имеют минимум при 298° К.

* В настоящее время эта задача достаточно строго решается методом регрес-
«ионного анализа. См., например, В. П. Спиридонов, А. А. Лопатпкин, Математи-
™ская обработка физико-химических данных, Изд-во МГУ, М., 1970; А. Н. Кор-
ш1в'(лоаА- с°к°лов, Л. М. Видавский, ЖФХ, XLI, 3096, 3102 (1967); XLIII,

(1969)— Прим. перев.
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Если функция энергии Гиббса известна, нетрудно рассчитать
значение AHr"29S для каждого экспериментального значения Кр
(табл. II 1.6). Как видно, отсутствие тенденции к увеличению или

Таблица III.6
Анализ данных термического равновесия газофазноЁ реакции

Пропанол-2 = Ацетон+Водород а)

г, °к

Равновесные

417,8
422,7
433,4
452,2
464,3
472,8
491,6

Среднее:

Равновесные

416,7
422,7
436,4
444,8
452,2
455,7
464,3
472,8
491,6

Среднее:

Кр

данные,

AGr« б )

Т

полученные при

Д (в°Т - В°298) ^

т
приближении к

со стороны избытка ацетона и водорода
0,132
0,156
0,234
0,454
0,748
0,975
1,59

данные,

4,02
3,69
2,89
1,57
0,58
0,05

—0,92

полученные при
со стороны избытка

0,124
0,154
0,276
0,356
0,435
0,525
0,683
0,959
1,57

Общее среднее:

а) Данные

4,15
3,72
2,56
2,05
1,65
1,28
0,76
0,08

—0,90

27,55
27,56
27,58
27,62
27,65
27,67
27,70

A*rj,8»)

равновесию

13190
13 209
13 206
13 200
13107
13106
13165

13169

приближении к равновесию
пропанола-2

27,55
27,56
27,59
27,61
27,62
27,63
27,65
27,67
27,70

Колба и Баруелла [791]; давление выражено
б) В кал/(моль-°К).
в ) В кал/моль.

13 209
13 222
13157
13193
13 236
13174
13191
13120
13175

13186
13180

в атмосферах.

уменьшению &Нг°ш с изменением температуры указывает на отсут-
ствие систематических ошибок в экспериментальных данных, а хоро-
шее совпадение средних значений АНг°ш, рассчитанных из констант
равновесий, полученных при подходе к равновесию с разных сторон,
свидетельствует о достижении этого равновесия. Полученное зна-
чение АНг°298,

 к а к правило, значительно меньше величин, опреде-

другими методами. Следует подчеркнуть, что при выборе
окончательного значения АНг°2яв следует отдавать предпочтение
величине, вычисленной на основании третьего закона, поскольку

; она найдена с учетом термодинамических функций, определенных
щ из независимых измерений низкотемпературных теплоемкостей,
§ теплоемкостей паров или спектроскопических данных.
j . Используя приведенную в начале этой главы энтальпию испаре-
$ ния пропанола-2 при 298° К, равную 10 960 кал/молъ, и комбинируя
• ее со средним значением AHrl9S для реакции

I
г получим Л#Г298 = —24 140 кал/молъ. Эта величина хорошо согла-
> суется с прямым определением энтальпии реакции гидрирования.
1 Более интересный пример — расчет энтальпии реакции из дан-

ных по равновесию, полученных Раффом и Ли. В этом случае функ-
ция энергии Гиббса постепенно изменяется с температурой, а линей-
ная интерполяция между интервалами в 100° оказывается доста-
точно точной. Из данных, приведенных в табл. III.7, видно, что

Таблица III.7
Анализ данных термического равновесия

для газофазной реакции

Ката-
лиза-

тор

Ni
Ni
Ni
Pt
Pt
Pt
Pt
Pt

T, °K

573
773
923

1273
1273
1373
1473
1273

AGr° 6 )

T

12,40
11,02
9,37
1,52
0,71
1,03

-1,17
-1,42

д (G°T - Hlas) 6 )

T

—9,89
—9,71
—9,52
—9,24
—9,24
—9,16
—9,09
—9,24

А Н Г 2 9 8 B )

1440
1010

—140
—9 830

—10 860
—11160
—15113
—13 570

a) Данные Раффа и Ли [12671.
б ) в кал/(.моль-°К).
в) В кал/моль.

значение 26 ккал/молъ, полученное Раффом и Ли с использованием
первого метода, значительно Отличается от величин АНг°ш, рассчи-
танных для каждой из температур с использованием известных
2*рмодинамических функций участвующих в реакции веществ.
Даклон линии, проведенной через первые три значения констант
равновесия, полученных с никелевым катализатором, в координатах
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lg Kp — ЦТ, заметно отличается от наклона прямой, проходящей
через остальные пять экспериментальных точек, полученных с
с платиновым катализатором при значительно более высокой темпе-
ратуре. Как видно из приведенных данных, константы равновесия
реакции, изученной Раффом и Ли, при низких температурах очень
малы, поэтому их трудно измерить достаточно точно. Кроме того,
не исключено, что при этих температурах полностью не достигалось
состояние равновесия. Поэтому наиболее достоверным из всех зна-
чений АНг°2ю, приведенных в табл. III.7, следует считать значение,
рассчитанное из пяти последних констант равновесия, т. е.

Д#г£98 (g) = —12 ± 3 ккал/моль.

Комбинируя полученное значение с энтальпией образования двуоки-
си углерода и четырехфтористого углерода для энтальпии образо-
вания карбонилфторида, получим

ДЯУ£93 (g) = — 152j5 ± 3 ккал/моль.

Это значение хорошо согласуется с величиной —153 ± 0,20 ккал/моль,
найденной Вартенбергом [1572] из теплоты реакции гидролиза CF2O.
Следует отметить, что использованная Дузом [360] для расчета
энтальпии образования газообразного CF2O величина AHrltB =
= 26 ккал/моль привела к ошибочному значению AHfni (g), равному
—169 ккал/моль. Таким образом, применение функции энергии
Гиббса позволяет получить из равновесных данных такую полезную
информацию, какую не могут дать достаточно надежно два первых
описанных метода.

Определение энтальпий образования другими
методами

Для определения энтальпий образования некоторых молекул
можно использовать ряд специальных методов. Так, Гейдон [461]
и Герцберг [590] предложили применять для определения энергий
диссоциации двухатомных молекул спектроскопические данные.
Комбинируя величины энергий диссоциации и энтальпий образо-
вания газообразных одноатомных элементов, нетрудно рассчитать
энтальпии образования двухатомных молекул. Методы определения
свободных энергий свободных радикалов описаны Шварцем [1462].

Глава IV

РАСЧЕТ ЭНТРОПИИ

Второй закон термодинамики

Второй закон термодинамики позволяет ввести новую функцию
состояния — энтропию. Этот термин, предложенный Клаузиусом
[231] в 1865 г., происходит от греческого троя'т! (что в переводе озна-
чает «поворачивать кругом» или «изменять») и используется в крат-
кой формулировке второго закона термодинамики, данной Клау-
зиусом: «Энтропия вселенной стремится к максимуму» *. Матема-
тическое выражение второго закона термодинамики с помощью
линейных интегралов для обратимых и необратимых процессов
может быть представлено в виде

J •£« . 2» j ^
Actual

Это выражение можно сформулировать следующим образом: при
. переходе системы из состояния 1 в состояние 2 линейный интеграл
от &Q/T для обратимых процессов зависит только от исходного
и конечного состояний системы и по своей величине больше соот-
ветствующего интеграла для любого реального процесса, связанного
с необратимым переходом системы из состояния 1 в состояние 2.
Под о б р а т и м ы м процессом подразумевают такой процесс,
который протекает под действием бесконечно малой движущей силы
(таким образом, изменение направления процесса происходит при
бесконечно малом изменении этой силы). Обратимые процессы
протекают бесконечно медленно и поэтому являются гипотетически-
*Ш» предельными случаями р е а л ь н ы х и л и с а м о п р о -
и з в о л ь н ы х процессов, которые характеризуются конечными
Движущими силами и скоростями. Наличие конечных движущих

^ ^ Клаузиус, как известно, неправильно трактовал второй закон термо-
динамики как абсолютный закон природы. В настоящее время бесспорно доказа-
ек ъГл! Н е т н и к а к и х оснований переносить законы термодинамики и статистиче-
с к и физики конечных изолированных систем на бесконечную во времени и про-
странстве вселенную. Правильно сформулированный постулат Клаузиуса гла-

что единственным результатом любой совокупности процессов не может
переход теплоты от менее нагретого тела к более нагретому. Подробнее
' м см., например: В. Г. Левич, Курс теоретической физики, т. I, изд-во
:а», М. 1969. — Прим. перев.
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сил реальных процессов в свою очередь приводит к их неэффектив-
ности, обусловленной потерей энергии системы за счет трения.
Как следует из приведенного выражения (IV. 1), с математической
точки зрения 1/Т является и н т е г р и р у ю щ и м м н о ж и т е -
л е м о п р е д е л е н н о г о (или интегрируемого) или н е о п -
р е д е л е н н о г о дифференциала 8Q. Второй закон термодина-
мики позволяет построить абсолютную термодинамическую шкалу
температур (Т). Знак неравенства в выражении (IV.1) служит осно-
вой для оценки термодинамического равновесия и различия между
обратимыми и необратимыми процессами, в то время как знак равен-
ства позволяет ввести новую т е р м о д и н а м и ч е с к у ю
ф у н к ц и ю — энтропию, определяемую как

S*—St =

и указать способ ее расчета. В дифференциальной форме

(IV.2)

В этом выражении нижний индекс rev указывает на то, что величину
AS можно вычислить только на основании теплот обратимых процес-
сов.

Изменение энтропии при нагревании системы

Если система нагревается при постоянном объеме, то dQv = CvdT\ii

CvdT

Если аналогичный процесс протекает при постоянном давлении,
то dQP = CpdT и

CpdT
dSD=- (IV.3)

Из приведенных соотношений видно, что размерность энтропии
совпадает с размерностью теплоемкости, т. е. равна калориям на
моль на градус Кельвина [кал/(молъ-°К)]. В практических расчетах
э н т р о п и й н у ю е д и н и ц у часто обозначают э. е. Интегри-
рование выражения (IV.3) по температуре дает

CpdT
(IV.4)
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Энтропия смешения

Шоттки и Вагнер [1291] показали, что энтропия смешения невзаи-
модействующих компонентов раствора или невзаимодействующих
идеальных газов * может быть представлена выражением

где иг — число молей, a Nt — мольная доля г-х частиц. Энтропия
образования 1 моля смеси идеальных газов равна

Д5=—Д 2 ( ^ г In по-

следовательно, в случае бинарной смеси, для которой
пЛ^2) = 1,38 кал/(молъ-°К)

Энтропия фазовых переходов

Изменения энтропии, связанные с такими фазовыми переходами.
как энантиотропные твердофазные превращения, плавление, субли-
мация или испарение, можно легко вычислить из выражения (IV.2),
поскольку они не зависят от температуры. Используя в качестве
примера расчет энтропии процесса плавления, находим

АНт , Т Л - д .
( I V b )

Вследствие ограничений, налагаемых обратимыми процессами [выра-
жение (IV.2)], расчет изменений энтропии фазовых переходов
будет правилен только при условии, если все рассматриваемые фазы
находятся в равновесии. Для Я,-фазовых переходов или фазовых
переходов по Шоттки, которые характеризуются неизотермическим
изменением энтальпии, необходимо учитывать соответствующий
интеграл от теплоемкости.

Влияние давления на энтропию

Изменение давления влияет на величину энтропии газа, что
необходимо учитывать в термодинамических расчетах. Как показано
в гл. V, нетрудно получить уравнение

связывающее зависимость энтропии от давления при постоянной
температуре с зависимостью объема от температуры при постояннол1
Давлении. Из этого уравнения следует, что

, При этом предполагают, что давление каждого газа до смешения равно
конечному давлению газовой смеси
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или для конечного изменения энтропии вещества при изменении
давления от начального Pi до конечного Р2

Р2

Pi

Нетрудно заметить, что в случае идеального газа (PV — RT)

\~dfl =~Р~' Подстановка этого значения в выражение (IV.8) дает

(IV.9)

Таким образом, поскольку сжатие газа приводит к увеличению
его упорядоченности, при возрастании давления от Pi до Р2 энтропия
газа уменьшается на величину S2 — Si. Так, например, если давле-
ние пара хлорбензола при 298,15° К составляет И,5мм рт. ст. [1432],
то уменьшение энтропии при сжатии хлорбензола от давления
11,5 мм рт. ст. до давления 760 мм рт. ст. при этой темпера-
туре составит —1,9873In-jj-g=—8,328 кал/(моль-°К).

При рассмотрении свойств реального газа «необходимо подставить
в выражение (IV.8) уравнение состояния реального газа. Такие
уравнения могут иметь достаточно сложный вид (см., например,
Барроу [76] и Уелтнер и Питцер [1588]) *. Так, дифференцирование
уравнения состояния Бертло приводит к выражению

РТс3 и
"J-дТ)р~ Р L +~32" PcW

при подстановке которого в уравнение (IV.8) получим

2 7 dP_
Р

(IV.10)
Pi

Рассмотрим реальный газ, находящийся при начальном давлении
Pi, и дадим ему расшириться до некоторого давления Р2, настолько
малого, что для всех практических расчетов поведение газа при
этом давлении можно рассматривать как идеальное. Затем снова
сожмем этот идеальный газ до давления Р±. В этом процессе величина
Si — энтропия реального газа, величина S2 — энтропия идеального
газа в стандартном состоянии (5го). Из уравнения (IV. 10) и соответ-
ствующего уравнения для идеального газа получим

27 RTc3
Q р Л *

1 = 32 РсТ» Pi. (IV. 11)

* См. также Э. А. Мелвин-Хьюа Физическая химия, ч. 2, ИЛ. М
1962.— Прим. перев.

вличина S° — Si представляет собой изменение энтропии в гипоте-
яческом процессе перехода реального газа при давлении Pt в состо-

яние идеального газа при том же самом давлении. Эту величину
асто называют п о п р а в к о й н а н е и д е а л ь н о с т ь

' а з а .
Для циклопентана Астон, Финк и Шуман [35] приводят значения

Jc, равное 520° К, и Рс, равное 44,2 атм. Используя эти данные,
Рлвторы [35] рассчитали по (IV. 11) значение поправки на неидеаль-
1вость циклопентана при 1 атм, которая оказалась равной
10,084 кал/(молъ -°К).

1 Третий закон термодинамики

, Значения энтропии при температурах, близких к абсолютному
кяулю, необходимы для решения практических и теоретических

термохимических задач, и это в значительной степени стимулировало
появление дополнительного постулата, так называемого третьего
вакона термодинамики. В 1906 г. Нернст [1053] пришел к выводу,
что изменение энтропии химической реакции вблизи абсолютного
Вуля пренебрежимо мало. В 1912 г. Планк [1168] показал, что кри-
оталлическая решетка индивидуального вещества при абсолютном
ауле характеризуется максимальной степенью упорядоченности
Ш в связи с этим должна обладать нулевой энтропией. Симон [1350]
It позднее Уилкс [1613] рассмотрели развитие этой концепции
начиная с тепловой теоремы Нернста и до наших дней. Тепловая
«ворема Нернста и ее практическое использование были подробно
обсуждены Астоном [30]. Льюис и Ренделл [860] раскрыли квантово-
механическую природу этого постулата и указали на его примени-
мость к химическим системам:

«Если энтропию каждого элемента в некотором кристаллическом
состоянии принять равной нулю при температуре 0° К, то каждое
вещество при определенной температуре Т будет обладать некоторым
конечным положительным значением энтропии; однако при темпе-
ратуре абсолютного нуля энтропия может оказаться равной нулю.
Такая ситуация имеет место в случае совершенных кристаллических
веществ».

Третий закон термодинамики был подтвержден многочисленными
химическими и физическими исследованиями, причем вещества,
энтропия которых при абсолютном нуле не равнялась нулю, обла-
дали вполне объяснимыми отклонениями от совершенного кристал-
лического состояния. Анализ значений энтропии органических
веществ был проведен Вестрамом и Мак-Каллохом [1598]. Как и следо-
вало ожидать, газы, жидкости, метастабильные стеклообразные
Фазы, вещества с замороженной разупорядоченностью и растворы не
Подчиняются третьему закону; нулевой энтропией обладают вещества,
•Сходящиеся во внутреннем термодинамическом равновесии при
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0° К. Те вещества, которые при 0° К не образуют упорядоченных
кристаллических твердых фаз, не имеют S°o = 0 *. В качестве при
мера веществ, не обладающих нулевой энтропией, можно привести
смеси цис- и ттграис-изомеров, оптически активные изомерные веще
ства, образующие твердые растворы, и разупорядоченные твердые
фазы. «Абсолютное» значение энтропии совершенного кристалли-
ческого вещества при температуре Т° К можно вычислить, интегри-
руя выражение (IV.4) в пределах от нуля до Г К и подставляя
S°g = 0. Строго говоря, для расчета энтропии смесей при 0° К необ-
ходимо использовать выражения типа (IV.5). Однако в простых
химических реакциях соотношения изотопов и ядерных спиновых
состояний не меняются, поэтому обычно такими вкладами в энтропию
(и энергию Гиббса) пренебрегают. В таблицах, как правило, приво
дят практические значения энтропии, используемые в химической
термодинамике. Все энтропии, приведенные в данной книге, явля
ются практическими.|'

Вычисление энтропии на основе третьего закона
термодинамики

Для вычисления абсолютных значений энтропии обычно необхо-
димы экспериментальные значения теплоемкости в интервале от 0° К
до исследуемой температуры. Поскольку измерение теплвемкосги
вблизи абсолютного нуля представляет значительные эксперимен-
тальные трудности, в литературе практически отсутствуют значения
теплоемкостей ниже 4—10° К. Значение энтропии в этой области
часто определяют методом экстраполяции, подставляя уравнение
теплоемкости Дебая (II.7) в выражение (IV.4).

В табл. П.6 (см. приложение) приведены значения 9в и соответ-
ствующие им энтропии. В табл. П.1 приведены экстраполированные
значения измеренных теплоемкостей 1,2,4-триметилбензола, рассчи-
танные в предположении пяти степеней свободы и 8 j = 103,7°.
Таким образом, во/Т для 15° К равно 6,91, и для каждой степени
свободы #15 = 0,146 кал/(молъ-°К). В таком случае суммарная
энтропия при 15° К равна 0,729 кал/(молъ -°К), что хорошо согла-
суется со значением, приведенным Патнамом и Килпатриком [1208].

Выше было показано, что данные по теплоемкостям можно экстра-
полировать с помощью комбинации функций Дебая и Эйнштейна,
а именно

80,5 \ , „„ /155

* Этот вопрос был подробно рассмотрен в работе А. В. Фроста «Расчет
химических равновесий газовых реакций» [Успехи химии, 2, 445 (1933)] в связи
с, использованием третьего закона термодинамики для расчетов химических
равновесий.— Прим. перев.

„обходимые значения 8В и ЭЕ нетрудно рассчитать, используя табл. П.3
sll.6, приведенные в приложении. Для 15° К [в кал/(моль -°К)1
иеем:

^ = 5,366 дает для
39D

- ^ - = 1 0 , 3 3 3 дает для

0,838

0,004

Суммарная рассчитанная энтропия при 15° К 0,842

Эта величина примерно на 10% превышает значение, вычислен-
по эмпирическому методу, использованному Патнамом и Кил-

атриком.

Общее выражение для энтропии

Используя приведенные выше термодинамические соотношения,
5щее выражение для расчета температурной зависимости энтропии
вщества, находящегося в стандартном состоянии и характеризую-
вгося энантиотропным превращением при температуре Tt, точкой
навления Tm и нормальной точкой кипения Tb, можно предста-
гь в виде

Tm

1000

Tt

= ^ 0 + \ f 1 ft ^
Cp(l)dT AHm

+ Tm
о°к

тъ

Tm

Ср (I) dT

Tt

1000

t-
Tb

СР (g) dT
Т

(IV.12)

ть

Вычисление энтропии по данным
низкогпемпературных теплоемкостей

Энтропии чистых кристаллических веществ можно рассчитать
Ио данным измерения теплоемкостей. Значения теплоемкостей, полу-
денные с помощью криогенных и газовых калориметров различных
*Идов, описанных в гл. II, позволяют рассчитать энтропию и ее
в в процессе фазовых переходов.

низкотемпературном калориметре, аналогичном описанному
, Гатри, Скотт, Хаббард, Катц, Мак-Каллох, Гросс, Уильямсон

Паддингтон [551] определили теплоемкость жидкого и твердого
на, его энтальпии плавления и испарения, а также давление

и теплоемкость газообразного фурана. Полученные данные
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графически изображены на рис. IV. 1. В табл. IV. 1 приведен расчет
энтропии жидкого фурана на основе третьего закона термодинамики
с использованием этих данных.

Таблица IV.1

Энтропия фурана а)

Т, "К

0—12

12—150,0

150,0
150,0—187,55

187,55
187,55—298,15

298,15
298,15
298,15

298,15
298,15
298,15

Экстраполяция по Дебаю, 6 = 95,5°; 3,5 степени
свободы

Кристаллическое состояние И, графическое ин-

тегрирование d In T

Превращение, 489,2/150,0

Кристаллическое состояние I, графическое ин-

тегрирование \ CSatd d In T

Плавление, 908/187,55
Жидкость, графическое интегрирование

j C s a t d d In T

Энтропия жидкости
Испарение, 6561/298,15
Сжатие, R In (P/760)

Отклонение от состояния идеального газа
Энтропия идеального газа
Энтропия, определенная спектроскопическим

методом

0,347

18,076

3,262
4,047

4,846
11,638

42,22±0,08
22,

—0,

0,

,005

,471

,112

63,86+0, К'
61,03

а ) Данные Гатри и сотр. [551] [кал/(моль-°К)].

Расчет энтропии методом статистической механики

Ввиду экспериментальных трудностей определения теплоемкости
газов вначале были известны термодинамические свойства только
нескольких газов. Применение квантовой теории к описанию энер-
гетических соотношений молекул газов привело к развитию надеж-
ных методов расчета термодинамических свойств простых газооб-
разных веществ. В настоящей книге дается лишь краткий обзор
этих методов, поскольку вопросы, связанные с математическим
выводом отдельных формул, обоснованием методов и границами
их применения, можно легко найти в классических работах по ста-

Т°К

п Р и с . I V . 1 . Теплоемкость фурана
Данным Гатри, Скотта, Хаббарда, Катца, Мак-Каллоха, Гросса

тона [551] Уильямсона и Уаддинг-

8^-831
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тистической механике и статистической термодинамике [436, 602,
603, 842, 942, 1036, 1292, 1619] *.

Различные возможные энергетические состояния молекулы обыч-
но с большой степенью точности можно рассматривать как незави-
симые. Кроме того, можно вычислить распределение энергии между
такими состояниями молекулы с помощью математических соотно-
шений, называемых ф у н к ц и я м и р а с п р е д е л е н и я .
Соответствующее суммирование по всем функциям распределения
позволяет вычислить термодинамические характеристики газа. Так,
абсолютную энтропию всей молекулы (<Stot) можно представить в виде
суммы энтропии поступательного движения молекулы (StI), энтро-
пии вращательного движения всей молекулы (S0T), энтропии внут-
реннего вращения (S1T) и энтропии колебательного движения <S\,t,

b. (IV.13)
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Рассмотрим методы расчета каждого энтропийного составляющего.

Энтропия поступательного движения

Сакур [1273] в 1911 г. предложил выражение для расчета энтро-
пии моноатомного газа, хорошо согласующееся с эксперименталь-
ными данными. Любая газообразная молекула обладает только тремя
поступательными степенями свободы, поэтому одно и то же
выражение дает поступательный вклад в энтропию любой молекулы.

Поступательная энтропия равна

S t r =
 3/гй In М+з/2Д In T+R In V+5/2д + С,

где М — молекулярный вес газа, Т — абсолютная температура,
V — мольный объем, R — постоянная идеального газа, отнесенная
на один моль, и С — константа для всех веществ. Спустя го \
Тетроде [1480] показал, что константа С имеет вид

Д1п =—16,0412 кал'(моль-°К),

где к — константа идеального газа, отнесенная к одной молекуле.
h — постоянная Планка, а N — число Авогадро. Комбинируя два при-
веденных выражения, получим уравнение Сакура —Тетроде:

—11,0731 кал/(молъ-°К), (IV. И)

* См. также' В. М. Грязное, А. В. Фрост, Статистические методы расчета
термодинамических величин, изд-во Всесоюзного химического общества
им. Д. И. Менделеева, М., 1949; И. Н. Годнее, Вычисление термодинамически
функций по молекулярным данным, Гостехтеоретиздат, М., 1956; А. Г. Самойло-
вич, Термодинамика и статистическая физика, Гостехтеоретиздат, М., 1955 -~
Прим. перев.

которое в случае идеального газа при температуре 298,15° К и давле-
Гнии 1 атм принимает вид

5^=6,8637 log ДГ+25,8182 кал/(молъ-°К). (IV.15)

Энтропия вращения

Для определения термодинамических функций молекул необхо-
димо знать моменты инерции вокруг центра массы молекулы, как
^двухатомной, линейной многоатомной, так и нелинейной. Для такого
расчета требуются атомные массы, межатомные расстояния и валент-

**ные углы в молекуле. Большая часть этих данных обычно опреде-
| ляется методом электронной дифракции. Анализ данных, полученных
| втим методом начиная с середины 1954 г., был проведен Уиландом

11602]. Им были составлены специальные таблицы, содержащие
f, сведения о длинах связи и углах для более чем 600 органических
t молекул. Величины, приведенные в табл. IV.2, получены усредне-
ънием измеренных значений для данной длины связи или валентного
„угла молекулы, взятых из каталога Уиланда. Эти величины можно
р, использовать для аппроксимации структур неисследованных
, молекул.

. Для расчета моментов инерции линейных молекул необходимо
определить только положение центра массы молекулы и провести
Суммирование моментов инерции каждого атома, поскольку момент
инерции i-го атома равен

где di — расстояние (в сантиметрах) от £-го атома до центра массы
молекулы, а тг — масса атома в граммах. Линейная молекула может
Вращаться вокруг двух перпендикулярных осей, поэтому ее моменты
инерции будут равны друг другу:

/ „ = / , = 2 см,58). ( I V-i6)
Методы расчета моментов инерции нелинейных многоатомных

молекул более сложны. Впервые они были рассмотрены Хиршфель-
Дером [608]. Хиршфельдер предложил метод, суть которого сводится
к следующему. Из данных по массам, углам и расстояниям строится
пространственная диаграмма, с помощью которой определяется
положение каждого атома относительно трех координатных осей
xi У и г. Затем для каждого атома записываются картезианские коор-
динаты zt, yt и z, и вычисляется произведение трех главных момен-
тов инерции, равное детерминанту:

[ А — D — Е1
—D В —F \=ABC—AF2—CD2—2DEF—BE2,
—E—F С\



Таблица IV .2

Связь

Простые связи

Н-С

H-N

н-о
Н — Si

Н-Р

H-S

С —С (цепь)

С — С (в арома-

тическом сое-

динении)

С —N (цепь)

С —N (кольцо)

С-0

С — S i

С - Р

C - S

C - F

С-С1

С—Вг

С—I

N—N

N — О

N —S (цепь)

N — S (кольцо)

Дли-
на,
А

1,08

1,02

0,96

1,48

1,42

1,33

1,53

1,39

1,45

1,34

1,40

1,88

1,90

1,80

1,35

1,75

1,91

2,06

1,47

. 1,37

1,75

1,60

Длина связей

тетраэдрический

— С — Н

-N-H

— Si —H

— Р - Н

— С - С

— С — N

-С-0

— С — S i

X — S

s/
— С — F

-C-Cl

— С—Вг

— С—I

109°

109°

109°

100°

109°

109°

111°

111°

114°

109°

109°

109°

109°

и валентные углыа)

Валентны

плоский

н
= С / 120°

= С Х 120°

с
= С/ 120°

= С 7 120°
IV

= С/ 120°

о
= С/ 120°

F
= С / / 120°

/С1

= С Х 120°
Вг

= С/ 120°

= 0 ^ 120°

N — N ^ 127°

: углы

линейный

=с—н

=с—с

= С — N

= С — О

= С — F

=С—С1

=С—Вг

=С — I

180°

180°

180°

180°

,

180°

180°

180°

180°

другие

.н

-о-н

н
=р/

— S— Н

= C = N

, Р — С
с /

— S—С

^0

/ s

— N 7

s
- N /

108°

105°

100°

9G°

180°

100°

103°

110°

лГ\1п

10'

— - - "

Продолжение табл. IV.2

^ Связь

K-ci

o-o

O - P

o-s
0—Cl

s-s
Двойные связи

c=c
C=N

c=o
c=s
N = N (цепь)

N = N (кольцо)

N=O
S=O

P = O

Тройные связи

CsC

C=N

N=N

Дли-

на,
A

1,69

1,46

1,65

1,70

1,69

2,07

1,34

1,22

1,22

1,61

1,26

1,39

1,22

1,44

1,54

1,20

1,15

1,11

Валентные углы

тетраэдрический плоский

/Н
О — 0/

о—р/
/О

О —S/

с=с
N = C

о=с
s=c
N = N

N = N

N = N

o=s

102°

99°

120°

120°

120°

120°

120°

120°

120°

120°

120°

линейный

=c=c
= C = N

=c=o
=c=s

•

c^c—
N = C —

N=N =

180°

180°

180°

180°

180°

180°

180°

другие

/Cl

— W 110°

P—O / 128°
g

S— Q/ 120°

S—S 105°

a ) Усредненные значения по данным Уиланда [1602].

где

W (2

M = пц = молекулярный вес в граммах. (IV.17)
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Обычно удобнее выражать массы в граммах и расстояния
в ангстремах (10~8 см) и обозначать такие моменты инерции
штрихом, например / ' . Тогда

1' I'
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/ * = •

откуда

6,023-1023.(108)2 6,0231-1039 '

218,504.104' '
(IV.18)

Другим фактором, который необходимо учитывать при вычисле-
нии энтропии, является число симметрии а. В современных расчетах
число симметрии разбивают на два слагаемых: на число симметрии
молекулы в целом (ew) и число симметрии вращающейся части
молекулы (аг). Полное число симметрии (ot) является произведе-
нием всех чисел симметрии молекулы

Число симметрии аш можно определить как число положений,
которые может занимать жесткая многоатомная молекула, совпадая
при вращении со своей первоначальной конфигурацией. Например,
для молекулы окиси углерода С = О ow = 1. Для молекулы СО,
О = С = О aw = 2. Для такой тетраэдрической молекулы, как моле-
кула метана СН4, сгш = 12, поскольку для каждой из четырех ориен-
тации молекулы существует три собственные ориентации метильнои
группы. Для молекулы хлористого метила Н3СС1 aw = 3, посколь-
ку для одной ориентации молекулы можно указать три ориентации
метильнои группы, т. е. 1 «3.

Если часть молекулы способна вращаться относительно осталь-
ной ее части, то симметрия вращающейся части может внести допол-
нительные нефиксированные положения. Это приводит к необходи-
мости введения второго числа симметрии (о>). Так, например, жест-
кая молекула этана Н3С — СН3 может вращаться вокруг оси, пер-
пендикулярной связи G — С, поэтому обладает двумя одинаковыми
положениями. В то же время вращение молекулы может происходить
и вокруг связи С — С на 360° через три одинаковых положения.
Таким образом, aw = 2-3 = 6. Помимо этого, одна метильная
группа может вращаться на 360° вокруг второй неподвижной метиль-
нои группы, проходя через три одинаковых положения, так что
ог = 3. Таким образом, ot = 18. Для молекулы разветвленного
углеводорода с числом метальных групп, равным п, существует 3"
различных положения метильных групп в молекуле, поэтому о> =
= З п . Например, молекула неопентана С5Н 1 2 обладает ow = 12
(как и у метана) и тремя дополнительными положениями каждой
из четырех метильных групп, так что сгг = З 4 и сг* = 972.

Аминогруппа (например, CNH2) обладает структурой пирамиды
и имеет аг, равное 1. Группа С — О — Н нелинейна и обладает

Таблица IV .3

Числа симметрии

Молекула

Бензол

Толуол
Этилбензол
о-Ксилол
ж-Ксилол
тг-Ксилол
1,3,5-Триметилбензол
Гексаметилбензол
Фенол
Анилин
Тиофенол
Вифенил

12
1
1
2
2
4
6

12
1
1
1
4

1
6
6
9
9
9

27
729

2
2
2
2

°t

12
6
6

18
18
36

162
8748

2
2
2
8

Литера-
тура

[1477]
[14771
[1477]
[1477]
[1477]
[1477]
[1477]

[577]
[392]
[391]

[1319]
[725]

р г — 1. В табл. IV.3 приведены числа симметрии для некоторых
ароматических молекул.

Для линейной газообразной молекулы вклад в энтропию, обуслов-
ленный вращением всей молекулы, равен

) . (iv.2O)

Подстановка соответствующих констант в это уравнение приводит
к выражению

7 5 8 [ l 1 ) l 0 4 к а л / ( м о л ъ . ° К ) .

Для нелинейной газообразной молекулы вклад в энтропию от вра-
щения всей молекулы составляет

Подстановка констант в это уравнение дает
5 o r = 2 , 2 8 7 9 l g ( I x l y l z . Ю 1 1 7 ) - 4 , 5 7 5 8 I g а ш + 6 , 8 6 3 7 l g Г - 0 , 0 3 3 2 к а )

(IV.22)

Энтропия внутреннего вращения

В е н и й М И М « В р а Щ е Н И Я В С е Й м о л е к у л ы ' д л я многих газообразных соеди-
rDvmr ** е о б х°Ди м о Учитывать внутреннее вращение двух или более

* J " U B молекуле. Вклад в энтропию за счет свободного вращения
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одной группы молекулы равен

iT + In

Подставляя значения соответствующих констант и выражая 1Т (момент
вращения фрагмента вокруг его оси) в г-см2, получим [в кал/(моль -°К)]

S°iT = 3,0348—4,5758 lg ar + 2,2879 lg (Ir• 1038) + 2,2879 lg Т. (IV.23)

Если внутреннее вращение заторможено, удобно использовать таб-
лицы, предложенные Питцером [1156] и Питцером и Гуинном [1162]
и приведенные в приложении (табл. П . 7 — П. 10). В случае симметрич-
ных волчков д л я расчета параметра HQf можно использовать урав-
нение (11.11), подставляя пт = от. Величину уменьшения энтропии
вследствие в л и я н и я потенциального барьера V находят в таблицах.
Е с л и учитывать вклад свободного в р а щ е н и я по уравнению (IV.23),
приведенные таблицы т а к ж е можно использовать д л я несимметрич-
ных волчков, центр тяжести которых лежит вблизи оси вращения.
Несимметричный волчок обычно связан с атомом углерода, который
в свою очередь тетраэдрически связан с тремя другими группами,
поэтому при полном повороте преодолевает три максимума потен-
циальной энергии. В первом приближении обычно полагают, что эти
максимумы равны. В таком случае нетрудно вычислить параметр
HQf, используя выражение (11.11) при в г = 3 и заимствуя величину
уменьшения энтропии за счет потенциального барьера V из таблиц
Питцера и Гуинна. Д л я вычисления вкладов в энтропию за счет
заторможенного вращения внутренних ротаторов был предложен
р я д других методов, например метод Халфорда [563]. Этот метод
представлен в табл. П.12 и легко может быть использован д л я
расчета.

Энтропия колебания

Эйнштейн на основе тех ж е теоретических предпосылок, из кото-
рых было выведено уравнение (II .6) , получил следующее выражение
д л я вклада каждого гармонического осциллятора в энтропию:

(IV.24)

В этом выражении х = hca/kT, h — постоянная Планка, со — волно-
вое число колебательного движения (т. е. значение, обратное длине
волны, выраженное в см-1), к — постоянная Больцмана, Т — абсо-
лютная температура. Значения этой функции приведены в табл. П.З
(см. приложение). Для многоатомной молекулы суммирование вкла-
дов от каждой нормальной координатной частоты с соответствующими
энтропийными составляющими поступательного и вращательного
движения дает полную энтропию молекулы. Рассмотрим несколько
примеров, иллюстрирующих применение приведенных выше урав-
нений.
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Линейная молекула сероуглерода схематически изображена
|яа рис. IV.2; молекулярный вес 76,143. Из табл. IV.2 находим, что
|межатомное расстояние С = S равно 1,61 А. Браун и Манов [175]
|для этого соединения приводят следующие колебательные частоты,
[выраженные в см-1: 1523 (1), 655,5 (1), 396,8 (2). Числа, приведенные
[в скобках, соответствуют степени вырождения gt. Число симметрии

Р и с . IV.2. Схематическое изо-
J, бражение молекулы сероугле-
I рода.

иолекулы сероуглерода aw = 2. Подстановка этих значений в выра-
жение (IV.15) дает при 298,15° К: Str = 6,8637 lg 76,143 + 25,8182 =

. = 38,7331 кал/'(моль -°К). Используя уравнение (IV.16), получим
моменты инерции молекулы вокруг осей у и z:

= 2 (5,324-10-23) (2,592-10-") = 27,60-10"39 г-смР-.

Подставляя найденное значение момента инерции в выражение
(IV.21), находим для температуры 298,15° К

5° г = 4,5758 (lg27,60 + lg 298,15—lg 2)-0,7804 = 15,758 кал/(молъ.°К).

Значения х для каждого из трех колебательных волновых чисел,
отвечающих соответствующему энтропийному вкладу при 298,15° К,
находим в приложении в табл. П.З. Принимая во внимание степень
вырождения, получим значения, приведенные в табл. IV.4. Этот

Таблица IV.4

см-1

397
656

1523

Si

2
1
1

xi =

1
3
7

he Ш;

hT

,916
,166
,350

0
0
0

g o

X

R

,48992
,18248
,00537

о

кал/(моль • °К)

1,9472
0,3626
0,0106

с о Р9П
v i b •—" * d£\j

5 О Г = 15,758
- 5 t r = 38,733

Stot = 56,811



Атом

Br

Hi

н2Н 3

xi

—1,91
(1,09 cos72°)
0,319

0,319
0,319

3,

0,

0,
0,

A

6481

1018

1018
1018

0
(1,0

vi

9 sin72°)
1,0443
( - 1
-о,
-о,

,036 sin30°)
518
518

0

1,

0,
0,

v\

0733

2683
2683

0

0
( - 1
-o,
+0,

z

,036
897
897

Таблица

i

cos30°)

IV.r,

л
U

0

0
0

8046
8046

Атом

Вг
H i

н 2Нз

m-.

—152,
0,
0,
0,

—151,

сг

6396
3215
3215
3215

6751

т

0
1,

-о,
— о ,

0

iVi

0443
5221
5221

т

0
0

-о,
+0,

0

14

9042
9042

Атом

Вг
Hi

н 2
Нз

mixiVi

0
0,3331

—0,1665
—0,1665

0

miVi4

0
0

—0,4683
0,4683

0

mixih

0
0
0,2884

—0,2884

0

Атом

Br
H i

н 2H3

т.(х

291
1
0
0

293

? + i/!)

,4515
,1857
,3731
,3731

,4734
1

m i (

0
1,
1,
1,

з,

0818
0815
0815

2448

?)
291,5415

0,1026
0,9136
0,9136

293,4713

94,951 = 0,010532

С =
D =

Е =
F =

3,2448—0,010532(0)—0,010532(0) =3,2448,
293,4713-0,010532 (151,6751)2-0,010532(0) =51,1792
293,4734-0,010532 (151,6751)2-0,010532 (0) = 51,1813,
0—0,010532(0) (151,6751) = О,
0—0,010532 (151,6751) (0) = 0 ,
0—0,010532 (0) (0) = 0.

^ 7 ^ г = (3.2448) (51,1792) (51,1813)-0-0-2 (0)-0 = 8499,5,
8494 5

7 V = 388991<Н"218,5-
38,899
5,399-10-40

- = 7204-10-80,

1,88-10"*° г-см2
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^расчет является проверкой аналогичного расчета, выполненного
'Гроссом [295], причем полученная Гроссом величина энтропии оказа-
л а с ь равной 56,84 кал/'{моль -°К). Браун и Манов [175] определили
энтропию CS2 на основании третьего закона термодинамики и нашли,
что £319,35 э т о и молекулы в состоянии идеального газа равна
57,60 кал/(моль-°К). Пересчитывая эту величину для соответствую-
щей температуры с помощью средних значений теплоемкости
[11,01 X (319,35 — 298,15)1/308,75 = 0,76], находим энтропию
сероуглерода S°ig&il5, i^ai gas = 56,84 кал/'(моль -°К). Это значение
в пределах экспериментальных ошибок хорошо согласуется с рас-
считанной величиной.

Молекула бромистого метила схематически изображена на
рис. П.9, молекулярный вес 94,951. Эган и Кемп [373] приводят для
нее следующие межатомные расстояния и углы: С — Вг, 1,91 А;
С — Н, 1,09А; < Н — С — Н 111°. Из этих данных можно рас-
считать < Вг — С — Н, равный 107°57'. Для молекулы бромистого
метила число симметрии аш = 3. Вейсман, Бернштейн, Россер, Май-
стер и Клевеленд [1584] приводят для нее следующие фундаменталь-
ные частоты (в см'1) и степени вырождения: 618 (1), 953 (2), 1290 (1),
1453 (2), 2965 (1), 3082 (2). Используя выражение (IV.15), при
298,15° К получим

Stl = 6,8637 lg 94,951 + 25,8182 = 39,3911 кал/'(моль• °К).

Выражение (IV. 16) позволяет рассчитать моменты инерции молекулы
бромистого метила вокруг оси третьего порядка \или оси х):

Т ЗХ 1,008 X (1,09 sin 72°3')2
6,023 X 1023 Х (Ю8)2

- = 5,399-10-40

Другие моменты инерции молекулы бромистого метила можно
вычислить путем тщательного построения на диаграмме ее ортогра-
фической проекции (рис. II.9). Подстановка необходимых величин
в выражение (IV.17) приводит к набору цифровых значений, приведен-
ных в табл. IV.5. Подстановка полученных величин в уравне-
ние (IV.22) дает при 298,15°К

5 О Г = 2,2879 lg 38,899—4,5758 lg 3 + 6,8637 lg 298,15—0,0332 =

= 18,405 кал/(моль-°К).

Колебательные вклады в энтропию легко определить из табл. П.З
(см. приложение), используя значения х, связанные с фундаменталь-
ными частотами (табл. IV.6).

Полученное путем расчета значение энтропии молекулы броми-
стого метила хорошо согласуется с калориметрической величиной,
определенной Эганом и Кемпом [373] при 298,10° К и равной
58,61 ±0,10 кал/{молъ-°К).

Интересным примером внутреннего вращения является молеку-
ла 1.4,1-трифторэтана, схематически изображенная на рис. 11.12.
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Таблица IV.6

618

953
1290
1453
2965
3082

Si

1

2
1
2
1
2

X; =

2
4
6
7

14
14

Л С М ;

kT

,982
,599
,255
,012
039
873

0
0
0,
0,
0,

о,

si
R

21125
05681
01432
00722
00001
00001

&

кал/(моль • °K)

0,4198
0,2258
0,0285
0,0287
0,0000
0,0000

\ l b = 0,703

Sor = 18,405

5 t 0 t = 58,499

В качестве наиболее согласующихся из трех наборов значений меж-
атомных расстояний и углов, приводимых Уиландом [1602], вос-
пользуемся следующими: С — С, 1,54А, С — F, 1,ЗЗА, С — Н,
1,09А; /L FCF, 108,5°; ZHCC, 109°28'. Из этих данных нетрудно рас-
считать /iFCC, равный 110°26'. Молекула 1,1,1-трифторэтана обла-
дает числом симметрии ew = 3. Нилсен, Классен и Смит [1070] при-
водят для нее следующие фундаментальные колебательные частоты
(выраженные в волновых числах, см~г) и степени их вырождения
(в скобках): 238 (1), 365 (2), 541 (2), 603 (1), 830 (1), 969 (2), 1232 (2),
1278 (1), 1408 (1), 1443 (2), 2978 (1), 3036 (2).

Подставляя значение молекулярного веса (84,046) в выраже-
ние (IV.15), нетрудно рассчитать величину поступательной энтропии
газообразного 1,1,1-трифторэтана при 298,15° К:

5 t r = 6,8637 lg 84,046+25,8182 = 39,0275 кал/(моль-°К).

Вычисление моментов вращения всей молекулы 1,1,1-трифтор-
этана с помощью уравнения (IV. 16) значительно облегчается, если
использовать графическое изображение ее ортографической проек-
ции (см. рис. 11.12). Координаты молекулы, полученные методом
графического построения, дают набор величин, приведенный
в табл. IV.7. Подстановка этого значения в выражение (IV.22) дает
(при 298,15° К)

5 o r = i 2,2879 lg 3996,4—4,5758 lg 3 + 6,8637 Ig 298,15—0,0332 =
= 23,0075 кал / (моль-°К).

Как показано на стр. 59, наименьшая колебательная частота
238 (1) в действительности является частотой крутильных колебаний
групп Н3С и CF3 вокруг связи С — С с потенциальным барьером

Атом

C i
Со

Z

г.1
V,* 2

Ft

H i
н,
Нз

xi

—0,770
0,770
1,237
1,237
1,237

—1,133
—1,133
—1,133

0
0
1
1
1
1
1
1

А

,593
,593
,530
,530
,530
,284
,284
,284

«г

0
0

- 0 ,

1,
—0,

0,
- 1 ,

0,

623
246
623
513
027
513

у

0
0
0,
1,
0,
0,
1,
0,

2

г

388
552
388
263
055
263

h

0

0
1,
0

- 1 ,

-о,
0
0,

Таблица

079

079
889

889

0

0
1
0
1
0
0
0

IV.7

А

,164

,164
,790

,790

Атом

Ci

с2
Ft
F 2

FT
о

Hi
н 2
Н3

m i x i

—9,248
9,248

23,503
23,503
23,503

—1,142
—1,142
—1,142

67,083

0
0

—11,837
23,674

—11,837
0,517

—1,035
0,517

0

m i 4

0
0

20,501
0

—20,501
—0,896

0
0,896

0

Атом

c2
Ft
F 2

F<!
О

Hi
H2

H3

mixi4i

0
0

—14,642
29,284

—14,642
—0,586

1,172
—0,586

0

теЧЧ

0
0

—12,772
0

12,772
—0,460

0
0,460

0

mixi4

0
0

25,359
0

—25,359
1,015
0

—1,015

0

ATOM
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Продолжение табл. IV.7

Атом

Рз
Hi

н
2Нз

т.(х

36,
1,
2,
1,

151,

\ + у\)

442
559
358
559

162

29,

1,
1,
1,

91,

! + *?)
488
061
063
061

649

51,186
2,091
1,294
2,091

151,162

1
84,046 = 0,011898,

Л = 91,649—0,01190(0)2—0,01190(0)2 = 91,649,
5 = 151,162—0,01190(67,083)2—0,01190(0)2 = 97,611,
С=151,162—0,01190(67,083)2—0,01190(0)2 = 97,611,
D = 0—0,01190(67,083) (0)=0,
£ = 0—0,01190(67,083) (0) = 0,
F =0—0,01190 (0)(0)=0.

1'х1у1г = (Ш,6Щ (97,611) (97,611) — (0) — (0) — (0)-
873223

) = 873223,

218,5-10"' = 3996,4-10-1".

3,52 ккал/молъ, препятствующим этому вращению. Этот тип затор-
моженного вращения был рассмотрен Питцером и Гуинном [1162].
Авторы показали, что при подстановке необходимых данных в выра-
жение (11.11), как это показано в примере на стр. 62, получим

Из табл. П.9 находим энтропийный вклад такого заторможенного
ротатора Shv, равный 2,022 кал/(молъ-°К).

Колебательный вклад в энтропию определяем из фундаменталь-
ных частот и степеней вырождения с помощью табл. П.З. Получен-
ные результаты приведены в табл. IV.8. Рассел, Голдинг и Иост
[1270] из низкотемпературных калориметрических измерений прл
224,40° К и давлении 0,9330 атм определили величину энтропии
63,814 + 0,10 кал/(моль-° К). Поправка, связанная с неидеаль-
ностью газа (0,135), с сжатием его до 1 атм (R In 0,933 = —0,138)
и с изменением температуры от 224,40 до 298° К ( I Ср d In T = 4,829)
(ср. [1070, 1527]), приводит к значению энтропии идеального газа
2̂98 = 68,640 ± 0,15 кал/(моль'°К). Таким образом, эксперимен-

тальная величина хорошо согласуется с вычисленной.

Таблица IV.8

CM
L
1

365
541
603
830
969
1232
1278
1408
1443
2978
3036

0.
&
l

2
2
1
1
2
2
1
1
2
1
2

Леш.
х. = г
' hT

1,761
2,611
2,910
4,006
4,676
5,946
6,168
6,795
6,964
14,372
14,652

В'г

R

0,55408
0,28331
0,22368
0,09266
0,05333
0,01822
0,01506
0,00873
0,00754
0,00001
0,00001

erf.
кал/(моль-°К)

2,2022
1,1260
0,4445
0,1841
0,2120
0,0724
0,0299
0,0173
0,0299
0,0000
0,0000

Svib= 4,318

5 h r = 2,022

298(1с1еа1

Расчет температурной зависимости
энтропии

Существует два основных метода расчета энтропии вещества
как функции от температуры. Один из них, справедливый как для
газообразной, так и конденсированной фаз, основан на уравне-
нии (IV. 12). Для вычисления энтропии по этому методу необходимо
иметь соответствующие экспериментальные данные по теплоемкости
вещества и провести интегрирование температурной зависимости
теплоемкости от 0° К до требуемой температуры. Значение энтропии,
найденное таким образом, называется энтропией, полученной
на основании третьего закона.

Другой метод расчета, применимый для газообразных веществ
и приведенный на стр. 112—126, основан на использовании спектро-
скопических данных. Значения энтропии, полученные таким спосо-
бом, часто называются спектроскопическими величинами. Спектро-
скопические величины более достоверны в тех случаях, когда хорошо
известны необходимые для расчета исходные данные. Особенно
надежными являются вычисленные значения энтропии для простых

• **°лекул, у которых отсутствует внутреннее вращение и для которых
Можно однозначно провести отнесение частот. Однако для больших
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молекул, а также для молекул сложного строения надежность спект-
роскопического метода несколько понижается за счет неопределен-
ности в исходных величинах и их толковании. Такими факторами
являются:

1) отнесение частот [неполное или неоднозначное за счет сложно-
сти и (или) неточностей в эксперименте или расшифровке спектров);

2) детальная, точная конфигурация молекулы (т. е. наличие
скошенных, цис- и транс-язомеров, а также правовращающей, лево-
вращающей, рацематной и мезоформ для оптически активных
веществ);

3) межатомные расстояния и углы;
4) энергии и формы потенциальных барьеров для внутреннего

вращения (неизвестные или неточно определенные).
Если известно значение энтропии, полученное на основании

третьего закона или из спектроскопических данных при какой-либо
одной температуре, то величину энтропии при любой другой тем-
пературе нетрудно рассчитать по уравнению (IV.4). Как уже отмеча-
лось выше, за исключением некоторых особых случаев, в данной
книге в качестве стандартного состояния органических веществ
выбрано состояние идеального газа. Подставляя уравнения теплоем-
кости для газообразных веществ (11.13) и (11.15) в уравнение (IV.4),
получим

iS m = к

(IV.25)

Тг

•и-
b"T+c"T-2

\ dT =

(IV.26) 3

где константы а, Ъ, с, а", Ъ" и с" имеют те же значения, что и в урав-
нениях теплоемкости.

Так, например, теплоемкость жидкого этанола описывается урав-
нением

Ср= — 10,83 + 0,118Г + 0,000025Г2 кал/(молъ-°К).

Согласно измерениям Келли [733], энтропия жидкого этанола
при 300° К равна 38,56 кал/(молъ .°К). Подставляя эти данные в урав-
нение (IV.24), при 350°К получим

5 3 5 0 = 38,56 —10,83 In |^4-0,118 (350—300)+ 1,25 X

X 10-5 [(350)2 — (300)2]=43,20 кал/(молъ-°К).

Рассчитанное на стр. 67 для такого же интервала температур изме-
нение энтальпии жидкого этанола равно 1508 кал/моль. Для неболь-
• ших интервалов температур по сравнению с Т (средней темпера-
турой интервала) AS да АН/Т или S350 — S300 = 1508/325 =
= 4,64 кал/(моль-"К.). Как видно, такой расчет служит быстрой
и полезной проверкой рассмотренного выше метода.

Согласно Барроу [76], энтропия газообразного этанола при
I 500° К равна 77,40 кал/(моль *°К), а его теплоемкость может быть
| представлена уравнением

Ср = 51,84—2,023-10*r-i + 2,843-10«r-2 кал/(моль-°К).

Используя выражение (IV.25), находим для 600° К:

^ + 2 , 0 2 3 . 1 0 4 [ ( 6 0 0 ) i —(500)-!] —

—1,421-10» [(600)-2 — (500)-2] = 81,84 кал/(молъ-°К).

Определенное Барроу уравнение теплоемкости приводит в том же
интервале температур к изменению энтальпии газообразного этанола,

0,078

I0,074 -

Р и с . IV.3. Интегри-
рование энтропии по
Правилу парабол

Симпсона.

0,070 -

0,066
600

Т°К

равному 2444 кал/молъ. Эта величина позволяет провести проверку
полученных величин: б̂ оо — S500 ~ 2444/550 = 4,44 кал/(моль-"К).

При расчете на скоростных электронно-вычислительных маши-
В а х удобно представлять значения теплоемкостей в форме таблиц
Для одинаковых интервалов температур (см. гл. II, стр. 67). Такие
значения можно получить из сглаженных кривых, проходящих через
экспериментальные точки, или определить аналитически методом
•^Ятерполяции для значений температур, отличающихся друг от дру-
w Н а одинаковые интервалы. Правило парабол Симпсона позволяет

овести быстрое интегрирование набора таких значений. Как видно
Рис. IV.3, отношение каждого значения теплоемкости к соответ-



130 Часть 7. Основы термодинамики

ствующему ему значению температуры дает набор величин So, £ ь

S2, . . . при температурах То, Тг, Т2 . . ., отделенных друг от друга
одинаковыми интервалами AT. Интегрирование на этом участке лег-
ко осуществить путем построения параболических дуг, одновременно
проходящих через три точки. Так, для температур То, Т1 и Т2 изме-
нение энтропии в области двух интервалов AT будет равно
ST2 - STo = AT (So + AS, + St)/3.

В случае небольших интервалов температур отклонение от линей-
ной зависимости может быть достаточно мало. Это позволяет про-
вести прямое вычисление величины AS для данного интервала темпе-
ратур с помощью соотношения

О fyr_ — — i_> m_ = "
нТг—н Tl

Например, таким образом можно рассчитать величину STl — STo

и, вычтя ее из величины ST2 — STo, получить значение ST2 — STl

и т. д. С другой стороны, для этой цели можно использовать интер-
валы температур AT 12.

Энтропия газообразного w-бутана при 298,15° К равна
74,12 кал/(моль -"К). Изменение энтальпии к-бутана в интервале
температур от 298,15 до 300° К было рассчитано ранее и равно
43 кал/моль; таким образом, 43/299,07 = 0,14 кал/(молъ° К). Изме-
нение энтальпии в интервале 300—400° К равно 2650 кал/моль,
откуда 2650/350 = 7,57 кал/(моль-°К). Используя значения теплоем-
костей, приведенные в табл. IV.9, и применяя правило парабол
Симпсона, в интервале 300—500° К находим

[0.07800+4о-^зоо=ЮО [

Таблица IV .9

Теплоемкость и энтропия газообразного
и-бутана а)

Т, °К

298,15
300
400
500
600

Ср

23,29
23,40
29,60
35,34
40,30

0
0
0
0
0

а ) В кал/(моль-"К).
б) По

Ср/Т

07811
07800
07400
07068
06717

вычислено

74
74
81
89
9>

цанным Персона и Пиментела

,12
,26
,83
,08
,96

[1140].

S

литератур-
ные данны* ")

74
74
81
89
95

,12
,27
,66
,10
,97
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образом, (SM0 — S300) — (Si00 — Sm) = (S500 — Sm) = 14,82 —
• 7,57 = 7,25 кал/(молъ-°К). Следующий двойной интервал равен

"0,07400 + 4 (0,07068)+ 0,06717-] _
о — ^400 = Ю 0 - 3 J

= 14,129 кал/(моль-°К)

— ^4Оо) — (^500 — ^4Оо) — ("600 — "5Оо) — 14 ,13 — 7,25 —
6,88 кал/(молъ-°К). Значения энтропии, вычисленные таким спо-

рбом, приведены в четвертом столбце табл. IV.9. В последнем столб-
этой таблицы для сравнения представлены значения энтропии,

олученные Персоной и Пидгентелом [1140].

Изменение энтропии химической реакции

Переход простого вещества из состояния А в состояние В сопро-
ождается изменением энтропии SB — SA = Л£. Аналогичная кар-
юа имеет место для химической реакции. С помощью обозначений,
ринятых в гл. III, изменение энтропии в общем виде можно пред-
1авить следующим образом:

ASr=yivlSl. (IV.27)

При рассмотрении процессов и реакций необходимо учитывать
остояние веществ, участвующих в превращениях. Для элементар-

х веществ в качестве стандартного состояния выбирается конден-
ированное состояние вплоть до таких температур, при которых

пара элемента достигает 1 атм. При более высоких темпе-
ратурах в качестве стандартного выбирают состояние идеального
*аза. Практические величины энтропии элементов в стандартном
Состоянии приведены в гл. VIII и XIV. Как уже отмечалось в гл. I,
В настоящей книге, за исключением специальных случаев, в качестве
Стандартного состояния органических соединений при всех темпера-
турах выбрано состояние идеального газа при давлении 1 атм
(обозначаемое знаком градуса). Другие состояния, которые могут
Представлять интерес, нетрудно связать со стандартным состоянием.

В табл. IV. 10 приведены практические значения энтропии, полу-
ченные путем расчета на основании спектроскопических данных,
* также из измерений теплоемкостей в интервале температур от абсо-
лютного нуля до 298,15° К (температура, удобная для сравнения).
Иа этих данных нетрудно вычислить изменение энтропии гипотети-
ческой реакции:

С {graphite) +2H2(£) = CH4(rf,

A£r!M = AS/£e8CH4(g) = 44,50 — [1,36 + 2(31,21)] = —19,28 кал/(молъ.°К).

В этом примере надстрочный индекс «градус» указывает на то,
каждое вещество находится в своем определенном стандартном
""** Символ f обозначает, что рассматриваемая реакция

реакцией о б р а з о в а н и я из элементов при опреде-
9*
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Таблица IV.10

Практические значения молярной энтропии
при 298,15° К й)

Вещество

Графит
Водород
Метан
Кислород
Двуокись углерода
Зода

Состоя-
ние

(»)
(б)

(*)

(е)
(8)
(S)

S298

1,36
31,21
44,50
49,00
51,07
45,11

а) В пал/(моль °К); см главу VIII.

ленной температуре. Следует отметить, что энтропия системы будет
уменьшаться, если система переходит из состояния, характеризую-
щегося меньшей степенью упорядоченности (в приведенном при-
мере — реагирующие вещества), в более упорядоченное состояние
(продукты).

В качестве примера других реакций, изменение энтропии кото-
рых нетрудно рассчитать из данных табл. IV. 10, можно привести
следующие:

С (graphite) + O2(g) = CO2(g),

8 = 51,07 —[1,36 + 49,00] = 0,69 кал/(моль.°К);

8 = 45,11 — [31,21 + 24,50]= —10,60 кал/(молъ-°К);

5,11) —[44,50 + 2(49,00)]= —1,23 кал/(молъ.°К).

Следует отметить, что выигрыш в энтропии упорядоченной твер
дой фазы (графита), превращающейся в результате реакции сгорания
в кислороде в газообразное соединение СО2, не может быть скомпен-
сирован за счет уменьшения числа молей кислорода в такой же сте-
пени, как это имеет место в случае реакции образования метана
из элементов.

1з этого выражения следует, что для средней температуры Т в сравни-
ельно небольшом интервале температур

1
/J кал1{молъ.°Щ.

(IV.28)

Гхош, Гуха и Рой [4=72] изучили равновесие реакции дегидрирова-
этилбензола с образованием стирола

С6Н5СН2СН3(£) = C6H5CHCH2(g) + H2(g)

получили следующие значения констант равновесия: Крш =
:4,95-ю-3 и Кр133 = 1,20-10"2 (давление в атмосферах). Подстановка

(3»тих значений в выражение (IV.28) дает

= 32,45 кал/(моль-°К).

Используя данные для участников рассматриваемой реакции,
приведенные в таблицах термических свойств, нетрудно рассчи-
тать изменение стандартной энтропии этой же реакции при 700
и 800° К. Полученные величины равны соответственно 30,87 и
81,07 кал/(молъ-°К). Учитывая экспериментальные трудности измере-
ния констант равновесия при исследованных температурах, такое
Совпадение следует считать вполне удовлетворительным.

Расчет изменения энтропии реакции из констант
равновесия при двух температурах

Связь между константой равновесия и изменением энтропии
реакции, протекающей при постоянном давлении, нетрудно опреде-
лить, дифференцируя соотношение AG° = — R T In Kp:

dlnKp
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Энергия Гиббса

Протекание «активных», самопроизвольных реакций, например
реакции сгорания углеводородов, сопровождается выделением
тепла. Поэтому вполне естественно, что такие исследователи, как
Бертло [121] и Томсен [1495], пришли к выводу, что количество выде-
ляющегося в процессе реакции тепла является мерой ее «движущей
силы». Путем термохимических измерений и применения закон?
Гесса эти ученые пытались предсказать возможность протекания
любой предполагаемой реакции, не проводя никакого лабораторного
эксперимента. Однако позднее стало очевидным, что как энтропия.
так и энтальпия являются составными частями движущей силы
реакции. Новая функция, первоначально носившая название с в о -
б о д н о й э н е р г и и , а в последнее время переименованная
в э н е р г и ю Г и б б с а , была предложена И. В. Гиббсом [479].
Физико-химический смысл новой функции в дальнейшем был рас-
крыт в работах Г. Льюиса и М. Ренделла [860]. Эта функция, обо-
значаемая буквой G, математически определяется соотношением

G = H—TS. (V.I)

Поскольку функции Н и S относятся к экстенсивным свойствам
системы, функция G также является однозначным экстенсивным свой-
ством системы, а ее значение не зависит от пути перехода системы
из начального состояния 1 в конечное состояние 2. Для изотермиче-
ского процесса или реакции

Go — G\ =^ AGr^= AHr—ТASr, у » •"/

Это выражение является одной из форм уравнения Гиббса -
Гельмгольца, а величина AGr представляет собой и з м е н е н и е
э н е р г и и Г и б б с а или с в о б о д н у ю э н е р г и ю р е а к -
ц и и . Таким же образом можно определить аналогичную фунК'
цию А, выражая ее через энергию и энтропию

A=E-TS. (V.3)

Функция А носит название энергии Гельмгольца или ф у н к -
ц и и р а б о т ы . Поскольку условия постоянства давления в ЗВ'
чительно большей степени используются на практике, функция
оказывается более полезной. Часто эту функцию просто называют
энергией Гиббса. Следует отметить, что в ранних работах америкаН-

I ских и советских исследователей функцию G обычно обозначали
\ буквой F; в других странах букву G обычно применяли для обо-
значения энергии Гиббса (см. обсуждение в гл. VIII).

Функция AGr является истинной мерой движущей силы реакции
]или процесса. В принципе любая самопроизвольная реакция должна
[сопровождаться уменьшением энергии Гиббса системы. Если энергия
| Гиббса системы минимальна, то в системе не происходит никаких
| дальнейших изменений.

Абсолютные значения энергии Гиббса системы определить невоз-
[можно, поскольку в энергию Гиббса входит величина энтальпии.
[Величину энергии Гиббса можно лишь выразить в виде разности
[энергий Гиббса двух различных состояний, одно из которых принято
[за стандартное. В гл. VIII приведены термодинамические величины
для стандартного состояния каждого из элементов, входящих в орга-

[нические соединения, а также данные для некоторых важных неор-
ганических соединений. Аналогичные величины для стандартных
[состояний органических веществ представлены в виде таблиц в после,
[дующих главах. Эти таблицы содержат величины энергии Гиббса,
[отвечающие образованию соединения в его стандартном состоянии
1из элементов, находящихся в своих стандартных состояниях. Для
[соединений в качестве стандартного желательно выбирать такое
[состояние, которое отвечало бы наибольшему удобству при исполь-
зовании, поэтому для большинства приведенных соединений в каче-
[стве стандартного используется состояние гипотетического идеаль-
[ного газа при давлении 1 атм. Для некоторых соединений, обладаю-
щих очень низким давлением пара, термодинамические данные
[указаны для твердого или жидкого состояния. В принципе стандарт-
Гное состояние идеального газа можно использовать непосредственно
| в расчетах при малых давлениях газовой фазы; при расчете термоди-
I намических свойств веществ при более высоких давлениях нетрудно
[внести соответствующие поправки к свойствам вещества в состоянии
[идеального газа, обусловленные его неидеальным поведением при
(высоком давлении. Энергия Гиббса, связанная с образованием соеди-
1нения в стандартном состоянии идеального газа, чистой жидкости
шли в твердом состоянии при давлении 1 атм из элементов, взятых
Ев их стандартных состояниях, называется с т а н д а р т н о й
( э н е р г и е й о б р а з о в а н и я Г и б б с а и обозначается над-
[строчным индексом «градус»: AGf.

В качестве примера рассмотрим термодинамические параметры
|реакции

) = С2Н4(?) + HCl(g),

|вычисленные для температуры 298° К на основании термодинами-
1еских величин, приведенных в последних главах книги:

АНг°—17,14 ккал/молъ, Д5г°=31,15 кал/(молъ.°К),
AGr° =7,86 ккал/молъ.
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Следовательно, в процессе записанной таким образом реакции про-
исходит увеличение энтальпии и энергии Гиббса. Если использовать
в качестве критерия направления процесса и равновесия любую
из этих функций, то нетрудно видеть, что рассматриваемая реакция
при данных условиях невозможна. Другими словами, хлористый
этил при 298° К устойчив по отношению к распаду на этилен и хло-
ристый водород. Рассмотрим теперь термодинамические параметры
этой реакции при температуре 1000° К:

Д#г° = 17,07 ккал/моль, Д5т-°=31,50 кал/(молъ-°К),

AGr°=—14,42 ккал/молъ.

Как видно, величины изменений энтропии и энтальпии реакции изме-
нились незначительно, тем не менее при 1000° К реакция сопрово-
ждается значительным уменьшением энергии Гиббса за счет возрос-
шего вклада члена TASr. С практической точки зрения это означает,
что хлористый этил при высоких температурах будет самопроизволь-
но диссоциировать на этилен и хлористый водород. Таким образом,
приведенный пример подтверждает, что в качестве критерия движу-
щей силы реакции AGr превосходит АНг. Для многих реакций значе-
ние ASr невелико, поэтому величина АНг будет для этих реакций
близка к AGr. Если рассматриваемая реакция сопровождается умень-
шением энтропии, то в этом случае изменение энергии Гиббса будет
меньше изменения энтальпии. Например, для реакции

С (graphite)+ 2H2(g) = CHi(g)
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при 298° К AHf = -17,89 ккал/молъ, ASf = -19,29 кал/(моль° • К)
и AGf = —12,14 ккал/молъ. Если изменение энтропии мало, то
AGr ~ АНг. Например, для реакции

С [graphite) + O2(g) = CO2(g)

AHf= —94,05 ккал/молъ, ASf = 0,68 кал/(молъ-°К), AGf --=
= —94,27 ккал/молъ. Если в процессе реакции происходит увеличе-
ние энтропии, то энергия Гиббса уменьшается в большей степени,
чем энтальпия реакции.

Например, для реакции

С (graphite) + 1/2O2fe) = CO(g)

AHf = —26,42 ккал/молъ, ASf = 21,42 кал/(моль-°К) и AGf =
= —32,80 ккал/молъ. Таким образом, метан менее устойчив, а окись
углерода более устойчива, чем это следует из величин энтальпий
соответствующих реакций.

Как указывалось ранее, протекание химических реакций зави-
сит, помимо энергии Гиббса, от ряда других факторов. Огромное
значение имеет кинетика процессов. Так, например, высшие члены
ряда алифатических углеводородов характеризуются положитель-
ными значениями энергии образования Гиббса (см. таблицы в гл. IX)

с термодинамической точки зрения должны самопроизвольно рас-
1адаться на углерод и низшие соединения, такие, как метан. Однако
1ри 298° К скорость подобных реакций пренебрежимо мала, и такие
вмеси углеводородов, как керосин и смазочные масла, можно хра-

1ть длительное время. Однако при пропускании этих углеводоро-
цов над нагретой кирпичной кладкой скорость реакций распада
Значительно возрастает и образуются большие количества метана,
{ля протекания органических реакций с достаточно высокими для

фактических целей скоростями часто необходимо использовать ката-
шзаторы и повышенные температуры.

Начинающие исследователи часто стремятся слишком упростить
критерий AGr° и рассматривают реакции, характеризующиеся поло-
штельными изменениями стандартной энергии Гиббса, как невыгод-
ше с практической точки зрения. Такой упрощенный подход едва

|ли является правильным, поскольку при оценке возможности про-
екания реакции необходимо учитывать как величину AGr°, так

1и тип самой реакции. Некоторые реакции, характеризующиеся
•небольшими положительными значениями AGr°, могут давать зна-
чительный выход желаемого продукта при вполне осуществимых
{экспериментальных условиях, в то время как реакции с небольшими
{отрицательными значениями AGr0 протекают с практически низкими
{выходами. Количественный расчет равновесного состава реагирую-

щей системы на основании данных энергий Гиббса обсуждается в сле-
|дующем разделе этой главы. Здесь следует лишь отметить, что при
Iкачественном анализе практической целесообразности осуществления
гтой или иной реакции предпочтение следует отдавать реакциям
[с отрицательными изменениями стандартной энергии Гиббса; реак-
\ ции, характеризующиеся небольшими положительными или близ-
|киыи к нулю значениями AGr°, могут оказаться практически выгод-
[ ными и поэтому требуют дальнейшего исследования. Реакции с поло-
\ жительным значением, превышающим 10 ккал/молъ, возможны
I только в особых условиях.

Энергия Гиббса и равновесный состав

В главе I дано определение равновесной системы как такой
системы, в которой не происходит заметных изменений. Там же рас-
смотрены два типа равновесия: устойчивое равновесие, при котором
система вообще не претерпевает изменений, и замороженное, или
метастабильное, равновесие, при котором система изменяет свое
состояние с очень малой скоростью. Устойчивое равновесие —
это такое состояние, при котором энергия Гиббса системы минималь-
на по сравнению со всеми возможными состояниями системы при
условии постоянства давления и температуры. Неустойчивым равно-
весием называется такое состояние, при котором энергия Гиббса
системы минимальна относительно н е к о т о р ы х , но н е в с е х
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возможных состояний системы. Примером устойчивого равновесия
является газообразное состояние двуокиси углерода при температу-
ре около 300° К, поскольку не существует других химических частиц,
состоящих из углерода и кислорода, которые обладали бы еще мень-
шими значениями энергии Гиббса. В качестве примера метастабиль-
ного равновесия можно привести смесь окиси углерода и кислорода
при комнатной температуре. Эта система обладает более низким зна-
чением энергии Гиббса, чем свободный углерод и кислород, и, таким
образом, является равновесной по сравнению со смесью этих элемен-
тов. Однако, поскольку реакция образования двуокиси углерода
из СО и О2 сопровождается уменьшением энергии Гиббса, в системе
должно происходить дальнейшее самопроизвольное превращение
окиси углерода в двуокись. Однако при комнатной температуре эта
реакция протекает настолько медленно, что с практической точки
зрения можно считать, что реакция не идет, а сама система находится
в состоянии покоя. Изучить метастабильное равновесие эксперимен-
тально не всегда возможно, поскольку реакция может не остановиться
на промежуточной стадии. В этом случае кинетические факторы
являются определяющими.

Для количественного использования величин энергии Гиббса
в химических проблемах полезно вывести выражение для обратимых
процессов, содержащее только член PV и связывающее первый и вто-
рой законы термодинамики в дифференциальной форме, т. е. dE =
= 8Q — Р dV и dS = 8Q/T. Путем подстановки второго соотноше-
ния в первое получаем

dE = TdS—PdV. (V.4)

Поскольку Н = Е + PV (см. гл. II), dH = dE + d(PV). Далее,
добавляя член d(PV) — d(TS) к правой и левой частям урав-
нения (V.4), получим dE + d(PV) — d(TS) = Т dS - Р dV +
+ d(PV) — d(TS). Сравнивая выражение (V.I) в дифференциаль-
ной форме, т. е. dG = dH — d(TS), с полученным выражением, нахо-
дим, что его левая часть равна dG, тогда
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dG= — SdT+VdP.

При постоянной температуре (dT = 0)

dG=VdP.

Для идеального газа V = RT/P, откуда

(V.5)

(V.6)

Интегрируя это выражение в пределах от Pt до Р, получим

G(P) = RT In-^-

Если произвольно принять давление Р 4 равным единице (выразив
его, как обычно, в атмосферах), это выражение примет вид:

(V.7)

Полученное выражение связывает энергию Гиббса идеального газа
[G (р)] при давлении Р с энергией Гиббса идеального газа в стандарт-
ном состоянии (G°).

Выражение для свободной энергии реальных газов можно полу-
чить аналогичным образом, используя соответствующее уравнение
состояния. Однако все математические выкладки значительно упро-
щаются, если использовать новую формальную функцию, впервые
предложенную Льюисом и названную им летучестью (/). Эта функция
позволяет сохранить простую форму записи выражения (V.7) даже
для реальных, газов при условии, если выбрано соответствующее
состояние с летучестью, равной единице (/ = 1 атм). Таким образом,

G(f) = RTlnf + G°. (V.8)

Как видно из приведенных выражений, для идеальных газов лету-
честь и давление равны. Для реальных газов летучесть можно рассчи-
тать с помощью методов, описанных в следующем разделе этой главы.

В некоторых случаях, особенно при рассмотрении равновесий
с участием конденсированных фаз, выгоднее использовать другое
стандартное состояние, отличное от стандартного состояния веще-
ства при давлении, равном единице. Для этих целей Льюисом [859]
была предложена другая функция, названная а к т и в н о с т ь ю
(а) и определяемая как а = ///°. Отсюда следует, что

(V.9)

В этом случае стандартному состоянию вещества будет соответство-
вать такое состояние, при котором его активность равна единице
(а = 1), а летучесть / будет равна стандартной летучести /°, причем
последняя величина выбирается произвольно и может быть не равна
единице.

Записав еще раз химическую реакцию в общем виде,

представим выражение для энергии Гиббса реакции как

Для реакции с участием только идеальных газов (или в первом
приближении реальных газов при низких давлениях) значение Gt

каждого компонента описывается выражением (V.7). Отсюда
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В этом уравнении, часто называемом изотермой химической реакции,
функция П {PiY1 представляет собой отношение произведения давле-
ний газообразных продуктов реакции к произведению давлений газо-
образных исходных веществ, взятых в степенях, соответствующих
стехиометрическим коэффициентам, и в связи с этим напоминает
выражение константы равновесия, указанной в атмосферах. Однако
только в состоянии равновесия эта функция равна константе равно-
весия. В состоянии равновесия AGr = 0 и

Д<7г° = — RT In [П (Л) v,]eq = — RT In К p. (V. 11)

Уравнение (V. И) позволяет вычислить константы равновесия инте-
ресующих нас реакций, поскольку изменения их стандартной энер-
гии Гиббса легко определить по таблицам, приведенным в последую-
щих главах. Из константы равновесия нетрудно рассчитать парциаль-
ные давления исходных веществ и продуктов реакции в состоянии
равновесия, если известны начальные давления реагирующих
веществ и общее давление системы.

Часто удобнее выражать выход продуктов реакции не в пар-
циальных давлениях, а в молях. В смеси идеальных газов пар-
циальное давление компонента Pi равно его мольной доле Ni, умно-
женной на общее давление:

Pi=NtPtot. (V.12)

В свою очередь мольная доля равна числу молей каждого компонен-
та nt, деленному на общее число молей ratot» т. е. Nt = nt/niot.
В таком случае константу равновесия Кр можно записать следующим
образом:

(V.13)
V retot

где Кп представляет собой константу равновесия, выраженную через
число молей, a Av равно изменению числа молей газа в процессе
реакции, т. е. Av = Hvt.

Приведем несколько примеров, иллюстрирующих применение
выражений (V.11) и (V.13). Рассмотрим реакцию диссоциации

Согласно данным таблиц, приведенных в последних главах,
изменение стандартной энергии Гиббса этой реакции при 400° К
равно AGr°= —23,00+17,69 — ( — 9,96) = 4,64 ккал. Отсюда

Кр= ю-д'3'-°/(4,5758Г) = 0 i 0 0 2 9 2 = -

Константу равновесия, выраженную в молях при общем давлении
1 атм, можно записать в виде

Ptot\Av^ (*HCl)("c2H4) / 1 П

«tot / (гаС2Н5С)) \ Ktot /

IПредполагая, что в системе, в которой первоначально находился
f 1 моль С2Н5С1, образовалось х молей НС1 и С2Н4, получим reHci =

= "с 2н 4 = я, Яс2н5с1 = (1 — х), га tot = (1 + х) и

- = 0,00292.

Решая это уравнение с помощью квадратичной формулы или методом
последовательного приближения, получим х — 0,054. Таким обра-
зом, несмотря на положительное значение AGr°, составляющее более
4 ккал, в равновесной газовой фазе содержится значительное коли-
чество этилена и хлористого водорода, так как в результате реакции
диссоциирует около 5,4% хлористого этила. Поскольку реакция
сопровождается увеличением объема системы, повышение давления
будет уменьшать степень диссоциации. Так, при общем давлении,
равном 2 атм,

Присутствие в начале реакции одного или обоих продуктов (хлори-
стого водорода или этилена) также будет способствовать уменьше-
нию степени диссоциации исходного вещества. Пусть первоначально
в системе присутствует 1 моль хлористого этила и 1 моль хлористого
водорода, тогда в системе в состоянии равновесия будут находиться
х молей этилена, (1 + х) молей хлористого водорода, (1 — х) молей
хлористого этила. Общее число молей будет равно (2 + х). Полагая,
что общее давление системы равно 1 атм, получим

Таким образом, диссоциация хлористого этила в значительной
степени подавляется присутствием одного из продуктов реакции
в первоначальной концентрации, равной концентрации диссоции-
рующего вещества.

И наконец, рассмотрим влияние инертного газа (например, неона
Или гелия) на равновесные концентрации газообразных веществ.
Пусть в исходной смеси присутствует 1 моль хлористого этила
И 1 моль инертного газа, тогда в состоянии равновесия будут нахо-
диться х молей этилена, х молей хлористого водорода и (1 — х)
нолей хлористого этила. Общее число молей смеси будет равно
(2 + х). Если общее давление в системе равно 1 атм, то

Х% — = 0,00292 и х= 0,076.

)
л Таким образом, добавление инертного газа при постоянном давле-

**-вии способствует протеканию реакции, сопровождающейся увеличе-
объема системы. Если реакции идут без изменения числа молей
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реагирующих веществ, увеличение давления и добавление инертного
газа не будут влиять на равновесный состав смеси идеальных газов.

При выводе соотношения между равновесным составом и измене-
нием стандартной энергии Гиббса необходимо учитывать также тип
реакции. Пусть для трех реакций:

А+В = С,
А+В=2С,
А+В=ЗС

величины AGr° будут равны, причем это значение должно быть выбра-
но таким образом, чтобы для трех реакций Кр = 0,05. Тогда констан-
ты равновесия этих реакций при давлении 1 атм будут иметь сле-
дующий вид:

х(2-х)
КР = -

Кр=

пА-пв

(«с)3

• = 0,05 = -

d-г/)2

• = 0 , 0 5 = ^ -
(Зг)з

nA-nB-ntot

Решим эти уравнения, предположив, что количество каждого реаги-
рующего вещества А и В равно 1 молю, и обозначив в выражениях
для констант равновесные значения Nc через х, 2у и 3z:

г = 0,024, гас = 0,024 моля,

у = 0,101, л с =0,202 моля,

z = 0,143, гас = 0,429 моля.

Из приведенных значений видно, что хотя изменение энергии Гиббса
для всех трех реакций одно и то же, тем не менее выход продукта С
в случае реакций второго и третьего типа будет |гораздо больше,
чем в первом случае.

Расчет равновесного состава газовой смеси

Расчет равновесных составов с помощью констант равновесия
часто связан с решением уравнений третьей и четвертой степени,
а также уравнений более высоких порядков. Полное решение таких
уравнений во многих случаях требует трудоемких и утомительных
расчетов, поэтому часто пользуются упрощенными методами. Один
из таких методов, значительно сокращающий время и количество
вычислений,— это метод последовательных приближений, основан-
ный на так называемых «чувствительных факторах». Анализ констан-
ты равновесия

Усмотренной выше реакции А + В = ЗС показывает, что числен-
значение х — небольшая величина, поэтому значение (1 — х)

|дет почти равно единице, а величина (2 + х) примерно равна
|»ум. Чувствительным фактором в этом случае является функция
с)3, поскольку (1 — х) и (2 + х) очень мало зависят от небольшой
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E t c . V.I. Графическое решение
яения зависимости состава рав-
сной газовой фазы от константы

вовесия для реакций типа А = В.
ннии равновесия п в / п А = х/(1 —ж).

Р и с . V.2. Графическое решение
уравнения зависимости состава рав-
новесной газовой фазы от константы
равновесия для реакций типа 2А = В
В состоянии равновесия n^jn

A ~

гаы х. В качестве первого приближения запишем: 0,05 х
i(3a;)3/2 и х яа 0,155. Это значение можно использовать во втором
«ближении, подставив его в выражения (1 — х) и (2 + х): 0,0£» ~

'3/f(0,845)2 (2,155)], откуда х ~ 0,142. Третье приближение
(За:)3/[(0,858)2(2,142)] дает х = 0,143. Таким образом, с по-
трех последовательных приближений величина х определена

г?чностью до третьего знака.
,}Если константа равновесия реакции А + В = ЗС равна 100,
*00 = (Зх)3/[(1 — х)2(2 + а;)]. Поскольку х должен быть меньше

, чжслитель не может превышать 27. Анализ выражения
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Р ц с. V.3. Графическое решение
уравнения зависимости состава рав-
новесной газовой фазы от константы
равновесия для реакций типа А =

= В + С.
Исходный состав: чистый компонент А или
эквимолярное количество компонентов В
и С. В состоянии равновесия n-o/п д =

d ^1 )

Р и с. V.4. Графическое решение
уравнения зависимости состава рав-
новесной газовой фазы от константы
равновесия для реакций типа А -

= В + С.
Исходный состав: эквимолярные количест-
ва компонентов А и В или п-а/пп = 2
В состоянии равновесия п^/п д = ж/(1 —.г),

" В М А = (1 + х)/(1 — ж).

для константы равновесия показывает, что величина х должна
быть близка к единице. Чувствительным фактором в этом случае
является функция (1 — х), входящая в знаменатель. Предполагая
х = 1, в первом приближении запишем (1 — х)2 = 27/(3-100);
решая это уравнение относительно (1 — х), получим х = 0,7. Под-
становка этого значения х в исходное выражение дает (1 — х)2 •=
= 9,26/(100-2,7), откуда х = 0,815. Дальнейшие последовательные
приближения приводят к следующим значениям х: 0,772, 0,788,
0,782 и 0,784. Несмотря на то что сходимость ряда не является доста-
точно хорошей, совпадающее в пределах 1% значение х можно полу-
чить уже после четырех последовательных приближений. Этот метод
особенно ценен для вычисления равновесного состава газовой фазы
таких реакций, которые характеризуются экстремальными значе-
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Р и с . V.5. Графическое решение урав-
нения зависимости состава равновес-
ной газовой фазы от константы равно-
весия для реакций типа 2А = В + С.
Исходный состав для кривой I: чистый ком-
понент А или эквимолярные количества
компонентов В и С. В состоянии равновесия
П В' П = П / П х ^ ^ * ) ' ИсходныйВ'ПА

тоянии равновесия
В А с/А ^ — *)'• Исходный

состав для кривой II : эквимолярные нсыче-
ства компонентов А и В. В состоянии равно-весия пс!п зс/[2 (1 — к)], пв/пА =

' = (2 + ж)/[2 (1 — х)].
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Р и с . V.6. Графическое решение урав-
нения зависимости равновесного соста-
ва газовой фазы от константы рав-
новесия для (обменной) реакции

А + В = С + D.
Исходный состав для кривой I: эквимоляр-
ные количества компонентов А и В. В со-
стоянии равновесия пс/п ^ = n^/n-g =
п о ' п А = "г/ п В — x/(l ~ х)- Исходный со-
став для кривой II: п^/п в = 2. В состоянии
равновесия п с / п д * = n D M A = х/(2 — х),

' ' 1

ниями констант равновесия. Если константа близка к единице, то для
Достижения быстрой сходимости часто необходимо учитывать
несколько «чувствительных факторов».

Если надо решить уравнение, связывающее равновесный состав
газовой смеси с константой равновесия, для нескольких или боль-
шого числа констант, поступают следующим образом: вначале
вычисляют значения Кр или lg Кр для ряда расположенных в опре-
деленной последовательности значений х, затем полученные величи-
**Ь1 наносят на график в координатах Кр или lg Кр — х и по графику

е Д е Л Я К > Т п Р о м е ж У т о ч н ы е значения. Такие зависимости были полу-
Для ряда важных реакций и изображены на рис. V.1—V.b.

10-831
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Наиболее простое равновесие реакции изомеризации можно
представить уравнением А = В. В качестве примера можно при-
вести равновесие между пропиловым и изопропиловым спиртами или
между ацетоном и пропионовым альдегидом. В этих реакциях давле-
ние не влияет на выход, и все они характеризуются одинаковой зави-
симостью между энергией Гиббса и составом, приведенной на
рис. V.I. Для того чтобы использовать этот график, необходимо
найти в таблицах логарифм равновесного состава В при требуемой
температуре, вычесть из него соответствующий логарифм состава А,
записать полученное значение lg Кр и графически определить число
молей В, находящихся в равновесии с соответствующим числом
молей А. При этом предполагают, что исходным веществом является
1 моль вещества А. В качестве примера вычислим состав равновесной
газовой фазы реакции

цис-CHCl = CHClfe) = транс-CRCl = CHCl(g)

V. Энергия Гиббса и химическое равновесие 147

при 500° К. Из таблиц определяем значение lg Кр этой реакции,
равное —0,214. По графику находим, что соответствующее этой кон-
станте равновесия число молей тгаракс-1,2-дихлорэтилена в газовой
фазе будет равно 0,38, а число молей умс-1,2-дихлорэтилена — 0,62.

Две одинаковые молекулы могут реагировать друг с другом с обра-
зованием новой молекулы по уравнению 2А = В. Поскольку эта
реакция сопровождается изменением числа молей участвующих в ней
веществ, давление будет влиять на выход. Зависимость равновес-
ного выхода продукта В от давления графически представлена
на рис. V,2. В качестве примера такого типа реакции можно привестг
димеризацию тетрафторэтилена в циклооктафторбутан:

Из таблиц для этих веществ определяем значение lg Кр при 1000° К,
равное 0,645. По графику находим, что равновесная газовая фаза
при давлении 1 атм содержит 0,62 мольной доли димера.

Весьма важными являются реакции типа А = В -\- С, например
реакции дегидратации, дегидрирования и дегидрогалогенирования.
Выход в реакциях такого типа зависит как от давления, так и от
исходного состава системы. Весьма важен случай, когда исходная
система состоит из чистого вещества А, при этом равновесная газо-
вая смесь будет содержать эквимолярные количества продуктов В
и С. Составы равновесной газовой смеси при различных давлениям
для этого случая графически изображены на рис. V.3. Если необ-
ходимо подавить диссоциацию исходного вещества А, то в исходную
газовую смесь нужно добавить некоторое количество вещества В
или С. На рис. V.4 представлены равновесные составы газовой смеси
при различных давлениях для исходного эквимолярного соотношения
веществ А и В. Из данных, приведенных в гл. IX для реакции

[при 1000° К, находим lg Кр = —0,464. Из рис. V.3 следует, что
3 1 моля чистого этана в равновесной газовой фазе при давлении

1 атм образуется 0,50 моля этилена. Если исходная газовая смесь
*' состоит из 1 моля этана и 1 моля водорода, то, как следует из рис. V.4,

в равновесной газовой фазе при давлении 1 атм содержится
*' 0,38 моля этилена.

В некоторых реакциях 2 молекулы исходного вещества могут реа-
1 гировать с образованием 2 новых молекул, т. е. 2А =• В + С. Дав-
""ление не влияет на выход в реакции такого типа, поскольку число

молей не изменяется. В то же время равновесный состав газовой
смеси зависит от соотношения исходных компонентов. Такая ситуа-
ция представлена графически на рис. V.5. В качестве примера
такого типа реакций рассмотрим распад метилового спирта

2CH3OH(g) = (CH3)2O(g) + H2O(g).

Используя данные, приведенные в гл. VIII и X, находим, что
вначение lg Кр этой реакции при 800° К равно 0,493. Из рис. V.5
следует, что из 1 моля чистого метилового спирта в равновесии
образуется 0,39 моля диметилового эфира. Если же исходная смесь
состоит из 1 моля метилового спирта и 1 моля воды, то равновесная
газовая смесь независимо от давления будет содержать 0,32 моля
диметилового эфира.

Две различные молекулы А и В могут вступать в обменную реак-
цию с образованием совершенно новых молекул С и D: А + В =
= С + D. Реакции такого типа не зависят от давления, однако соот-
ношение исходных компонентов А и В будет влиять на выход про-
дуктов этой реакции. На рис. V.6 приведены зависимости равновес-
ных составов для различных исходных газовых смесей. В качестве
примера рассмотрим реакцию

CH3NH2 = (CH3)2NH(g) + HC%).

Из данных, приведенных в гл. VIII, XI и XII, находим значение
Щ Кр при 500° К, равное —0,671. Из рис. V.6 следует, что при этом
значении lg Кр выход диметиламина из смеси, состоящей из 1 моля
метиламина и 1 моля хлористого метпла, будет составлять 0,31 моля.
Ьсли же исходная смесь состоит из 2 молей метиламина и 1 моля хло-
Ристого метила, то в равновесной базовой фазе будет находиться
«»44 моля диметиламина.

Существует ряд других типов реакций, выход которых не зависит
* объемных факторов. Для таких реакций графическое решение

Управлений, связывающих константы равновесия с равновесным
вом, проводится аналогичным образом. Решения подобного
Уравнений, выполненные на цифровых электронных машинах,

WHO изложены в книге Ноддингса и Мулле «Handbook of Compo-
по at Thermodynamic Equilibrium» [1080].

10*
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Равновесия в газах при высоких давлениях *

Для большинства паров органических веществ, находящихся по [
давлением менее 2—3 атм, закон идеальных газов и допущение / =
= Р эквивалентны. При более высоких давлениях отклонения
от идеальности становятся весьма заметными, поэтому в термодина-
мические расчеты необходимо вводить поправочный коэффициент,
называемый коэффициентом летучести у:

f=yP.

Коэффициент летучести можно рассчитать путем интегрирования
уравнений (V.8) и (V.7), представленных в дифференциальной
форме, и использования соотношения (V.6):

р

Подставляя в это выражение уравнение состояния реального газа
(если оно известно) и интегрируя, получим коэффициент летучести.
Для определения коэффициента летучести можно использовать также
графические методы. Поскольку уравнения состояния для большин-
ства газов отсутствуют, обычно пользуются более общими методами.
Например, уравнение (V.14) с большой точностью можно выразить
с помощью приближенного соотношения

' Р* >

где Р* — гипотетическое давление, которое оказывает идеальный
газ, занимающий объем реального газа, т. е. Р* = RTIV. Другой
метод, предложенный Гамсоном и Уотсоном [458], используется для
решения многих технических проблем. Этот метод основан на пред-
положении, что газы при одинаковых приведенных температурах
и давлениях в пределах 10% обладают примерно одним и тем же
коэффициентом летучести. По определению приведенные температура
и давление соответственно равны Тг = Т/Тс и Pr = PIPc, где Тс —
критическая температура, выраженная в °К, а Рс — критическое
давление. Используя рис. V.7, можно определить значения коэффи-
циента летучести в широком диапазоне давлений и температур.

* В советской литературе вопросы о фазовых равновесиях в pacTBOpav
при высоких давлениях подробно рассматриваются в MOHOIрафии: И. Р. Кри-
чевский, Фазовые равновесия в растворах при высоких давлениях, Госхимиздат,
1952; проблеме химического равновесия при высоких давлениях; уделено значи-
тельное внимание в книгах: В. В. Коробов, А. В. Фрост, Свободные энер-
гии органических соединений, Изд-во Всесоюзного химического общества
им. Д. И. Менделеева, М., 1950; А. А. Введенский, Термодинамические расчеты
нефтехимических процессов, Гостоптехиздат, М.—JL, 1960; М. Г. Гоникбер^
Химическое равновесие и скорости реакций при высоких давлениях, 2-е изД->
Изд-во АН СССР, М., 1960 и в ряде других книг.— Прим. перев.
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Р и с . V.7. Зависимость коэффициента летучести газов от приведенных давления
и температуры.

По данным Гамсона и Уотсона [458].

При анализе термодинамических свойств смесей газов в прибли-
жении Льюиса и Ренделла [861] обычно полагают, что летучесть
каждого газообразного компонента в смеси равна его летучести
при общем давления системы, умноженной на его мольную долю, т. е.

В таком случае точное выражение для константы равновесия реаль-
ных газов можно записать в виде

Kf=KpKy,

где множитель Ку = (Иу^1 — константа, выраженная через коэф-
фициенты летучести при давлении ^tot- Рассмотрим снова в качестве
примера реакцию диссоциации хлористого этила

ротекающую при 400° К и давлении 20 атм. Для этой реакции
РУДно рассчитать величины приведенных давлений и температур
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и по графику (рис. V.7) определить коэффициенты летучести веществ
участвующих в реакции. Полученные данные приведены в табл. V.1

Таблица V.1

Коэффициенты летучести реакции
" ЧС1{д) при давлении 20 атм

и 400° К
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Соедине-
ние

С 2 Н О С1

с 2 н 4НС1

Тс, °К

460
283
355

Рс,

52
50
51

атм

,0
,5
,4

Тг

0,
1,
1,

"К

87
41
13

Рт,

0,
0,
0,

агпч

38
40
39

0,
0,
0,

79
96
91

Тогда Ку = (0,91 X 0,96)/0,79 = 1,11, и величина Кр (и Кп) оказы-
вается на 11% меньше величины Kf. Из сравнения констант равнове-
сия следует, что диссоциация хлористого этила в действительности
протекает в меньшей степени, чем это следует из законов идеальных
газов. Активность хлористого этила значительно меньше его актив-
ности в состоянии идеального газа, поэтому высокие давления
будут смещать равновесие реакции диссоциации влево.

Равновесие в системах с участием конденсированных фаз

В предыдущих разделах были рассмотрены системы, состоящие
только из газов. Равновесие в таких системах с участием только
одной фазы называется г о м о г е н н ы м . Если в системе присут-
ствует несколько фаз, равновесие называется г е т е р о г е н н ы м .
Простейшим случаем такой системы является равновесие чистою
жидкого или чистого твердого вещества с их паром. Давление пара,
находящегося в равновесии с конденсированной фазой при заданной
температуре, называется д а в л е н и е м п а р а вещества при
этой температуре. Поскольку в СОСТОЯНИИ равновесия &Gv = (
процесс изотермического испарения или сублимации вещества
протекающий под давлением его насыщенного пара, не сопрово/Ь
дается изменением энергии Гиббса. В связи с этил! летучесть жидкого
или твердого вещества при данной температуре равна летучесаи
вещества в газообразном состоянии, находящегося под давлением
равным давлению насыщенного пара жидкого или твердого вещества
при той же температуре. В этом случае активность чистого жидкою
или твердого вещества относительно стандартного состояния идеал!
ного газа при давлении 1 атм будет равна

а = — - <=« Р (V.15)

и,^ Р ~~ Давление пара конденсированной фазы, выраженное в атмо-
сферах. Для любой системы, содержащей чистое твердое или жидкое

р|.вещество, в выражении для константы равновесия активность при
* любой температуре можно заменить соответствующим давлением

пара. Данные по давлению пара органических веществ приведены
в работах Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248],
Сталла [1432], Тиммерманса [1501], Дрейсбаха [350] и Джордана
1703] *.

Однако в некоторых случаях удобнее использовать для конден-
сированных фаз новое стандартное состояние. Если в качестве такого
состояния выбрать состояние чистого жидкого или чистого твердого
.вещества при давлении 1 атм, то активность системы, в которой
жидкое или твердое вещество присутствует в любом количестве, рав-
на единице и сравнительно мало зависит от давления. Энергия Гиббса
системы, находящейся в таком стандартном состоянии, будет опреде-
ляться с помощью выражения (V.15) как сумма энергий Гиббса паро-
образного состояния вещества и процесса конденсации:

AGf°(l) = AGf°(g) + RTlnP. (V.16)

Таким образом, стандартную энергию Гпббса чистого жидкого
или чистого твердого вещества нетрудно рассчитать из таблиц тер-
модинамических свойств идеального газа и данных по давлению
пара. Если в системе присутствует чистое жидкое или твердое веще-
ство, их активность равна единице. При выводе выражения (V.16)
принято, что величины давлений паров вещества меньше 2—3 атм,
а рассматриваемое соединение находится в газовой фазе в неассо-
пдированной форме. При более высоких давлениях или в случае
ассоциирующих веществ необходимо вводить соответствующий
коэффициент летучести так, как это делалось в предыдущем разделе.

Приведенные в таблицах данные по энергиям Гиббса веществ,
участвующих в реакции

CH3Cl(g) f CO(g)=CH3COCl(g),:

позволяют рассчитать парциальные давления хлористого метила
и окиси углерода, которые необходимо создать для получения при
298 К жидкого ацегилхлорида. Эту задачу можно решить двумя пу-
тями, рассмотренными выше. Джордан [703] приводит давление пара-
«Цетилхлорида при 298° К, равное 300 мм рт. ст. (или 0,394 атм).
Активность жидкого ацетилхлорпда по о т н о ш е н и ю к с т а н -
д а р т н о м у с о с т о я н и ю и д е а л ь н о г о г а з а будет

В советской литературе рекомендуемые значения давлений насыщенного
щ̂ ра индивидуальных углеводородов, а также их температур кипения приу у д р д , р у р р

давлениях можно найти в справочнике «Физико-химические свой-
индивидуальных углеводородов», вып. 2, 3, 4 и 5, под редакцией Н. Д. Тили-

iw' Г о с т о п т е х и з д а т , М., 1947, 1951, 1953, 1954, и вып. 6, под редакцией
' Татевского, Гостоптехиздат, М., I960.— Прим. перев
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постоянной и равной 0,394. Из соответствующих таблиц свойств
газообразных хлористого метила, окиси углерода и ацетилхлорида,
рассматриваемых как идеальные газы, при 298° К находим-
lg Кр = 37,804 - 10,960 - 24,046 = 2,078. Откуда

аСНзСОС! 0,394
- = 120

0,394
120

= 0,00328.

Из последнего выражения видно, что любая комбинация давлений
СН3С1 и СО, произведение которых больше 0,00328, будет приводить
к образованию жидкого ацетилхлорида, находящегося в равнове
сии с газообразными компонентами при 298° К.

С другой стороны, энергию образования Гиббса жидкого ацетил-
хлорида можно рассчитать по уравнению (V.8):

AG f (I) = AGf (g) л- RT In Kp =
= — 50,59 + (4,5758x298,15xlgP) = — 51,14 ккал/молъ.

Тогда стандартная энергия Гиббса и константа равновесия реакции
CH3Cl(g) + COfe) = CHSCOC1(0

будут иметь следующие значения: AGr° = —51,14 — (—14,95) —
- (-32,80) = -3,39 ккал и lg £ > ' = — (—3 390)/(4,5758 X 298,15) =
= 2,485. Поскольку активность жидкого ацетилхлорида п о о т н о -
ш е н и ю к с т а н д а р т н о м у с о с т о я н и ю ч и с т о й
ж и д к о с т и равна единице,

Кр' = - -=305

= - 4 г = 0,00328,

что полностью согласуется с предыдущим результатом.
Для многокомпонентных систем, образующих идеальный жидкий

(или твердый) раствор, активность каждого компонента в смеси
по отношению к стандартному состоянию чистого жидкого (или
чистого твердого) вещества равна его мольной доле Nt в жидкой
(или твердой) фазе. Это вытекает из определения идеального рас-
твора, который подчиняется закону Рауля

где Р, — парциальное давление компонента над раствором, а Р\ —
давление насыщенного пара вещества над чистым жидким веще-
ством. В случае неидеальных растворов активность можно опреде-
лить экспериментально путем измерения давления и состава газо-

>й фазы, находящейся в равновесии с раствором. Примером такого
|типа измерений является исследование Халфордом и Брандеджем
'{564] реакции уксусной кислоты и этилового спирта в растворе.

,* В качестве других примеров можно привести исследование неидеаль-
ных растворов, выполненное Парксом и Хаффманом [1105], и обзор-

ч ну ю статью Уоринга [1571] по термодинамическим свойствам
муравьиной кислоты.

Другие методы определения коэффициентов активности, такие,
как криоскопический или метод растворения, рассмотрены в книге
Льюиса и Ренделла [861] и ряде других классических работ [321,
492, 1129, 1245, 1410]. Если данные по активности отсутствуют, то для
определения приближенных термодинамических величин и проверки
их необходимо пользоваться законом идеальных растворов. Для
смесей подобных соединений, таких, как смеси спиртов и кетонов,
идеальный раствор является хорошим приближением. Для водных
растворов следует ожидать значительных отклонений от идеальности.

Сложные равновесия

Процессы^ участием органических веществ часто сопровождаются
побочными реакциями, которые иногда удается подавить подбором
селективных катализаторов. Иногда побочные реакции могут
приводить к образованию полезных продуктов. Для процесса,
состоящего из нескольких реакций, концентрации реагирующих
частиц должны удовлетворять одновременно константам равновесия
всех реакций. Расчет равновесного состава становится весьма трудо-
емким, если необходимо решить более двух или трех уравнений.
Особый интерес представляет проблема расчета равновесного состава
газов в струе ракетного двигателя, где приходится учитывать до 10
или более констант равновесия. Решение такой задачи с помощью
настольных вычислительных машин является весьма трудоемким
делом, поэтому за последнее время были разработаны специальные
методы с применением быстродействующих электронных вычисли-
тельных машин [170, 640, 1605]. Эти методы полезны при расчете
равновесий изомеров и других сложных смесей, часто являющихся
предметом исследования органической химии.

В качестве простого примера сложного равновесия рассмотрим
°ледующую систему:

(1) CH3Cl(g)+H2O(g)==CH3OH(g)-J-HCl (g),

(2) 2CH3OH(g) = (CH3)2O(g) + H2O(g).

етанол, образующийся в результате первой реакции, может всту-
- а т ь в о вторую реакцию с образованием диметилового эфира,

соответствующих таблиц находим константы равновесия этих
и при 600° К: Кр (1) = 0,00154; Кр (2) = 10,6. Поскольку
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обе реакции протекают без изменения числа молей участвуют,^
в реакциях веществ, константы равновесия этих реакций можно
записать следующим образом:

"сн3сгпн2о

КР(2) =

"сн3он

Обозначим через х количество хлористого водорода, образующегося
из исходной смеси, содержащей 1 моль хлористого метила и 1 моль
воды, а через у — количество образующегося диметилового эфира.
Тогда Пензой = х — 2у, пНС1 = х, пСЪзосн3 = У, «н2о = 1 — а; —
+ У, "CH3CI = 1 — х. Подставляем эти величины в выражения д ш
констант равновесия:

Кр{\) = - - = 0,00154

Решая эти уравнения методом последовательных приближений,
получим х = 0,048 и у = 0,009. Из этих данных нетрудно рассчитать
равновесный состав газовой фазы реакций (1) и (2). Иногда полезно
вычислить для каждого уравнения значения у при различных х.
Построив графическую зависимость у от х, получим две кривы?,
соответствующие двум уравнениям. Точка пересечения этих кривых
даст значения х и у, являющиеся решением обоих уравнений, свя-
зывающих константы равновесия с составом равновесной газо-
вой фазы.

Зависимость констант равновесия от температуры

Дифференцирование уравнения (V.5) по температуре приво UIT
к следующему выражению:

Аналогичное соотношение для процесса или реакции имеет вид

V. Энергия Гиббса и химическое равновесие 155

дделив выражение (V.2) на Т и продифференцировав его по тем-
фатуре, получим

Vd{AGr/T) 1 Г д I АНг

у-^т—\p=[rw\-f—Al

дТ )Р

= 1т АСгр — АНг— 'J
АСгр -АНг

7*2
(V.20)

-Подставляя в это уравнение выражение (V.11), окончательно имеем
Г д In Kp -[ _ АНг°

L дт \Р~
(V.21)

Это важное уравнение впервые было получено Вант-Гоффом
ж с тех пор носит его имя. Из уравнения (V.21) следует, что измене-
,ние константы равновесия с температурой зависит только от стандарт-
ной энтальпии реакции. Для реакций, протекающих с поглощением
тепла, константа равновесия возрастает с увеличением температуры,
т. е. повышение температуры способствует протеканию реакции.
И наоборот, понижение температуры благоприятствует протеканию
«изотермических реакций. Наиболее интересным примером, иллю-
стрирующим важность эндотермических реакций при высоких
температурах, является расчет состава пламен, аналогичных тем,
которые возникают в струе реактивных двигателей. Так, например,
пары воды, степень диссоциации которых при комнатных темпера-
турах ничтожно мала, в значительной степени диссоциируют при
температурах порядка 4000° К. В качестве другого примера можно
привести обычную реакцию дегидрирования, которая широко
используется на нефтехимических заводах. Термический распад
бутана с отщеплением водорода является сильно эндотермической
реакцией и не протекает при комнатной температуре. Однако,
согласно уравнению (V.21), путем повышения температуры равно-
весие этой реакции можно сдвинуть в сторону образования водорода
в при температуре около 900° К достичь заметных выходов.

В гл. III уравнение Вант-Гоффа было проинтегрировано и приме-
нено для определения энтальпии реакции с помощью измеренных
Констант равновесия. Первые два метода, рассмотренные в этой
"лаве, могут быть использованы для расчета констант равновесия
°° Данным энтальпии реакции при условии, если известно экспери-
ментальное значение константы равновесия при какой-либо одной

мпературе. Поскольку в таких расчетах используются только изме-
«ения энтальпий и энтропии реакций и не используются абсолютные
«л Ч е н и я энтропии участвующих в них веществ, эти два метода обыч-

Н а з ы в а ю т м е т о д а м и о п р е д е л е н и я т е р м о д и н а -
4 е
 с к и х с в о й с т в п о в т о р о м у з а к о н у т е р м о -

н а м и к и.
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Функции энергии Гиббса

Третий метод расчета констант равновесия по энтальпии реакций
использует функцию энергии Гиббса, отнесенную к 0° К и опреде-
ляемую соотношением

' • ) - '

(V.22)

Функция энергии Гиббса весьма мало изменяется с температурой
(в противоположность, например, функции G°), что позволяет про-
водить табличную интерполяцию в интервалах 100°. Для газов
эту функцию можно рассчитать непосредственно, если из спектро-
скопических данных известны энергетические уровни молекул.
Функции энергии Гиббса более удобны в употреблении, чем анали-
тические выражения для G° или для AGr°. В случае кристаллических
твердых тел, подчиняющихся третьему закону термодинамики,
функцию энергии Гиббса можно легко рассчитать графически из двух
двойных интегралов

г
т г- [ Cp°dT

О L "О О

dT

или определить по разности двух интегралов
т т

Cp°dT

так как

О

Функции энергии Гиббса можно также отнести к базисной темпера-
туре 298° К:

/"то TJ° TJ° fjo

со (\т O4N

Поскольку эти две функции отличаются только базисной темпера-
турой, при которой приводится значение энтальпии, переход от одной
функции к другой осуществляется с помощью соотношения

Все функции энергии Гиббса, приведенные в виде таблиц в последую"
щих главах книги, рассчитаны относительно температуры 298° К-
В литературе табличные значения функций энергии Гиббса часто
указаны относительно базисной температуры 0° К, поскольку
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гатистические методы расчета или низкотемпературные данные
теплоемкости позволяют непосредственно рассчитать значения

й функции относительно 0° К. Для решения задач, рассматривае-
мых в данной книге, более удобны функции, основанные на базис-
ной температуре 298° К, так как большинство данных по энтальпиям
образования приведено именно для этой температуры. Легко видеть,
что изменение этих функций в результате реакции связано с ее кон-
стантой равновесия следующим уравнением:

29SJ £

(V.24)

Таким образом, если известны функции энергии Гиббса при темпе-
ратуре Т и энтальпия реакции при 298° К, по уравнению (V.24)
нетрудно вычислить константу равновесия и рассчитать состав
равновесной газовой фазы. Как указывалось в гл. I l l , часто более
удобно вычислять значения [A (G°T — #°9 8)/Я при округленных зна-
чениях температур, обычно указанных в таблицах, и затем интер-
полировать их к другим температурам. При температурах выше
400° К такая линейная интерполяция часто оказывается достаточно
точной. Следует отметить, что табличные значения функций энергии
Гиббса практически полезны в тех случаях, когда энтальпии обра-
зования определены с большими погрешностями или являются
оценочными величинами. Если энергии образования Гиббса при всех
температурах содержат ошибки даже в тех случаях, когда имеются
более точные значения энтальпий образования, то функции энергии
Гиббса в значительно меньшей степени зависят от точности определе-
ния энтальпий. Уравнение (V.24) оказывается наиболее удобным
для составления приведенных в приложении табличных значений
термодинамических функций в сочетании с новыми значениями энталь-
пий образования.

Поскольку энтропии, которые в большинстве случаев опреде-
ляются с помощью третьего закона термодинамики, входят в функ-
ции свободных энергий, метод расчета констант равновесия из данных
До энтальпиям реакций с использованием функций энергий Гяббса
и наоборот н а з ы в а е т с я м е т о д о м р а с ч е т а т е р -
М о Д и н а м и ч е с к и х с в о й с т в п о т р е т ь е м у
з а к о н у т е р м о д и н а м и к и .



Глава VI

МЕТОДЫ ПРИБЛИЖЕННОГО РАСЧЕТА
ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ ВЕЛИЧИН

Введение

В предыдущих главах было отмечено, что энтальпии образование
большого числа органических веществ известны по крайней мерс
со средней точностью. Ввиду того что для различных типичных термо-
химических расчетов, как правило, требуются данные по энтропиям
и теплоемкостям, часто возникает необходимость оценить эти вели-
чины с помощью приближенных термодинамических расчетов.
Несмотря на то что число исследований по определению энтропии
органических соединений значительно возросло с момента открытия
и широкого использования третьего закона термодинамики [1598],
тем не менее существует еще большое число веществ, для которых
известны энтальпии образования, а значения энтропии не опре-
делены. Отсюда вытекает практическая необходимость приближен-
ных расчетов энтропии с точностью, соответствующей точности тер-
мохимических данных. В ранних работах термохимические величи-
ны обычно определяли с точностью в несколько десятых килокало-
рии на моль. Такую же погрешность в величинах изменений энергии
Гиббса и константах равновесия при комнатной температуре дает
ошибка в величине энтропии на 1—2 кал/(моль-°К), поскольку

ДС° = ДЯ°—Т AS° (VI. 1)
и

AG°=—RTlnKp. (V.9)

При вычислении энергии Гиббса для других температур необхо-
димы значения теплоемкости как реагирующих веществ, так и про-
дуктов реакции. Поэтому часто необходимо и вполне возможно при-
ближенно рассчитать эти значения в тех случаях, когда отсутствуют
экспериментальные значения теплоемкостей газообразных веществ.

Методы приближенного расчета теплоемкостей, рассматривае-
мые в последующих разделах этой главы, применимы также для
нахождения энтропии. С помощью известного соотношения

г

ST — S0= \ CpdlnT
о

эти величины тесно связаны друг с другом. С ростом температуры
влияние энтропийного члена заметно возрастает, поскольку, как
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из выражения (VI.1), величина AS умножается на темпе-

Йногда необходимо наряду со значениями энтропии и теплоемко-
оценить величину энтальпии реакции. В этих случаях также

можно использовать некоторые методы приближенного расчета.
Следует подчеркнуть, что при анализе термодинамических свойств

«авличных соединений и оценки их «важности» с термодинамиче-
ской точки зрения в условиях, представляющих наибольший интерес
|{дя исследователя, вначале следует применить наиболее простой
щ грубый метод приближенного расчета энергий связи, полностью
Пренебрегая величиной AGp, и использовать грубые правила оценки
Изменений энтропии реакции. После того как удастся ограничить
число возможных соединений, требующих дальнейшего рассмотре-
ния, для еще более детального термодинамического анализа поведе-
ния этих веществ в конкретных условиях можно использовать более
точные методы приближенного расчета энтальпий образования этих
соединений и их энтропии. Если грубые расчеты покажут, что боль-
шая часть рассмотренных соединений исследована ранее и для них
имеются надежные термодинамические данные, то в этом случае точ-
ные значения термодинамических параметров вполне можно опре-
делить с помощью стандартных термодинамических расчетов, рас-
смотренных в предыдущих главах. Если же предварительные
расчеты показали, что при термодинамическом анализе необходимо
учитывать неизученные соединения, то в термодинамических расчетах
можно ограничиться оценочными величинами. При этом не следует
делать ошибки, предполагая, что в расчетах можно ограничиться
только веществами с хорошо изученными термодинамическими свой-
ствами. С помощью описанного выше подхода удается избежать
серьезных ошибок при термодинамическом анализе.

В настоящее время имеется целый ряд монографий и работ, в кото-
.рых излагаются методы приближенных расчетов термодинамических
свойств соединений, поэтому в настоящей главе дается скорее обзор
этих методов, а не их глубокий анализ *. С приближенными мето-
дами расчета, предложенными Янцем [681] и Рейдом и Шервудом
11220], более подробно можно ознакомиться по таблицам, составлен-
ием этими авторами, тем не менее некоторые из этих методов кратко
обсуждаются в данной главе. п

— • — . —

^ и советской литературе методы расчета основных термодинамических
"•этров реакций и свойств химических соединений (в том числе и органпче-

ур, • поДробно изложены в книгах: В. М. Татевский, Химическое строение
МГУ°м>]Э О Д О В и закономерности в их физико-химическнх свойствах, Изд-во

^ ^ • ' 1 9 5 3 ; В. М. Татевский, В. А. Бендерский и С. С. Яровой, Методы
Физико-химических свойств парафиновых углеводородов, Гостоптех-

1960; М. X. Карапетъянц, Методы сравнительного расчета физико-
^ ^ ^ в с к и х свойств, изд-во «Наука», М., 1965; В. А. Киреев, Методы практи-
Под Расчетов в термодинамике химических реакций, изд-во «Химия», М.,
JJ""—Прим. перев.
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Методы расчета с учетом вкладов валентных связей

Многие органические вещества способны легко испаряться, поэто-
му теплоемкость этих веществ в газообразном состоянии представ-
ляет особый интерес. Поскольку данные по теплоемкостям газооб-
разных веществ относительно скудны, разработка методов их при-
ближенного расчета весьма желательна. Экспериментальные данные
показывают, что группы атомов в соединениях, принадлежащих
к одному гомологическому ряду, обладают почти одинаковыми
свойствами. Так, например, колебания метильной группы почти оди-
наковы в молекуле пропана, бутана и октана; во всех этих случаях
вклад мегильной группы в теплоемкость будет почти одинаков. Этот
факт позволяет предположить, что теплоемкость газообразной моле-
кулы можно представить в виде суммы теплоемкостей ее компонен-
тов. Такое предположение в значительной степени справедливо.
Как показал Меке [980], колебательные частоты молекулы можно
приписать определенным валентным связям атомов, из которых |
построена данная молекула. Каждая валентная связь характери- :
зуется определенной частотой продольных и поперечных колебаний,
направленных перпендикулярно связи. Эти два типа частот коле-
бательного движения называются валентными (v) и деформацион-
ными (б) частотами. Далее, Меке показал, что частоты, связанные
с определенными связями в органических молекулах, очень незна-
чительно изменяются при переходе от одной молекулы к другой.
Бенневиц и Росснер [103] использовали такие обобщенные частоты
для расчета теплоемкостей газообразных молекул, содержащих
углерод, водород и кислород, с помощью эмпирического уравнения

Cp° = 4 R + S ii\+ ( 3 r a - 6 - 2 9t) у ' *' • ( V L 2 )

В этом уравнении п — число атомов углерода, qt — число валент-
ных связей, a Ev. и Eg. — функции Эйнштейна для i-й связи, харак-
теристические валентные и деформационные частоты которой соот-
ветственно v,- и 6,. Бенневиц и Росснер [103], Добрац [331] и Сталл
и Мейфилд [1436] обозначают валентное колебание буквой v.
Поскольку в данной книге частота (сек""1) тоже обозначена v, в этой
главе валентные (v) и деформационные (б) частоты во избежание пута-
ницы определяются в волновых числах (см'1). Следует отметить, что
для температур около 400° К приведенное выше уравнение (VI.2)
воспроизводит экспериментальные значения теплоемкостей Бенне-
вица и Росснера с точностью 5—15%.

Бенневиц и Росснер рассматривали молекулу органического
соединения как жесткий ротатор, что привело к плохому совпаде-
нию рассчитанных и экспериментальных величин при низких тем-
пературах. Учитывая связи, вокруг которых может осуществляться

VI. Приближенный расчет термодинамических величин 161

бодное вращение (связи С — С или им подобные), Добрац [331]
добиться большего совпадения рассчитанных величин с экспе-

ментальными. Полученное им на основе уравнения (VI.2) новое
•равнение имеет вид

C"iR++^ C Щ^

|-де а — число связей, вокруг которых может осуществляться сво-
" Годное вращение, а функции Cv. и Cg. — квадратичные выражения,

Отвечающие валентному и деформационному вкладам в теплоемкость.
Квадратичные выражения такого типа несколько отклоняются
от экспериментальной зависимости при температурах выше 700° К;
серьезное расхождение наблюдается при температурах выше 800° К.
Добрац предложил распространить свой метод расчета на органиче-
ские молекулы, содержащие серу, азот и галогены, путем составле-
ния таблиц частот валентных связей этих веществ.

Сталл и Мейфилд [1436] расширили границы применимости этого
метода до температур выше 700° К путем учета колебательных вкла-
дов различных связей, основанных на уравнении Эйнштейна (11.10)
и представленных в виде таблиц, и для согласования с прежними дан-
ными заново провели отнесение некоторых частот. Теплоемкости,
рассчитанные этими авторами, совпадают с экспериментальными
данными в пределах 4% или лучше.

Караш и Шер [745] предполагали, что энтальпия сгорания обуслов-
лена обменом электронов между атомами и молекулами, и пред-
ложили эмпирическое соотношение для расчета энтальпии сгорания
органических веществ. В качестве исходного было использовано
предположение о том, что в процессе сгорания органического соеди-
нения в газообразном кислороде происходит переход электронов
Из «группировки метана» в «группировку двуокиси углерода» с выде-
лением количества тепла, равного 26,05 ккал/моль. Для расчета авто-
ры предложили уравнение типа

ДЯс = 26,05ге + », (VI.4)

где ДЯс — определяемая энтальпия сгорания, п — число электро-
нов, участвующих в процессе замещения, и w — эмпирическая кон-
станта, учитывающая отклонение электронного распределения от
распределения электронов в исходной «модели». Для простых арома-
тических соединений и насыщенных углеводородов w = 0, однако
Для олефинов w = 13 ккал. В 1929 г. Караш [744] опубликовал свод-
КУ данных по теплотам сгорания для более чем 1500 органических
соединений всех типов. Сравнение экспериментальных значений
* рассчитанными по уравнению (VI.4) показало в большинстве слу-

чаев согласование в пределах 1—2%.
За последние несколько десятилетий было сделано много попыток

пользовать квантовомеханические, полуэмпирические и чисто
831
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эмпирические методы для расчета энтальпий (или энергий) образова-
ния веществ. Подробное обсуждение этих методов выходит за рамки
настоящей главы, тем не менее авторы сочли полезным дать краткое
описание их сущности.

В первой модели, предложенной Фаянсом [406] в 1920 г., энергия
молекулы рассматривалась как сумма энергий составляющих свя-
зей. Метод расчета, основанный на модели Фаянса, безусловно толь-
ко грубое приближение, поскольку в действительности энергии
связи не являются строго аддитивными и постоянными при перо-
ходе от одной молекулы к другой, как это видно из табл. VI. 1. Tafj-

Таблица VI.1
Сравнение схем расчета по энергиям связи а)
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Соединение

Гексан
2-Метилпентан
З-Метилпентан
2,2-Диметил-

бутан
2,3-Диметил-

бутан

По методу
средних
энергий
связи

-41,89
—41,89
—41,89
—41,89

—41,89

д

+ 1 ,
+0,
+0,

2

- 0 ,

93
23
87
46

60

Наблю-
даемое
значе-
н и е 6 )

—39,96
—41,66
—41,02
-44,35

—42,49

д

0
0

+0,
+0,

+о,

00
00
01
01

03

По схеме
Аллена,

улучшен-
ной Скин-
нером в )

—39,96
—41,66
—41,03
—44,36

—42,52

а ) В таблице приведены теплоты образования соединений в газо-
образном состоянии из элементов при 298° К, выраженные
в ккал/моль.— Прим. перев.

б ) См. главу XIV.
в)Скиннер [1361].

лица энергий связи, предложенная Полингом [ИЗО], составлена
в предположении постоянства и аддитивности энергии связи в моле-
кулах.

Неприменимость простых аддитивных схем для вычисления тер-
модинамических свойств различных классов органических соедине-
ний обусловила поиски классификации типов связи. В методе Клд-
геса [765] вклады за счет связей суммируются по типам связей
в молекуле. Этот метод был использован для оценки энергии резонанс-
ных колебаний. Уиланд ([1602], стр. 86) для этих целей предложи]
несколько улучшенный вариант метода расчета по аддитивноп
схеме. Лейдлер [838] пытался объяснить энергии связи в парафи-
новых углеводородах на основе трех типов связи С — Н и одного
типа связи С — С. Татевский, Бендерский и Яровой [1468] в своих
расчетах использовали три типа связи С — Н и 10 типов связи С — С.
Глоклер [494—496], Фейлченфилд [414], Дьюар и Шмейсинг [326],

1ейкл и Охар [905, 907], Кокс [286] и Бернштейн [117] для опре-
деления энергии связей в алкенах и алкинах использовали ряд
кайденных ими соотношений между длиной и энергией связи в моле-
куле. Сомаяюлу [1394], подобно Фоксу и Мартину [437], применил
| л я определения энергии связи в алкенах и алкинах соотношение
Сатерленда [1448], учитывающее энергию и длину связи, а также сило-
1ые постоянные молекулы. Другие авторы также использовали полу-
тширические методы расчета энергий связи. Так, в 1934 г. Цан
1641] отметил недостаточность предположения о простой аддитив-

ности энергии связей и предложил схему расчета энергии образова-
1ия молекул из атомов, в которой наряду с энергиями связей исполь-
1уются энергии парных взаимодействий связей. Исследования Дьюа-
1а и Петтита [325] подтвердили модель Цана. Эта модель в дальней-
шем была положена в основу схемы расчета, предложенной Алленом
10]. В этой схеме учитывается взаимодействие каждой пары связей
1,4-С — С), расположенных друг относительно друга в скошенной

•онфигурации. Скиннер [1361] уточнил метод оценки величины сте-
раческого отталкивания с помощью так называемого «механизма

азмыкания угла». Ряд других методов учета стерических факторов
ял предложен Татевским и Папуловым [1470], Татевским, Бендер-
ким и Яровым [1468], Гриншилдсом и Россини [543], Платтом
1169, 1170], Мулликеном [1035] и Соудерсом, Маттюзом и Хардом
1396, 1397]. Сравнение результатов этих методов было проведено
"киннером и Пилчером [1363], а также Сомаяюлу, Кудхадкером

Зволинским [1395].

Скиннер [1361] применил схему Аллена для расчета энергии ато-
азации многих типов алканов, а также замещенных алканов. Схема
асчета Аллена была соответствующим образом распространена

рлчером, Пеллом и Колеманом [1145] на простые эфиры. Мак-
аллох и Гуд [957] использовали соотношение Аллена для расчета
йергии атомизации алкантиолов и других типов серусодержащих.
рединений. В связи с этим представляет интерес метод корреляции
кектронного строения и свойств связи в ряду серусодержащих соедине-
Вй, предложенный Бентом [109]. Следует также отметить монографию

•ортимера [1029] по взаимосвязи теплот реакций и прочности связи
! молекулах. Схема Лейдлера [838] с учетом как энергий связи
Гомов, так и энергий групп атомов в молекуле, была применена
яя расчета энергии атомизации алкантиолов, тиаалканов, дитиаалка-
|>в, а также для спиртов, простых эфиров и перекисей алкилов.
^ Схема Бенсона и Басса [108], предложенная для расчета величин
/̂гэв' ^298

 и СР° в интервале температур 300—1500° К на основе
Ьмпилированных значений атомных и групповых вкладов, а также
Цладов связей в молекуле, была усовершенствована Голденом.
Шилом и Бенсоном [504]. При расчете по этой схеме в интервале
Чшератур до 1500° К среднее отклонение от экспериментальных
-пых для энтропии и теплоемкости составляет +0,5 кал/(молъ-°К),

11*
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для энтальпии образования до ±0,5 ккал/моль *. Энтальпии обра-
зования фторуглеводородов и фторгалогенированных углеводородов
были пересчитаны в связи с последним пересмотром принятых ранее
стандартных энтальпий образования водной фтористоводородной
кислоты и газообразного четырехфтористого углерода. Эти данные,
повторно пересмотренные Лейчером и Скиннером [833], были про-
верены по аддитивной схеме и схеме расчета с учетом взаимодействия
связей, предложенной Алленом. В случае галогензамещенных мета-
на и фторуглеводородов корреляция оказалась вполне удовлетвори-
тельной, что же касается галогензамещенных этапов и олефинов.
то в этом случае совпадение оказалось несколько хуже. Лейчер
и Скиннер предположили, что в последнем случае значительную
роль играют стерические факторы отталкивания, возникающие
между атомами галогена **.

Овермарс и Блиндер [1096] рассчитали средние значения энергии
связей С — С и С — Н методом наименьших квадратов и с помощью
этих значений вычислили стандартные энтальпии атомизации для
50 алканов. Они получили среднюю ошибку ±0,58 ккал/моль, что
значриельно меньше тех отклонений, которые наблюдаются при
использовании более сложных схем расчета.

Следует подчеркнуть, что при использовании схем расчета по энер-
гиям связи, а также при сравнении с другими значениями энтальпий
атомизации рассчитанные величины обычно приводят при 298° К.
Эти величины, как правило, представляют собой сумму термической
энергии атомов и молекул и энергии основных видов колебаний ядер
при 0° К. Поэтому во многих случаях было бы вполне логично рас-
сматривать значения энергии при какой-либо одной базисной темпе-
ратуре, т. е. при 0° К или 298° К. Неландер и Суннер [1050], рассмот-
рев ряд полициклических молекул, пришли к выводу, что, хотя термин
«энергия» и употребляется при вычислении энергий связи (а также
энергий деформации), тем не менее во всех обычных расчетных схе-
мах удобнее использовать величины энтальпий. Этот факт необходи-
мо учитывать при анализе процессов, связанных с образованием коль-
цевых структур. Эти авторы указали также на целесообразность
использования во всех возможных случаях в качестве базисной

* Правила аддитивности для расчета термодинамических свойств различ-
ных классов органических соединений подробно обсуждаются в одной из послед-
них работ Бенсона и сотр. [Benson S. W., Gruickshank F. Д., Golden D. M., Had-
gen G. R., O'Neal H. E., Chem. Rev., N> 3, 279—324 (1969)].— Прим. перев.

** Некоторые закономерности в величинах энтальпии образования фтор-
и фторхлороргапических соединений были рассмотрены В. П. Колесовым. Оь-
например, сб. «Современные проблемы физической химии», вып. 6, Изд-во МГУ-
М., 1971; сб. «Труды по химии и химической технологии», Изд-во Горьковского
Государственного университета, Горький, 1971. Результаты эксперименталь-
ных исследований были положены в основу выбора энтальпий образования фтор-
и фторхлорорганпческпх соединений для справочника «Термические константы
веществ», вып. 4 (1970), Изд-во АН СССР, М.—Прим. перев.

емпературу 0° К. Исследования Шлейера и сотр. [1289] показали,
^го даже более совершенные схемы расчета приводят к трудно объяс-
нимым значениям энергий деформаций, возникающих в случае высоко-

ийимметричных глобулярных молекул. Очевидно, это затруднение
•удастся преодолеть, если проводить сравнение при 0° К.
|< Энергии разрыва связей молекул можно рассчитать с помощью
||детода Франклина [439], поскольку в литературе имеются значения
|трупповых инкрементов для свободных радикалов. Для определения
|энергии разрыва связей С — Н в парафиновых углеводородах по

(
методу Воеводского [1541] используется корреляция, основанная
на эффекте стабилизации метальных групп. Этот метод был распро-
странен Веденеевым [1530] на соединения, содержащие не только

['связи С — Н, но и другие связи.

, Методы расчета с учетом групповых вкладов

Ранее указывалось, что для простого приближенного расчета чис-
ленных значений термодинамических свойств с помощью небольшого
числа данных Парке и Хаффман предложили ряд методов, основан-
ных на вкладах определенных групп атомов или связей в молекуле.

Метод, разработанный Андерсоном, Бейером и Уотсоном [18],
несколько сложнее других методов, однако он позволяет более коли-
чественно проанализировать строение углеродного скелета молеку-
лы. Согласно этому методу, молекула каждого соединения рассмат-
ривается как некоторое производное, полученное путем замещения
ряда атомов в исходной молекуле определенными группами. Так,
например, структуру парафинов можно построить из исходной
молекулы метана путем замещения атомов водорода соответствую-
щими атомными группами. Аналогичным образом можно получить
значения свойств для всех эфиров, используя в качестве исходного
соединения диметиловый эфир и суммируя инкременты и термоди-
намические величины в соответствии со структурными модифика-
циями, возникающими в процессе замещения отдельных групп.
Отклонения от простого принципа аддитивности следует принимать
во внимание в тех случаях, когда для каждого инкремента может
существовать некоторый набор соответствующих структурных окру-
жений. В связи с этим обычно рассматривают вклады от первичного
метильного замещения, вторичного замещения метильных групп
и вклады кратных связей (включая поправку за счет сопряженных
Двойных связей и двойных связей, сопряженных с кольцом). Термо-
динамические инкременты обычно связывают со структурой молекул
ЧРИ определении трех параметров: AHfl9S, S°298 и Ср°, где Ср°' = а +
~т~"Т -\-сТ2. Корреляция теплоемкости, зависящей от температуры,

DBVY друГ И Х параметров позволяет рассчитать величины энергий
энтальпий образования и энтропии газообразных молекул



Приближенный расчет теплоемкости группы —SH |в кал/(моль-°К)\

Среднее из шести значений и оценка пентантиола.
Данные для тиола (гл. XIII) минус данные для углеводорода (гл. IX)

Таблица VI.2
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для температур, отличающихся от 298° К. Андерсон, Бейер и Уотсоц
[18] приводят значения вкладов, обусловленных замещением одноц
или двух метальных групп другими атомными группами. Замещение
метильной группы углеводородной молекулы другим атомом или
группой приводит к появлению относительно постоянного инкремента
теплоемкости. Таким образом, величина инкремента может быть рас-
считана по теплоемкости двух молекул, для которых имеются доста-
точно надежные данные. Определенный таким образом инкремент
можно использовать для приближенного расчета теплоемкости неизу-
ченного соединения. При этом исходный углеводород структурно дол
жен быть как можно ближе к рассматриваемому соединению. Таким
образом, данные для углеводородов — это фундамент, на котором
построено термодинамическое «здание» органической химии.

Метод расчета по групповым инкрементам можно легко использо-
вать для приближенного расчета теплоемкости газообразного веще-
ства на основании теплоемкости исходного углеводорода. Сравнение
разности в теплоемкостях алкилтиолов и родственных им углеводо-
родов показывает, что при 298,15° К инкремент теплоемкости —
постоянная величина в пределах 0,5 кал/(моль-°К). В качестве при-
мера можно привести значения теплоемкости газообразного пентан-
тиола, рассчитанные из соответствующих данных исходного угле-
водорода гексана и представленные в табл. VI.2. Приведенные
в табл. VI.2 значения теплоемкостей удовлетворительно согласуются
с величинами, указанными в гл. XIII.

Метод расчета по групповым инкрементам с учетом соответствую-
щей корректировки числа симметрии может быть также с успехом
применен для определения энтропии органических соединений.
Рассмотрим газообразные молекулы пропана (СН3СН2СН3) и хлори-
стого этила (СН3СН2С1). Эти молекулы можно представить в виде
этильных групп, к которым присоединены метильная группа и атолг
хлора. Энтропия этильной группы в обоих случаях будет почти
одна и та же, а разница энтропии двух молекул будет обусловлена
различием в таких факторах, как число симметрии [ср. выраже-
ние (IV.19)], молекулярный вес, структура и внутреннее вращение.
Эти факторы для удобства обычно объединяют в две группы: первая
включает различные элементы симметрии молекулы, вторая — все
другие факторы. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [12481
приводят для газообразного пропана значение S°MS, равное
64,51 кал/(молъ -°К); Гордон и Джиок [518] для газообразного хлори-
стого этила дают S°2gs = 65,94 калI(моль -°К). Для пропана число
симметрии at = 18, для хлористого этила ot = 3.

Пропан Хлористый этил
S§9 8 . . . 64,51 S?2SS . . . 65,94
Л In 18 . . .5,74 Д1пЗ . . 2,18
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68,12

S*9S — энтропии молекул пропана и хлористого этила, вычис-
ленные без учета членов, характеризующих симметрию молекул,
в выражениях (IV.22) и (IV.23). Таким образом, замещение метиль-
ной группы атомом хлора приводит к инкременту (исходный угле-
водород минус замещенный углеводород) А^*98 = 70,25 — 68,12 =

\= 2,13 кал!(молъ-"К). Следует отметить, что величина S*9S больше
|для исходного углеводорода.

Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248], используя
[энтропию исходного углеводорода 2-метилпропана [(СН3)3СН, а< —
\— 81], равную при 298° К 70,42 кал/(моль-°К), рассчитали этропию

хлороформа (СНС13, ot = 3). Используя полученные значения, нахо-
|дим [в кал / (моль-°К)]:

£|98 70,42
Л1п81 8,73

S%98 . . . . ~ 79Й5

—3(2,13) —6,39
— Д1пЗ —2,18

£2°88, СНС13 (g) ГГ. 70~58

Вычисленное значение энтропии газообразного хлороформа при;
|298,15° К хорошо согласуется с величиной 70,66 кал/(молъ -°К),

аайденной Джеллсом и Питцером [465] из спектроскопических дан-
Инкременты энтропии, обусловленные замещением метильных

frpynn (без учета симметрии) и обозначаемые символом A<S*98, при-
ведены в различных главах книги.

Метод расчета по групповым инкрементам [18] можно использо-
вать для приближенного расчета энтальпии образования органиче-
ских соединений из соответствующих значений инкрементов, опре-

вленных по разности энтальпий образования исследуемого соеди-
вяия и его исходного углеводорода. В качестве примера рассмотрим
олее подробно два соединения: пропан (Н3С — СН2 — СН3) п этан-
аол (Н3С — СН2 — SR). Каждое из этих соединений содержит

гильную и метиленовую группы, образующие общую для обеих
олекул этильную группу. Поэтому различие в энтальпиях образо-
1ния этих двух молекул можно отнести за счет разности в энталь-

образования метильной и тиольной групп. Эта разность, как
из табл. VI.3, весьма постоянна для определенного ряда

единений. Замещение метильной группы в исходном углеводороде
тиольную приводит к значению AHf°29S тиолов, отличающемуся
AHf°ua исходного углеводорода на величину 13,93 ккал/молъ.
В табл. VI.4 приведены рассчитанные аналогичным образом

гальпии образования алкилсульфидов. Легко видеть, что замеще-
е метиленовой группы на сульфидную также приводит к значе-

АЯ/°98 сульфидов, отличающемуся от Ai7/2°98 исходного угле-
Чорода на величину 15,51 ккал/молъ.
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Таблица VI.3

Энтальпии образования углеводородов и тиолов для реакции
R—CH3 = R—SH при 298° К

Исходный
углеводород а )

«-Пропан
«-Бутан
к-Пентан
л-Гексан

ДН/2981

ккал/моль

—24,82
—30,15
—35,00
—39,96

Тиол б)

Этантиол
1-Пропантиол
1-Бутантиол
1-Пентантиол

ДН/2Э8-
ккал/моль

—11,02
—16,22
—21,05
—25,91

А[ДЯ/2»8],
ккал/моль

13,80
13,93
13,95
14,05

Среднее: 13,93+0,03

а ) Данные Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248].
б) Данные Скотта и Мак-Каллоха [1316].

Таблица VIA
Энтальпии образования углеводородов и алифатических сульфидов

для реакции R—CH2 — R ' = R — S — R ' при 298° К

Исходный
углеводород а )

и-Пропан
«-Бутан
м-Пентан
л-Пентан
Изопентан

ДН/298'
ккал/моль

—24,82
—30,15
—35,00
—35,00
—36,92

Алкилсульфид ")

Метилсульфид
Этилметилсульфид
Метилпропилсульфид
Этилсульфид
Изопропилметил-

сульфид

ДН/298'
ккал/моль

—8,97
—14,25
—19,54
—19,95
—21,61

Д[ДЯ/°98],
ккал/моль

15,85
, 15,90

15,46
15,05
15,31

Среднее: 15,51+0,11

а ) Данные Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248].
б ) Данные Скотта и Мак-Каллоха [1316].

Питцер [1155] разработал приближенный статистический метод
расчета теплоемкостей газообразных нормальных парафинов и род-
ственных им соединений. Позднее Персон и Пиментел [1140], пере-
смотрев отдельные величины, входящие в расчетные формулы этого
метода, вычислили значения теплоемкостей газообразных нормаль-
ных парафинов от бутана до гептана и привели величины инкремен-
тов группы СН2, позволяющие рассчитать значения теплоемкостей
высших парафинов [по крайней мере до эйкозана (С2оН42)]. Пред-
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ложенное ими уравнение для нормальных парафинов, содержащих
п атомов углерода, имеет вид

[п—1) [С—-Cstrl + Cn—2) [C-Cbend] + (i — 3) [internal rotation] +

причем значение ACp на одну группу СН2 равно

[С—Cstr] -r [С — Cbend] + [internal rotation] + [B] + [CH2].

В этих уравнениях величины в квадратных скобках обозначают:
[G — C s t r] и [С — Cbendl — вклады в теплоемкость за счет продольных
и поперечных колебаний связи С — С; [internal rotation] — вклад
в теплоемкость за счет внутреннего вращения молекул; [icteric! —
вклад энергии пространственного взаимодействия; [СН3] и [СН2] —
вклады в теплоемкость метильных и метиленовых групп; [В] — коэф-
фициент пространственного взаимодействия в выражении Icteric! =
= А + (п — 7) с учетом стерической константы А. Рассмотренные
методы применимы и к другим рядам соединений. Так, например,
Бремнер и Томас [165, 166] рассмотрели с помощью этого метода
ароматические системы.

Россини [1243] опубликовал обзор экспериментальных данных
по энтальпиям образования органических соединений и показал
несогласованность большинства величин, полученных до 1937 г.
Многие из приведенных данных содержат ошибки в величинах
AHf, достигающие нескольких килокалорий на моль. Россини пред-
ложил эмпирическое соотношение для корреляции энтальпий образо-
вания соединений в гомологических рядах. Он показал, что в случае
нормальных парафинов энтальпию образования можно представить
с помощью уравнения

где А — константа, характеризующая тип концевой группы; В —
константа; п — число атомов углерода в молекуле, а А —величина
отклонения от линейной зависимости.

Метод Франклина [439] значительно проще, поскольку величины,
рассчитанные этим методом, приводятся для нескольких округлен-
ных значений температур. Кроме того, метод Франклина позволяет
определить значения инкрементов свободных радикалов и ионов
карбония в газовой фазе. В основу данного метода положены соот-
ношения, полученные Питцером [1150, 1153] для молекул алканов
с длинной цепью. Исходя из теоретических предпосылок, Питцер
показал, что энтальпию и энергию Гиббса газообразных нормаль-
ных алканов можно представить в виде аддитивных функций числа
атомов углерода и некоторых констант, зависящих от температуры,
продольных и поперечных колебаний, внутреннего вращения
и числа симметрии молекулы. Этот метод позволяет использовать
вклады структурных групп для определения величин AHfT и AGfj
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при любой температуре. Влияние структурной симметрии и оптиче-
ских изомеров учитывается путем добавления к значениям энергии
Гиббса дополнительных слагаемых. Вклад числа симметрии уже
обсуждался ранее. Для соединений, содержащих асимметрический
атом углерода (т. е. для одного набора оптических изомеров), при
суммировании энергии Гиббса обычно вводят дополнительную
поправку, равную —RT In 2. При наличии двух наборов оптических
изомеров этот вклад будет составлять —RT In 4. Поправочные коэф-
фициенты, учитывающие разветвление цепи и влияние заместителей
в ароматическом кольце, относят к влиянию кольца.

Соудерс, Маттюз и Хард [1396, 1397] применили метод групповых
инкрементов для расчета колебательных составляющих теплоем-
кости, теплосодержания и энтропии, а также составляющих этих
функций, обусловленных внутренним вращением. Анализ структур-
ной формулы позволяет выбрать те инкременты, которые в наиболь-
шей степени соответствуют структурному окружению молекулы.
Сумма этих вкладов вместе с поступательными и вращательными
составляющими всей молекулы в целом дает желаемое термодинами-
ческое свойство исследуемого соединения. Помимо этого, корреля-
ционный метод позволяет непосредственно рассчитать величину
энтропии образования молекулы. Вклады неуглеводородных групп,
по-видимому, не учитывались в этом методе.

Метод, предложенный Ван Кревеленом и Чермином [1528], ана-
логичен методу Франклина. Различие заключается лишь в форме
представления конечных результатов. В методе Ван Кревелена
и Чермида результаты расчета непосредственно выражаются в виде
линейного уравнения температурной зависимости энергии Гиббса
рассматриваемой молекулы. В связи с появлением более надежных
данных Чермин [220] полностью пересмотрел расчетные формулы
этого метода и распространил их на алканы, алкены, циклоалканы,
циклоалкены, алкины и ароматические соединения. По сравнению
с другими методами этот метод дает наибольшее число инкрементов
для неуглеводородных групп. В значения инкрементов различных
углеводородных групп внесен \ ;;д поправок, учитывающих развет-
вление парафиновых цепей и размеры колец, а также наличие циклов
в ароматических соединениях.

Глава VII

ПРИМЕНЕНИЕ ТЕРМОДИНАМИКИ ОРГАНИЧЕСКИХ
СОЕДИНЕНИЙ

ДЛЯ РЕШЕНИЯ НЕКОТОРЫХ ПРОМЫШЛЕННЫХ ПРОБЛЕМ

Введение

Задача химической промышленности — наиболее полное и целе-
сообразное использование исходного сырья путем превращения
в определенные химические соединения, которые могут быть как
промежуточными, так и конечными продуктами технологического
процесса. Поскольку химические реакции связаны с изменением
расположения атомов в молекулах исходных веществ по сравнению
с расположением тех же атомов в молекулах продуктов реак-
ции, то перед химиком возникает задача осуществить химическое
превращение в таких условиях (давление, температура и т. д.),
которые способствовали бы преимущественному протеканию рас-
сматриваемой реакции с образованием желаемых продуктов. Тща-
тельный термодинамический анализ реагирующей системы часто
помогает выяснить необходимые условия получения того или иного
продукта, позволяет установить, какие реакции невозможны, и при-
влекает внимание к осуществимым реакциям. Целесообразность
такого термодинамического анализа определяется наличием доста-
точно надежных основных термодинамических свойств веществ,
однако даже при отсутствии всех необходимых данных часто
оказывается возможным, опираясь на закономерности в термо-
динамических свойствах веществ, сделать некоторые обоснованные
предположения о продуктах реакции. По мере накопления
соответствующих данных применение термодинамического анализа
в современных исследованиях получает все более широкое рас-
пространение.

Согласно Бергу, Карпентеру, Дейли, Деву, Герцелю, Хиппли,
Кинднш и Поповацу [НО], при планировании хилшческого иссле-
дования вначале необходимо изучить имеющуюся по этому вопросу
литературу, зателг, не начиная экспериментальной работы, провести
термодиналшческий анализ системы и оценить возлтожность проте-
кания той или иной реакции и, наконец, если это выполнимо, прибли-
женно рассчитать максимальный выход продуктов реакции и опре-
делить условия, при которых можно достичь этого выхода. Во избе-
жание неверных выводов необходимо четко представлять себе общие
закономерности, правила и ограничения термодинамического метода
анализа. Так, например, термодинамика рассматривает только усло-
вия равновесия системы и ничего не говорит о скорости достижения



174 Часть 1. Основы термодинамики

этого равновесия. Даже те реакции, которые характеризуются
значительным отрицательным изменением энергии Гиббса, в отсут-
ствие подходящего катализатора могут протекать исключительно
лхедленно. В то же время реакции, характеризующиеся значитель-
ными положительными изменениями энергии Гиббса, не будут про-
текать самопроизвольно; в таких случаях поиски подходящего ката-
лизатора совершенно бесполезны.

Наличие или отсутствие катализатора может благоприятно
влиять на получение определенного продукта реакции. Так, Фишер
[427] при исследовании процесса получения топлива из водяного
газа рассмотрел следующие реакции:

(VII. 1)

(VII.2)

(VII.3)

2 = НСНО,

СО+2Н 2 = СН3ОН

СО+ЗН 2 = СН 4 +Н 2 О.

Термодинамический анализ реакций (VII.1) — (VII.3) показал,
что при 600° К и 150 атм равновесная газовая фаза будет содержать
большое количество метана и немного метанола. Тем не менее при
введении в систему в качестве катализатора окиси цинка в тех же
условиях образуется значительное количество метанола. Такое
ингибирование реакции (VI 1.3) является предметом рассмотрения
химической кинетики и не может быть предсказано на основании
законов термодинамики.

Три рассмотренные выше реакции показывают, что для одних
и тех же исходных веществ возможно несколько направлений реак-
ции. Такая картина имеет место для многих органических соедине-
ний. Поэтому при термодинамическом анализе одной из реакций
обычно предполагают, что все другие возможные взаимодействия
не влияют на равновесный состав газовой фазы рассматриваемой
реакции. Путем подбора соответствующего катализатора часто
удается ускорить необходимую реакцию или подавить все нежела-
тельные процессы таким образом, что оказывается возможным иссле-
довать выбранную реакцию независимо от других и использовать
ее для получения необходимого продукта. В таких случаях обычно
предполагают, что скорости всех побочных реакций пренебрежимо
малы по сравнению со скоростью исследуемой реакции. Помимо
этого, необходимо ввести дополнительное предположение о том,
что в состоянии равновесия концентрация промежуточных продуктов
пренебрежимо мала по сравнению с концентрацией продуктов рас-
сматриваемой реакции. Таким образом, при проведении термодина-
лшческого анализа важно понимать, что три отмеченных выше пред-
положения используются в термодинамических расчетах как само
собой разумеющиеся, а надежность получаемых результатов зависит
от степени достоверности этих предположений.
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При решении конкретных практических задач часто возникают
трудности, которые удается избежать с помощью дополнительных
упрощающих предположений. Окончательное решение такой задачи
обычно является только грубым приближением сложных процессов,
протекающих в действительности. Промышленная аппаратура часто
обладает такой высокой пропускной способностью, что в ней не уста-
навливается предполагаемое термодинамическое равновесие; рас-
считанная постоянная температура процесса может значительно-
измениться, а сама система, в которой учитывалось только три
или четыре реагирующих компонента, в действительности может
содержать гораздо большее их число.

Для нахождения отсутствующих в литературе термодинамических
данных часто приходится использовать общие приближенные методы
расчета. Полученные таким образом величины часто содержат
ошибку в несколько процентов. Иногда эти ошибки могут быть
весьма значительными. Так, например, изменение энергии Гиббса
реакции

CH3CHOHCH3(?)=CH3COCH3(g) + H2(g),

рассчитанное из данных, приведенных на стр. 479 и 502, будет
следующим: AGfigs = 4,91 ккал/молъ и AG/°00 = —3,71 ккал/молъ.
Энтальпия сгорания жидкого пропанола-2 равна —479,480 ккал/молъ.
Из табл. VII.1 видно, насколько изменятся энергия Гиббса и кон-

Таблица VII.1

Зависимость термодинамических параметров реакции
дегидрирования от изменения энтальпии сгорания

пропанола-2 на 1%

ДНс СзНвО при 298° К,
ккал/моль

—479,480 (лучшее значение)
—484,270 (величина, отли-

чающаяся на 1%)

AGr" дегидрирова-
ния, ккал/моль

298° К

4,91
0.12

6 0 0 ° К

—3,71
—8,50

Константа равно-
весия Кр, атм

298° К

2,52-10-4
8,17-10-1

600° К

22,5
12 500

станта равновесия реакции дегидрирования, если истинная величина
энтальпии сгорания пропанола-2 окажется на 1% больше значения,
использованного в расчетах. Ошибка в этой величине на 1 % приве-
дет к изменению константы равновесия рассматриваемой реакции
более чем в 3000 раз при температуре 298° К и примерно в 500 раз
при 600° К. Из этого примера отчетливо видно, насколько важно
использовать в расчетах точные значения термодинамических величин.

В том случае, когда известно изменение энергии Гиббса рассма-
триваемой реакции, нетрудно определить возможность ее самопроиз-
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вольного протекания. Если при некоторой температуре AGr° = О,
то константа равновесия Кг равна единице и равновесие реакции
в сильной степени сдвинуто в сторону образования конечных про-
дуктов. При более положительном значении AGr° реакция сдвигается
влево, а выход продуктов реакции постепенно уменьшается до таких
количеств, при которых рассматриваемая реакция уже не предста-
вляет практического интереса. Однако, поскольку значение AGr°,
при котором нельзя осуществить рассматриваемую реакцию, зависит
от многих факторов, не существует определенного положительного
значения энергии Гиббса, которое ограничивало бы возможность
протекания той или иной реакции. Даже если значение AGr° реакции
(VII.2) при 600° К равно 10,84 ккал/молъ, эту реакцию безусловно
можно осуществить при указанной температуре. Для того чтобы
избежать неблагоприятного влияния положительного значения
изменения энергии Гиббса и сместить равновесие в нужную сторону,
в этом случае можно применить высокое давление. Благоприятное
смещение равновесия достигается также путем изменения соотно-
шения реагирующих веществ или удаления одного из продуктов
из зоны реакции. Возможность использовать любой из этих способов
для смещения равновесия требует детального анализа в каждом
конкретном случае. Данные, приведенные в табл. VII.2, являются

Таблица VII.2
Использование величины AGr° как критерия

осуществимости реакции

AGra < 0

AGr° = 0—10 ккал/молъ

AGrQ ~>Ю ккал'молъ

Реакция возможна и про-
текает самопроизволь-
но

Возможность осуществ-
ления реакции сомни-
тельна; необходимы
дальнейшие исследо-
вания

Реакция невозможна;
могут оказаться по-
лезными специальные
условия ее проведения

лишь грубой оценкой возможности осуществления той или иной
реакции и должны рассматриваться в качестве приближенных кри-
териев, которые может использовать химик-исследователь перед
постановкой эксперимента.

В литературе неоднократно описывалось применение термодина-
мики для решения проблем химической технологии. (См., например,
работы Доджа [333] и Эдмистера [369].
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Нефтехимия *

За последние три десятилетия термохимии углеводородов уделя-
лось большое внимание, поэтому нет ничего удивительного, что
эта область термодинамики нашла широкое применение при реше-
нии многих промышленных проблем. После второй мировой войны
перед нефтехимией была поставлена задача увеличения производства
бензола и других ароматических соединений для удовлетворения
потребностей в основном сырье промышленности пластических масс,
производства синтетической резины и легких авиационных топлив.
Маршалл [933] описал процесс каталитического дегидрирования
и ароматизации нефтепродуктов (гидроформинг), который использо-
вался на заводах «Baytown Ordnance» во время войны для получе-
ния толуола, а также в послевоенное время для производства аро-
матических растворителей высокой чистоты и компонентов авиа-
ционного топлива. Хенсель и Бергер [559] рассмотрели применение
универсального процесса крекинга нефтепродуктов над платиновым
катализатором для производства углеводородов ароматического
ряда из различного исходного сырья. Эти авторы показали, что
общий мольный выход ароматических углеводородов из коммерче-
ской единицы составляет 95% теоретического значения.

Глазго, Уиллингем и Россини [491] тщательно исследовали угле-
водородные фракции бензина, полученного каталитическим кре-
кингом, и определили состав ароматической фракции С8. Предста-
вляет интерес сравнить распределение соединений ароматической
фракции С8, полученных путем различного каталитического и тер-
мического крекинга. Количественный состав изомеров С8 практи-
чески совпадает с величинами, полученными путем термодинамиче-
ского анализа состава равновесной газовой фазы для температур
процесса. Как указывал Россини [1246], распределение ароматиче-
ских углеводородов такое же, как и для ароматических фракций С8,
образующихся в естественных условиях в нефтях. В табл. VII.3
для сравнения приведен рассчитанный и определенный экспери-
ментально состав ароматических фракций С8.

Торн, Мэрфи, Болл, Стэнфилд и Хорн [1497], исследовав про-
дукты переработки битуминозного сланца и сланцевого масла, при-
водят состав бензино-лигроиновой фракции сланцевого масла (Ршп-

* Подробный обзор отечественной и зарубежной литературы в области
экспериментального и теоретического исследования термодинамики и кинетики
нефтехимических реакций с участием различных типов углеводородов, анализ
различных закономерностей в их свойствах, а также конкретные рекомендации
по выбору оптимальных условий осуществления многих процессов переработки
нефтяных и природных газов, производства нефтепродуктов и мономеров даны
в работах А. В. Фроста (Труды по кинетике и катализу, Изд-во АН СССР, М.,
1956; Избранные научные труды, Изд-во МГУ, 1960) и ' в монографии
А. А. Введенского, Термодинамические расчеты нефтехимических процессов,
Гостоптехиздат, М., I960.— Прим. перев.

12-831
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Таблица VII,

Состав ароматических фракций С8

 а)

Соединение

о-Ксилол
л-Ксилол
/г-Ксилол
Этнлбевзол

Сумма
Температура (°К)
Литература

Гидро-
фор-
Ы11ЫГ

20
43
17
20

100
755 — 810

[933]

Крекинг
над пла-
тиновым

катализа-
тором

23
4 0 •

21
16

100

[559]

Ката-
лити-
ческий

кре-
кинг

20
50
20
10

100
727
[491]

Нефть
прямой

пере-
гонки

20
50
20
10

100

[124G]

Терт
наш

ское
НО1

'47 J

2 1 ;

727^

а ) в об.% (=мол.% или вес.%).

Табл1

Равновесный состав бензино-лигроиновой фракции сланцевого

Состав

Яроизводные бензола (Cg)
Этилбеезол
л-Ксилол
JH-КСИЛОЛ
о-Ксилол

Производные бензола (Сд)
Изопропилбепзол
н-Пропилбевзол
1-Метпл-1-этнлбензол
1-Метил-З-этилбензол
1-Мс тил-2-эти л беп зо л
1,3,5-Триметплбензол
1,2,4-Триметилбензол

Литература:

Термодинамическое равновесие

300° С

5
23
51
21

1
1
8

12
4

21
53

400° С

8
22
48
22

1
2

11
17

6
17
46

500° С

10
21
46
23

1
3

12
20

8
14
42

[1477]

600е С '

13
20 -
44 .
23 .

2
4

13
23
10 |
12/
26

ЗЯБ

1
w

[1497U

Ж
8> Вес значения приведены в об.%.

ton)- Сравнение данных, приведенных в табл. VII.4, показы-
^ ачВхельное сходство состава алкилбензольных фракций С8 и Св,
** е1ецных у изученных сланцевых нефтей и рассчитанных из дан-
* "0 равновесию Тейлором, Вагманом, Уильямсом, Питцером
& и „ [4/771

Inerep, Гуин, Лизман и Морроу [3471 тщательно проанализиро-
д руеюптиеся в литературе данные о процессе получения высоко-

овых компонентов бензина и исследовали термодинамическую
живость этих фракций. Они показали, что с термодинамической
зрения наиболее вероятны реакции, приводящие к образова-

ипзкомолекулярных соединений из парафинов и нафтенов
-"высоким молекулярным весом и ароматических углеводородов

••энными алкнльными боковыми цепями. Разница в устойчивости
соединениями с низким и высоким молекулярным весом

!*ехичнвается с ростом температуры, что указывает на большую
,0жсообразность проведения крекинга при высоких температурах.
•|р*ду парафинов с одинаковым молекулярным весом н о р м а л ь -
!!ке соединения более устойчивы при высоких (выше 590° К) тем-

и менее устойчивы при низких температурах, чем соот-
ие им разветвленные парафины. Однако последние харак-

более высокими октановыми числами. Отмеченные термо-
[ химические особенности поведения парафинов справедливы только
1и раввовесных реакций; в реальных же процессах переработки

J«̂ ти указанное равновесие не всегда достигается.
Хэпнеман, Шалл и Стивенсон [583] описали применение про-

ка гудриформинга для получеппя ароматических углеводородов
^высокооктановых автомобильных бензинов. Авторы приводят

данные (табл. VII.5), иллюстрирующие превращение

Таблица VI1,5

Гудриформинт циклогексана
при давлении 21 атм и молярном

отношении водорода к нефти, равном 4 а )
Цикл ore кган = бензол

Разгон

1
2
3

Превращение, %

найдено

50
70
92

а ' Данные Хэйпемана,
[583].

равновесное
значение

55
74
94

Шалла и Стивенсона

12'
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циклогексана в бензол над типичным катализатором гудрифор]
(фирма «Гудри») и при избыточном давлении 21 атм и мол*
отношении водорода к нефти, равном 4.

Три различных разгона были получены путем изменения:
пературы и объемной скорости процесса. Сравнение рассчитг
степени равновесного превращения с экспериментальными дан
при одинаковых условиях свидетельствует о практическом
жении равновесия на каждой стадии разгона. Данные о с
равновесного превращения были получены путем подачи в эк«
ментальную установку чистого углеводорода и анализа npoflj
его распада. Авторы отмечают, что выводы, полученные на oci
нии опытов с чистыми соединениями, позволяют установить ot
ные направления процесса распада углеводородов, однако эти BI~
неприменимы полностью к исходному смешанному сырью, npi
няемому на нефтеперерабатывающих заводах. 1

Используя данные по энергиям образования Гиббса, Гаст!
и Нихолсон [578] с помощью цифровых счетных машин npoi
детальный анализ равновеспя с участием бензола и 42 метилбе!
лов. Расчеты равновесного состава в сложных системах свя?̂
с большими трудностями, однако, как показали Кандинер и Бр
(712], их можно значительно упростить путем соответствую^
подбора уравнений, связывающих определенные параметры систм
Реакция диспропорционирования любого метилбензола привоя
к образованию следующего ряда соединений в равновесной газов
фазе: •*

Соединение

Бензол
Толуол
1,2- Диме тслбензол
1 ,Ь-Диметил6ензол
1,4-Дпметилбеизол
1,2,3-Триметнлбензол
1,2,4-Триметилбензол
1,3,5-Триыетилбензол
1,2,3,4-Тетраметилбензол
1,2,3,5-Тетраметплбензол
1,2,4,5-Тетраметилбензол
П ен таме тил бензол
Гексаметилбенаол

Мольная
ДОЛ»

\ V

Г 1

)
\ V
} л 2

J
\ л-
Г Лб

J
Л'в
Л'7

Nt — мольные доли i-ro соединения, находящегося в состо)
равновесия. Концентрации изомерных соединений, образующий
в процессе превращения, можно связать с концентрацией некоторо]
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бранного изомера. Так, например:

1,3-Диметилбензол ==Ь 1,2-Диметил бензол

1,3-Дпметилбепзол -= 1,4-Диметилбензол,

пе Кх и % и ~ константы равновесия рассматриваемых реакций.

Концентрации этих соединений (в квадратных скобках) можно запи-

сать так:
11,3-Диметплбевзол] = Лт

1(

[1, 2-Дпме тил бензол] = Кх • [1,3-Диме тил бензол] = Кх.\ь

[1,4-Дпметплбензол]=А'у- [1,3-Диметилбевзол] = А'уЛ').

1(э этпх уравнений нетрудно рассчитать общую концентрацию
зиметилбенаолов:

Аналогичный подход к равновесию с участием три- и тетраметилбен-
эолов позволяет уменьшить число рассматриваемых соединений
с 13 до 7 и тем самым облегчает расчет равновесного состава. Для
определения семи неизвестных концентраций требуется семь неза-
висимых уравнений. Два из этих уравнений представляют собой
уравнения материального баланса фенильного п метильвого ради-
калов в системе. Для составления этих уравнений выбирается
несколько независимых компонентов, число которых равно числу
других радикалов, входящих в уравнение материального баланса.
Остальные пять уравнений, приведенные в табл. VII.6, содержат

Таблица 17/,б

Использование уравнений химических реакций
в методе Кандпнера и Бринкзп а*

[Ki\

етпл
[Nil

3(1,

2 (1,3-Диметилбеезол) + Пептаметилбекаол = 3(1.2.4-Триыетил«пзол)

[Л-,]

Данные Кандинера и Брвнкли [ 7 J 2 J .



Таблица VII.7

г, °к

о
W

Вмчпсленяые равновесные

То

ч
С
ж

— &

i

г;
а
1-

1 Л

- CJ

• — в

1
Я

-1)

— о

концентрации метмлбеязолов (мол.%) а)

щ
- о
-а

— Е-

-Т
ри

м
е-

Н
З

О
Л

. о

-я
— н

-Т
ря

м
е-

на
ол

1(1,5

Я

£ К
41 О

[ч «

"=£

га

КЗ о

V м

С) н

- Я

Л

£*
&> о
i Я

-1Й

si

м
ет

нл
-

™g S °

реакции диспропорционирования толуола

30,0
30,2
31,2
31,5
31,9
32,0
32,3
32,4

44,0
43,1
42,2
41,7
41,1
40,6
40,6
40,3

3,5
4,2
4,6
5,0
5,3
5,8
5,9

6,1

13,4
12,9
12,5
12,2
12,0
11,9
11,6
11,5

5,3
5,0
5,5
5,5
5,4
5,4
5,2
5,2

0,1
0,2
0,2
0,3
0,4
0,4
0,5
0,5

2,1
2,5
2,5
2,6
2,6
2,7
2,6
2,7

1,4

1,1
1,0
0,9
0,9
0,8
0,8
0,8

—
ц

—

—

0,2
0,2
0,3
0,3
0,4
0,4
0,5
0,5

_

^

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

Равновесие реакции диспропорционирования диметилбеняола

4,5
4,9
5,3
5,7
6,0
6,3

23,7
23,6
23,8
24,0
24,1
24,1

V 24,2

6,7
7,8
8,7
9,1
9,7

10,3

25,9
24,4
23,3
22,5
21,8
21,4
20,7

10,3
10,3
10,2
10,0
9,8
9,6

,- 9,3
''•'У 9 Л-

0,7

1,1
1,4
1,7
2,1
2,2
2,4

14,8
15,9
15,5
15,2
14,7
14,3
14,2
13,8

9,7
7,2
6,2
5,5
4,9
4,5
4,3

>4.0

о,
0
0
0

1,
1,
1,

•

3
5
7
9
2
3
5

в

1
2
2
3
3
3
3
Я

,9
,4
,8
,0
,3
,4
,7
в

1
1
1
2
2
2
2
2

Л
,8
,9
,1
,1
,2
,3
Я

0,1
0,1
0,2
0,3
0,3
0,4
0,5
о. в ,

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

...,.о.о

1 0,2
0,2
0.3
0,4
0,5
0,6
0,6
0,7

3,2
3,9
4,5
5,2
5,4
5,6
6,0
6,4

Ралноаееия реакции диспропорципнировПпия триметилбенаала

3,4
4,2
4,9
5,5
5,9
6,3
6,6
6,9

13,1
13,3
13,4
13,6
13,2
13,2
13,0
13,1

5,2
5,6
Г>, 8
6,0
6,0
5,9
5,8
5,9

1,2
1,9
2,5
2,9
3,4
3,6
3,9
4,1

28,0
28,3
20,9
25,5
24,2
23,2
22,5
21,7

18,4
12,9
10,7
9,2
8,1
7,4
6,8
6,3

2,0
2,9
3,7
4,3
5,1
5,5
6,0
6,3

13/1
14,1
14,4
14,3
14,8
14,8
14,8
14,7

10,1

а,я
9,7
9,3
9,4
9,2
8,9

2,0 '
2,6
3,0
3,4
4,1

4,7
4,9

Равновесие реакции диспропорционирования тетраметилбснзола

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

0,0
0,1
0,1
0,2
0,3
0,3
0,3
0,4

0,3
0,4
0,6
0,7
1,0

1,1
1.2
1,3

1,0
1,1
1,5
1,8
2,2
2,2
2,3
2,5

0,4
0,5
0,6
0,8
0,9
1,0
1,0

1,1

0,5
0,8
1,2
1,5
1,8
2,0
2,1
2,3

11,6
11,9
12,5
12,7
12,9
12,6
12,4
12,2

7,7
5,4
5,0
4,6
4,3
4,0
3,7
3,6

4,5
5,9
7,1
8,1
9,1
9,6

10,2
10,7

29,1
28,3
27,7
26,8
26,2
25,7
25,2
24,7

21,5
20,2
19,2
18,2
16,3
16,2
15,7
15,0

23,3
25,2
24,1
24,0
24,1
24,3
24,5
24,6

Равновесие реакции диспропорционированип пешпаметилбензола

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,0

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0.0
0,0
0,0

0,0
0,0
0,0
0,0
0,1
0,1
0,1
0,1

0,1

од
0,3
0,4
0,5
0,6
0,7
0,8

ол
од
0,1
0,1
0,2
0,2
0,2
0,2

0,6
1,1
1,8
2,3
2,9
3,3
3,8
4,1

4,0
5,5
7,0
7,8
8,5
9,0
9,4
9,6

3,0
3,9
4,8
5,2
5,3
5,7
5,9
5,8

84,4
77,9
71,9
67,9
63,8
61,5
58,7
57,5

0,0
0,0
0,0
0,0
0,0
0,1
0,1
0,1

ои
о,а
0,4
0,6
0,9
1,0
1,4
1.6

7,4
11,4
14,1
16,3
18,7
19,6
21,2
21,9

Данные Хастингса и Пихолсопа \ЬТЛ\.
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в качестве неизвестного концентрацию только одного неизвестного
вещества, выраженную через концентрации двух специально выбран-
ных независимых компонентов (1,3-диметилбензол и 1,2,4-триме-
тилбензол). Типичное уравнение (последняя строка в табл. VII.6)
приводит к следующему выражению:

Предполагая, что N± и N2 равны опытным значениям, константу
равновесия К7 нетрудно рассчитать из данных по энергии Гиббса

ржи
Тримвтил-'А

бензол у/Л

500 1000 500 1000 500 1000 500

Температура, °К
1000 500 WOO

Р и с . VII.1. Равновесие реакций диспропорционирования метилбензолов.
Первоначально присутствовавшие соединения отмечены звездочкой (*). По данпыы Хастингса

и Нихолсона [5781.

для участников рассматриваемой реакции. Зная константу равно-
весия, из приведенного выше соотношения определяем величину JV7-
Полученное значение N^ легко проверить путем подстановки его
в уравнения материального баланса фенильного или метильного
радикала. Плохое совпадение полученных двумя путями значений N7

требует пересмотра величин Ni и N2 и проведения повторного расчета.
Применение описанного метода последовательных приближений
облегчается использованием цифровых электронно-вычислительных
машин. Аналогичным образом можно рассчитать концентрации дру-
гих компонентов равновесной смеси и в конечном счете определить
концентрации всех изомеров. Найденные таким путем равновесные
концентрации всех метилбензолов приведены в табл. VII.7 и гра-
фически представлены на рис. VI 1.1.
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Гастингс и Нихолсон [577] сравнили вычисленный и экспери-
ментально найденный состав равновесной газовой фазы процесса
изомеризации три- и тетраметилбензолов при 300 и 700° К и пришли
к выводу, что данные совпадают в пределах, обусловленных воз-
можными ошибками в анализе продуктов реакции и теми предполо-
жениями, которые были положены в основу статистических расчетов.

С первого взгляда кажется весьма трудным определить экономи-
ческую ценность такой информации. Данные по равновесиям про-
цессов, протекающих при переработке нефти, могут быть неодно-
кратно использованы при решении конкретных технологических
проблем. При этом следует отметить, что если для какого-либо соеди-
нения известна величина энергии Гиббса, то ее можно использовать
в расчете равновесия любой другой реакции, для всех остальных
участников которой имеются соответствующие величины энергии
Гиббса. Именно поэтому многократное использование полученных
данных в решении постоянно возникающих задач анализа термо-
динамического равновесия полностью оправдывает первоначальную
затрату на получение исходной информации.

Тераниси и Бенсон [1478] изучили в интервале температур 522,5—
582,9° К равновесие реакции дегидрирования изобутана иодом в газо-
вой фазе *. Приведенные в табл. VII.8 значения констант равно-

Таблица VI 1.8

Данные по равновесию гомогенной газофазной реакции
CH + l 0 C H + 2 H I a )

Г, °К

525,1
522,5
525,7
551,9
552,5
552,5
582,7
582,9
582,7

Исходное
давление, мм

12

1
9,67

14,6
3,89
7,50

14,8
4,32
8,37
3,56
5,95

•Ц30-С4Н10

200,3
119,4
275,4
206,5
121,2
158,7
131,9
136,7
168,8

Равновесное давление, мм

12

3,24
7,82
0,33
0,88
5,25
0,26
0,72
0,06
0,26

U3O-C4H10

193,9
112,6
271,8
199,9
111,6
154,6
124,3
133,2
163,1

6,35
6,90
3,44
6,35
9,55
3,91
7,60
3,42
5,92

HI

12,7
13,8
6,88

12,7
19,1
7,82

15,2
6,83

11,8

Кр, атм- 103

ОПЫТ

2,15
1,96
2,34
7,66
7,83
7,83

25,8
26,3
25,5

расчет

2,02
1,79
2,08
6,77
6,95
6,95

23,7
23,9
23,7

а ) Данные Тераниси и Бенсона [14781.

* Термодинамика реакций изомеризации, дегидрирования и полимериза-
ции бутанов и бутиленов, а также гидратации бутиленов подробно рассмотрена
в работах: А. В. Фрост и сотр., ЖОХ, 6,1796 (1936); 7, 122 (1937); 9, 1813 (1939);
Химия твердого топлива, 8, 169 (1937).— Прим. перев.
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весия можно охватить следующим линейным уравнением:
, гл , л 25 900 (±300) , о ...
igKp {атм) = 4.575Г +8,130.

Среднее отклонение величин, рассчитанных по этому уравнению,
от экспериментальных значений составляет + 1 % . На рис. VII.2
экспериментальные данные для изученной реакции сравниваются
с константами равновесия, рассчитанными по термодинамическим

Т,°К
580° 560° 540" 520°

1 I 1 Г

1,70 JJ4 1,78 1,82 1,86 1,90
T**

Р и с . VII.2. Зависимость lg Kp от ЦТ для реакции
Изобутан -\- 12 = Изобутен -f- 2HI.

Штриховая линия соответствует значениям Кр, рассчитанным из термодинамических данных.
(По данным Тераниси и Бенсона [1478].

данным. Как видно из диаграммы, наблюдаемая и рассчитанная
температурные зависимости константы равновесия почти полностью
совпадают. Следует, однако, отметить, что определенные из экспери-
ментальных данных значения AGr° примерно на 0,10 ккал выше рас-
считанных величин. Эта разница, как считают сами авторы, выходит
за пределы экспериментальных ошибок и находится в пределах
погрешностей, связанных с определением термодинамических данных
для углеводородов, участвующих в рассматриваемой реакции.

Получение химических соединений
из метана

Термодинамический анализ — это наиболее дешевый и быстрый
способ анализа реакций, приводящих к получению тех или иных
ценных веществ. Предположим, что некоторый экономический район

обладает определенными запасами природного газа, богатого мета-
ном. Для экономичного и рационального использования этого вида
сырья полезно проанализировать все возможные реакции превра-
щения метана в устойчивые продукты. Для этой цели нужно записать
все мыслимые реакции и составить для них таблицу изменений энер-
гии Гиббса при нескольких температурах. Термодинамический
анализ некоторых технически важных реакций с участием метана
был проведен Миллером [1007], Фуксом, Андре, Пленцом и Вей-
зером [451], а также рядом других авторов *. В табл. VII.9 приве-
дены результаты термодинамического анализа некоторых реакций
превращения метана в другие соединения при давлении 1 атм. Изме-
нения энергии Гиббса указанных реакций рассчитаны при 400, 600,
800 и 1000° К. Следует отметить, что в табл. VII.9 рассмотрены
только такие реакции, данные для всех участников которых при-
ведены в настоящей книге, причем перечень реакций ни в коей мере
не является исчерпывающим. Тем не менее даже в этом случае инфор-
мация о реакционной способности метана очень полезна и позволяет
оценить возможности получения из него различных ценных продуктов.

Рассмотрим подробнее некоторые реакции, представляющие осо-
бый интерес. Положительные величины AGr° реакций 2—4 указы-
вают на устойчивость метана в присутствии водорода по отношению
к распаду на углеводороды С2. Отрицательные значения AGr° реак-
ций 6а, 7а, 8а и 9а свидетельствуют о самопроизвольном протекании
замещения атомов водорода в метане на атомы хлора; однако из вели-
чин AGr° реакций 66, 76, 86 и 96 видно, что с увеличением числа
атомов водорода, замещенных хлором, этот процесс постепенно ста-
новится все менее благоприятным. Величины AGr° реакций 11 и 37
свидетельствуют о возможности использования метана в качестве
исходного сырья для синтеза углеводородов. Отрицательные значе-
ния AGr° реакций 14, 18 и 43 указывают на возможность обра-
зования Н2О2 в процессе окисления метана. Термодинамические
параметры реакции 23 подчеркивают трудность осуществления
синтеза уксусной кислоты из двуокиси углерода и метана и свиде-
тельствуют о легкости протекания обратной реакции. Реакцию 32,
представляющую собой мягкий метод хлорирования метана, можно
использовать для замещения атомов водорода в молекуле метана
на атомы хлора и получения таким путем любого хлор замещенного
метана. Сравнение окислительной способности различных веществ
при взаимодействии с метаном связано с рассмотрением целого ряда
родственных реакций. Так, реакции 59—62 представляют собой
весьма жесткий метод хлорирования метана. Реакции 63—65 описы-
вают взаимодействие с метаном бифункционального реагента; значе-

* См. также исследования равновесий некоторых реакций с участием угле-
рода, водорода, метана и ацетилена, выполненные в СССР А.чВ. Фростом
и А. А. Введенским: ЖОХ, 2, 715—725 (1932); Химия твердого топлива, 4, 171 —
185 (1933).— Прим. перев.



Таблица VII.9
Изменение энергии Гиббса газофазных реакций е участием метана

реак-
ции

1
2
3
4

5
6а
7а

8а
9а

66
76
86
96

10
И
12
13
14
15
10
17
18
19
20

21
22
23
24
25

Тип реакции

Разложение

СН 4 = С + 2Н 2

2СН4 = С2Н2 + ЗН2

2СН4 = С2Н4 -f- 2H2

2GH4 — С2Н0 ~т Нг

Реакции с элементами

СН4 + С12 = СН3С1 + НС1
СН4 + 2С12 = СН2С12 + 2НС1

СН4 + ЗС12 = СНС13 + ЗНС1
СН 4 +4С1 2 = СС14+4НС1

СН4 + С12 = СН3С1 + НС1
СН4 + 2С12 == СН2С12 + 2НС1
СН4 + ЗС12 = СНС13 + ЗНС1
СН 4 + 4С12 = СС14 + 4НС1

CH4 + N2 = HCN + NH 3

СН4 + 1/2О2 = СО + 2Н2

CH4 + V2O2 = CH3OH
СН4 + О2 = С + 2Н2О
С Н 4 + 2 О 2 = С + 2Н2О2

2СН4 + з/2О2 = С 2Н 2 + ЗН2О
СН4 + з/2О2 = НСООН + Н2О
СН4 + О2 = НСНО + Н2О

сн 4 +о 3 =нсно+н 2 о 2
CH4 + S = CH3SH
CH4+4S = CS2 + 2H2S

Реакции с неорганическими соединениями

С Н 4 + С О = СН3СНО
СН4 + СО2 = 2СО+2Н 2

СН4 + СО2 = СН3СООН
С Н 4 + С 0 2 = Н 2 С = С О + Н2О
С Н 4 + С О = Н2С = СО + Н 2

400° К 600° К 800° К 1000° К

Дбг°, ккал/молъ СН4

10,07
34,36
18,92
8,34

27,77
-25,96
-50,18

-72,64
-92,48

5,50
28,42
15,96
8,48

26,42
-26,57
-50,92

-73,07
-92,15

0,55
22,14
12,79
8,51

25,04
-27,21
-51,76

-73,67
-92,12

-4,61
15,69

9,51
8,46

23,64
-27,86
-52,66

-74,40
-92,33

AGr°, ккал/молъ НС1

-25,96
-25,09
-24,21
-23,12

-26,57
-25,46
-24,36

-23,04

-27,71
-25,88
-24,56
-23,03

-27,86
-26,33
-24,80
-23,08

Д(?г°, ккал/молъ СН4

36,56
-24,95
-25,48
-96,99
-35,25
-91,87

-125,03
-69,19
-78,92

-6,47
4,31

16,05
34,36
19,25
36,56
30,78

35,59
-33,87
-23,03
-96,82
-29,44
-96,64

-122,37
-70,03
-80,28

-7,66
•-9,64

21,90
21,21
24,88
34,82
30,90

34,49
-43,14
-20,55
-96,82

-23,83
-101,70
-119,77

-70,88
-81,67

-9,85
-27,56

27,70
7,72

30,44

32,94
30,74

33,33
-52,56
-18,07
-96,71
-18,35

-106,76
-117,19
-71,71
-83,07

-7,81
-19,17

33,43
-5,89
35,90
31,03
30,41

К»
реак-
ции

Тип реакции

26

27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46

47

48

49

50

51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61

СНл + СО = Н 2 С — С Н 2

V
C H 4 +
СН4 + COS = 2С + Н2О + H2S
СН 4 +COS = CH3CHO + S
сн4+cos=CH3SH4-со

S CO + H
СН 4 +СОС1 2

СН 4 +СОС1 2

СН 4 +СОС1 2

СН4 +• СОС12

СН 4 +СОС1 2

С Н 4 + Н 2 О =
СН4 + Н2О =
C H 4 + N H 3 =

2

= СН3С1 + СО + НС1
= СН3СОС1 + НС1
= Н 2 С = СО + 2НС1
= НСНО + СН2С12

= Н2С = СС12 + Н2О

CHgOH + Н 2

HCN + 3H2

4 + 2
C H 4 + 2 N O 2 = С + 2H2O2 -f N2

= C O + 2 H 2 O - f N 2

CH4+ + 2
CH4 + 2NO = HCHO 4- H2O 4- N 2

CH4 4- HNO3 = CH2NO2 4- H2O
Нитрометан

сн4 4- HNO3=CH3NO2 4- н2о
Метилнитрит

C H 3 3 4
Метилвитрат

сн4 4- H 2S=CH 3SH.+н 2

CS44HC H 4 4 2 2 4
сн4 4- so 2=co 2 4- H 2 S+н 2
сн4 4- so2=со 4 H2S 4- н2о

4 + SO2=HCOOH4-H2S
H0

C H 4 4 S 0 2 4
CH, 4 SO3 = CH3OH 4 SO2

CH4 -1- SO3 = HCOOH 4- H2O 4 S
CH4 4 SO2C12 = CH3CI4 SO2 4 HC1
CH4 4 2SO2C12 = CH2C12 4 2SO2 4 2HC1
CH4 + 3SO2C12 = CHC13 4- 3SO2 4- 3HC1

400° К

45,74!

Продолжение табл. VII.9

1000°К600°K

52,71

7,96
•10,55

22,81
0,29

28,67'
-12,51
-10,601
-1,79

18,5!
12,71
28,58'
28,05
39,32
23,84

-22,10
-85,43
-63,11
-166,36!

-159,38
-110,03!
-26,81

-25,16

22,99

2,40

39,79]
-21,18
-15,40'

-8,42
65,48

2,76!

-11,01
-38,68
-52,22'

-102,70
-151,42

1,63

8 0 0 ° K

59,64

28,12
-1,44'
27,031

-19,70
-11,24
-9,07
17,79
12,201
17,29
28,13'
27,89
23,85

-22,41
-88,17
-63,361
-172,97
-159,15'
-109,67
-27,34

-26,28'

23,57'

2,43
30,72'

-27,241
-23,32

-9,50
64,141

1,77
-13,09'
—40,63]
-55,63
-109,04'
-160,25

-4,90'
-9,87
34,38

-3,17
25,29

-26,87
-11,94
-16,46'

17,04
11,55

5,52
28,11
15,91
23,72'
•22,65'

-91,11
-63,83!
-179,67
-158,98'
-109,301
-27,87

-27,50

23,89

66,48

-11,51
-9,61
36,34

-4,90
23,51

-33,97
-12,67
-23,88

16,31
10,87

-6,51
27,98

3,63
23,00

-23,30
-94,17
-64,37
-186,30
-158,83
-108,93

-28,34

-28,72

2,28]
20,96

-33,55'
-31,35
-10,66

62,73'
1,70

-15,05
-41,69]
-58,94

-115,22
-168,86

24,07

2,00
10,85

-39,96
-39,34
-11,87

61,27
-2,63

-16,91
-46,95
-63,88

-121,34
-177,42



Продолжение табл. VII.9

Тип реакции 400° К 600° К 800° К 1000°К

СН 4 +4SO 2 C1 2 = СС14+4SO2 +4HC1
СН4 + C1CN = CH3CN + НС1 а)
СН4 + C1CN = СН3С1 + HCN а )
СН4 + (CN)2 = CH3CN + HCN

Реакции с простыми органическими
соединениями

сн 4 +с 2 н 2 =сн 3 сн=сн 2

СН4 -\- С 2 Н 4 = С 3Н 8

СН 4 +НСНО = С 2 Н 4 + Н2О
= C2H5OH

= С 2 Н в + Н 2 О
С Н 4 + С Н 3 О Н = СН3ОСН3 -*- Н 2

СН4 + НСООН = СН3ОН-(- НСТТО

сн4+нсоон=сн3сно+н2о
СН4 + НСООН = НСООСН? Г Н 2

СН4 + СН3СООН = СН3СОСН3 + Н2О

сн 4+сн 3соон=сн 3он+сн 3сно
СН4 + (СН3СО)2О = СН3СОСН3 + СН3СООН
СН4 + СН3СНО = СН3СН = СН2 + Н2О
СН 4 +СН 3 СНО = СН3СОСН3 + Н 2

СН4 + CHgCOCHg = (СН3)2СН = С Н 2 + Н 2 О
с н 4 -+- CH 3 SH=CH3SCH3 4- н 2

СН4 (-Н2О = СО = СН3СОСН3

СН4 + СН3С1 = С 2Н 6 4- НС1
СН 4 4- СН2С12 = С2Н6С1 + НС1
СН4 + СНС13 = Н2С = СНС1+2НС1

СН 4 +СНС1 3 = Н 3 С— СНС12 + НС1

4 + СС14 = 2СН2С12

С Н 4 + С С 1 4 = Н2С = СС12 + 2НС1
СН4 + С2Н5С1 = С3Н8 + НС1
СН 4 +С 3 Н 7 С1 = С 4Н 1 0 4- НС1
СН4 + Н2С = СНС1 = С 3Н 8 + НС1
СН4 + Н2С = СНС1 = СН3СНС1СН3

СН4 + Н2С = СНС1 = СН3СН2СН2С1
СН4 + Н2С = CHCN = С3Н 6 -f- HCN
СН4 + Н2С = СС12= Н3С—СС12 — СН3

СН4 + СН3СОС1 = СН3СОСН3 + НС1

сн4 4- CH3COCI=сн3сно+сн3с1

-197,52
-15,59

-4,51
-5,33

-19,88
-6,43
-0,03
-1,19

-11,37
24,26
30,36

9,07
25,03
10,57
44,82

-0,57
4,21
7,99
7,89

16,72
-6,74
-3,38
-8,67
-8,54

3,30
-11,98

-7,88
-17,74

-1,78
-2,42
-8,04

-11,56
-9,08

8,97
-10,26

2,07
14,14

-208,39
-16,04

-5,17
-6,07

-13,87
0,08

-0,37
7,04

-11,16
25,22
29,31

8,08
24,79

9,76
48,79

-0,74
3,78
8,82
7,54

17,48
-0,18
-3,30
-9,11

-16,18
-10,61
-12,58

-9,69
-25,75

-1,65
-2,19
-8,30
-4,64
-2,80

8,52
-3,36

1,99
13,44

-219,04
-16,51

-5,84
-6,81

-7,81
6,51

-0,85
12,77

-11,09
25,93
28 34

7,01
24,30

8,90
52,95

-0,93
3,25
9,44
7,03

17,97
6,40

-3,31
-9,62

-23,88
-24,67
-13,26
-11,40
-33,77

-1,60
-2,03
-8,60

2,14
3,38
8,03

3,34
1,88

12,77

-229,69
-17,00

-6,50
-7,57

-1,79
12,85

-1,36
18,42

-11,06
26,45
27,41

5,96
23,66

8,06
57,19

-1,12
2,68
9,91
6,46

18,28
12,93

-3,40
-10,23
-31,61
-38,75
-14,03
-12,99
-41,74

-1,59
-1,95
-8,93

8,81
9,48
7,50
9,86
1,72

12,13
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Продолжение табл. VII.9

реак-
ции

99
100
101
102
103
104
105

106

107

108
109
НО
111
112
И З
114

Тип реакции

сн4+асн2сн2а=н3с-сна-сн34-на
сн4 4- асн2сн2а=с3н7а 4- на
сн4+сн3снс1-сн3=(сн3)2сн-сн3+на
сн4 4- сн3са2сн3=(сн3)3сс14- на
СН4 4- CH3NH2 = (CH3)2NH 4- Н 2

СН4 4- (CH3)2NH = (CH3)3N 4- Н 2

СН 4 4- C6H6N = CgH7N 4- Н 2
Пиридин 2-Пиколин

сн4 4- н2с—сн2=CH3CH2CH2NH2

V
нСН4 4" Н 2 С — С Н 2 = С2Н5ОСН3

V
сн4 4- с 6 н 6 а=с 6 н 6 4- сн 3а
сн4 4- с 6 н 5 а=с 6 н 5 сн 3 4- н а
сн4 4- с6н4а=с6н4(сн3)2 4- 2на
сн4 4- с6н6он=с6н5сн3 4- н2о
СН4 4- С6Н5ОН = НОС6Н4СН3

СН4 4" СеН5С2Н5 = CH3CgH4C2H5 4" Н 2
/-1ТТ 1 Г* ТТ р т т Л П /1 ТТ Гл ТТ

LiXl4 -р v^gilgOxl = Ъг12 = Ligxi5*-*3^7

400° К

-8,12
-5,37
-0,46
-5,66
21,25
20,44

9,27

-18,16

-10,68

4,34
-5,35

-22,24
-5,55
11,41
12,59

-2,95

600°К

-8,24
-5,96
-0,14
-5,57
22,10
21,90

9,53

-12,98

-5,20

4,37

-5,58
-18,42

-5,81
11,60
12,89

3,33

800° К

-8,48
-6,63

0,13
-5,53
22,66
23,07

9,58

-7,92

0,18

4,49

-5,89
-14,27

-6,02
11,53
12,91

9,53

1000°К

-8,77
-7,36-

0,34
-5,53
23,04
24,03

9,46

-2,95

5,45

4,66

-6,21
-9,98
-6,17
11,31
12,78
15,63

Возможно образование хлорцианметанов.

ния AGr° этих реакций указывают на возможность получения хлор-
цианметанов. В качестве примера реакций, которые приводят к высо-
кому выходу желаемого продукта при низкой температуре, можно
указать реакцию 67; наоборот, реакция 86 служит примером про-
цессов, которые дают высокий выход при более высоких температу-
рах. В качестве примера реакции, протекающей слева направо при
низких температурах и справа налево при высоких, можно привести
реакцию 82. При анализе выхода продуктов реакций в широком
интервале температур необходимо учитывать влияние как величины
изменения энергии Гиббса, так и температуры, поскольку AGr°/T =
= — R In К. Так, например, для реакции 6а имеем:

\Gr° IT

400°

—25,
—6,

к

96
49

600°

- 2 6 ,
- 4 ,

к

57
43

800е

—27
—3

К

,21
,26

1000е

—27,
2

К

86
79
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Такое соотношение величин AGr° и Т отвечает более высокому выходу
продукта реакции при более низких температурах.

Метод термодинамического анализа, базирующийся на использо-
вании величин энергии Гиббса, позволяет рассмотреть поведение
той или иной системы реагирующих веществ при высоких давлениях
и температурах. При этом следует подчеркнуть, что выводы о равно-
весных свойствах системы, полученные с помощью термодинамики,
основываются только на данных по теплотам и энергиям образова-
ния веществ, участвующих в данном процессе.

Производство стирола

Исчерпывающий термодинамический анализ технологических
процессов, связанных с производством стирола, был дан Сталлом
[1433]. На рис. VII.3 приведена зависимость теплоты дегидрирования
этилбензола

C6H5C2H5(g) = С6Н5СН = CH2(g) + H2(g) (VII.4)

как функция температуры. Константы равновесия этой реакции
были изучены Гошем, Гухой и Роем [472], Митчеллом [1014] и Веббом

Р и с. VII.3. Энтальпия реак-
ции

Этилбензол =
=Стирол + Водород.
По данным Сталла [1433].

О 200 400 600 800 1000
Температура °Сг

1200

и Корсоном [1581]. Гутман, Вестрам и Питцер [554], основываясь
на некоторых предположениях, рассчитали константы этого равно-
весия. Рассчитанные значения констант, приведенные в табл. VII.10,
хорошо согласуются с данными лабораторного эксперимента и про-
мышленных испытаний. Рассчитанные равновесные соотношения
компонентов реакции (VI 1.4) при общем давлении 1 атм и различных
парциальных давлениях водорода изображены схематически
на рис. VII.4 и VII.5. Поскольку дальнейшее дегидрирование сти-
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Таблица VII.10
Сравнение вычисленных и экспериментальных констант

равновесия Кр реакции
Этилбензол = Стирол + Водород

г, °к

300
381
400
500
600
633
668
700
703
733
768
800
900
903
973

1000
1023
1073
1100

Сталл [1433]

\Gr°,
кпал моль

19,843

16,999
14,066
11,024

7,949

4,858
1,751

-1,383

-4,510

Кр, атм

3,53-Ю-"

5,14-10-ю
7,12-Ю-7

9,65-10-5

3,30-10-»

4,71-10-2

3,75-10-1

2,00

7,87

AGr°,
ккал/моль

17,900
17,350
14,410
11,400

9,636
8,545

7,414
6,442
5,299
5,160

0,863
-1,157
-1,230
-1,825
-2,111

Другие источники

Кр, атм

5,5-10-ю
3,3-10-9
5,0-10-в
7,Ы0-4 •
' 4 , 7 Г 1 0 : ^
1,6-10-з

4,95-Ю-з
1,20-10-2
3,10-10-2
3,89-10-1

6,18-10-1
2,6
1,86
3,9
4,3

Литература

[554]
[554]
[554]

.. [554]
[472]
[472]

[472]
[472]
[472]
[554]

[1014]
[1581]

[554]
[1581]
[1581]

рола до фенилацетилена по реакции

С6Н3СН = CH2(g) = С 6 Н 5 С Е Е С Н ( £ ) + Н 2
(VII.5)

приводит к разветвлению и образованию поперечных связей в про-
цессе полимеризации, при термодинамическом анализе необходимо
учитывать также реакцию (VII.5). На рис. VII.6 схематически
изображен равновесный состав газовой фазы реакции (VII.5). Из этой
Диаграммы видно, что для достижения одинаковой с реакцией (VII.4)
степени превращения необходимо проводить реакцию дегидрирова-
ния стирола при температурах выше 500° С. Это заставляет поддер-
живать такую температуру реакции (VII.4), при которой выход реак-
ции (VII.5) будет пренебрежимо мал. Данные по диспропорциони-
рованию стирола на этилбензол и фенилацетилен приведены
на рис. VII.7. Из этих данных следует, что даже при комнатной
температуре в состоянии равновесия на миллион частей стирола
приходится одна или две части фенилацетилена, причем с ростом

13—831 <
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Р и с. VII.4. Рассчи-
танный состав равно-
весной газовой фазы
при давлении 1 атм.

для реакции
Этилбензол =

= Стирол + Водород.
По данным Сталла [1433].

1000 1200

Р и с . VII.5. Выход сти-
рола на стадии дегидри-
рования этилбензола при
различных парциальных

давлениях водорода.
По данным Сталла [1433].
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Рис. VII.7. Диспропорцпонирование стирола на фенилацетилен и этилбензол.
По данным Сталла [1433].
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температуры это соотношение увеличивается. Зависимость энталь-
пии полимеризации жидкого стирола в полистирол от температуры

18,4

18,0

Ц6

\ т

16,8

16,4

16,0

Р и с . VII.8. Энтальпия по-
лимеризации жидкого моно-
мера стирола в 100% -ный

твердый полистирол.
По данным Сталла [1433].

80 160
Температура, °С

240

показана на рис. VII.8. На рис. VII.9 приведена зависимость от тем-
пературы рассчитанного равновесного состава газообразного или
жидкого мономера, находящегося в равновесии с полимером. Таким

10*

Р и с . VII.9. Рассчитанный состав
равновесной газовой фазы для
реакции полимеризации стирола.

По данным Сталла [1433].

\
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\

Газообразнъ

ыимон мер

^Жидкий

-100 0 100 200 300
Температура °С

400

образом, использование термодинамических данных при проекти-
ровании производства стирола значительно сокращает предпусковой
период и обеспечивает надежность процесса.
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Синтез акрилоиитрила

Синтез акрилонитрила в промышленном масштабе был осуще-
ствлен несколько лет назад. При первоначальных лабораторных
исследованиях Штамм, Халверсон и Уолен [1404] рассчитали термо-
динамические функции молекул винилацетилена и цианистого водо-
рода и опубликовали данные по равновесию двух реакций, про-
текающих при синтезе акрилонитрила. В табл. VII.11 и на рис. VII.10

Таблица VII.11

Изменения энергии Гиббса и рассчитанные
константы равновесия реакций

HCN(g-)+HC = I
2НС = CH() H

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

AGr°,

(VII.6)

-31,99
-31,93
-28,80
-25,59
-22,34
-19,07
-15,78
-12,52
-9,26

ккал

(VII.7)

-26,90
-26,90
-23,90
-20,80
-17,80
-14,70
-11,60
-8,50
-5,40

\g Kp (атм)

(VII.6)

23,445
23,262
15,735
11,184
8,135
5,952
4,316
3,040
2,024

(VII.7)

19,72
19,59
13,06
9,09
6,48
4,59
3,17
2,06
1,18

a ) Данные Штамма, Халверсона и Уолена [1404].

приведены величины энергии Гиббса и вычисленные константы равно-
весия двух реакций

HCN(g) + HC=CH(g) = H2C = CHCN(g) (VII.6)

2HC=CH(g)=H2C = CH—C=

полученные этими авторами. При лабораторных исследованиях
весьма полезно знать с достаточной точностью равновесные кон-
центрации реагирующих веществ и ожидаемых продуктов реакции.
Если термодинамический анализ показывает, что в состоянии равно-
весия исследуемые реакции дают достаточно высокий выход (как
это имело место в случае реакций VII.6 и VII.7), то это дает основа-
ние для дальнейшего лабораторного изучения реакций. Равновесный
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теоретический выход продуктов рассматриваемой реакции удается
достичь при оптимальных лабораторных условиях. Если на прак-
тике теоретическое равновесие не достигается, то это указывает

30-
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500 700 300
Температура,°К

Р и с . VII.10. Температурная зависимость изменения энергии Гиббса и лога-
рифма константы равновесия для реакций

HCN(g) + С2Н2(£) = Н2С = CHCN(g) (VII.6)
и

2C2H2(g) = Н2С = СН — С = CH(g). (VII.7)
По данным Штамма. Халверсона и Уолена [1404].

на неблагоприятные кинетические условия протекания изучаемой
реакции. В этом случае для ускорения реакции необходимо подобрать
соответствующий катализатор.

Синтез хлористого винила

Термодинамический анализ состава газовой фазы при синтезе
хлористого винила из ацетилена и хлористого водорода при атмосфер-
ном и повышенном давлениях был проведен Скупинским [1369]*.
Им же была рассмотрена экономическая целесообразность этого
процесса при обычных и повышенных давлениях с использованием
концентрированного и разбавленного ацетилена. Синтез хлористого
винила осуществляется по реакции

C2H2(g) + HCl(g) Jj= CH2=CHCI(g), (VII.8)

* См. также расчет равновесий некоторых реакций с участием хлорзаме-
щенных этилена, выполненный В. М. Татевским и А. В. Фростом [Вестник МГУ
№ 3, 65-81 (19*7)].—Ярил», перев.

которая сопровождается побочным процессом

CH2 = CHCl(g) + HCl(g) = CH3-CHCl2(g), (VII.9)

характеризующимся образованием 1,1-дихлорэтана. Промышлен-
ный синтез хлористого винила проводится при температуре 120—
180° С и нормальном давлении в многотрубчатых реакторах, запол-
ненных катализатором (хлорид меди), нанесенным на активирован-
ный уголь.

Таблица VI 1.12
Рассчитанные константы равновесия

для реакций (VII.8) и (VII.9)

Константа
равно-
весия

* 9

6
1

300

,58-
,06-

" К

101 0

106

2
7

400

,94
,13

° к

• 10е

• 101

6
8

500

,55-
,77-

103

10"1

Константы равновесия, вычисленные авторами этой книги и при-
веденные в табл. VI 1.12, хорошо согласуются с величинами, полу-
ченными Скупинским. Состав равновесной газовой фазы, образую-
щейся при синтезе хлористого винила из концентрированного и раз-
бавленного ацетилена при разных давлениях, приведен в табл. VII.13
и VII.14.

Таблица VII.13
Состав равновесной газовой фазы, рассчитанный

для реакции синтеза хлористого винила
из концентрированного ацетилена (карбида)а)

Давле-
ние,
атм

1

5

10

Темпе-
ратура,

"С

100
200
100
200
100
200

с 2 н 2

0,02
0,49
0,02
0,26
0,02
0,22

Равновесный

С Н 3 С Н С 1 2

0,02
0,05
0,02
0,10
0,02
0,12

состав,

НС1

0,01
0,43
0,00
0,16
0,00
0,10

мол.%

СН 2СНС1

99,95
99,03
99,96
99,48
99,96
99,56

Данные Скупииского [1369].
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Таблица VII.14
Состав равновесной газовой фазы, рассчитанный для реакции синтеза

хлористого винила из разбавленного (7,7 об.%) ацетилена а )

Давление,
агам,

5

10

Темпера-
т>ра,

°С

100
200
100
200

Равновесный состав, мол.%

инертный
газ

92,31
92,26
92,31
92,27

С 2 Н 2

0,00
0,06
0,00
0,04

СН 3СНС1 2

о
 о

 о
 о

НС1

0,00
0,06
0,00
0,04

СН2СНС1

7,69
7,63
7,69
7,64

Степень пре-
вращения

С 2 Н 2 в
СН2СНС1, %

100
99,22

100
99,35

Данные Скушшского [1369].

Приведенные в таблицах данные позволяют сделать следующие
выводы:

1) суммарная степень превращения ацетилена в хлористый винил
несколько уменьшается с ростом температуры и очень мало зависит
от повышения давления;

2) количество образующегося 1,1-дихлорэтана слабо возрастает
с увеличением давления. Поэтому с термодинамической точки зрения
синтез хлористого винила выгоднее проводить при низких давле-
ниях и невысоких температурах. Хотя термодинамический анализ
не позволяет сделать вывод о благоприятном влиянии давления
на синтез хлористого винила, тем не менее, как показывает опыт,
выход хлористого винила при добавлении требуемого количества
катализатора почти пропорционально возрастает с увеличением
давления при использовании как концентрированного, так и раз-
бавленного ацетилена. Поэтому наиболее экономичные условия
проведения процесса будут определяться стоимостью катализатора
и производственными затратами на создание и эксплуатацию ком-
прессорных установок.

Термодинамика синтеза метанола

Производство метанола из окиси углерода и водорода по реакции

2(g)=CH 3OH(g)

осуществляется на многих заводах, однако опубликовано весьма
мало данных о наилучших условиях этого синтеза *. В связи с этим

* Подробный обзор имеющихся литературных данных по термодинамичес-
ким параметрам синтеза метанола из СО и Н 2 (g) можно найти в книге: А. А. Вве-
денский, Термодинамические расчеты нефтехимических процессов, Гостоитех-
издат, Л., 1960.— Прим. перев.
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Томас и Портальский [1486] применили для нахождения оптималь-
ных условий синтеза метанола термодинамический метод и опре-
делили влияние давления и температуры на энтальпию и химиче-
ское равновесие реакции (VI 1.10). Из уравнения состояния, запи-
санного в виде

\дР )т~

видно, что в случае идеального газа энтальпия реакции не зависит
от давления. Следует, однако, отметить, что при повышенных давле-
ниях смесь газов не будет вести себя как идеальная, поэтому давле-
ние будет влиять на энтальпию рассматриваемой реакции. Приме-
нение уравнения Бертло ко всем участникам реакции (VI 1.10), после-
дующее суммирование и интегрирование окончательного выражения
приводит к следующей зависимости изменения энтальпии реакции
от давления при повышенных давлениях:

р Р

j AVdP-T j (
p° P"

Подстановка этой зависимости в уравнение Вант-Гоффа дает сле-
дующее выражение:

d In Ka
dT

Ш
RT2

где Ка — константа равновесия, выраженная через активности.
Активность каждого участника реакции (VII.10) может быть заме-
нена летучестью /, которую в свою очередь можно представить как
произведение парциального давления р и коэффициента летучести у,
так как / = ру. Поскольку данные по летучести индивидуальных
газов в газовых смесях не всегда имеются в литературе, летучесть-
компонента в смеси можно приближенно выразить с помощью соот-
ношения / a. Nf, где / — летучесть компонента в смеси, а /' —
летучесть чистого компонента при общем давлении Р, /' = Ру', a N —
мольная доля компонента в газовой смеси. В таком случае

'снзон \ '- feffH 2 ) р-г, (VII.11)г= (- N.

где 2 — это изменение числа молей участвующих в реакции веществ,
а

Определив значения у' в выражении (VII.11) из диаграмм активности
и летучести, построенных Ньютоном и Доджем [1063], нетрудно рас-
считать величины константы равновесия Кр' при высоких темпера-



202 Часть 1. Основы термодинамики

Таблица VII.15
Вычисленные значения степени равновесного

превращения для реакции \
O ( ) +

р,

атм

100
200
300
400
500
600
700
800
9С0

1000

Мольная доля СНзОН в равновесной

< = 200° С

(•101)

1,2
1,8
2,4
2,9
3,4
3,8
4,2
4,5
—
—

реакционной смеси

t = 300° С
(•103)

1,4
2,0
2,9
3,8
4,8
5,9
6,9
7,7
8,8
9,8

< = 400° С
(•105)

5,5
6,9
8,3

10,8
12,8
15,1
17,2
19,3
21,8
24,2

t = 500° С
(•106)

4,8
5,6
6,8
7,9
8,9

10,2
11,4
12,5
13,6
15,6

Данные Томаса и Портальского [1486].

турах и давлениях. Найденные таким образом степени превращения
для реакции (VII.10) приведены в табл. VII.15 и на рис. VII. 11.

I ,600 атм
У У 800 атм
/ ,1000 атм

100 атм.
Z00 атм.'

300 атм-

Температура, "С

Р и с . VII.11. Рассчитанное
равновесное превращение оки-
си углерода и водорода в ме-

танол.
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Производство формальдегида из метанола

Джонс и Фаули [699] рассмотрели термодинамические аспекты
производства формальдегида из метанола и в первую очередь про-
анализировали имеющиеся в литературе константы равновесия

Таблица VI 1.16
Константы равновесия реакций пиролиза и окисления метанола а )

Газофазная химическая реакция

(1)СН3ОН = НСНО + Н 2

(2)НСНО = СО + Н 2

(3) СН3ОН + 1 / 2 О 2 = НСНО + Н2О
(4) НСНО + 1/2О2 = СО + Н2О
(5)CO + i/2O2 = CO2

lg-K

600° К

-1,22
5,16

17,41
23,79
20,06

700° К

-0,14
5,34

15,44
20,92
16,54

800° К

0,69
5,48

13,98
18,77
13,90

900° К

1,33
5,62

12,83
17,12
11,84

1000° К

1,86
5,70

11,92
15,76
10,20

Данные Джонса и Фаули [699].

Данные Томаса и Портальского
[1486].

реакций пиролиза и окисления метанола (табл. VII.16). На основа-
нии проведенного анализа авторы [699] показали, что первой стадией
пиролиза метанола является реакция

СН3ОН = НСНО + Н2.

Состав равновесной газовой фазы этой реакции, представленный
на рис. VII.12, можно рассчитать из данных, приведенных
в табл. VII.16. Опыт показывает, что выход формальдегида в про-
цессе дегидрирования метанола увеличивается с повышением тем-
пературы и оказывается практически полным при температуре около
1000° К или несколько выше. Однако Ньютон и Додж [1062] пока-
зали, что в интервале 390—470° К формальдегид каталитически
гидрируется до метанола, т. е. рассматриваемая реакция обратима.

Вторая стадия пиролитического разложения метанола — реакция
НСНО = СО + Н2. Однако, согласно данным, приведенным
в табл. VII.16, константы равновесия этой реакции лежат в пределах
от 105 до 10е, что указывает на практическую необратимость рас-
сматриваемой реакции. Таким образом, формальдегид по мере обра-
зования по реакции (1) (табл. VII. 16) сразу же начинает вступать
в реакцию (2), в результате чего процесс дегидрирования метанола
практически невыгоден для производства формальдегида.

Формальдегид обычно получают низкотемпературным каталити-
ческим окислением метанола по реакции (3) (табл. VII.16) в таком
интервале температур, при котором скорости реакций (4) и (5) пре-
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небрежимо малы. Поскольку пары чистого формальдегида начинают
разлагаться при температуре около 573° К, эта температура является
верхним пределом процесса окисления метанола. Известно, что
воздух — весьма выгодный промышленный окислитель метанола,
поэтому рассматриваемую реакцию запишем в виде

СН3ОН + V2(O2+4N2) = НСНО + Н2О + 2N2.
(Воздух)

Взятая в таких пропорциях реакционная смесь взрывоопасна, однако
при ее разбавлении дополнительным количеством воздуха темпе-
ратура протекания реакции будет ниже температуры распада, а кон-
центрация реагирующей смеси окажется вне области концентраций,

700 800 300

Температура, "К
1000

Р и с . VII.12. Рассчитанный состав равновесной газовой фазы реакции
CH3OH(g) = HCHOQ?) + H2(g).

Данные Джонса и Фаули [699].

при которых происходит ее самопроизвольное воспламенение. Учи-
тывая сказанное, приведенное уравнение реакции с учетом раз-
бавления реагирующей смеси можно представить в виде

2(*-l)O 2-2*N 2, (VII.12)

где х — количество воздуха, в два раза превышающее необходимое
для протекания реакции. Данные по энтальпиям реакций и энталь-
пиям газов, которые следует учитывать при термодинамическом
анализе синтеза формальдегида, приведены в табл. VII.17 и VII.18.
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Таблица VII.17

Энтальпии при постоянном давлении для реакций,
протекающих при синтезе формальдегидаа)

Газофазная реакция

(1) СН3ОН = НСНО + Н 2

<2)НСНО=СО + Н 2

(3) СН3ОН + i/2O2 = НСНО + Н2О
<4) НСНО + 112Ог = СО -f Н2О
<5)СО-Р/ 2О 2 = СО2

Энтальпия реакции, ккал/моль

5 0 0 ° К

21,5
2,2

-36,8
-56,1
-67,80

600°К

21,8
2,6

-36,7
-55,9
-67,79

7 0 0 ° К

22,0
2,8

-36,7
-55,9
-67,76

8 0 0 ° К

22,1
3,0

-36,8
-55,9
-67,70

900°К

22,2

ЗД
-36,9
-56,0
-67,64

1000° К

22,3
3,1

-36,9
-56,1
-67,55

Данные Джонса и Фаули [699].

Таблица VI 1.18

Энтальпии газов

Газ

Кислород
Водород
Азот
Пар
Окись углерода
Двуокисьуглерода
Метанол
Формальдегид

, участвующих
при синтезе

300° К

0,013
0,013
0,013
0,016
0,014
0,017
0,021
0.017

400° К

0,722
0,708
0,710
0,828
0,712
0,958
1,181
0,906

в реакциях, протекающих
формальдегида а )

Энтальпия,

500° К

1,

1,
1,

1,
1,
1,

2,
1,

454
407
413
659
418
986
541
896

600° К

2,209
2,106
2,126
2,516
2,138
3,086
4,081
2,993

ккал/моль

7 0 0 ° К

2
2
2
3
2
4

5
4

988
808
853
405
874
244
771

,194

800° К

3,786
3,514
3,597
4,324
3,628
5,453
7,631
5,483

900° К

4,
4,
4,
5,
4,
6,
9,
6,

600
225
356
269
399
702
621
865

1000° К

5,427
4,943
5,131
6,242
5,185
7,985

11,711
8,314

Данные Джонса и Фаули [699].

Используя эти данные, изменение энтальпии участников реакции
(VII.12) в интервале температур от 298 до 573° К можно записать так:

3,665 + V2«(l,995+4x 1,933) = 3,665+4,8631.

Приняв энтальпию реакции при 573° К равной 36,7 ккал/молъ
и приравняв ее к приведенному выражению, получим х — 6,8. Если
сделанные предположения справедливы, то полученные для реакции
(VI 1.12) данные показывают, что состав идеальной реагирующей
смеси будет [СН3ОН + 3,4(О2 + 4N2)], т. е. в воздухе должно содер-
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жаться около 5,6% метанола. Если проводить синтез формальдегида
при 673° К, то х = 4,6; в таком случае реагирующая смесь содер-
жит 8,0% метанола. В патентах, выданных Крейве [294] на метод
прямого окисления метанола, приведены рабочие температуры от 250
до 450° С при содержании метанола в воздухе 5—10 % •

Как видно из табл. VII.17, реакции дегидрирования эндотермич-
ны, а реакции окисления экзотермичны. Если соответствующим
образом скомбинировать эти два типа реакций, то можно добиться
равенства их энтальпии при некоторой температуре процесса. Осу-
ществляемый по такому принципу технологический процесс обычно
проводят при некоторой оптимальной температуре и контролируют
его путем подачи реагирующих веществ, взятых в соответствующем
соотношении. Из табл. VII.16 видно, что константа равновесия
реакции окисления (3) в области рассматриваемых температур имеет
значение порядка 1011—1017. Это указывает на полноту протекания
реакции окисления в сложном процессе производства формальдегида
и на ее необратимость в области рассмотренных температур. Однако
ввиду того, что константа равновесия реакции дегидрирования (1),
приведенная в табл. VII.16, имеет значения от 10"1 до 102, при всех
температурах процесса в состоянии термодинамического равновесия
в газовой фазе вместе с избытком метанола будут находиться продук-
ты этой реакции: метанол, формальдегид, водяной пар, водород и азот.
Если отношение количества формальдегида к избытку метанола
в продуктах выразить через (1 + х)1у, то суммарный процесс синтеза
можно представить в виде реакции

СН3ОН + V2(O2 + 4N2) + (х + 2/)СН3ОН =

которую в общем виде можно записать следующим образом:

В табл. VII.16 приведены значения константы равновесия как
функции от температуры для реакции дегидрирования (1). Записав
константу равновесия реакции (1)

Л =
V C H 3 O H

tOt)

получим связь между величинами х и у. Приравнивая энтальпии
участников рассматриваемой реакции (табл. VII.18) к изменению
энтальпии этой же реакции при температурах, указанных
в табл. VII.17, нетрудно получить другое соотношение, связываю-
щее х и у. Таким образом, х и у можно рассчитать при любой тем-
пературе и определить выход формальдегида при различных тем-
пературах и составах газовой смеси.

Управление режимом сложного процесса требует более высоких
концентраций метанола, т. е. такого условия, которое может быть

достигнуто путем перегрева реагирующих газов до темпера-
туры 383° К. Полагая, что реакция протекает при температуре 1000° К
и давлении 1 атм, получим

Энтальпия реагирующих веществ в интервале от 383 до 1000° К
будет равна сумме энтальпий реакций окисления и дегидриро-
вания при 1000° К. Используя данные по энтальпиям, приве-
денные в табл. VII.18, находим

36,9—22,3х=(1 + х+у) 10,73-1-1/2 (4,825) + 2 (4,539),
откуда

у = 1,369 — 3,078г. (VII.14)

Совместное решение уравнений (VII.13) и (VII.14) дает # = 0,443
и у = 0,004. Следовательно, суммарную реакцию, протекающую
при 1000° К, можно записать в виде

1,447СН3ОН + i/2(O2+4N2) = 1,443НСНО + 0,004СН3ОН + 0,443Н2 + Н2О+2N2.

Результаты аналогичных расчетов для других температур приведе-
ны в табл. VII.19. Анализируя эти данные, можно отметить несколько

Таблица VII.19

Влияние температуры на состав при газофазном синтезе
формальдегида по реакции (VII.12)а)

Т, °К

600
700
800
900

1000

600
700
800
900

1000

а

-

X

0,83
0,92
0,77
0,61
0,44

0,78
0,83
0,65
0,46
0,22

V

2,92
0,35
0,051
0,004
0,004

2,73
0,285
0,020
0,008
0,003

Реагенты

моли

Ко
М
о

4,75
2,27
1,82
1,61
1,45

4,51
2,11
1,67
1,46
1,22

' Данные Джонса и
' 1 моль воздуха =

£-
и
ио

2,50
2,50
2,50
2,50
2,50

2,50
2,50
2,50
2,50
2,50

Фаули

о

К

1,00
1,00
1,00
1,00
1,00

[699]

%

и
омо

65,5
47,6
42,2
39,2
36,7

56,3
37,6
32,3
29,5
25,9

3,2 ( О 2 + 4N2)

Продукты

моли

О
in

1,83

1,92

1,77

1,61

1,44

1,78

1,83

1,65

1,46

1,22

И

мо

2,92

0,35
0,051
0,004
0,004

2,73
0,285
0,020
0,008
0,003

и
0,83
0,92
0,77
0,61
0,44

0,78
0,83
0,65
0,46
0,22

Q
с-

Я

1,00
1,00
1,00
1,00
1,00

2,00
2,00
2,00
2,00
2,00

2,00
2,00
2,00
2,00
2,00

2,00
2,00
2,00
2,00
2,00

%

о

о

21,3
31,0
31,7
30,8
29,5

19,2
26,3
26,1
24,6
22,4
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интересных особенностей. Так, при высоких температурах тре-
буется меньшее количество участвующего в реакции метанола.
Согласно Уайту [1604], верхний предел воспламенения метанола
в воздухе составляет около 36,5%, что указывает на взрывоопас-
ность реакционной смеси выше 1000° К. Таким обрАзом, условия
проведения реакции выше этой температуры неблагоприятны.
Из последней графы табл. VII.19 видно, что наибольшее количество
формальдегида образуется при температурах около 750° К из смеси,
содержащей 45% метанола и 55% воздуха, в то же время максималь-
ная степень превращения метанола в формальдегид может быть
достигнута при температуре около 1000° К в смеси 37 % метанола
и 63% воздуха. Отсюда следует, что оптимальные условия проведе-
ния этого процесса лежат в области между указанными двумя пре-
делами.

Подача пара — удобный способ подогрева реакционной смеси,
хотя в этом процессе пар является продуктом реакции. Добавление
пара к реакционной смеси приводит к новым уравнениям баланса
типа (VII.13) и (VII.14), цифровое решение которых дано в нижней
части табл. VII.19. Использование пара снижает температуру сум-
марной реакции, т. е. вызывает эффект, который наблюдался бы
при разбавлении. Следует отметить, что, хотя с помощью пара удается
регулировать температуру процесса, это не повышает выхода желае-
мого продукта.

Производство уксусной кислоты

При осуществлении синтеза жидких топлив из водяного газа
Фишер [427] среди продуктов каталитических реакций обнаружил
уксусную кислоту и метанол. Харди [570], исследовав несколько
позднее каталитическое взаимодействие окиси углерода и метанола,
пришел к выводу, что образование уксусной кислоты по реакции

) = CH3COOH(g)

при комнатной температуре является экзотермическим процессом.
Харди провел термодинамический анализ этой реакции и показал,
что при давлении 1 атм до температуры около 643° К в состоянии
равновесия образуется значительное количество уксусной кислоты;
при увеличении давления от 1 до 50 атм при 600° К выход уксусной
кислоты уменьшается с 25 до 4%. Харди изучил влияние темпера-
туры (до 643° К), давления (до 200 атм), скорости газового потока
над катализатором и количества катализатора на выход уксусной
кислоты. Полученные им зависимости выхода уксусной кислоты
от температуры и давления приведены на рис. VII.13 и VII.14.
Помимо уксусной кислоты, в продуктах реакции был найден ряд
других органических соединений, что указывает на протекание
побочных реакций.
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Примерно в то же время Синг и Крейзе [1352] изучили парофаз-
ный каталитический синтез уксусной кислоты из метанола и окиси
углерода под давлением. Эти авторы указали на отсутствие достаточно

Р и с . VII.13. Влияние
температуры катализато-
ра на выход уксусной

кислоты.
По данным Харди [570]

ф несвязанная уксусная
кислота, А связанная ук-
сусная кислота, • общее
количество уксусной кис-

лоты.
ISZ60

Содержание уксусной кислоты в жид-
ком продиктв,%

точных термодинамических данных для уксусной кислоты и ее
смесей. Используя в расчете приближенные данные, Синг и Крейзе

0 10 20 30 40 50
Содержание уксусной кислоты в жид*

Р и с. VII.14. Влияние
давления на выход ук-

сусной кислоты.
По данным Харди [570].

а — несвязанная уксусная
кислота, Ь — общее количе-
ство уксусной кислоты
• 100 атм, • 150 от.»,

А 200 атм,

11352] пришли к выводу, что реакция (VII.15) экзотермична и про-
текает с выделением тепла (от 20 до 30 ккал). На основании полу-

14-831
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ченных результатов Синг и Крейзе отмечают, что в интервале тем-
ператур от 300 до 500° С даже при давлениях ниже 300 атм в равно-
весной газовой фазе образуется значительное количество уксусной
кислоты. Синг и Крейзе изучили влияние температуры (до 500° С),
давления (до 280 атм), объемной скорости над катализатором,
относительных количеств реагирующих веществ и рециркуляции
побочных продуктов на выход уксусной кислоты. Авторы показали,
что определенные экспериментально побочные продукты могут
образоваться в результате следующих реакций:

2СН3ОН=СН3ОСН3+Н2О,
СН3ОН + СО = НСООСНз,
СН3ОН + СО = СО2 + СН4

или
СН3СООН = СОг + СН4.

Условия процесса получения уксусной кислоты можно подобрать
таким образом, что нерастворимые в воде масла не будут получаться,
а образующиеся побочные продукты будут полностью превращаться
в уксусную кислоту.

Кутепов, Химмель и Хоеншутц [818] опубликовали некоторые
параметры технологического процесса получения уксусной кислоты
непрерывным методом в жидкой фазе при давлении около 100 атм
и 300° С в присутствии карбонилиодида кобальта в качестве ката-
лизатора; метод применен на заводе производительностью 1000 т
в месяц. При таком способе получения на каждые 100 кг СН3СООН
(чистота более 99,8%) образуется около 4 кг побочных продуктов;
половину из них составляет пропионовая кислота, остальное —
этилацетат, бутилацетат и 2-этилбутаналь. Энтальпия реакции
промышленного синтеза уксусной кислоты на этом заводе равна
—29,03 ккал/молъ (считая на уксусную кислоту). Заводы по синтезу
уксусной кислоты и ее очистке полностью автоматизированы.

Реакция Гаттермана — Коха

Дилке и Элей [328] исследовали термодинамические параметры
реакции Гаттермана — Коха. Эта реакция относится к такому
классу превращений, в результате которых группа —СНО с по-
мощью катализаторов типа (НС1 + А1С13) вводится в молекулы
ароматических соединений. Некоторые исследователи предполагали,
что хлористый формил, хотя его и не удалось выделить, предста-
вляет собой промежуточное соединение. Используя данные по изме-
нениям энергии Гиббса для уксусной кислоты, хлористого ацетила
и муравьиной кислоты, нетрудно вычислить значение AG/°98 C1CHO {g)y

равное —43,17 ккал/молъ. Отсюда для реакции

HCl(g) + СО(?) = ClCHO(g)
-22,78 -32,82 -43,17

получим
8 = 12,43 ккал/молъ.

Как видно из приведенных данных, положительное значение AG/298
этой реакции свидетельствует о том, что хлористый формил нельзя
получить таким способом.

Записав вторую стадию реакции

AG/2°

находим

43,17 30,99

8 = — 1 1 , 6 7 ккал/молъ.

HCl(g),
—1,07 —22,78

Отрицательное значение AGr^ss этой стадии свидетельствует о том,
что хлористый формил способен реагировать с бензолом с образова-
нием бензальдегида и хлористого водорода.

В связи с трудностью получения хлористого формила (хотя он
известен и может быть выделен) Дилке и Элей [328] провели термо-
динамический анализ реакции образования каталитического ком-
плекса. Использованные в расчете термодинамические свойства
веществ, участвующих в реакции

приведены в табл. VII.20. Из этих данных нетрудно рассчитать
изменения энтальпии, энтропии и теплоемкости вышеприведенной

Таблица VII.20*
Термодинамические свойства бензола, окиси углерода и бензальдегидаа)

Соединение

Бензол (1)
Окись углеро-

да (g)
Бензальде-

гид (1)

Д Н с 2 9 8

 б )

-781,0
— 67,6

—841,3

Литера-
тура

[1194]
[1244]

[744]

АН/298 б )

11,737
-26,452

-22,015

go В)
°298 '

41,5
47,3

57,4 г)

Литера-
тура

[1477]
[1244]

[1105]

Ср°298

31,9
7,0

45,4

Лите-
ратура

[1577]
[1577]

[1577]

а ) Данные Дилке и Элея [328].
б) В ккал/моль.
в ) В кал/(моль-"К).
г ) Рассчитано из данных, приведенных в работе [1105].

реакции: АНг°2д8 = —7,3 ккал/молъ, ASrl9S = —31,4 кал/(молъ -°К)
и ДСр298 = 6,5 кал/(молъ ' С К). В табл. VII.21 приведены рассчитан-

14*
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ные из этих данных по формуле

—RT In К = \G°T = Т
8 + ДСр (Т— 298) —ТACpin — -

величины изменения энергии Гиббса и константы равновесия рас-
сматриваемой реакции при разных температурах. Из данных
табл. VII.21 следует, что выход бензальдегида при комнатной тем-

Таблица VII.21
Термодинамические параметры реакции

C6He(J) + CO(gr) = C6H5CHO(J) а )

Т, °К

298
323
373

2,06
2,83
4,35

«(•103)

31,6
12,6
2,9

а) Данные Дилке и Элея [328], рассчитано
из данных табл. VII.20.

пературе составляет около 2% (в расчете на бензол) и уменьшается
с увеличением температуры. Поскольку рассчитанные значения К
очень чувствительны к небольшим изменениям АНг, погрешность
в определении энтальпии образования бензальдегида в значительной
степени затрудняет детальное сравнение этих величин.

Пытаясь выяснить роль промежуточного комплекса, Дилке
и Элей [328] определили изменение энергии Гиббса процесса
образования смеси бензальдегида с некоторыми галогенидами,
катализирующими эту реакцию. Для этой цели авторы провели две
серии измерений: а) калориметрическое определение энтальпии
смешения твердой катализирующей соли галогеноводородной кис-
лоты с жидким бензальдегидом, т. е. энтальпии образования ком-
плекса, например, по реакции (VII.16), и б) измерение концентрации
частиц, находящихся в равновесии и определяющих константу рав-
новесия К каждой реакции, для которой, как указывалось выше,
определяли энтальпии смешения, например

СвН5СНО (0 +1/ 2 Al2Cl6(s) = С6Н6СНО • А1СВД. (VII. 16)

Эти данные, приведенные в табл. VII.22, показывают, что изменения
энтальпии, энергии Гиббса (или констант равновесия) и энтропии
рассмотренных реакций позволяют расположить катализаторы
в такой же последовательности, которая соответствует их катали-
тической активности в однотипных реакциях. Единственное исклю-
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Таблица VI 1.22

Термодинамический порядок активности катализатора
в реакции (VII.16) при 298° К а)

Комплекс

(C eH5.CHO)2.SnCl4

С6Н5-СНО.А1С13

C6H5-CHO-FeCl3

CeH5-CHO-SbCl3

ккаi /моть

-28,0
-24,7
-12,8

- 3 , 9

к

3,6-105
60
30

9

AG",
ккал/моль

-7,6
-2,4
-2,0
-1,3

AS»,
кал/(моль °К

- 6 8
- 7 5
- 3 6

- 9

а ) Данные Дилке и Элея [328].

чение — это изменение энтропии хлористого алюминия. В этом
случае аномальную величину А5° реакции (VI 1.16) нетрудно объяс-
нить, если учесть возможность участия хлористого алюминия в рав-
новесии реакции диссоциации: А12С16 — 2А1С13. Из полученных
данных видно, что образование промежуточного комплекса приводит
к таким изменениям энергии Гиббса, которые благоприятствуют
протеканию реакции Гаттермана — Коха.

Таким образом, данные, приведенные в этом разделе, показывают
необходимость дальнейшего термохимического исследования роли
катализатора в подобных процессах.

Использование термодинамики
при подборе катализаторов

Отсутствие достаточно полной общей теории гетерогенного ката-
лиза не позволяет в настоящее время осуществить подбор катализа-
тора на основании только теоретических представлений. Тем не менее
термодинамические характеристики каталитически активных
веществ и катализируемых реакций могут оказаться полезными при
выборе соответствующих катализаторов. Поскольку химические
силы действуют между реагирующими веществами и катализато-
ром, последний должен обладать определенным химическим срод-
ством по крайней мере к одному из участников реакции. Поэтому
при подборе катализатора можно сразу исключить из рассмотрения
вещества, химически инертные к данной системе. Взаимодействие
катализатора с реагирующими веществами должно характеризо-
ваться менее отрицательными значениями изменения энергии Гиббса
по сравнению с изменением энергии Гиббса катализируемой реак-
ции. При подборе катализаторов этот критерий позволяет исключить
из рассмотрения те вещества, которые образуют устойчивые соеди-



214 Часть 1. Основы термодинамики

нения с реагирующими веществами. В связи с вышесказанным
кажутся весьма необходимыми поиски такой взаимосвязи между
термодинамическими и каталитическими свойствами соединений,
которая показывала бы целесообразность использования данного
вещества как катализатора в рассматриваемой реакции. Попытки
использовать термодинамические данные при подборе катализаторов
были сделаны в работах Шваба [1293], Франкенбурга [438], Бика
[97], Курина и Захарова [815], Кульковой и Темкина [813], а также
в обзорной работе Голодеца и Ройтера [506] *. |

Пример, иллюстрирующий применение величин изменения энер-
гии Гиббса реакции для выбора катализатора, приведен на рис. VII.15.

Р и с . VII.15. Зависимость изме-
нения энергии Гиббса от темпе-
ратуры для процесса образования
промежуточных соединений с ка-

тализаторами.
а — температурная зависимость 1 /2 AGr°
для всей реакции, б и в — температур-
ные зависимости AGr" образования
гипотетических промежуточных соеди-
нений с катализаторами В и С соответ-
ственно. Данные Голодетца и Ройтера

[506].

Температура

Прямая а соответствует температурной зависимости l/2AGr° неко-
торой суммарной реакции, прямые б и в отвечают температурной
зависимости AGr° предполагаемых промежуточных стадий этой
реакции, протекающих с участием катализаторов В и С соответ-
ственно. Диаграмма, приведенная на рис. VII.15, соответствует
большей активности катализатора В в интервале температур ниже 7"i
и выше Т2; катализатор С более активен в интервале темпера-
тур Т± — Т2. Если структура промежуточных продуктов реакции
приводит к изменению энтропии, примерно равному нулю, то, соглас-

* Значительный вклад в теорию и практику рационального подбора ката-
лизаторов был сделан А. А. Баландиным и его учениками на основе пршщшгов
структурного и энергетического соответствия. Эти принципы, положенные
в основу мультиплетной теории катализа, позволили систематизировать боль-
шой экспериментальный материал, накопленный в гетерогенном органическом
катализе, и предсказать каталитическую активность большого числа соедине-
ний и элементов. См., например, А. А. Баландин, Мультиплетная теория ката-
лиза, ч. I (1963), часть II (1964), Изд-во МГУ, М.; А. А. Баландин, Современное
состояние мультиплетной теории гетерогенного катализа, изд-во «Наука»,
М. (1968).— Прим. перев.
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но соотношению

изменение энтальпии такой реакции также можно рассматривать
как весьма надежный показатель каталитической активности.

Макисима, Ионеда и Сайто [915] на ряде примеров подтвердили
принцип энергетического соответствия в катализе, показав, что
наиболее подходящими катализаторами оказываются такие веще-
ства, для которых изменение энтальпии в процессе образования
промежуточного комплекса с участниками катализируемой реакции
примерно в два раза меньше изменения энтальпии самой реакции *.
В качестве примера рассмотрим реакцию окисления

и предположим, что действие катализатора К описывается двумя
стадиями:

= СО2+К. (VII.18)

В этом случае самым активным катализатором будет тот, который
обеспечивает наиболее равное распределение изменения энергии
Гиббса между двумя промежуточными реакциями (VII.17) и (VII.18).
Этим требованиям удовлетворяют, например, соединения СиО
и Си2О, которые в действительности являются эффективными ката-
лизаторами рассматриваемой реакции окисления.

Фаренфорт, Рейен и Захтлер [403] изучили каталитический рас-
пад муравьиной кислоты над различными металлами и обнаружили
линейную зависимость энтальпии образования формиата металла,
отнесенной к грамм-эквиваленту этого соединения, взятого в боль-
шом объеме, от температуры Тг, при которой скорость катализи-
руемого распада достигает определенного значения г. Из этих данных,
приведенных на рис. VII.16, видно, что для формиата металла опти-
мальное значение энтальпии образования на грамм-эквивалент
примерно равно 80 ккал. При этом значении каталитическая актив-
ность металла максимальна, о чем можно судить по низким темпе-
ратурам, которые необходимы для достижения данной скорости.

Согласно мультиплетной теории катализа, на поверхности ката-
лизатора образуется промежуточное соединение. Для реакции,

* Принцип энергетического соответствия, сформулированный А. А. Балан-
диным, при подборе активного катализатора для эндотермической реакции
требует, чтобы адсорбционный потенциал катализатора (сумма энергий связи
атомов в молекуле, соприкасающейся с активными центрами катализатора) был
бы по возможности ближе к половине суммы энергий реагирующих связей —
среднему из энергий разрываемых и вновь возникающих связей. См.: А. А. Ба-
ландин, Современное состояние мультиплетной теории гетерогенного катализа,
изд-во «Наука», М., 1968.— Прим. перев.
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протекающей по дублетному механизму, имеем
А В (I) А — В (II) А —В
I I + к :£ '• к : £

D
I I

С D
:£ к
Д Я Ш С—-В-

к
С — D

Стадия I отвечает образованию промежуточного соединения реаги-
рующих веществ на поверхности катализатора К, а стадия II —
распаду образовавшегося промежуточного соединения на продукты
реакции. Баландин [66], исходя из теоретических предпосылок,
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Р и с. VII.16. Связь между
энтальпиями образования, от-
несенными к грамм-эквивален-
ту формиата металла, и катали-
тической активностью металлов
в процессе разложения му-

равьиной кислоты.
Точки верхней кривой полечены для
значения lnr = 1,0, точьи нижней
кривой — для значения lnr, рав-
ного 0.8 Данные Фаренфорта, Рей-

ена и Захтлера [403 J
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показал, что в этом случае для оптимального протекания каталши-
ческого процесса энтальпия первой стадии реакции (AHi) должна
быть равна энтальпии второй стадии реакции (АНи), а значение
энтальпии всей реакции (VII. 19) должно равняться сумме энталь-
пий первой и второй стадии:

А — С + В — D = A—B + C—D (VII.19)

Принцип энергетического соответствия можно распространить
на любой каталитический процесс, протекающий в несколько ста-
дий. Кроме того, этот принцип позволяет выбрать наиболее благо-
приятный путь взаимодействия, для которого термические эффекты
всех стадий процесса примерно равны. Следует отметить, что такое
рассмотрение каталитических реакций влечет за собой выбор соот-

ветствующих термодинамических функций, связанных с каталити-
ческой активностью и другими подходящими критериями для каж-
дой стадии реакции. Однако часто оказывается недостаточно рас-
сматривать только термодинамические аспекты этой проблемы.
Во многих случаях большое значение имеют кинетические факторы,
такие, как образование электронных связей или соответствие атом-
ной структуры катализатора геометрическим параметрам молекул
реагирующих веществ и продуктов реакции. Подобные факторы
позволяют объяснить зависимость каталитической активности ката-
лизатора от способа его получения, различную каталитическую
активность граней монокристаллов, а также роль активаторов
и модификаторов и позволяют проверить, являются ли вещества,
выбранные в качестве катализаторов на основании термодинами-
ческого анализа, эффективными катализаторами реальных процессов.



Часть 2

Термические и термохимические свойства
веществ в состоянии идеального газа
при температурах от 298 до 1000° К

Глава VIII

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ СИМВОЛЫ, КОНСТАНТЫ, МЕТОДЫ
РАСЧЕТА, ДАННЫЕ ДЛЯ ПРОСТЫХ ВЕЩЕСТВ И НЕКОТОРЫХ

НЕОРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ

Практическое применение термодинамики требует последова-
тельного использования определенной системы обозначений и одних
и тех же численных значений постоянных. Это особенно важно
в связи с тем, что расчеты термодинамических свойств соединений
основываются на соответствующих данных для химических элемен-
тов. Вот почему в начале этой главы описана система обозначений,
приведены численные значения постоянных и определены стандарт-
ные состояния для ряда элементов (все это использовано при соста-
влении таблиц, помещенных в последующих главах). Рассмотрен метод
расчета табличных данных и приведены таблицы для ряда неорга-
нических соединений, часто используемых в органической химии.

Определение термодинамических символов

Путаница в обозначениях термодинамических функций, отме-
чавшаяся еще в 1932 г. Парксом и Хаффманом [1105], сохранилась
и по сей день. Очень жаль, что в американской и европейской химиче-
ской литературе существуют расхождения в отношении функции,
известной в США как с в о б о д н а я э н е р г и я , а в Европе
как с в о б о д н а я э н т а л ь п и я и обозначаемой соответ-
ственно F и G. Питцер и Брюер [861] предложили принять символ G
и называть эту функцию э н е р г и е й Г и б б с а . Такая же
рекомендация была сделана Комиссией по символам и номенклатуре
физико-химической секции Международного союза чистой и приклад-
ной химии [1656]. Будучи твердо уверенными в том, что все после-
дующие сводки термодинамических данных будут основываться
на вышеуказанных рекомендациях, мы приняли эту терминологию.
Остальные символы не столь противоречивы; важнейшие из них
перечислены ниже (более полный перечень дан в приложении 1):

Е — энергия (внутренняя),
Н — энтальпия (Н = Е + PV),
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G — энергия Гиббса (G = Н — TS),
43р —теплоемкость при постоянном давлении.
В книге приводятся мольные величины; исключения оговорены.
Знак градуса в верхнем индексе (°) того или иного термодинами-

ческого символа означает, что указанная величина относится к стан-
дартному состоянию. В качестве стандартного состояния для газов
нами принято состояние идеального газа при давлении 1 атм, а для
конденсированных фаз — состояние чистого вещества в виде
жидкости или твердого тела при давлении 1 атм. Так, например,
AHv обозначает энтальпию процесса превращения жидкой фазы
в р е а л ь н ы й газ при давлении насыщенного пара, тогда как
AHv0 означает энтальпию процесса превращения чистой жидкости
в и д е а л ь н ы й газ при давлении 1 атм.

Курсивными строчными буквами / , t, m, v, s, с, г при символах
термодинамических свойств обозначены соответственно процессы:
образование из элементов (/), полиморфное превращение (переход)
в твердом состоянии (t), плавление (т), испарение (превращение
жидкости в пар) (v), сублимация (превращение твердой фазы в пар)
%s), сгорание (с) и протекание реакции (г).

Числами в индексах (например, 298,15 или 0) обозначена абсо-
лютная температура (°К). Во всех таблицах и в тексте индексом 298
обозначена температура, равная 298,15° К.

Н°Т — Я°9 8 — разность между энтальпией в стандартном состоя-
Тнии при температуре Т и энтальпией в стандартном состоянии при

I' температуре 298,15° К.
(G°T — Щда)/Т — приведенная функция энергии Гиббса. Опреде-

ление ее дается уравнением (V.22), согласно которому она равна
fiH^ — H°2W)/T — Soj. Значения этой функции приведены в таблицах
г наряду с собственными значениями энергии Гиббса, причем интер-
• поляция функции облегчена, поскольку ее зависимость от темпера-
1 "туры не столь сильная и по характеру приближается к линей-

ной.
•'_ 8°—«практическая» энтропия в стандартном состоянии при ука-
занной температуре без учета вклада от изотопного смешения и ядер-

' ных спинов.
А обозначает изменение данного свойства для процесса или реак-

• Ции. Это разность между значением той или иной функции для конеч-
ного состояния и соответствующим значением для исходного состоя-
ния. Например, AHf — энтальпия образования — изменение энталь-
пии при химической реакции образования данного соединения из

3»5Влементов, входящих в это соединение, причем каждое вещество
|,»*Яолжно быть в определенном термодинамическом состоянии при
и- данной температуре. В то же время AHf — стандартная энтальпия
У образования — изменение энтальпии, относящееся к той же реакции,

Яричем каждое вещество должно находиться в с т а н д а р т н о м
состоянии при данной температуре.
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Кр — константа равновесия для данного процесса или реакции,,
выраженная через парциальные давления. Для схематически записан-
ной реакции сС + сШ 5± ^М + rcN константа равновесия К дается
соотношением

v_iflw_ («N)

где а, — активность £-го вещества. Для чистой конденсированной
фазы эта активность может быть принята за единицу; для газа актив-
ность может быть приравнена летучести. В случае идеального газа
летучесть равна давлению; для реального газа при относительно
низких давлениях и при обычной или более высоких температурах
давление приблизительно равно летучести; следовательно, при этих
условиях

Иа основании уравнения (V.11) можно записать следующее соотно-
шение между логарифмом константы равновесия и энергией Гиббса:

lg Кр — десятичный логарифм константы равновесия (выражен-
ной через давления) реакции образования 1 моля веществ из эле-
ментов, причем каждое из участвующих в реакции веществ должно
находиться в стандартном состоянии при данной температуре. В этом
случае логарифм константы равновесия можно следующим образом
выразить через стандартную энергию образования Гиббса:

—

АНт и ASm — изменение энтальпии и энтропии в процессе
плавления; при этом предполагается, что каждое вещество должно
находиться в определенном термодинамическом состоянии, обычно
при давлении насыщенного пара. Поскольку в данных процессах
участвуют вещества только в конденсированной фазе, различия между
изменениями стандартных величин энтальпии и энтропии АНт°
и ASm° и соответствующими изменениями величин АНт и ASm
незначительны, за исключением процессов, протекающих при высоких
давлениях. Для чистых веществ в жидком и твердом состояниях
влияние средних давлений на термодинамические свойства почти
всегда пренебрежимо мало. Так, например, теплоемкость при низких
температурах того или иного соединения обычно определяют при дав-
лении насыщенного пара плюс зависящее от температуры давление
гелия, вводимого для ускорения достижения теплового равновесия,

VIII. Термодинамические символы, константы, методы расчета 221

при этом результаты оказываются в пределах точности эксперимен-
тальных измерений теплоемкости при постоянном давлении, равном
1 атм. Однако существенная зависимость между температурой плав-
ления и давлением вызывает необходимость принятия специального
символа ftp для часто встречающегося случая тройных точек, так
называемых «точек плавления», измеряемых при давлении насыщен-
ного пара данного соединения.

AHv и ASv — изменения энтальпии и энтропии в процессе испа-
рения жидкости и газа при определенном давлении (чаще всего
используются значения давлений насыщенного пара). Обычно раз-
ница между AHv (при нормальной точке кипения) и AHv0

небольшая, но бывает и значительной для некоторых паров, состоя-
щих из ассоциированных частиц, как это показано на примерах,
рассмотренных в предшествующей главе. Энтропия газа, конечно,
сильно зависит от давления. Даже при давлении 1 атм часто наблю-
дается значительное расхождение между данными, относящимися
к состояниям реального и идеального газа, особенно когда суще-
ствует тенденция к ассоциации или диссоциации. Следовательно,
можно ожидать различия между значениями ASv и ASv0 как в резуль-
тате того, что давление насыщенного пара не равно 1 атм, так и в
результате неидеальности газа.

AHs и ASs — изменения энтальпии и энтропии для процесса
сублимации (т. е. процесса превращения твердой фазы в газооб-
разную). Соотношение между этими величинами и стандартными
аналогично соответствующей взаимосвязи для процесса испарения.

АНс° — изменение энтальпии для реакции сгорания определен-
ного вещества в газообразном кислороде с образованием продуктов
сгорания при постоянной температуре и давлении, причем все реаген-
ты и продукты реакции должны находиться в их стандартных состоя-
ниях.

АНг — изменение энтальпии для реакции, особенности которой
должны быть указаны в тексте. Часто это изменение энтальпии назы-
вается «теплотой реакции».

Температуры, даваемые в градусах Цельсия (°С) в эксперимен-
тальных работах и соответствующие международной температурной
шкале [183, 1034, 1423], пересчитаны в градусы Кельвина (°К)
по формуле °К = 273,15 -f- °C. Отличие международной шкалы
от термодинамической описано Мюллером [1034] и Стимсоном [1423].

Константы

Данная работа не преследовала цели пересчета упоминающихся
в литературе термодинамических функций на основании современ-
ных значений констант. К счастью, изменения важнейших констант
в этом отношении были незначительными. В тех случаях, когда тер-

j модинамические функции рассчитывались непосредственно, исполь-
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зовались константы, отобранные Коэном, Кроу и Дюмондом [240].
Как неоднократно указывалось в тексте, точка плавления льда
была принята равной 273,15° К. Это изменение может затронуть толь-
ко наиболее тщательно выполненные работы по определению точек
плавления и кипения. Перечень основных констант и их значения,
использованные в расчетах, приведены в табл. VIII. 1.

Физические константы
Таблица УII 1.1

Название

Основные константы

Скорость света в вакууме
Постоянная Планка
Число Авогадро
Абсолютная температура плавле-

ния льда (0° С)
Мольный объем идеального газа
Произведение давления на объем

для 1 моля газа при 0° С и
нулевом давлении

Производные константы

Заряд электрона
Газовая постоянная

Постоянная Больцмана

Константы по определению

Стандартная гравитация
Стандартная атмосфера

Калория (термохимическая)

Значение

2,997930-1010

6,62517-10-27
6,02338-1023

273,1500

22 414,6
2271,16

1,601886-Ю-1»
8,31469
1,98726

1,380403-10-"

980,665
1 013 250

760

4,1840
4,1833

Размерность

см/сек
эрг-сек
молъ~1

°К

см^/молъ
абс. дж/моль

абс. кулон
абс. дж/(молъ-°К}
кал/(молъ-°К)

эрг, (молекула • °К)

см/сек2

дн/см%
мм рт. ст. (при 298,15° К.

на уровне моря на ши-
роте 45°)

абс. дж.
Яежд. дж.

Расчеты производились по атомным весам 1957 г. [1609]; исклю-
чение составляет углерод, для которого сохранено значение 12,010.
Поставленная временем задача пересчета всех значений энтальпий
сгорания и терлюдинамических функций на основании последней
величины, равной 12,01115, не была выполнена, поскольку это
дает лишь незначительное повышение точности. Кроме того,.
представлялось важным сохранить приемстЕенность изложения,

поскольку большинство литературных данных, включая весьма под-
робные таблицы Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249],
а также Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Шшеытела [1248]
и дополнительные материалы [1653], были составлены на основе
значения 12,010; сохранение этого значения облегчает сопоставление
данных.

При установлении энтальпий образования использовались совре-
менные значения для СО2 и Н2О, отобранные Вагманом, Килпатри-
ком, Тейлором, Питцером и Россини [1562]. В связи с этим интересно
отметить, что последние работы по определению энтальпии сгорания
графита выявили значительное влияние метода приготовления гра-
фита [858]. Этот факт может иметь большое значение в случае реак-
ций с участием углерода как продукта реакции или реагента, напри-
мер при пиролизе углеводородов.

Энтальпии сгорания хлорсодержащих соединений обычно относят
к конечному состоянию водной соляной кислоты. В книге в качества
энтальпии образования НС1 (в 600 частях Н2О) принята величина,
использованная в таблицах Россини, Вагмана, Эванса, Левина
и Джаффе [1249]. Соединения серы, как правило, относят к конеч-
ному состоянию водного раствора серной кислоты. Величина энталь-
пии образования H2SO4 (в 115 частях Н2О) усреднена из определений
энтальпии образования водной серной кислоты, выполненных Цен-
тром по исследованию нефти в Бартлесвилле, Оклахома [509], и тер-
мохимической лабораторией в Лунде, Швеция [926]. Значения энталь-
пий растворения до соответствующих концентраций взяты из работы
Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249]. Сравнительно-
небольшое число данных по сгоранию бромсодержащих соединений
отнесено к конечному состоянию жидкого брома. Переход отводной
бромистоводородной кислоты к жидкому брому берется из таблиц
Россини и сотр. [1249]. Данные для HF взяты из недавней работы
Лейчера и Скиннера [833]. Эти значения энтальпии сведены
в табл. VIII.2.

Таблица VIII.2
Энтальпия образования

Вещество

СО2

Н2О
HF
НС1
НВг
H 2 SO 4

Состояние

Газ
Жидкость
(В 50 ч. Н2О)
(В 600 ч. Н2О)
(В 600 ч. Н2О)
(В 115 ч. Н2О)

ДН/£98, ккал/моль

-94,0519
-68,3174
-77,03
-39,881
-28,775

-212,20
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Несмотря на то что данные, приведенные в табл. VIII.2, счита-
лись наиболее достоверными из всех доступных к моменту сдачи
книги в печать, необходимо обратить внимание на целый ряд иссле-
дований, проводимых во многих лабораториях. В результате этих
работ, возможно, окажется необходимым внести соответствующие
изменения в приведенные здесь данные.

Машинный расчет табличных данных

Данные химической термодинамики чаще находят практическое
применение в виде табулированных значений соответствующих
функций при определенных температурах, а не используются каж-
дым исследователем для нахождения по уравнениям своих собствен-
ных значений при той или иной температуре. Для составления соот-
ветствующих таблиц применяется метод, основанный на использо-
вании счетно-вычислительных машин. Ниже дается информация,
показывающая, какие основные сведения, характеризующие термо-
динамические свойства того или иного соединения, содержатся
в таблицах:

1. Округленные значения теплоемкостей веществ в состоянии
идеального газа при 1 атм для девяти температур (298,15, 300, 400,
500, 600, 700, 800, 900 и 1000° К) *.

2. Практические величины энтропии веществ в состоянии идеаль-
ного газа при 1 атм и 298,15° К.

3. Величины энтальпии образования соединений в состоянии
идеального газа при 1 атм и 298,15° К.

4. Виды атомов и их число в каждом конкретном соединении.
5. Данные, характеризующие элементы, используемые при рас-

четах (в этой главе): а) грамм-атомный вес, б) практические величины
грамм-атомной энтропии при каждой из девяти температур и в) вели-
чины грамм-атомной энтальпии при каждой из девяти температур
и ее стандартное значение при 298,15° К.

В книге рассматриваются элементы С, Н, Br, Cl, F, I, N, О и S.
Соответствующие значения величин, указанных в пунктах 1—5,

переносились на перфокарту как исходные данные для электронно-
счетпой машины типа «Барроус 5500». Для последующего исполь-
зования при расчетах величины, определяемые пунктом 5 (данные
об элементах), сохранялись в блоке памяти электронно-счетной
машины. Данные, указанные в пунктах 1—4, вводились в электрон-

* Органические реакции редко проводятся при температурах выше 1000° К.
И хотя в литературе часто указываются значения для более высоких темпера-
тур, вплоть до 1500J К, они не находят практического применения, поскольку
промышленные процессы в химии органических соединений осуществляются
при температурах, не превышающих 1000° К (исключение составляет, пожалуй,
только крекинг насыщенных углеводородов с целью получения этилена и аце-
тилена).
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но-счетную машину. Из значений теплоемкостей при 300, 400 и 500° К
вычислялись коэффициенты квадратного уравнения (11.13), как
указано на стр. 64. Изменения энтальпии Н°300—H°2SS и Н'Ы0~—Но

зт

рассчитывались путем интегрирования теплоемкости в соответствии
с уравнением (11.17); таким образом были получены значения энталь-
пии при 300 и 400° К. Соответствующие изменения энтропии рассчи-
тывались путем интегрирования данных по теплоемкостям согласно
уравнению (IV.25) и прибавлялись к значению, указанному в пункте 2
(практическая энтропия при 298,15° К), а это и дает значения энтро-
пии при 300 и 400° К. Затем вычислялись значения приведенной
функции энергии Гиббса при 300 и 400° К по уравнению

(G°T—H°W) (H°T—Ho

2gs)
У = о г — I U U U У •

Здесь Т — абсолютная температура для данного расчета, а 1000 —
коэффициент перехода от килокалорий к калориям. Энтальпии обра-
зования при 300 и 400° К рассчитываются по формуле

= AIIflss-\-(Hj—#29в) (соединение)— —Нш) (элементы),

где суммирование производится по элементам, входящим в состав
данного соединения.

Стандартная энергия Гиббса образования 1 моля вещества рас-
считывается по соотношению

Входящая в это соотношение величина ASfr — стандартная энтро-
пия образования данного соединения из элементов при Г°К—вычис-
ляется по уравнению

p—Sy (соединение) — ^ ^(элементы).

При этом суммируются энтропии всех элементов, образующих дан-
ное соединение.

Обычный логарифм стандартной константы равновесия, выражае-
мой через давления, рассчитывается по уравнению

—AGfT

0 j 0 0 4 5 7 5 8 4 5 r .

Затем на основании определяемых в пункте 1 данных о теплоемко-
стях при 400. 500 и 600° К рассчитываются коэффициенты уравне-
ния (11.13), как указано выше, и получают значения изменений
энтальпии и энтропии, относящиеся к 400° К. Эти величины при-
бавляются к значениям для 400° К и дают новые значения уже для
500° К. Таким же образом последовательно вычисляются значе-
ния ДЯ/°, /\Sf и lg Kp для более высоких температур, вплоть
До 1000° К. Молекулярный вес рассчитывается по данным, указан-
ным в пунктах 4 и 5а.
15-831



226 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

Такой метод расчета термодинамических функций позволяет
получать таблицы, отличающиеся высокой внутренней согласован-
ностью. Если доступны точные данные по теплоемкостям, то и для
производных функций получаются точные значения. В табл. VIII.3

Таблица VIII.3
Термодинамические функции бензола

Г, °К

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

Л" — Н° , ккал/моль

данные Россини
и сотр. [1248]

0,000
0,036
2,361
5,349
8,884

12,866
17,211
21,859
26,762

рассчитано
по описанному

методу

0,00
0,04
2,36
5,35
8,89

12,87
17,21
21,86
26,76

S°, мга.1/(.чоль-°К)

данные Россини
и сотр [ 1248]

64,34
64,46
71,10
77,74
84,17
90,30
96,10

101,57
106,73

рассчитано
по описанному

методу

64,34
64,46
71,11
77,75
84,18
90,31
96,10

101,58
106,74

значения термодинамических функций бензола, рассчитанные по
вышеописанному методу, сравниваются с соответствующими данными,
вычисленными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пименте-
лом [1248] непосредственно из молекулярных и спектроскопических
констант. Соответствие данных вполне удовлетворительное. В то
же время следует отметить, что ошибки, допущенные при опре-
делении теплоемкостей, должны сказываться на всех значениях,
даваемых в таблице. Приводимые в работе Россини и сотрудников
данные по теплоемкостям для к-алкилзамещенных циклопентанов
(более высоких, чем метилзамещенный), по-видимому, неточны.
В табл. VIII.4 указаны значения Ср, АСр и А2Ср для метилци-
клопентана и этилциклопентана. Значения для этилпроизводного
при 400° К, очевидно, слишком завышены. Учитывая такие откло-
нения, в этом случае не следует ожидать столь же хорошего соот-
ветствия величин производных термодинамических функций, как
для бензола. Значения энтальпии и энтропии, полученные по описан-
ной выше программе, сравниваются в табл. VIII.5 с соответствую-
щими данными Россини и сотрудников; таблица выявляет ожидаемые
отклонения. В данных Россини и сотрудников были обнаружены
и другие очевидные расхождения такого же типа, однако в боль-
шинстве случаев различия в величинах не столь серьезны.

Авторы тщательно выверили исходные данные и проконтроли-
ровали перфорирование, чтобы обеспечить точность табулирования

Таблица VIII.4

Теплоемкости двух алкилциклопентанов а)

300

400

500

600

700

800

900

1000

Метилциклопеитан

Ср

26,46

36,11

44,94

52,43

58,68

64,00

68,53

72,44

АСр

9,65

8,83

7,49

6,25

5,32

4,53

3,91

Д2С'л

-0,82

-1,34

-1,24

-0,93

-0,79

-0,62

Этилциклопентан

Ср

31,75

43,89

53,03

61,70

69,02

75,22

80,54

85,16

АСр

12,14

9,14

8,67

7,32

6,20

5,32

4,62

Д2Ср

-3,00

-0,47

-1,35

-1,12

-0,88

-0,70

а ) Данные Россини и сотр. [1248].

Таблица VIII.5
Термодинамические функции этилциклопентана

г, °к

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

—

Н" — #29;)' ккал/м°ЛЬ

данные Россини
и сотр. [1248]

0,000
0,063
3,791
8,592

14,337
20,898
28,103
35,913
44,187

рассчитано
по описанному

методу

0,00
0,06
3,87
8,72

14,46
21,01
28,23
36,02
44,31

S°, кал/(могь-°К)

данные Россини
и сотр. [1248]

90,42
90,64

101,40
112,18
122,69
132,85
142,53
151,71
160,42

рассчитано
по описанному

методу

90,42
90,62

101,48
112,27
122,72
132,80
142,43
151,60
160,33

15*
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счетной машиной. При частом использовании электронно-счетной
машины контроль за ее работой можно осуществлять с помощью
специальной системы, которая позволяет немедленно обнаружи-
вать ошибки, допускаемые машиной. Авторы выявили больше оши-
бок, сделанных людьми, чем ошибок машины. Указания на любые
погрешности, которые, возможно, обнаружатся в этой книге, будут
приняты авторами с признательностью.

Стандартные состояния элементов

Обычно в качестве стандартного состояния элемента (простого
вещества) выбирается такое состояние, при котором данный элемент
устойчив при 1 атм. Выбор стандартного состояния для шести из рас-
сматриваемых здесь девяти элементов очевиден — углерод в виде
графита, водород, кислород, азот, фтор и хлор в состоянии идеаль-
ного двухатомного газа при 1 атм во всем интервале температур
от 298 до 1000° К. Бром, иод и сера стабильны в конденсированных
фазах при 1 атм в интервале температур от 298° К до точек кипения
этих элементов. Поэтому мы приняли в качестве стандартных состоя-
ний эти конденсированные фазы до нормальных точек кипения,
а выше этих температур — состояния идеального двухатомного
газа. Необходимо отметить, что это обусловливает при температурах
фазовых переходов разрыв непрерывности изменения энтальпии
образования всех соединений, в состав которых входят данные эле-
менты. В случае серы наблюдается также небольшой разрыв непре-
рывности изменения энергии Гиббса для процессов образования,
поскольку пар, находящийся в равновесии с жидкой серой при тем-
пературе кипения, представляет собой сложную смесь многоатом-
ных молекул S x (ж=4, 6, 8, причем возможны и другие значения).
Испарение с образованием молекул S2 при 1 атм и 717,75° К
не является равновесным процессом и. следовательно, связано
с изменением энергии Гиббса.

Можно было бы исключить такого рода скачки в изменении свойств,
приняв в качестве стандартного состояния состояние идеального двух-
атомного газа во всем интервале температур от 298 до 1000° К, однако
это привело бы к путанице в интерпретации энтальпии и энергии
Гиббса для процессов образования, поскольку выбранное стандарт-
ное состояние значительно отличалось бы от состояния, встречаю-
щегося на практике. Такие осложнения привели бы к значительно
большей путанице, чем скачки в изменении свойств, обусловленные
выбором тех или иных стандартных состояний. Преимущество выбран-
ных стандартных состояний состоит также и в том, что они при
298° К идентичны с теми состояниями, которые были приняты Рос-
сини, Вагманом, Эвансом, Левином и Джаффе [1249]. Значениями,
принятыми в результате расчетов этих авторов, можно непосред-
ственно пользоваться наряду со значениями, указанными в данной
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| книге, без утомительных и сложных пересчетов, обусловленных
* различием в стандартных состояниях.

№ 1. Углерод (графит), С (твердое состояние). Ат. вес 12,010

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(люль-°К)

Ср°

2,066
2,083
2,851

3,496
4,030
4,430

4,750
4,980
5,140

s°

1,361
1,374
2,081

2,788
3,474
4,127

4,740
5,314
5,846

-<G"-Hj,8)/r

1,361
1,361
1,453

1,649
1,896
2,169

2,453
2,739
3,023

ккал]моль

Н °- Н 298

0,000
0,004
0,251

0,569
0,947
1,370

1,830
2,318
2,823

дя/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

AGf

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Ig Кр~

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Недавние обзоры, выполненные Келли [736, 738] и составителями
термохимических таблиц [1435], не выявили значительных измене-
ний в термодинамических функциях графита по сравнению со сводкой
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. Поэтому
нами приняты значения для стандартного состояния, которые были
даны в работе Россини и сотрудников. Это имеет то преимущество,
что предлагаемые здесь таблицы сопоставимы с подробными таб-
лицами Исследовательского проекта 44 Американского нефтяного
института. Атомный вес углерода, принятый Россини и сотрудни-
ками, также не был изменен во избежание необходимого пересчета
всех таблиц Американского нефтяного института без сколько-нибудь
значительного повышения точности.

№ 2. Водород, Н2 (состояние идеального двухатомного газа).
Мол. вес 2,0160

298
300
400

500
600
700

800

900
1000

кал/(моль -°К)

Ср°

6,892
6,895
6,974

6,993
7,008
7,035

7,078
7,139
7,217

8°

31,211
31,253
33,250

34,809
36,085
37,167

38,108
38,946
39,704

-(G°-H°98)/r

31,211
31,211
31,482

31.997
32,575
33,156

33,707
34,253
34,762

ккал/моль

я°-я»ч

0,000
0,013
0,707

1,406
2,106
2,808

3,514
4,224
4,9i2

ЛН/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000 '

и, ооо
0,000
0,и00

ДО/0

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

о,соо
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000



230 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

Термодинамические функции для водорода также взяты из обзора
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248] с тем, чтобы
можно было сопоставлять данные для углеводородов с более подроб-
ными табличными данными. В значительной части, если не пол-
ностью, приводимые значения основаны на результатах тщательной
работы, выполненной Вулли, Скоттом и Брикуеддо*м [1630]. Рос-
сини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] указывают следующие
значения: Ttp = 13,96° К, АНт° = 0,028 ккал/молъ, ТЪ = 20,39° К
и AHv = 0,216 ккал/молъ.

№ 3. Бром, Вг2 (жидкость от 298 до 332,62° К; состояние идеального
двухатомного газа от 332,62 до 1000° К). Мол. вес 159,832

298

300
400

500

600
700

800

900
1000

кал/(люль °К)

Ср°

18,090
18,077
8,775

8,857
8.908
8,944

8,970
8,992
9,011

S

36,384
36,496
61,2«3

63,172
64,791
66,167

67,363
68,421
69,370

-<G°-ff |B g)/T

36,384
36,384
40,520

44,860
48,051
50,543

52,573
54,276
55,739

ккал/моль

Н°~~Н298

0,000
0,033
8,273

9,156
10,044
10,937

11,833
12,731
13,631

дя/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

AG/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

]g Kp

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Сводка термодинамических функций элементарного брома была
недавно опубликована в Термохимических таблицах [1435]. Данные
о теплоемкости при низких температурах и энтальпии плавления
сообщались Хильдебрандом, Крамером, Мак-Доналдом и Сталлом
[596]. Термодинамические функции для состояния идеального газа
были рассчитаны на основании спектроскопических данных, при-
веденных в работе Герцберга [590], и они хорошо согласуются с соот-
ветствующими значениями, вычисленными Эвансом, Мансоном и Ваг-
маном [398]. После этого термодинамические функции для жидкого
и газообразного состояния были использованы в сочетании с дан-
ными о давлении паров для расчета величины энтальпии испарения
при 298° К по методам, основанным на третьем законе термодина-
мики. Данные Фишера и Бингла [428], а также Шеффера и Воогда
[1280] показывают, что расчетные значения HvlQ& сильно зависят
от температуры, тогда как данные Рамсея и Юнга [1212] свидетель-
ствуют лишь о незначительной температурной зависимости, что
в среднем хорошо согласуется с калориметрическим значением, ука-
занным Хильденбрандом и сотр. [596]. Приведенные здесь стандарт-
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ные значения получены на основании калориметрически установлен-
ной величины 7,39 ккал/молъ. По расчетным данным точка кипения
332,62° К.

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ iи Хлор, С12 (состояние идеального двухатомного газа).
Мол. вес 70,914

кал/(моль'"К)

8,111
8,119
8,437

8,624
8,741
8,821

8,878
8,922
8,956

s°

53,289
53,339
55,724

57,628
59,212
60,565

61,747
62,796
63,737

-< G °- H 29 8 )/ r

53,289
53,289
53,612

54,231
54,933
55,643

56,334
56,995
57,623

ккал/моль

Н°-Н298

0,000
0,015
0,845

1,698
2,567
3,445

4,331
5,221
6,115

дн/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

AG/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

lgJfp

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Мы приняли термодинамические функции, сравнительно недавно
рассчитанные Поттером [1183] путем прямого суммирования по энер-
гетическим уровням молекулы хлора. Предшествующие расчеты,
выполненные Эвансом, Мансоном и Вагманом [398] менее строгими
методами, приводили к результатам, мало отличающимся в инте-
ресующей нас области температур. Россини, Вагман, Эванс, Левин
и Джаффе [1249] приводят следующие значения: Ттп = 172,16° К,
АНтп° = 1,531 ккал/моль, ТЪ = 239,10° К и AHv = 4,878 ккал/молъ.

№ 5. Фтор, F2 (состояние идеального двухатомного газа). Мол. вес 38,00

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

7,490
7.498
7,900

8,207
8,429
8,591

8,713
8,808
8,885

s°

48,447
48,493
50,707

52,505
54,022
55,334

56,489
57,521
58,453

-(G'-B'Mt)/T

48,447
48,447
48,746

49,324
49,983
50,656

51,314
51,948
52,553

ккал/моль

H°~H298

0,000
0,014
0,784

1,591
2,423
3,274

4,140
5,016
5,901

дя/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

AGf°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

lg Кр

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000
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Современные расчеты термодинамических функций фтора можно
найти в работах Марфи и Ванса [1038], Коула, Фарбера и Эльве-
рума [243], Эванса, Мансона и Вагмана [398], Поттера [1182], а также
в Термохимических таблицах [1435]. Расхождения в данных неболь-
шие, и мы приняли последнюю из указанных работ [1435], в основу
которой были положены значения молекулярных постоянных, рас-
считанные Рисом [1219] из спектров комбинационного рассеяния,
полученных Андричуком [23], и непрерывных спектров, снятых
Штейненбергом и Фогелем [1417]. По измерениям Ху, Уайта и Джон-
стона [626] Tt = 45,55° К, AHf = 0,174 ккал/молъ, Ttp = 53,54° К,
АНт° = 0,122 ккал/молъ, ТЬ = 85,02° К и AHv = 1,562 ккал/молъ.

№ 6. Иод, 12 (кристаллическая форма от 298 до 386,75° К;
жидкость от 386,75 до 458,39° К; состояние идеального газа

от 458,39 до 1000° К). Мол. вес 253,82
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль °К)

Ср°

13,011
13,028
19,281

8,948
8,980
9,005

9,025
9,044
9,061

1 S"

27,758
27,839
41,602

66,877
68,511
69,897

71,101
72,165
73,119

27,758
27,758
28,612

33,438
39,152
43,447

46,830
49,587
51,894

ккал/моль

Н°~Н298

0,000
0,024
5,196

16,719
17,616
18,515

19,416
20,320
21,225

дн/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

1 AG/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

lg Кр

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Термодинамические данные для иода опубликованы в Термо-
химических таблицах [1435]. Недавние измерения теплоемкости
при низких температурах, произведенные Ширли и Джиоком [1347],
были нами использованы для расчета энтропии кристаллического
иода при 298° К. Более ранняя работа Ланге не учитывалась, посколь-
ку давала отклонения 1 % и более. Энтальпия иода в твердом и жидком
состояниях при температурах выше 298° К, а также значение энталь-
пии плавления были взяты из работы Фредерика и Гильдебранда
[444]; эти данные оказались более предпочтительными, нежели дан-
ные Карпентера и Харле [193]. В связи с тем что энтальпия меди,
использовавшейся Фредериком и Гильдебр&ндом для калибровки,
вменяется с температурой, их результаты были исправлены на
линейно зависящий от температуры коэффициент, равный единице при
300J К, 0,995 при 400° К и 0,990 при 500° К. Исправленные данные
Ширли и Джиока по энтальпии и теплоемкости рассчитывались

в соответствии с уравнениями (величины в килокалориях на 1 моль)

Кристалл: Н°Т—H°2sa = — 0,012104874-2,9506-Ю"^ —668,6т7-1+ 3,22865,

Жидкость: # ^ — Я £ 9 8 = 0,0192817—2,5165.

При температуре плавления (386,75° К) АНтп° = 3,7087 ккал/молъ.
Термодинамические функции идеального газа рассчитывались
на основании значений молекулярных постоянных, которые приве-
дены в работе Рэнка и Болдуина [1213], и исправленного значения сое,
указанного в работе Верма [1539]. Результаты хорошо согласуются
с данными Эванса, Мансона и Вагмана [398]. Термодинамические
функции для кристаллического и газообразного состояний в соче-
тании с данными о давлении пара, опубликованными Бакстером,
Хики и Холмсом [86], а также Бакстером и Гроссом [85], позволили
определить AHv°M8 = 14,924 ккал/молъ. Были проверены и другие
данные по давлению пара, причем они подтвердили этот результат
или оказались слишком неточными и не заслуживающими серьезного
внимания. Расчетное значение для точки кипения равно 458,39° К.

JV» 7. Азот, N2 (состояние идеального двухатомного газа). Мол. вес 28,016

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

6,960
6,961
6,991

7,070
7,197
7,351

7,512
7,671
7,816

S»

45,767
45,809
47,818

49,385
50,685
51,805

52,797
53,692
54,509

- ( G O - H

2 % 8 > / r

45,767
45,767
46,043

46,559
47,142
47,729

48,302
48,852
49,379

ккал/моль
ЕГО ГГО

Ы ~ Й 2 9 8

0,000
0,013
0,710

1,413
2,126
2,853

3,596
4,356
5,130

дя/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000

о.осо
0,000
0,000
0,000

AG]°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Ig Кр

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом.
Брауном и Пиментелом [1248]. Термодинамические функции азота,
пересчитанные с учетом новейших данных по спектроскопическим
и молекулярным постоянным и опубликованные в Термохимических
таблицах [1435], не внесли существенных для наших целей изменений.
Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] приводят следую-
щие значения: Tt = 35,62° К, AHf = 0,055 ккал/молъ, Ttp =-
= 63,15° К, AHnf = 0,172 ккал/молъ, ТЬ = 77,34° К и AHv ~
= 1,333 ккал/молъ.
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№ 8. Кислород, 0 2 (состояние идеального двухатомного газа).
Мол. вес 32,000

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(люль-°К)

Ср°

7,017
7,019
7,194

7,429
7,670
7,885

8,064
8,212
8,335

s°

49,003
49,048
51,093

52,723
54,100
55,296

56,364
57,322
58,194

-(С-Я$и)/Г

49,003
49,004
49,285

49,815
50,418
51,027

51,631
52,211
52,767

ккал]моль

0,000
0,013
0,723

1,454
2,209
2,988

3,786
4.600
5,427

АН/»

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

AG/°

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0.000

lg Kp

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

Для кислорода приведены значения термодинамических функ-
ций, взятые из работы Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пимен-
тела [1248] и основанные главным образом, если не полностью,
на тщательно выполненном исследовании Вулли [1629]. По данным
Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249], Tt = 23,66° К,
AHf = 0,022 ккал/молъ, Tt = 43,77° К, AHf = 0,178 ккал/молъ.
Ttp = 54,40° К, АНтп° = 0,106 ккал/молъ, ТЪ = 90,19° К и
= 1,630 ккал/молъ.

№ 9. Сера, S2 (ромбические кристаллы от 298 до 368,46° К;
моноклинные кристаллы от 368,46 до 388,36° К;

жидкость от 388,36 до 717,75° К; состояние идеального двух-
атомного газа от 717,75 до 1000° К). Ат. вес 32,066

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ'°К)

Ср°

5,401
5,412
7,734

9,081
8,200
7,799

4,368
4,396
4,418

С О

7,631
7,665

10,674

12,768
14,333
15,601

31,363
31,879
32,344

- < С ° - Я 2 9 8 > / Т

7,631
7,632
7,901

8,673
9,492

10,309

9,452
11,916
13,936

ккал/могь

0,000
0,010
1,109

2,047
2.904
3,704

17,529
17,967
18,408

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

0,000
0,000
0,000

lg Кр

0,000
0,000
0,000

0,000
0.000
0,000

0,000
0,000
0,000

Термодинамические данные для серы опубликованы в Термо-
химических таблицах [1435]. Сведения о теплоемкости при низких
температурах и значение энтропии ромбической модификации серы
сообщены Истманом и Мак-Гейвоком [362]. Значения теплоемкостей
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и энтальпий переходов при температурах выше 298° К взяты
из работы Веста [1590] с исправлениями, указанными Мак-Каллохом
и Скоттом [961]. При температуре перехода 368,46° К AHf —
— 0,0960 ккал/молъ, при температуре плавления 388,36° К АНт° =
= 0,4105 ккал/молъ. Точка кипения 717,75° К является стандартной
температурой по международной температурной шкале. Пары серы
имеют сложный состав, они представляют собой смесь многоатомных
молекул, содержащих от 2 до 8 атомов серы. Для интервала темпера-
тур 717,75—1000° К в качестве наилучшего приближения достаточно
оправданно было принято состояние идеального двухатомного газа.
Для более строгих расчетов можно рекомендовать таблицы Сталла
и Зинке [1437]. Термодинамические функции и энтальпия образова-
ния S2(g), использованные здесь, взяты из обзора Эванса и Вагмана
[399].

Термодинамические свойства некоторых
неорганических соединений

Для удобства читателей ниже приводится сводка термодинами-
ческих свойств целого ряда неорганических соединений, с которыми
часто приходится иметь дело в органической химии. Во многих
случаях критическая оценка существующих данных была уже сде-
лана и они могут быть использованы при общем рассмотрении тех
или иных проблем. В некоторых случаях новейшие работы потре-
бовали пересмотра или изменения ранее рассчитанных значений;
приведена более подробная информация. Таблицы расположены
в соответствии с системой формульного указателя, принятой в «Che-
mical Abstracts» *.

JVs 10. Бромистый водород, ВгН (состояние идеального газа). Мол. вес 80,924

т, °к

298
"300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль '°К)

Ср°

6,96
6,97
6,98

7,03
7,12
7,24

7,38
7,53
7,68

S"

47,44
47,49
49,49

51,05
52,34
53,45

54,42
55,30
56,10

- ( G ° - H 2 9 8 V r

47,44
47,44
47,72 "

48,23
48,81
49,40

49,97
50,51
51,03

пкал/мо tb

Н °- Н 298

0,00
0,02
0,71

1,41
2,12
2,84

3,57
4,32
5,08

АН/°

-8,66
-8,67

-12,44

-12.53
-12,62
-12,70

-12,77
-12,83
-12,88

-12,73
-12,75
-13,34

-13,56
-13,76
-13,94

-14,11
-14,28
-14,43

lg Кр

9,328
9,289
7,290

5,926
5,011
4,352

3,855
3,467
3,154

* Последовательность расположения таблиц при переводе сохранена.
Формулы и названия неорганических соединений даны в том виде, в котором
они используются в отечественной литературе.— Прим. перев.



236 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

Термодинамические функции, рассчитанные Плайлером [1171}
на основании молекулярных постоянных, впоследствии были отне-
сены к природной смеси изотопов и опубликованы в Термохимиче-
ских таблицах [1435]. Энтальпия образования, взятая из работы
Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249], была подтвер-
ждена определениями в пределах ошибки эксперимента Лейчером,
Кианпоуром, Оттингом и Парком [827]. По данным Россини и др.
[1249], Тт = 186,28° К, АНт° = 0,575 ккал/моль, ТЪ = 206,43° К
и AHv = 4,210 ккал/молъ.

№ 11. Бромциан, BrCN (состояние идеального газа). Мол. вес 105,934

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

11,12
11,14
11,85

12,32
12,68
12,98

13,24
13,46
13,64

s°

59,07
59,14
62,45

65,15
67,43
69,40

71,16
72,73
74,16

-(в'-Н'ш)/Т

59,07
59,08
59,52

60,39
61,37
62,38

63,37
64,33
65,24

икал/моль

0,00
0,03
1,18

2,39
3,64
4,92

6,23
7,57
8,92

AHf

43,35
43,34
39,78

39,88
39,95
40,00

40,03
40,05
40,06

AGf

38,39
38,36
37,44

36,84
36,22
35,60

34,97
34,33
33,70

lg Кр

-28,140
-27,944
-20,454

-16,102
-13,194
-11,114

-9,552
-8,337
-7,364
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№ 12. Хлорциан, C1CN (состояние идеального газа). Мол. вес 61,475

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ'°К)

Ср°

10,69
10,72
11,54

12,07
12,48
12,83

13,12
13,36
13,56

s°

56,28
56,35
59,55

62,19
64,43
66,38

68,11
69,67
71,09

56,28
56,29
56,72

57,56
58,52
59,50

60,47
61,41
62,31

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,02
1,14

2,32
3,55
4,82

6,11
7,44
8,78

дя/°

31,60
31,60
31,71

31,79
31,85
31,89

31,92
31,93
31,93

AGf°

29,99
29,98
29,43

28,85
28,25
27,65

27,04
26,43
25,82

lg Кр

-21,984
-21,841
-16,078

-12,609
-10,290
-8,632

-7,387
-6,418
-5,643

Энтальпия образования газообразного хлорциана была устано-
влена Лордом и Вулфом [883] на основании измерений энтальпии
щелочного гидролиза. Энтальпия образования цианата натрия
устанавливалась экспериментальным путем с использованием энталь-
пии реакции между иодом и цианидом натрия, а также энтальпии
гидролиза дициана. Лорд и Вулф рассчитали также S°2ga(g) =
= 56,28 кал/(моль -°К); Кобе и Лонг [779] и Стивенсон [1418] рассчи-
тали значение теплоемкости для состояния идеального газа. По сооб-
щению Дугласа и Уинклера [337], Тт = 266,25° К, АНт° =
= 2,720 ккал/моль и ТЪ = 286,1° К.

Энтальпия образования AHfl9g(s) по данным Лорда и Вулфа [883]
равна 32,5 ккал/моль; это значение получено на основании щелочного
гидролиза до цианата натрия, бромистого натрия и воды. Энтальпия
образования водного цианата натрия была установлена в отдельных
экспериментах. Лорд и Вулф [883] 'измерили также давление пара
в интервале температур от 273 до 308° К. Эти данные в сочетании
с соответствующими данными Бакстера, Беззенбергера и Уилсона
[84] нами использованы для вывода по наименьшим квадратам урав-
нения Антуана: lg P (мм рт. ст.) = 9,4559—2041,8/(t + 251,70),
из которого мы нашли AHs°298 = 10,85 ккал/молъ. Лорд и Вулф [883]
вычислили энтропию газа при 298° К; Кобе и Лонг [779] и Стивенсон
[1418] опубликовали данные о теплоемкостях для состояния идеаль-
ного газа. Согласно уравнению для давления пара и рассчи-
танному значению энтальпии сублимации, получено S°m(s) -
= 26,37 кал/(моль -ОК). Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе
1249] дают значения Тт = 324,5° К и ТЪ = 334,5° К.

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 13. Фосген, С0С12 (состояние

кал/(моль-°К)

Ср°

13,79
13,82
15,28

16,27
16,98
17,52

17,92
18,24
18,49

s °

67,82
67,91
72,10

75,62
78,65
81,31

83,68
85,81
87,74

-(G°-H°98)/r

67,82
67,83
68,39

69,49
70,77
72,09

73,39
74,66
75,87

идеального газа). Мол. вес 98,

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,03
1,49

3,07
4,73
6,46

8,23
10,04
11,88

AHf

-52,80
-52,80
-52,77

-52,73
-52,69
-52,65

-52,63
-52,60
-52,58

AGf

-49,42
-49, t0
-48,27

-47,15
-46,04
-44,93

-43,83
-42,73
-41,64

924

lg Кр

36,225
35,986
26,372

20,607
16,768
14,027

11,973
10,376
9,099



238 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

Термодинамические функции, опубликованные в Термохимиче-
ских таблицах [1435], основаны на данных Робинсона [1235] по моле-
кулярным размерам и колебательным отнесениям согласно Каталано
и Питцеру [203]. Это новое колебательное отнесение при постулиро-
вании случайного вырождения было подтверждено термическими
данными для низких температур, опубликованными Джиоком и Оттом
[477]; указанные исследователи обнаружили три формы кристалли-
ческого фосгена, характеризующиеся следующими точками плавле-
ния и энтальпиями плавления: кристалл I, Тт = 145,37° К, АНт° =
= 1,3715 ккал/молъ; кристаллИ, Тт = 142,09° К, АНт° =•
= 1,3354 ккал/молъ; кристаллШ, Тт = 139,19° К, АНт° =
= 1,131 ккал/моль. Согласно более ранней работе Джиока и Джонса
[476], ТЪ = 280,7° К, при которой AHv = 5,832 ккал/моль. Томпсон
[1487] приводит значения для энтальпии образования, выведенные
из равновесных данных по диссоциации фосгена на окись углерода
и хлор. Пересчет с использованием приведенных здесь термодинами-
ческих функций дает AHf29S(g) = —52,7 ккал/молъ. Среднее значе-
ние, согласно термохимическим данным Томсена [1495], составляет
—52,9 ккал/молъ. Такое хорошее совпадение в известной мере можно
считать случайным, если учесть неопределенности. Принято среднее
значение —52,8 ккал/молъ.

№ 14. Фтористый карбонил, CF2O (состояние идеального газа).
Мол. вес 66,010

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000.

пал 1 (моль -ОК)

11,29
11,33
13,09

14,46
15,51
16,31

16,93
17,41
17,79

s°

61,84
61,91
65,42

68,50
71,23
73,69

75,90
77,93
79,78

61,84
61,85
62,31

63,25
64,36
65,52

66,68
67,82
68,92

ккал/моль
Я ° - Н 1 9 8

0,00
0,03
1,25

2,63 .
4,13
5,72

7,39
9,10

10,87

дя/°

-153,00
-153,00
-153,15

-153,26
-153,35
-153,42

-153,48
-153,53
-153,58

AGf°

-149,28
-149,26
-147,99

-146,68
-145,36
-144,02

-142,67
-141,32
-139,98

lg Кр

109,421
108,730
80,851

64,111
52,944
44,963

38,974
34,315
30,590

По энтальпии гидролиза, измеренной Вартенбергом [1572], была
найдена величина AHf^g) = —153,2 ккал/молъ. На основании
значений констант равновесия реакции 2CF2O = CF4 + CO2 при
разных температурах (Рафф и Ли [1267]) в сочетании с функциями
свободной энергии было установлено, что AHf2S)S(g) —
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= —152,5 ккал/молъ. Принята величина —153 ккал/молъ, придаю-
щая большее значение калориметрическим данным. Расчетные зна-
чения термодинамических функций, опубликованные в Термохими-
ческих таблицах [1435], основаны на молекулярных данных Ловелла,
Стефенсона и Джонса [888]. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе
[1249] отобрали следующие значения: Ttp = 159,2° К, ТЪ = 189,9° К
и AHv = 3,86 ккал/молъ.

№ 15. Цианистый водород, HCN (состояние идеального газа).
Мол. вес 27,026

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1(моль • °К)

Ср°

8,59
8,61
9,42

10,04
10,56
11,03

11,45
11,83
12,18

s°

48,21
48,27
50,86

53,03
54,91
56,57

58,07
59,44
60,71

-(G°-H°98)/T

48,21
48,22
48,56

49,25
50,04
50,85

51,66
52,45
53,22

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,02
0,92

1,90
2,93
4,01

5,13
6,30
7,50

дн/°

31,20
31,20
31,16

31,11
31,06
31,00

30,94
30,88
30,83

AGf°

28,71
28,69
27,86

27,04
26,23
25,43

24,64
23,86
23,08

lg Кр

-21,042
-20,901
-15,223

-11,820
-9,555
-7,941

-6,732
-5,793
-5,044

Термодинамические функции для состояния идеального газа
рассчитаны Брэдли, Хааром и Фридманом [157]. Менее полные рас-
четы даны Стаммом, Хальверсоном и Уаленом [1404], а также Кобе
и Лонгом [779]. Джиок и Руервейн [478] опубликовали данные для
низких температур, согласно которым Тт = 259,91° К, АНт° =
= 2,009 ккал/молъ, ТЪ = 298,85° К, AHv = 6,027 ккал/молъ
и Ср(1) = 16,9 кал/(молъ -°К) (260—300° К). После внесения попра-
вок на ассоциацию в газообразном состоянии калориметрическое
значение энтропии достаточно хорошо согласуется с результатами
расчетов, основанных на спектроскопических методах. Измерения
теплоемкости газа, выполненные Фелсингом и Драке [415], также
указывают на полимеризацию в газовой фазе. Россини, Вагман,
Эванс, Левин и Джаффе [1249] на основании анализа данных по
энтальпии образования остановились на значениях AHf°2s8(l) =
= 25,2 ккал/молъ и AHfws(g) = 31,2 ккал/молъ. Эти значения хорошо
согласуются с результатами Накамуры [1045], полученными на осно-
вании констант равновесия реакции между окисью углерода и аммиа-
ком.
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№ 16. Иодциан, ICN (состояние идеального газа). Мол. вес 152,928

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

11,55
11,57
12,15

12,54
12,85
13,11

13,34
13,55
13,72

s°

61,33
61,41
64,82

67,57
69,89
71,89

73,65
75,24
76,68

-(6->-Я|и)/Т

61,33
61,34
61,80

62,69
63,70
64,73

65,74
66,71
67,63

ккал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,03
1,21

2,45
3,72
5,02

6,34
7,68
9,05

дя/°

53,80
53,80
51,80

46,61
46,70
46,76

46,80
46,82
46,84

AGf°

46,88
46,84
44,60

43,28
42,61
41,92

41,23
40,53
39,83

lg Кр

-36,363
-34,120
-24,365

-18,919
-15,520
-13,089

-11,263
-9,842
-8,705

Лорд и Вулф [883], основываясь на определениях энтальпии
щелочного гидролиза твердого иодциана, нашли, что AHf2ii(s) =
= 38,3 ккал/молъ. Энтальпия образования цианата натрия, одного
из продуктов гидролиза, измерялась в отдельных экспериментах
по гидролизу дициана и реакции между иодом и цианидом натрия.
Лорд и Вулф высчитали также статистическое значение энтро-
пии для состояния идеального газа. Кобе и Лонг [779] и Сти-
венсон [1418] рассчитали значения теплоемкости для газообразного
состояния; их значения хорошо согласуются. Мы вывели уравнение
Антуана для давления пара на основании данных Иоста и Стоуна
[1639], а также Кетелаара и Крюера [742] и использовали его для
расчета энтальпии сублимации при 373° К, соответствующей сред-
ней точке данного температурного интервала. Приняв АСр =
= 10 кал/(моль-°К), мы исправили этот результат применительно
к 298° К и получили значение AHs°2!)S = 15,5 ккал/молъ, из которого
рассчитали А///°98 (g) = 53,8 ккал/молъ. Россини, Вагман, Эванс,
Левин и Джаффе [1249] приводят следующие значения: Тт = 419° К,
Ts = 413,0° К и AHs = 14,2 ккал/молъ.

Термодинамические функции и энтальпия образования окиси
углерода взяты из обзорной статьи Вагмана, Килпатрика, Тейлора,
Питцера и Россини [1562]. Клейтон и Джиок [233] приводят сле-
дующие значения: 77 = 61,53° К, AHf = 0,151 ккал/молъ, Ttp =
= 68,10° К, АНт° = 0,200 ккал/молъ, ТЪ = 81,66° К и AHv =
= 1,444 ккал/молъ. Сравнение значений энтропии, рассчитанных
на основании третьего закона и статистическими методами, позво-
ляет сделать вывод о беспорядочной ориентации молекул окиси
углерода в твердом состоянии.
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№ 17. Окись углерода, СО (состояние идеального газа). Мол. вес 28,010

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

\ал1(моль-°'К)

Ср°

6,97
6,97
7,01

7,12
7,28
7,45

7,62
7,79
7,93

S° | - ( G ° - H ° 9 8 ) / r

47,30
47,35
49,36

50,93
52,24
53,38

54,39
55,29
56,12

47,30
47,31
47,58

48,10
48,68
49,27

49,85
50,41
50,94

ккал/моль

0,00
0,02
0,72

1,42
2,14
2,88

3,63
4,40
5,19

ля/°

-26,42
-26,42
-26,32

-26,30
-26,33
-26,41

-26,52
-26,64
-26,77

AG/°

-32,81
-32,85
-35,01

-37,19
-39,36
-41,53

-43,68
-45,82
-47,95

lg Кр

24,050
23,931
19,128

16,254
14,337
12,966

11,933
11,126
10,478

№ 18. Сероокись углерода, SCO (состояние идеального газа). Мол. вес 60,076

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

9,92
9,94

10,96

11,69
12,25
12,70

13,07
13,37
13,62

s° | - (о°-я°9 8)/т

55,32
55,39
58,39

60,92
63,10
65,03

66,75
68,30
69,73

55,32
55,32
55,73

56,52
57,44
58,39

59,33
60,24
61,12

ккал 'моль

н°-нш

0,00
0,02
1,07

2,20
3,40
4,65

5,94
7,26
8,61

д я г

-33,08
-33,08
-33,74

-34,22
-34,64
-35,00

-48,40
-48,41
-48,42

AGf°

-39,59
-39,63
-41,77

-43,72
-45,58
-47,35

-50,36
-50,61
-50,85

lg Кр

29,017
28,867
22,821

19,110
16,602
14,784

13,758
12,289
11,113

Термодинамические функции были рассчитаны Гордоном [519].
Энтальпия образования основана на значениях констант равновесия,
приведенных в работе Терреса и Весемана [1479] для реакции
СО2 (g) + H2S (g) = SCO(g) + H2O(g), и энтальпиях образования
СО2, H2S и Н аО. Кемп и Джиок [739] на основании низкотемпера-
турных измерений получили значения: Тт — 134,34° К, АНт° =
= 1,130 ккал/молъ, ТЪ = 222,92° К и AHv = 4,423 ккал/молъ.

Нами приняты строго рассчитанные термодинамические функции,
недавно опубликованные Гордоном [519], хотя они немного и отли-
чаются от более ранних значений, рекомендованных Вагманом, Кил-
патриком, Тейлором, Питцером и Россини [1562]. Принята энтальпия
образования, данная в обзоре Вагмана и сотр. [1562]. Джиок и Эган
[474] приводят значения: Ts = 194,71° К, AHs = 6,030 ккал/молъ,
Тс = 304,1° К и Рс = 72,8 атм. Россини, Вагман, Эванс, Левин и
Джаффе [1249] принимают Тт = 217,0° К и АНт = 1,99 ккал/молъ.
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№ 19

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

. Двуокись углерода, СО2 (состояние идеального газа). Мол. вес 44,010

пал/(моль-°К)

Ср°

8,87
8,89
9,87

10,66
11,31
11,84

12,29
12,66
12,97

ь°

51,07
51,13
53,83

56,12
58,12
59,90

61,51
62,98
64,33

-(G°-HlJs
)lT

51,07
51,08
51,44

52,15
52,98
53,84

54,70
55,54
56,36

пкал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,02
0,96

1,99
3,09
4,25

5,45
6,70
7,98

АН/'

-94,05
-94,05
-94,07

-94,09
-94,12
-94,17

-94,22
-94.27
-94,32

1

| дс/°

-94,26
-94,26
-94,33

-94,39
-94,45
-94,50

-94,54
-94,58
-94,61

. lg Кр

69,091
68,666
51,535

41,255
34,400
29,503

25,826
22,966
20,676

Л» 20. Сероуглерод, CS2 (состояние идеального газа). Мол. вес 76,142

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

10С0

пал/(люль- °К)

Ср°

10,87
10,90
11,82

12,48
12,97
13,35

13,64
13,86
14,03

S"

56,83
56,90
60,17

62,88
65,20
67,23

69,03
70,65
72,12

-(G°~HWT

56,83
56,84
57,27

58,13
59,12
60,14

61,14
62,11
63,04

пкал/моль
H°-H°WS

0,00
0,03
1,16

2,38
3,65
4,97

6,32
7,70
9,09

ДЯ;°

27,98
27,98
26,67

25,69
24,87
24,17

-2,59
-2,58
-2,57

AG/°

15,99
15,92
11,97

8,42
5,04
1,84

-3,84
-4,00
-4,16

]g Кр

-11,722
-11,596
-6,542

-3,678
-1,835
-0,574

1,050
0,971
0,909

Браун и Манов [175] опубликовали данные, относящиеся
к области низких температур; они установили значения Ttp •=
= 161,11° К и АНт = 1,05 ккал/молъ и вывели значение S°29g(l) —
= 36,10 кал/(моль-°К). Уаддингтон, Смит, Унльямсон и Скотт
[1550] измеряли энтальпию испарения, давление паров и теплоем-
кость паров при разных температурах. Они рассчитали термодина-
мические функции из полной информации, полученной спектроско-
пическими методами, включающей учет эффектов ангармоничности,
центробежного растяжения, колебательно-вращательного взаимо-
действия и изотопного состава. Рассчитанные теплоемкости находи-
лись в прекрасном соответствии с калориметрическими зна-
чениями, и было предложено принять CS2 в качестве стандартного
вещества для паровой калориметрии. Расчетное значение
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энтропии 56,84 кал1(молъ -°К) хорошо совпадает со значением
56,75 кал1{молъ -К), найденным на основании третьего закона термо-
динамики. Хорошо согласуются и полученные Гордоном [519] рас-
четные значения термодинамических функций, а соответствующие
величины Мак-Бриджа и Гордона [944] несколько отклоняются.
Ранее Кросс [295] сообщил результаты менее точных расчетов жест-
кого ротатора в приближении гармонического осциллятора.

Данные о теплоемкости жидкости в температурном интервале
от 270 до 320° К приводятся в работах Брауна и Манова [175], Ста-
вели, Тупмана и Харта [1407], Жданова [1644] и Мазура [943]. Все
эти данные не согласуются между собой, поэтому не предпринима-
лось попыток вывести уравнение. Гуд, Лейцина и Мак-Каллох [511]
измеряли энтальпию сгорания во вращающейся калориметрической
бомбе и установили следующие значения: AHflw(l) = 21,37 ккал/молъ
и AHf2n(g) = 27,98 ккал/молъ; Гуд и сотрудники проанализировали
также более ранние работы по определению энтальпии образования.

№ 21. Дициан, C2N2 (состояние идеального газа). Мол. вес 52,036

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

калЦмоль-°К)

Ср°

13,60
13,63
14,80
15,65
16,33
16,91
17,43
17,87
18,25

s°

57,90
57,99
62,08
65,48
68,39
70,95
73,24
75,32
77,23

57,90
57,91
58,45
59,53
60,77
62,04
63,30
64,52
65,70

пкал/моль

0,00
0,03
1,45
2,98
4,58
6,24
7,96
9,72

11,53

д я г

73,84
73,84
74,08
74,26
74,39
74,48
74,54
74,57
74,59

AG/°

71,03
71,02
70,04
69,01
67,94
66,86
65,77
64,67
63,57

Jg Кр

-52,067
-51,733
-38,266
-30,162
-24,747
-20,874
-17,966
-15,703
-13,892

Руервейн и Джиок [1263] на основании измерения термических
свойств при низких температурах получили значения: Ttp =
= 245,31° К, АНт° = 1,938 ккал/молъ, ТЪ = 252,00° К и AHv =
= 5,576 ккал/молъ. Калориметрическое значение энтропии согла-
суется в пределах ошибок опыта со значением, рассчитанным из спек-
троскопических данных Стивенсоном [1418]. Теплоемкость идеаль-
ного газа, вычисленная Стивенсоном, была пересчитана для более
широкого диапазона температур Томпсоном [1488] и Кобе и Лонгом
[779]. Рассчитанные значения находятся в соответствии с экспери-
ментальными определениями Барцика и Иоста [182] и Ститта [1425].

При определении энтальпии сгорания решающее значение имела
работа, выполненная Ноултоном и Прозеном [769]. Эти иссле-
дователи нашли AffclgS(g) = —261,94 ккал/молъ и AHf2w(g) =
= 73.84 ккал/молъ. Из всех предшествующих значений, указываемых
Ноултоном и Прозеном, заслуживают внимания два более поздних —
значение Вартенберга и Шитца [1576], находящееся в хорошем
соответствии, и Мак-Морриса и Баджера [978],— заниженное.
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№ 22. Недокись углерода, СзО2 (состояние идеального газа). Мол. вес 68,030

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(люль-°К)

Ср°

16,01
16,05
17,92

19,31
20,43
21,37

22,15
22,97
23,34

8-

66,05
66,15
71,04

75,19
78,81
82,04

84,94
87,60
90,04

-<с-н;и)/т

66,05
66,06
66,71

68,00
69,51
71,07

72,63
74,14
75,61

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,03
1,74

3,60
5,59
7,68

9,86
12,12
14,44

лн/°

-22,38
-22,38
-22,12

-21,95
-21,85
-21,80

-21,80
-21,82
-21,85

AGf

-26,25
-26,27
-27,60

-29,00
-30,42
-31,85

-33,29
-34,72
-36,15

lg Kp

19,237
19,136
15,081

12,673
11,079
9,944

9,093
8,431
7,901

Кибетт, Джонсон, Баркер и Маргрейв [819] на основании
измерений энтальпии сгорания установили значение AHfle8(l) =
— —28,03 ккал/моль. Мак-Доугалл и Килпатрик [971] опубликовали
низкотемпературные данные, согласно которым Ttp = 160,96° К,

/ Н° 6421 / S°()
р у р

АНт = 1,291 ккал/молъ, = 6,421 ккал/молъ и S°230(g) =
= 62,12 кал/(моль-°К). Самая низкая частота колебаний, согласно
энтропии, установленной в соответствии с третьим законом термо-
динамики, составляет 63 см'1. Остальные частоты взяты из работы
Лонга, Марфина и Уильямса [881], а значение момента инерции
принято по Лафферти, Маки и Плайлеру [837]. Путем прямых изме-
рений в далекой инфракрасной области Миллер, Леммон и Витков-
ский [1004] установили наличие колебаний с частотой 63 см'1.

Значения теплоемкости для жидкости и паров в сочетании с вели-
чиной энтальпии испарения, найденной Мак-Доугаллом и Килпат-
риком, позволили установить следующие величины: AHv°29a =
= 5,65 ккал/молъ и AHf°ws{g) ~ —22,38 ккал/молъ.

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 23. Динитрил ацетилендикар бонов ой кислоты, C4N2
(состояние идеального
кал/ (моль • °К)

Ср°

20,53
20,58
22,66
24,16
25,37
26,39
27,26
28,00
28,62

s°

69,31
69,44
75,66
80,88
85,40
89,39
92,97
96,23
99,21

-(G°-H°98)/T

69,31
69,32
70,15
71,79
73,69
75,65
77,60
79,49
81,31

газа). Мол . вес 76,056
ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,04
2,21
4,55
7,03
9,62

12,30
15,07
17,90

дя/°

127,50
127,51
127,99
128,36
128,61
128,78
128,88
128,94
128,97

AGf°

122,10
122,07
120,19
118,19
116,12
114,03
111,92
109,79
107,66

lg Kp

-89,500
-88,923
-65,663
-51,657
-42,296
-35,601
-30,573
-26,659
-23,529
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Армстронг и Маранц [26] измеряли энтальпию сгорания и нашли
AHf°iS(g) = 127,5 ккал/молъ. Термодинамические функции, опубли-
кованные в Термохимических таблицах [1435], составлены с учетом
структурных параметров Миллера и Ханнана [1002], а также отне-
сений колебательных частот по Миллеру, Ханнану и Коузинсу [1003].

№ 24. Перхлорилфторид, C1FO3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 102,457

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

тл/(моль • °К)

Ср°

15,52
15,57
18,15

20,00
21,32
22,27

22,97
23,49
23,88

s°

66,65
66,75
71,60

75,86
79,63
82,99

86,01
88,75
91,24

-(G°-H°2!)8)/T

66,65
66,66
67,30

68,59
70,13
71,73

73,33
74,89
76,40

ккал/моль
тто pro

Н Я 298

0,00
0,03
1,73

3,64
5,71
7,89

10,15
12,48
14,85

АН)°

-6,49
- 6 , 5 0
-6,67

-6,68
-6,60
- 6 , 4 5

-6,26
- 6 , 0 4
-5,80

AGf

10,72
10,83
16,64

22,47
28,29
34,09

39,87
45,62
51,34

!g Kp

-7,858
-7,887
-9,089

-9,819
-10,304
-10,642

-10,891
-11,078
-11,220

Энтальпия образования определена Неугебауэром и Маргрейвом
[1060]. Опубликованные в Термохимических таблицах [1435] значе-
ния термодинамических функций были рассчитаны на основании
выполненных Лайде и Манном [869] отнесений колебаний и расчетных
величин длин связей и углов между атомами. Низкотемпературные
данные Кёхлера и Джиока [785] свидетельствуют о беспорядочной
ориентации молекул перхлорилфторида в твердом состоянии. Они
нашли Тт = 125,41° К, АНт0 = 0,916 ккал/молъ, ТЪ = 226,48° К
и AHv = 4,619 ккал/молъ.

№ 25. Хлористый водород, НС1 (состояние идеального газа). Мол. вес 36,465

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

6,96
6,96
6,97

7,00
7,07
7,17

7,29
7,42
7,56

кал/(моль-°

S°

44,64
44,69
46,69

48,25
49,53
50,63

51,59
52,46
53,25

-

К)

(О°-Я°98)/Г

44,64
44,65
44,92

45,43
46,01
46,60

47,16
47,70
48,22

Н°-Я298

0,00
0,02
0,71

1,41
2,12
2,83

3,55
4,29
5,03

ккал/моль

ДЯ/°

-22,06
-22,06
-22,13

-22,20
-22,29
-22,36

-22,44
-22,50
-22,56

AGf

- 2 2 ,
- 2 2 ,
- 2 3 ,

- 2 3 ,
- 2 3 ,
- 2 3 ,

- 2 3 ,
- 2 3 ,
-24,

0

77
78
01

22
41
59

77
93
08

Ц

16
16
12

10
8
7

6
5
5

Г Кр

,692
,592
,570

,148
,528
,366

,492
,810
,263
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Термодинамические функции хлористого водорода рассчитаны
Поттероы [1183]. Прхшято значение энтальпии образования, указан-
ное в работе Россини, Багмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249].
Россини и сотрудники приняли также Tt = 98,38° К, AHf =
= 0,284 ккал/моль, Ttp = 158,94° К, АНт° = 0,476 ккал/молъ,
ТЬ = 188,11° К и AHv = 3,86 ккал1молъ.

№ 26. Хлористый нитроз ил, C1NO (состояние идеального газа).
Мол. вес 65.465

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

\ал/(моль- °К)
Ср°

10,68
10,69
11,31
11,79
12,20
12,54
12,83
13,07
13,27

62,53
62,60
65,76
68,34
70,53
72,43
74,13
75,65
77,04

-(6°-Я°98)/Т

62,53
62,54
62,96
63,79
64,73
65,70
66,65
67,57
68,45

ккал/моль

Н°-Н2%8

0,00
0,02
1,13
2,28
3,48
4,72
5,99
7,28
8,60

дя/°

12,57
12,57
12,55
12,56
12,60
12,64
12,70
12,76
12,83

ДЙ/°

16,00
16,02
17,18
18,33
19,48
20,62
21,76
22,89
24,01

Ig Кр

- И , 727
-11,670
-9,384
-8,012
-7,096
-6,439
-5,944
-5,558
-5,248

Точный расчет термодинамических функций хлористого нитро-
зила проведен Гордоном [520]. Значение энтальпии образования взя-
то из работы Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249],
в которой приведены также следующие величины: Ttp = 211,7° К,
ТЬ = 267,4° К и AHv = 6,0 ккал/молъ.

№ 27. Хлорокись азота. C1NO2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 81,465

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср-

12,71
12,74
14,26
15,41
16,29
16,97
17,49
17,89
18,20

s°

65,01
65,09
68,98
72,29
75,18
77,74
80,04
82,13
84,03

-(G°-H2°9 8)/r

65,01
65,02
65,53
66,56
67,76
69,01
70,25
71,45
72,62

т.тгал/моль

Н°"Н298

0,00
0,03
1,38
2,87
4,45
6,12
7,84
9,61

11,42

АН/»

3,12
3,12
3,00
2,97
3,01
3,10
3,21
3,34
3,48

до/°

13,11
13,18
16,55
19,95
23,34
26,72
30,09
33,44
36,78

Ig Кр

-9,613
-9,599
-9,044
-8,718
-8,501
-8,341
-8,219
-8,120
-8,037

Энтальпия образования измерена Реем и Оггом [1217]. Термодина-
мические функции, рассчитанные Ларманом, Мартиром и Полларой
[848] и Пураником и Рао [1206], хорошо согласуются. Россини, Ваг-
ман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] отобрали следующие значения:
Тт = 128° К, ТЬ = 257,9° К и AHv =- 5,0 ккал/моль.

Л° 28. Тионилхлорид, SOC12 (состояние идеального газа). Мол. вес 118,980

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900
1000

ьал/(люль-

Ср°

кппл/моль

Н°-Н° АН)" AG10
Ig Кр

15,88
15,91
17,03
17,75
18,25
18,60
18,85
19,04
19,18

73,23
73,33
78,07
81,95
85,24
88,08
90,58
92,81
94,82

73,23
73,24
73,87
75,11
76,53
77,99
79,41
80,77
82,08

0,00
0,03
1,68
3,43
5,23
7,07
8,94

10,84
12,75

-50,60
-50,60
-51,24
-51,65
-51,95
-52,18
-65,41
-65,25
-65,09

-46,97
-46,94
-45,69
-44,25
-42,74
-41,16
-40,84
-37.78
-34,73

34,425
34,196
24,960
19,340
15,566
12,850
11,157
9,173
7.591

Энтальпия образования жидкого тионилхлорида измерена Нилом
и Уилямсом [1048]. Их значение в сочетании со значением энтальпии
испарения при точке кипения, взятым из работы Россини, Вагмана,
Эванса, Левина и Джаффе [1249], с учетом приведения к 298° К позво-
лило вывести энтальпию образования для газообразного состояния.
Частоты, принятые Келли [738], были использованы и здесь для рас-
чета теплоемкости идеального газа. Россини и сотр. [1249] приводят
следующие значения: Тт = 168,7° К, \ТЪ =- 348,9° К и AHv =
= 7,41 ккал/молъ.

As 29. Сульфурилхлорид, SO2C12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 134,980

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Cv

18
18
20,
?,1

">\

?,?,

9?

99

23

34

38

06

10

79
Я5
58
8?
00

кал/(мол

Со 1

74,37
74,49
80,02
84,62
88,53
91,92
94,92
97,59

100,00

ь °К)

-(С°-я;м)/т

74,37
74,38
75,12
76,57
78,25
79,96
81,65
83,27
84,83

Н°-1

0
0
1
4
6
8

10
12
15

i°
298

00
04
97

,03
,17
,38
,62
,89
,18

ккал/моль

ДЯ/°

-85,40
-85,40
-86,12
-86,58
-86,91
-87,17

-100,43
-100,30
-100,17

AGP

-74,
-74,
-VI,
-67,
-63,
-59,
-56,
- 5 1
- 4 5

80
УЗ
13
32
44
48
78
33
90

1<г

54
54
38

29
23
18
15
12
10

Кр

827
441
859
425

,106
,571
,511
,465
,031
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Значение энтальпии образования жидкого сульфурилхлорида,
которое определили Нил и Уильяме [1048], в сочетании с величиной
энтальпии испарения при точке кипения из работы Россини, Вагмана,
Эванса, Левина и Джаффе [1249] с учетом приведения к 298° К-позво-
лило вывести энтальпию образования идеального газа. Келли [738]
вычислил энтропию из молекулярных данных; принятые им частоты
использованы и здесь для расчета теплоемкостей, приведенных
в таблице. Россини и сотр. [1249] отобрали следующие значения*
Тт = 227° К, ТЪ = 342,4° К и AHv = 7,50 ккал/молъ.

№ 30. Однохлористая сера, S2C12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 135,046

I

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пап (толь °К)

Ср°

17,41
17,43
18,37

18,87
19,16
19,34

19,46
19,54
19,61

S" | -1в°-я;,в>/т

76,35
76,46
81,62

85,77
89,24
92,21

94,80
97,10
99,16

76,35
76,36
77,05

78,39
79,92
81,47

82,98
84,42
85,79

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,04
1,83

3,69
5,60
7,52

9,46
11,41
13,37

дн/°

-4,66
-4,66
-5,90

-6,76
-7,44
-8,00

-34,59
-34,41
-34,23

ДО/0

-6,99
-7,00
-7,71

-8,06
-8,26
-8,30

-10,85
-7,89
-4,95

Ig Кр

5,120
5,099
4,214

3,525
3,008
2,592

2,963
1,916
1,083

Энтальпия образования получена из данных, указанных в работе
Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249]. Келли [738}
рассчитал энтропию из молекулярных данных. Основные частоты,
принятые Келли, использованы и здесь при расчете значений тепло-
емкости для идеального газа. Имеются некоторые сомнения относи-
тельно частоты крутильных колебаний; Люфт и Тодхантер [893}
вычислили несколько отличающиеся значения, основанные на огра-
ниченном внутреннем вращении. Россини и сотр. [1249] выбрали
величины Тт = 193° К, ТЪ = 411,2° К и AHv = 8,61 ккал/молъ.

Ли 31. Фтористый водород, HF (состояние идеального газа). Мол. вес 20,008

Термохимические данные для фтористого водорода в газообраз-
ном состоянии были критически пересмотрены и опубликованы в Тер-
мохимических таблицах [1435]; приведенное там значение AHflss(g) =
= —64,8 ккал/молъ принято и здесь. Поттер [1182] строго рассчитал
термодинамические функции. Ху, Уайт и Джонстон [625] опубли-
ковали низкотемпературные данные, согласно которым Ttp =
= 189,79° К и АНт° = 0,939 ккал/молъ. Россини, Вагман, Эванс,
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал!(моль °К)

Ср°

6,96
6,96
6,97

6,97
6,99
7,02

7,06
7,13
7,21

s°

41,51
41,56
43,56

45,12
46,39
47,47

48,41
49,24
50,00

-(G»-HJ,g)/r

41,51
41,52
41,79

42,30
42,88
43,46

44,02
44,56
45,06

ккал/моль
Н°~Н298

0,00
0,02
0,71

1,41
2,11
2,81

3,51
4,22
4,94

дя/°

-64,80
-64,80
-64,84

-64,89
-64,96
-65,04

-65,12
-65,20
-65,29

до/°

-65,30
-65,30
-65,47

-65,62
-65,76
-65,89

-66,00
-66,11
-66,21

lg КР

47,865
47,572
35,768

28.681
23,951
20,569

18,030
16,052
14,470

Левин и Джаффе [1249] отобрали значения ТЪ = 293,1° К и AHv =
= 1,8 ккал/молъ. Это соответствует ненормально низкой энтропии
испарения, что объясняется ассоциацией в газовой фазе. При рассмо-
трении термодинамики HF в условиях низких температур и (или)
высоких давлений эффекты такого рода ассоциации следует прини-
мать во внимание.

№ 32. Фтористый нитрозил, FNO (состояние идеального газа).
Мол. вес 49,008

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль • °К)

Ср°

9,88
9,90

10,65

11,23
11,69
12,06

12,35
12,59
12,78

s°

59,27
59,34
62,29

64,73
66,82
68,65

70,28
71,75
73,09

- ( G ° - H 2 9 8 > / T

59,27
59,28
59,67

60,45
61,34
62,26

63,16
64,03
64,87

кпал/моль

Н°-Н298

0,00
0,02
1,05

2,15
3,29
4,48

5,70
6,95
8,22

дя/°

-15,70
-15,70
-15,76

-15,79
-15,79
-15,78

-15,76
-15,74
-15,71

AGf°

-12,02
-12,00
-10,75

-9,50
-8,24
-6,98

-5,72
-4,47
-3,23

lg Кр

8,811
8,741
5,874

4,151
3,000
2,180

1,564
1,086
0,706

Энтальпия образования была определена Джонстоном и Берти-
Ном [696]. Термодинамические функции были рассчитаны [1435]
Из молекулярных размеров и основных частот, взятых из работы
Стивенсона и Джонса [1412]. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаф-
фе [1249] приводят следующие значения: Тт = 140,7° К, ТЪ =
= 213,3° К и AHv = 4,61 ккал/молъ.
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Л» 33. Фторокись азота, FNO2 (состояние идеального газа). Мот. вес 65,008

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(мо гь • °К)

Ср°

11,92
11,96
13,64
14,90
15,88
16,62
17,19
17,64
17,98

s°

62,24
62,32
66,00
69,18
71,99
74,50
76,75
78,81
80,68

-(С°-я°98)/г

62,24
62,25
62,74
63,71
64,86
66,06
67,26
68,43
69,56

ккал/мояь

0,00
0,03
1,31
2,74
4,28
5,91
7,60
9,34

11,12

дн/°

-19,00
-19,00
-19,16
-19,22
-19,21
-19,15
-19,06
-18,95
-18,82

AGf°

-8,90
-8,84
-5,42
-1,98

1,47
4,91
8,35

11,77
15,16

lg Кр

6,525
6,439
2,961
0,864

-0,537
-1,534
-2,280
-2,857
-3,314

Термодинамические функции фторокиси азота опубликованы
в работе Пураника и Рао [1206]. Прекрасно согласующиеся с ними
значения были рассчитаны Чуйков-Ру [1520]; в этой же работе
[1520] приведено значение AHf298 (g) = —19 ккал/моль. Россини,
Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] отобрали значения: Тт =
= 107,2° К, ТЪ = 200,8° К и AHv = 4,31 ккал/молъ.

№ 34. Четырехфтористая сера, SF4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 108,066

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср°

17,21
17,27
19,99
21,69
22,78
23,50
24,01
24,36
24,63

кал/(моJ

s°

69,58
69,69
75,06
79,71
83,77
87,34
90,51
93,36
95,94

ь-°К)

-( G °- H 2° 9 8 ) / T

69,58
69,59
70,30
71,73
73,40
75,14
76,87
78,55
80,16

кпал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,04
1,91
4,00
6,22
8,54

10,92
13,34
15,79

АН/'

-174,10
-174,11
-174,87
-175,34
-175,63
-175,82
-189,00
-188,77
-188.53

AG!°

-163,68
-163,62
-160,06
-156,30
-152,46
-148,56
-145,93
-140,56
-135,25

lg Кр

119,976
119,189
87,448
68,316
55,532
46,380
39,864
34,130
29,557

Энтальпия образования четырехфтористой серы измерена Боном
и Мюттертисом [1529]. Термодинамические функции были рассчи-
таны на основании молекулярных постоянных и частот колебаний,
указанных в работе Додда, Вудворда и Робертса [332]. Поскольку
некоторые величины оценочные, неопределенность в значениях
энтропии составляет ± 1 кал/(моль'°К).
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№ 35.

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Йодистый водород,

Ср"

6,97
6,97
7,01
7,11
7,25
7,42
7,60
7,77
7,92

кал/(могь °

49,35
49,40
51,41
52,98
54,29
55,42
56,42
57,33
58,15

-

HI

К)

(G--

49
49
49

50
50
51

51
52
52

(состояние

Н 2 9 8> / Т

,35
,36
,63

,15
,73
,32

,90
,45
,98

я

идеального газа).

~Н298

0,00
0,02
0,72
1,42
2,14
2,87
3,62
4,39
5,18

пка т./моль

ДЯ/°

6,30
6,29
4,06

-1,35
-1,43
-1,49
-1,55
-1,58
-1,61

Мол. ве<

AG1°

0,38
0,34

-1,53
-2,41
-2,62
-2,81
-3,00
-3,17
-3,35

: 127,918

\g Кр

-0,276
-0,248

0,836
1,054
0,954
0,878
0,818
0,771
0,732

Термодинамические функции, основанные на молекулярных
постоянных, взятых из работ Коуана и Горди [282] и Бойда и Томп-
сона [153], были опубликованы в Термохимических таблицах [1435].
Энтальпия образования была рассчитана из функций свободной
энергии, принятых в этой книге для 12, Н 2 и HI, а также из значений
констант равновесия, определенных Тейлором и Кристом [1473],
поскольку эти значения лучше всего согласуются с имеющимися
данными. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] отобрали
следующие значения: Тт = 222,36° К, АНт° = 0,686 ккал/молъ,
ТЪ = 237,80° К и AHv = 4,724 ккал/молъ.

№ 36. Азотная кислота, HNO3 (состояние идеального газа). Мол. вес 63,016

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молъ • °К)

Ср°

12,82
12,87
15,21
17,09
18,57
19,71
20,64
21,37
21,95

s» | -<с°-н;в8)/г

63,68
63,76
67,80
71,40
74,65
77,60
80,30
82,77
85,06

63,68
63,69
64,22
65,30
66,59
67,96
69,34
70,69
72,02

пкал/моль

Н°~Н298

0,00
0,03
1,44
3,05
4,84
6,76
8,78

10,88
13,04

дя/°

-32,02
-32,03
-32,38
-32,56
-32,61
-32,58
-32,48
-32,34
-32,16

AGf°

-17,62
-17,53
-12,63
-7,67
-2,68

2,30
7,28

12,24
17,19

lg Кр

12,912
12,767
6,900
3,352
0,977

-0,718
-1,989
-2,973
-3,756

Термодинамические функции азотной кислоты были рассчитаны
Палмом и Килпатриком [1099]. Энтальпия образования, которую
приводят Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249], находит-
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ся в хорошем соответствии со значением, вычисленным Фейком [413]
по давлению диссоциации нитрата аммония. Россини и сотр. [1249]
приводят следующие значения: Тт = 231,56° К, АНт° =
=- 2,503 ккал/молъ, ТЬ = 293° К и AHv = 9,43 ккал/молъ:

Л» 37. Вода, Н2О (состояние идеального газа). Мол. вес 18,016

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(л(0 1ь-0К)

Ср°

8,03
8,03
8,19
8,42
8,68
8,95
9,25
9,55
9,85

С о

45,11
45,16
47,49
49,35
50,90 |
52,26
53,48
54,58
55,61

-(С-я^/г

45,11
45,12
45,43
46,04
46,72
47,42
48,10
48,76
49,39

ккал/моль

1 298

0,00
0,02
0,83
1,66
2,52
3,40
4,31
5,25
6,22

АЯ/°

-57,80
-57,80
-58,04
-58,28
-58,50
-58,71
-58,91
-59,08
-59,24

AG/°

-54,64
-54,62
-53,52
-52,36
-51,16
-49,92
-48,65
-47,36
-46,04

lg Кр

40,049
39,788
29,241
22,887
18,634
15,585
13,290
11,499
10,062

Термодинамические функции воды опубликованы в работе Фрид-
мана и Хаара [445]. Энтальпия образования взята из обзора Вагма-
на, Килпатрика, Тейлора, Питцера и Россини [1562]. Точки плавле-
ния и кипения соответственно 273,15 и 373,15° К являются репер-
ными температурами международной шкалы. Россини, Вагман,
Эванс, Левин и Джаффе [1249] указывают значения АНт° =
= 1,4363 ккал/моль и AHv = 9,7171 ккал/молъ.

№ 38. Перекись водорода, Н 2О 2 (состояние идеального газа). Мол. вес 34,016

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

10,31
10,33
11,58
12,56
13,31
13,86
14,30
14,69
15,02

s°

55,66
55,73
58,88
61,57
63,93
66,03
67,91
69,61
71,18

-(G°-H|e8)/r

55,66
55,67
56,09
56,92
57,90
58,91
59,92
60,90
61,85

ккал/моль

а 298

0,00
0,02
1,12
2,33
3,63
4,99
6,39
7,84
9,33

АН/»

-32,53
-32,54
-32,84
-33,06
-33,22
-33,35
-33,44
-33,52
-33,57

AG/°

-25,21
-25,16
-22,66
-20,08
-17,47
-14,84
-12,18
-9,52
-6,85

)g Кр

18,478
18,331
12,378
8,777
6,363
4,632
3,328
2,312
1,497
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Термические и термохимические данные для перекиси водорода
были получены в результате тщательно выполненных исследований
Жигера [480], Жигера и Лиу [481], Жигера, Лиу, Дагдейла и Морри-
сона [482], Жигера, Морисетта, Олмоса и Кнопа [483]. Полученные
результаты включают следующие значения: Тт = 272,75° К,
АНт° — 2,987 ккал/молъ, AHv°29S = 12,34 ккал/молъ.

Лё 39. Серная кислота, H2SO4 (безводная жидкость). Мол. вес 98,082

Т, °К

298
300
400
500
600
700

кал/(моль-°К)

Ср°

33,18
33,30
36,70
38,70
40,00
41,10

S»

37,49
37,70
47,78
56,20
63,37
69,62

- < G O - H 2 9 8 ) ' ' T

37,49
37,50
38,85
41,50
44,56
47,70

ккаа/моль

ХУО ГТО
Ы " - " 2 9 8

0,00
0,07
3,58
7,35

11,29
15,35

AHf

-194,45
-194,44
-194,14
-193,46
-192,59
-191,60

AG/°

-164,83
-164,64
-154,80
-145,05
-135,44
-125,98

lg Кр

120,815
119,936

84,577
63,397
49,332
39,329

Рабин и Джиок [1260] установили для жидкой серной кислоты
следующие данные, относящиеся к условиям низких темпе-
ратур: Тт = 283,53° К, АНт° = 2,560 ккал/молъ и S°29B (I) =
= 37,49 кал/(молъ'°К). Полученные этими исследователями данные
по теплоемкости в области 300° К экстраполированы для получения
значений теплоемкости при более высоких температурах. Гуд, Лей-
цина и Мак-Каллох [509] с высокой степенью точности определили
энтальпию образования водной серной кислоты. Энтальпия образо-
вания безводной серной кислоты рассчитана по энтальпии растворов,
указанной в работе Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе
[1249].

Л» 40. Сероводород, H2S (состояние идеального газа). Мол. вес 34,082

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

8,17
8,18
8,51
8,90
9,32
9,75

10,18
10,59
10,97

s°

49,18
49,24
51,63
53,57
55,23
56,70
58,03
59,25
60,39

-<G°-H29S>/T

49,18
49,19
49,51
50,13
50,85
51,58
52,31
53,01
53,69

ккал/моль

0,00
0,02
0,85
1,72
2,64
3,59
4,59
5,62
6,70

ляг

-4,82
-4,83
-5,79
-6,55
-7,20
-7,75

-21,28
-21,39
-21,47

AGf°

-7,90
-7,92
-8,87
-9,55

-10,09
-10,50
-12,13
-10,97
-9,81

'g Кр

5,792
5,771
4,845
4,174
3,673
3,278
3,313
2,665
2,144
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Термодинамические функции для сероводорода были вычислены
Хааром, Брэдли и Фридманом [557]. Энтальпия образования принята
по Эвансу и Вагману [399], которые установили ее на основании
литературных данных. В пределах ошибок эксперимента с принятым
значением согласуются недавние определения Капустинского и Кань-
ковского [715]. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249]
отобрали следующие значения: Tt = 103,54 ккал/молъ, AHf =
= 0,366 тал/моль, Tt = 126,24° К, AHf = 0,108 ккал/молъ, Ttp =
= 187,63° К, АНт° = 0,568 ккал/молъ, ТЪ = 212,82° К, AHv =
= 4,463 ккал/молъ.

№ 41. Аммиак, NH3 (состояние идеального газа). Мол. вес 17,032

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср"

8,51
8,53
9,24

10,04
10,81
11,54
12,23
12,87
13,47

S

46,03
46,09
48,64
50,79
52,68
54,41
55,99
57,47
58,86

- < G ° - H 2 9 8 > / r

46,03
46,04
46,38
47,05
47,83
48,65
49,47
50,28
51,07

ккаг/могь

Н°~Н298

0,00
0,02
0,91
1,87
2,92
4,03
5,22
6,48
7,80

дн/°

-10,92
-10,93
-11,43
-11,87
-12,23
-12,53
-12,77
-12,96
-13,11

AGf°

-3,86
-3,82
-1,37

1,20
3,84
6,55
9,29

12,06
14,85

]g Кр

2,831
2,783
0,749

-0,522
-1,400
-2,044
-2,537
-2,928
-3,245

Обзор и пересмотр химических и термодинамических свойств
аммиака выполнены Харрисоном и Кобе [573]. Были приняты значе-
ния, указанные ими. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе
[1249] отобрали следующие значения: Ttp = 195,40° К, АНпг° =
= 1,351 ккал/молъ, ТЪ = 239,73° К и AHv = 5,581 ккал/молъ.

№ 42. Гидразин N2H4 (состояние идеального газа). Мол. вес 32,048

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

ка%/(люль-°К)

Ср"

12,60
12,61
15,10
16,90
18,30
19,50
20,60
21,50
22,30

S»

57,41
57,49
61,48
65,05
68,26
71,17
73,85
76,33
78,63

-(G°-H°2SS)/T

57,41
57,42
57,94
59,01
60,29
61,64
63, 0
64,34
65,66

кпал/моль

н°-н°ш

0,00
0,03
1,42
3,02
4,78
6,68
8,68

10,79
12,98

AHf

22,75
22,73
22,04
21,54
21,19
20,95
20,80
20,73
20,71

ДС/°

37,89
37,98
43,18
48,52
53,95
59,43
64,94
70,47
76,00

Ig Кр

-27,773
-27,669
-23,590
-21,208
-19,652
-18,555
-17,740
-17,111
-16,609

Термические данные для гидразина при низких температурах
были получены Скоттом, Оливером, Гроссом, Хаббардом и Хаффма-
ном [1323]. Согласно сообщениям этих исследователей, Тпг =
= 274,69° К, АНт° = 3,025 ккал/молъ и £°98 (I) -= 28,97 кал/(молъ-°К).
На основании измерения давления пара они установили, что
энтальпия испарения при 298° К равна 10,70 ккал/молъ; основываясь
на этом значении в сочетании с величиной энтальпии образования
жидкого гидразина согласно работе Хьюза, Корручини и Джиль-
берта [658], они определили AHfM8 (g) = 22,75 ккал/молъ. Скотт
и сотрудники вычислили термодинамические функции из отнесения
колебаний и молекулярных постоянных. Расчетное значение энтро-
пии 0,44 кал/(молъ »°К) оказалось выше экспериментального; расхож-
дение, однако, было меньше возможного согласно общей неопреде-
ленности эксперимента.

№ 43. Окись азота, NO (состояние идеального газа). Мол. вес 30,008

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

нал/(моль °К)

Ср°

7,13
7,13
7,16
7,29
7,47
7,66
7,83
7,99
8,12

s°

50,35
50,40
52,45
54,06
55,41
56,57
57,61
58,54
59,39

-(G"-H°9 8)/r

50,35
50,36
50,63
51,16
51,76
52,37
52,96
53,53
54,07

кпал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,02
0,73
1,45
2,19
2,95
3,72
4,51
5,32

дя/°

21,60
21,60
21,61
21,62
21,62
21,62
21,63
21,63
21,64

AG/°

20,72
20,71
20,41
20,11
19,81
19,51
19,21
18,91
18,60

Ig Кр

-15,184
-15,087
-11,153
-8,791
-7,217
-6,091
-5,247
-4,591
-4,066

Энтальпия образования взята из работы Россини, Ваглмна,
Эванса, Левина и Джаффе [1249]. Термодинамические функции,
опубликованные в Термохимических таблицах [1435], основаны
на спектроскопических данных Герцберга [590]. Россини и сотр.
[1249] отобрали следующие значения: Ttp = 109,51° К, АНт° =
- 0,550 ккал/молъ, ТЪ = 121,39° К и AHv = 3,293 кал/моль.

У". 44. Двуокись азота, NO2 (состояние идеального газа). Мол. вес 46,008

Тердшдинамические функции рассчитаны Гордоном [519]. Энталь-
пия образования взята из работы Россини, Вагмана, Эванса, Левина
и Джаффе [1249]. При низких температурах двуокись азота димери-
зуется до N2O4, и процесс испарения становится сложным, требую-
Щим учета наряду с диссоциацией также и обычной энтальпии испа-
рения.
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Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)
Ср°

8,86
8,87
9,64

10,38
11,02
11,56
12,00
12,35
12,63

s°

57,35
57,41
60,07
62,30
64,25
65,99
67,56
69,00
70,32

-(G°-H°9 8)/r

57,35
57,36
57,71
58,41
59,23
60,07
60,91
61,73
62,52

ккал/моль
H°~HUs

0,00
0,02
0,95
1,95
3,02
4,15
5,33
6,55
7,80

дя/°

8,09
8,09
7,95
7,87
7,83
7,82
7,83
7,85
7,89

AGt"

12,42
12,45
13,93
15,43
16,95
18,47
19,99
21,51
23,03

-9,107
-9,070
-7,611
-6,746
-6,174
-5,766
-5,461
-5,223
-5,032

Л» 45. Закись азота, N2O (состояние идеального газа). Мол. вес 44,016

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср"

9,23
9,25

10,20
10,95
11,56
12,06
12,48
12,82
13,11

s°

52,56
52,62
55,42
57,78
59,83
61,65
63,29
64,78
66,14

-(в--н;ю)/т

52,56
52,57
52,94
53,68
54,54
55,42
56,31
57,17
58,00

ккал/моль
Н°-Я298

0,00
0,02
1,00
2,05
3,18
4,36
5,59
6,86
8,15

ЛН/»

19,49
19,49
19,41
19,40
19,44
19,50
19,59
19,69
19,79

AGf°

24,77
24,80
26,59
28,39
30,18
31,97
33,74
35,51
37,26

-18,156
-18,068
-14,528
-12,407
-10,993
-9,980
-9,218
-8,622
-8,143

Рассчитанные термодинамические функции, опубликованные
в Термохимических таблицах [1435], основаны на частотах, приве-
денных Герцбергом [591], и вращательных постоянных Коулса
и Хьюза [248]. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249]
отобрали следующие значения: A-ff/2°98 (g) = 19,49 ккал/молъ, Ttp =
= 182,30° К, AHm° = 1,563 ккал/моль, ТЪ = 184,68° К и AHv =
= 3,956 ккал/молъ.

№ 46. Двуокись серы, SO2 (состояние идеального газа) Мол. вес 64,066

Были использованы термодинамические функции, рассчитанные
Гордоном [519], хотя они лишь немного отличались от функций,
приведенных в работе Эванса и Вагмана [399]. Энтальпия образова-
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298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)
Ср°

9,53
9,55

10,39
11,13
11,72
12,18
12,53
12,81
13,02

S"

59,30
59,36
62,23
64,63
66,71
68,56
70,21
71,70
73,06

59,30
59,31
59,69
60,44
61,32
62,22
63,12
63,99
64,83

ккал/моль
Л 298

0,00
0,02
1,02
2,10
3,24
4,44
5,67
6,94
8,23

AHf°

—70,95
—70,96
—71,77
—72,36
—72,83
—73,21
—86,60
—86,58
—86,56

AGf°

—71,74
-71,75
-71,95
—71,93
—71,79
—71,57
—72,58
—70,82
—69,07

lg. Кр

52,588
52,267
39,309
31,437
26,149
22,343
19,826
17,198
15,095

ния взята из обзора Эванса и Вагмана [399]; она основана на энталь-
пии сгорания ромбической серы, согласно измерениям Экмана
и Россини [364]. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249]
отобрали следующие значения: Ttp = 197,68° К, АНт° =
= 1,769 ккал/моль, ТЪ = 263,14° К и AHv = 5,955 ккал/молъ.

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Д» 47. Озон, О3 (состояние идеального газа). Мол.
кал/(моль-°К)

Ср°

9,37
9,39

10,43
11,26
11,87
12,30
12,62
12,86
13,04

s°

57,05
57,11
59,96
62,38
64,49
66,36
68,02
69,52
70,89

-(G°-H»es)/T

57,05
57,06
57,44
58,19
59,07
59,98
60,88
61,76
62,60

вес 48,000

ккал/моль
Н ~Н298

0,00
0,02
1,02
2,10
3,26
4,47
5,72
6,99
8,29

дя/°

34,00
34,00
33,93
33,92
33,94
33,98
34,03
34,09
34,14

ДЙ/°

38,91
38,94
40,60
42,27
43,94
45,60
47,26
48,91
50,55

igKp

-28,517
-28,364
-22,181
-18,475
-16,004
-14,235
-12,909
-11,875
-11,047

Энтальпия образования взята из работы Россини, Вагмана,
Эванса, Левина и Джаффе [1249]. Термодинамические функции рас-
считаны Бирдсолом, Дженкинсом, Дипаоло, Битти и Аптом [133]
и Клейном, Клевеландом и Мейстером [766]. Россини, Вагман,
Эванс, Левин и Джаффе [1249] отобрали следующие значения: ТЪ =
= 162,65° К и AHv = 2,59 ккал/молъ.
17—831
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№ 48. Трехокись серы, SO3 (состояние идеального газа). Мол. вес 80,066

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль °К)

Ср°

12,10
12,13
14,06
15,66
16,90
17,86
18,61
19,23
19,76

в-

61,19
61,27
65,03
68,35
71,32
74,00
76,43
78,66
80,71

-< G °- H

2 V T

61,19
61,20
61,70
62,70
63,89
65,15
66,41
67,65
68,85

ккал/моль

Я ° - Н 2 9 8

0,00
0,03
1,34
2,83
4,46
6,20
8,02
9,92

11,87

дн/°

—94,47
-94,48
-95,33
-95,87
-96,23
-96,46

-109,66
-109,43
-109,16

\Gf°

-88,52
-88,49
-86,41
-84,12
-81,73
-79,27
-78,07
-74,14
-70,23

lgKp

64,886
64,458
47,212
36,767
29,769
24,749
21,328
18,003
15,348

Эванс и Вагман [399] на основании обзора данных по энтальпии
образования рассчитали термодинамические функции для трехокиси
серы. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] приводят сле-
дующие точки плавления и энтальпии плавления для трех кри-
сталлических форм: кристалл III — Ttp = 290,0° К, АНт° =
= 0,47 ккал/моль; кристалл II — Ttp = 305,7° К, АНт° =
= 2,47 ккал/молъ; кристалл I — Ttp = 335,4° К, АНт° =
= 6,09 ккал/молъ. Жидкость кипит при 316,5° К и Д#у = 9,99
ккал/молъ.

Глава IX

ХИМИЧЕСКАЯ ТЕРМОДИНАМИКА УГЛЕВОДОРОДОВ

Исторический обзор

Из 154 соединений, рассмотренных в основополагающей моногра-
фии Паркса и Хаффмана «Свободные энергии некоторых органи-
ческих соединений» [1105], более трети составляют углеводороды.
Систематическое описание термодинамических свойств этих веществ
основано главным образом на данных, полученных авторами назван-
ного труда и их учениками при финансовой поддержке компании
«Универсал ойл продактс», Американского нефтяного института
и некоторых других нефтяных компаний.

Уже в самом начале второй мировой войны возникла срочная
необходимость в получении более полных и точных термодинамиче-
ских данных, относящихся к компонентам нефти. Несколько позже,
в 1942 г., Американский нефтяной институт подписал проект А.Р.1.44
предусматривавший организацию при Национальном бюро стандар-
тов, которым руководил Ф. Д. Россини, всестороннего, тщательного
и строгого изучения термодинамических свойств углеводородов.
Эта весьма объемная работа объединяла усилия экспериментаторов,
обеспечивавших получение точных данных, теоретиков, рассчиты-
вавших термодинамические свойства статистическим методом на
основе первого закона термодинамики, и представителей нефтяной
промышленности, финансировавших данную работу и обеспечивав-
ших получение необходимых образцов, отличавшихся вполне опре-
деленными характеристиками и высокой чистотой. С 1950 г. в течение
последующих десяти лет работы над проектом велись в Технологиче-
ском институте Карнеги. С сентября 1960 г. этими исследованиями
руководил Б. Зволинский. В апреле 1961 г. работа над проектом
А.Р.1.44 была перенесена в Центр по изучению химических термо-
динамических свойств при сельскохозяйственном и механическом
колледже Техаса. Над осуществлением проекта А.Р. 1.44 работала
большая группа сотрудников. Из официального отчета [1248]
и последующего дополнения [1653] можно почерпнуть подробные
сведения о персонале, об оригинальных публикациях, связанных
с проектом, получить полную библиографию по термодинамике угле-
водородов, а также извлечь информацию относительно наиболее
надежных значений величин, характеризующих физические и термо-
динамические свойства углеводородов. В основе многих данных,
приводимых в этой главе, лежат упомянутые выше сводки.

17*
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В 1943 г. была основана Нефтяная термодинамическая лаборато-
рия при Нефтяном исследовательском центре Горного бюро США
в Бартлесвилле. Программа этой лаборатории, имевшая целью
определение]основных химических термодинамических свойств соеди-
нений, содержащихся в нефти, и ряда других веществ, продолжала
выполняться и была расширена, для того чтобы можно было получить
данные, необходимые для развития послевоенной экономики. Работа
указанной термодинамической лаборатории была начата и продол-
жалась под руководством X. Хаффмана, а с января 1950 г. под
руководством Г. Уаддингтона, Дж. Мак-Каллоха, Д. Скотта
и Д. Доуслина. Учитывая полученные в лаборатории хорошие
результаты измерений термодинамических свойств углеводородов,
знакомство с целями и планами систематических исследований, про-
водимых в этой лаборатории, может быть весьма поучительным.
Поскольку в настоящее время не закончена работа по получению
вполне надежных экспериментальных данных и соответствующих
расчетных данных для множества органических веществ, имеющих
промышленное значение, Нефтяная термодинамическая лаборатория
продолжает свою деятельность, руководствуясь следующей система-
тической «идеальной» программой:

1. Выбор важного класса веществ, для которых необходимо полу-
чить информацию.

2. Выбор для индивидуального изучения «ключевых» членов из
каждого гомологического ряда данного класса.

3. Получение возможно более полных и точных термодинами-
ческих данных для каждого «ключевого» вещества в твердом, жидком
и газообразном состояниях и в широкой области температур и дав-
лений.

4. Сопоставление и интерпретация экспериментальных резуль-
татов для всех «ключевых» соединений.

5. Расчет по методам статистической механики значений термо-
динамических функций для тех областей изменения переменных,
которые недоступны для экспериментов.

6. Применение полутеоретических методов для расчета термо-
динамических свойств всех важных членов каждого гомологического
ряда [736].

Полный указатель работ, выполненных в этой лаборатории
и опубликованных в научных журналах, выпущен отдельным изда-
нием [947].

В 1940 г. К. Питцер [1150, 1153] разработал полуэмпирические
методы расчета термодинамических свойств парафинов с прямой
цепью и родственных углеводородов. На протяжении последующих
12 лет были опубликованы результаты многочисленных эксперимен-
тальных и теоретических работ. Персон и Пиментел [1140] в 1953 г.,
проверив и пересмотрев ранние расчеты Питцера, дали уточненные
значения соответствующих параметров. Эти исследователи предло-
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жили основные уравнения для расчета термодинамических функций
нормальных алканов и табулировали расчетные значения от бутана
до гептана включительно; кроме того, они составили таблицу инкре-
ментов, необходимых для расчета значений для каждого члена ряда
алканов до эйкозана включительно. Многие другие исследователи
также внесли свой вклад в современные знания о свойствах угле-
водородов.

Значение углеводородов

Очень важно сначала рассмотреть термодинамические свойства
углеводородов, поскольку они создают основу для сопоставления
свойств других органических соединений. На изучение углеводоро-
дов было затрачено больше усилий, нежели на изучение всех осталь-
ных органических соединений; следствием этого явилось то, что этот
основной раздел термодинамики органических соединений, к счастью,
оказался самым пространным и наиболее разработанным разделом.

Более того, обобщая можно сказать, что углеводороды — это
такие соединения, от которых происходят все другие органиче-
ские соединения. Они составляют самую большую группу родствен-
ных соединений, образованных из двух ковалентно связанных эле-
ментов. Химические и физические характеристики, обусловленные
этими связями, изменяются вполне определенно и закономерно
в гомологических рядах углеводородов при переходе от одного члена
ряда к другому. Обычно свойства первых трех или четырех членов
такого ряда углеводородов сильнее всего отклоняются от значений,
которые предопределяются закономерностями изменения свойств
более высоких членов данного ряда. И тем не менее можно со значи-
тельной точностью предсказать свойства самых различных угле-
водородов.

Несмотря на недостаточность конкретных данных относительно
других типов органических соединений, само по себе расчленение
структуры соединения на скелетную основу и различные присоеди-
ненные к ней части позволяет со значительной достоверностью пред-
видеть неизвестные свойства. Измерение определенных термодина-
мических свойств ряда «ключевых» спиртов оказывается достаточным
для установления меры изменения термодинамических свойств, обу-
словленной заменой метильной группы вышестоящего углеводорода
на гидроксильную группу. Установленную величину инкремента
можно использовать для каждого углеводорода и в принципе полу-
чить достоверную информацию, относящуюся к группе спиртов,
соответствующих углеводородам с тем же числом углеродных атомов.

Подобным же образом по установленным термодинамическим
свойствам небольшого числа ключевых хлорпроизводных углеводо-
родов можно рассчитать значения инкрементов, характерных для
замещения метильных групп в том или ином углеводороде йа атом
хлора. Использование определенных значений инкрементов приме-
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нительно к конкретным соединениям, принадлежащим к данному
типу углеводородов, позволяет получать полезные сведения, относя-
щиеся к соответствующей группе хлорпроизводных углеводородов.
Таким образом появляется возможность во много раз расширить
имеющуюся информацию по углеводородам путем приложения ука-
занного метода, основанного на использовании закономерного изме-
нения термодинамических свойств углеводородов при замещении
элементами Br, Cl, F, I, N, 0 и S каждым в отдельности или в сочета-
нии с другими элементами.

Закономерности изменения термодинамических
свойств

Закономерности изменения энтальпии образования были нагляд-
но показаны в работе Прозена, Джонсона и Россини [1196]. Эти иссле-
дователи установили отклонения от линейной зависимости изменения
энтальпий образования для некоторых гомологических рядов угле-
водородов с числом углеродных атомов т в нормальных алкильных
радикалах. Их результаты выражаются соотношением

ккал/молъ, (IX.

где — (СН 2 ) т — Н означает н о р м а л ь н ы й алкильный радикал
(метил, этил, пропил и т. д.), присоединенный к любой концевой
группе Y (метил, винил, фенил, циклопентил, циклогексил и т. д.);
А — константа, характерная для данной концевой группы Y; В —
инкремент на группу — СН2 —, представляющий собой постоянную
величину для всех н о р м а л ь н ы х алкильных рядов, не завися-
щую от Y; б — небольшая конечная величина для низших членов
ряда, максимальное значение она принимает при т = 0 и становится
равной нулю для высших членов, когда т > 4; графически это пока-
зано на рис. IX.1.

В табл. IX.1 приведены численные значения констант А и В,
а также значения б в уравнении (IX.1) для низших членов пяти
рядов. Неопределенность значения б в каждом отдельном случае
обусловлена неопределенностью, связанной с экстраполяцией линей-
ной части уравнения (IX. 1) к низшим значениям т. Значения б
для т = 0 являются характеристиками концевых групп каждой
серии и их следует учитывать при определении закономерности
изменения соответствующих свойств с изменением числа водородных
атомов, а также числа и вида атомов углерода, связанных с основным
или присоединенным атомом углерода концевой группы. Значение В
йредставляет собой инкремент энтальпии образования при переходе
к последующему члену в каждом ряду. Иными словами, включение
в алкильный радикал группы — СН2 — (при этом алкильный ради-
кал удлиняется на один атом углерода)] всегда^ приводит к тому,
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что энтальпия образования становится более отрицательной на
4,926 ккал/молъ.

Закономерности изменения термодинамических функций для го-
мологического ряда в случае газообразного состояния веществ были
надежно установлены Тейлором, Вагманом, Уилямсом, Питцером
и Россини [1477] при изучении ими ряда алкилбензолов. Тщательные
расчеты температурной зависимости термодинамических функций
(энтальпийной функции, функции энергии Гиббса, энтропии, энталь-
пии и теплоемкости) были произведены для девяти простейших членов

о -

I Метил Винил Цикло-
пентил

l i l l I l

Цикло-
гексил

Фенил

i I i i i i

3 6 0 3 6 0 3 6 0 3 6 0 3 6
т

Р и с. IX.1. Диаграмма отклонений от линейной зависимости между числом
углеродных атомов (т) в нормальных алкильных радикалах и энтальпиями
образования низших членов гомологических рядов углеводородов; эти отклоне-

ния учитываются величиной б в уравнении (IX.1).

ряда алкилбензолов: бензола, толуола, м-, о- и гс-ксилолов, этилбен-
зола, 1,2,3- и 1,2,4-триметилбензола и мезитилена. Такой расчет
включает определение: а) вкладов поступательного движения и сво-
бодного вращения, б) вкладов колебаний и в) вкладов ограничен-
ного вращения, где это применимо. Следует отметить, что в случае
1,2,3- и 1,2,4-триметилбензолов колебательные вклады были учтены
эмпирическим путем из значений, строго рассчитанных для мезити-
лена и для трех указанных выше ксилолов. На основании пред-
положения об аддитивности эффектов, определяемых положением
замещающих групп, были установлены следующие эмпирические
соотношения для определения вкладов колебательного движения:

(1,2,3-Триметилбензол) = (Мезитилен) + 2 [(о-Ксилол)—(л-Ксилол)] (IX.2/
и

(1,2,4-Триметилбензол) = (Мезитилен) -\-
4- [(о-Ксилол) +(гс-Ксилол) —2(ж-Ксилол)]. (IX.3)

Из определенных по описанному здесь способу термодинамиче-
ских функций для девяти указанных выше членов этого ряда осталь-
ные термодинамические функции еще для 18 членов ряда были рас-
считаны методом инкрементов следующим образом.

Для трех метилэтилбензолов функции рассчитывали на основа-
нии значений для соответствующих низших алкилбензолов и алканов-
по формуле

2. (IX.4)

где х — 3t-, о- или п-. Для двух пропилбензолов

Пропилбензол = Этилбензол -f- Бутан — Пропан, (IX. 5)

Изопропилбензол = Этилбензол-(-2-Метилпропан—Пропан + Д In (3/г)- (IX.6}

Функции для 13 алкилбензолов от бутилбензола (G10H14) до гекса-
децилбензола (С22Н=8) рассчитывали по формуле

Алкилбензол (СпИ2п-в) = Этилбензол + Алкан (СП_5Н2П_8) — Пропан (п>9).
(IX.7)

При п = 9 эта формула сводится к соотношению (IX.5) для пропил-
бензола (С9Н1 2).

В приведенных выше формулах логарифмические члены служат
для исправления расхождения в общих числах симметрии для сум-
марного и внутреннего вращения. Их следует включать при расчете
энтропии и отрицательного значения функции энергии Гиббса
—(GT — Н1<т)1Т, но опускать при расчетах энтальпии и теплоемкости.

Некоторые представления о точности значений для пропилбензола
можно получить на основании сравнения непосредственно рассчи-
танных значений для этилбензола и величин, рассчитанных по
формуле

Этилбензол = Толуол + Пропан—Этан. (IX .8)

Вычисленные тайим образом значения термодинамических функ-
ций для этих и других алкилбензолов часто используются в тексте
книги. В табл. IX.2 приводятся величины инкрементов для каждой
из термодинамических функций при введении группы — СН2 —
в молекулу алкилбензола, стоящего в ряду после пентилбензола
(СцН1в).

Аллен [10] предложил один из наиболее точных методов корре-
ляции и предсказания энтальпий образования углеводородов, осно-
ванный на использовании термохимических энергий связи. Энталь-
пия атомизации АНа° алканов, например, дается выражением

(IX .9)ДЯа°„8 = NCKEcn+Л'ссЯсс + *аСсс - -SA,

где VCJJ и Лес — число связей С — Н и С — С в данной молекуле;
и ^сс — термохимические энергии связей С — Н и С — С;
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Таблица IX.2

Значения инкрементов группы—СН2— для газообразных алкилбензолов,
стоящих в ряду после пентилбензола (СИН16)

т, °к

298
300

400
500

600

700

800

900

1000

5,466
5,494

6,941
8,246

9,342

10,276

11,065

11,746

12,33

s°r

a>

9,309
9,343

11,124
12,817

14,409

15,918

17,348

18,692

19,962

г

-2,649
-2,687

-4,577
-6,056

-7,317

-8,437

-9,464

-10,612

-11,306

HS-Hb.«)

0,000
0,010

0,632
1,394

2,270

3,250

4,321

5,455

6,670

дя/°б>

-4,926
-4,932

—5,252
-5,507

-5,708

-5,854

-5,948

-6,002

-6,02

AG/° б>

2,009
2,053

4,431
6,882

9,382

11,910

14,451

17,009

19,57

а) В кал1(моль-°К).
") В ккал/лмзАЬ.

— энергия взаимодействия для пары следующих ближайших
соседних углеродных атомов, соединенных с данным атомом углеро-
да; X — число таких пар; (Зсс — тригональная энергия взаимодей-
ствия между тремя углеродными атомами, каждый из которых
является ближайшим соседом двух других; Т — число тригональных
взаимодействий; А — энергия гош-бутан взаимодействия и S — чис-
ло таких взаимодействий.

Этот метод основан на предположении, что энтальпия образова-
ния алканового углеводорода может быть рассчитана путем сумми-
рования соответствующего числа постоянных метиленовых инкре-
ментов и учета энергии взаимодействия при определении энтальпии
образования метана. Таким образом, для газообразных углеводоро-
дов С п Н 2 п + 2

6 , g)-A#/°(CH4, * ) ] -

(IX.10)

Подстановка соответствующих значений приводит к соотношению

ДЯ/° (алкан, g)=-15,54-2,35«-2,58Х + 0,65Г+0,55. (IX.И)

лой СПН 2 П :
ДЯ/2°98=-тг[ДЯ/°(С2Нв, £)-Д#/°(СН4, g)\ —

-Хассс + ̂ Л + ГРссс-Я., (IX.12)

где Es — энергия деформации циклической молекулы. Подстановка
соответствующих значений приводит к соотношению

А#/ш (циклопарафин, g) = —2,35n—2,58X-\-0,5S-\-0,65T-\-Es (IX.13)

Алканы. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 101. Метан, СН4 (состояние идеального газа). Мол. вес 16,042

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ' °К)

Ср°

8,54
8,55
9,71

11,12
12,55
13,91

15,18
16,34
17,40

s°

44,52
44,58
47,19

49,51
51,66
53,70

55,64
57,50
59,28

-(G°-H°B8)/r

44,52
44,53
44,87

45,57
46,41
47,31

48,23
49,16
50,08

ккал/моль
тто If оН ~Н298

0,00
0,02
0,93

1,97
3,16
4,48

5,94
7,51
9,20

дя/°

-17,89
-17,90
-18,63

-19,30
-19,90
-20,40

-20,82
—21,15
-21,40

дс/°

-12,15
-12,11
-10,07

-7,85
-5,51
-3,06

-0,56
1,99
4,58

lgKp

8,903
8,823
5,502

3,432
2,005
0,957

0,154
-0,484
-1,001

Точно таким же образом можно получить следующее соотношение
для газообразных циклопарафинов (нафтенов) с общей форму-

Колуелл, Джилл и Моррисон [257] на основании тщательно выпол-
ненной работы по изучению теплоемкости при низких температурах
и термических переходов установили значения: Ttp = 90,67° К
и А.Нт° = 0,222 ккал/молъ. Они отметили хорошее совпадение
с предшествующими результатами. Хестерманс и Уайт [593] изме-
ряли давление паров, энтальпию испарения и теплоемкость жидко-
сти в диапазоне от точки кипения до критической температуры.
По данным этих исследователей, ТЬ = 111,42° К, при этом AHv =
= 1,953 ккал/молъ, Тс = 190,55° К и Рс = 45,41 атм. Результаты
более ранних работ сопоставимы с этими значениями.

В этой книге приняты термодинамические функции, рассчитанные
Мак-Доуеллом и Крузе [972] и включающие поправки на ангармо-
ничность. Питцер [1155] рассчитал термодинамические функции для
жесткого ротатора—в приближении гармонического осциллятора.
Колуелл, Джилл и Моррисон [257] вывели значение калориме-
трической энтропии S°m (g) = 45,09 кал/(молъ-°К), которое на
0,57 кал/(моль -ОК) больше «практической» спектроскопической вели-
чины. Они отнесли это различие за счет ядерных спинов атомов водо-
Рода.
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Энтальпия сгорания метана была точно установлена Россини
[1239]. Это значение исправлено в соответствии с изменением атомных
весов и приведено к нулевому давлению Прозеном и Россини [1203],
которые установили, что AHf2iS (g) = —17,889 ккал/молъ.

В работе Доуслина, Харрисона, Мура и Мак-Каллоха [340}
приводятся PVT-ц,аякые для метана, относящиеся к широкому диапа-
зону температур и давлений.

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Лг 102

Ср°

12,58
12,64
15,68
18,66
21,35
23,72
25,83
27,69
29,33

Этан, С2

кал 1 (моль •

S"

54,85
54,93
58,99
62,81
66,46
69,93
73,24
76,39
79,39

(состояние
°К)

-<G--HJM>;T

54,85
54,86
55,39
56,49
57,85
59,33
60,86
62,42
63,96

идеального

И"о сто
а -"298

0,00
0,03
1,44
3,16
5,17
7,42
9,90

12,58
15,43

газа). Мол.
пкал/моль

AHf

-20,24
-20,26
-21,42
-22,44
-23,29
-23,99
-24,54
-24,97
-25,28

вес 30,068

AGf

-7,87
-7,79
-3,45

1,16
5,96

10,90
15,91
21,00
26,13

lg Кр

5,765
5,675
1,886

-0,508
-2,171
-3,402
-4,347
-5,100
-5,711

Прозен и Россини [1203] внесли небольшие исправления в тща-
тельно определенное Россини [1241] значение энтальпии сгорания,
и по их расчетам ДЯ/°98 (g) = —20,236 ккал/молъ.

На основании опубликованных данных по установленным в соот-
ветствии с третьим законом значениям энтропии и теплоемкости пара
Питцер [1157] пришел к выводу, что барьер внутреннего вращения
равен 2,875 ± 0,125 ккал/молъ. Из спектроскопической информации
Лайд [866] нашел, что этот барьер составляет 3,03 ± 0,30 ккал/молъ.
Термодинамические функции, основанные на работе Питцера, опуб-
ликованы Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом
[1248]; в этой работе указаны также следующие значения: Тт =
= 89,88° К, АНт° = 0,683 ккал/молъ и ТЪ = 184,52° К, при этом
AHv = 3,517 ккал/молъ. На основании обзора работ по критическим
константам Кобе и Линн [780] отобрали в качестве лучших значения
Битти, Су и Симарда [88]: Тс = 305,4° К и Рс = 48,2 атм.

№ 103. Пропан, С3Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 44,094

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 85,46° К, АНт° =
= 0,842 ккал/молъ и ТЪ = 231,08° К, при этом AHv = 4,487 ккал/молъ
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 379,9° К, Рс = 42 0 атм
и dc = 0,220 г/см3.

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

17,57
17,66
22,54
27,02
30,88
34,20
37,08
39,61
41,83

s°

64,51
64,62
70,38
75,90
81,18
86,20
90,95
95,47
90,76

64,51
64,52
65,27
66,85
68,80
70,93
73,14
75,37
77,60

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,04
2,05
4,53
7,43

10,69
14,26
18,10
22,17

AHf

-24,82
-24,85
-26,36
-27,62
-28,66
-29,48
-30,11
-30,58
-30,89

AGf

-5,61
-5,50

1,19
8,23

15,50
22,93
30,45
38,05
45,71

\gKp

4,115
4,004

-0,651
-3,596
-5,644
-7,157
-8,318
-9,240
-9,988

№ 104. Бутан, С4Н10 (состояние идеального газа). Мол. вес 58,120

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(лм>ль-°К)

Ср°

23,29
23,40
29,60
35,34
40,30
44,55
48,23
51,44
54,22

s°

74,12
74,27
81,86
89,10
95,99

102,53
108,72
114,59
120,16

-«г°-я;и)/т

74,12
74,13
75,12
77,20
79,76
82,55
85,44
88,35
91,26

ккал/моль

н°~н°ш

0,00
0,05
2,70
5,96
9,74

13,99
18,63
23,62
28,91

ДЯ/°

-30,15
-30,19
-31,99
-33,51
-34,73
-35,68
-36,41
-36,93
-37,25

AGf

-4,10
-3,94

5,10
14,55
24,27
34,19
44,21
54,33
64,50

\gKp

3,004
2,869

-2,784
-6,358
-8,841

-10,674
-12,078
-13,193
-14,095

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 107,55° К, AHf =
= 0,494 ккал/молъ, Тт = 134,81° К, АНт° = 1,114 ккал/молъж ТЪ =
= 272,65° К, при этом AHv = 5,352 ккал/молъ. По данным Кобе
и Линна [780], Тс = 425,1° К, Рс = 37,5 атм ж dc = 0,228 г/см3.

№ 105. 2-Метилпропан (изобутан), С4Н10 (состояние идеального газа).
Мол. вес 58,120

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 113,56° К, АНт° =
= 1,085 ккал/молъ и ТЪ = 261,42° К, при этом AHv = 5,089 ккал/молъ.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 408,0° К, Рс = 36,0 атм
и dc = 0,228 г/см3.
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298
300
400

500
600
700

800

900
1000

пал/ (моль -°К)

Ср°

23,14
23,25
29,77
35,62
40,62
44,85
48,49
51,65
54,40

s°

70,42
70,57
78,17
85,45
92,40
98,99

105,22
111,12
116,71

-(G"-Hie>/r

70,42
70,43
71,42
73,50
76,08
78,88
81,79
84,72
87,65

ккал/ моль

Н°~Н298

0,00
0,05
2,70

5,98
9,80

14,08

18,75
23,76
29,07

АН/»

-32,15
-32,19
-33,99

-35,48
-36,67
-37,60

-38,30
-38,79
-39,09

AGf

-4,99
-4,83

4,58
14,39
24,48
34,75

45,13
55,60
66,11

lgKp

3,661
3,518

-2,500
-6,291
-8,917

-10,850
-12,329
-13,500
-14,448

№ 106. Пентан, С6Н(2 (состояние идеального газа). Мол. вес. 72,146

298

300
400

500

600
700
800

900
1000

Ср°

28,73
28,87
36,53
43,58
49,64
54,83
59,30
63,18
66,55

кал/ (моль

| S°

83,40
83,58
92,95

101,88
110,37
118,42
126,04
133,26
140,09

1
°К)

- < G ° -

83
83
84,

87,
90,
93,

97,

100,
104,

40
41
63

20
36
80

36
95
52

я ° -

0
0

з,
7,

12,
17,

22,
29,
35,

Н 298

00
06
33

35
02
24

96
08
58

ккал /моль

| ля/°

-35,00
-35,04
-37,17

-38,94
-40,36
-41,46

-42,28
-42,85
-43,20

AGf

-2,00
-1,80

9,61
21,52
33,75
46,19

58,76
71,44
84,17

igKp

1,468
1,313

-5,253
-9,406

-12,291
-14,422

-16,053
-17,347
-18,394

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248], а также результаты измерений
Питцера [1154] и Мессерли и Кеннеди [992]. Тт = 143,43° К,
АНт° = 2,006 ккал/молъ и ТЪ = 309,22° К, при этом AHv =
= 6,160 ккал/молъ. По наблюдениям Партингтона, Роулинсона
и Уестона [1123] Тс = 469,5° К; по данным Кобе и Линна [780],
Рс = 33,3 атм и dc = 0,232 г/см3.

№ 107. 2-Метилбутан (изопентан), С5Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 72,146

Приняты результаты измерений Гатри и Хаффмана [550] а также
значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248]. Тт = 113,26° К, АНт° = 1,231 ккал/молъ

•

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

28,39
28,54
36,49

43,71
49,89
55,19

59,71
63,66
67,12

s° | -(С-н^нт

82,12
82,30
91,62

100,56
109,08
117,18

124,85
132,12
139,01

82,12
82,13
83,34

85,90
89,06
92,50
96,07
99,68

103,27

ккал/моль

H°~H298

0,00
0,06
3,32
7,33

12,02
17,28

23,03
29,20
35,75

дн/°

-36,92
-36,97
-39,11
-40,87
-42,27
-43,34

-44,13
-44,65
-44,94

AGf0

-3,54
-3,34

8,21
20,25
32,61
45,18
57,87
70,66
83,50

lg Кр

2,596
2,431

-4,486
-8,851

-11,876
-14,105
-15,809
-17,159
-18,249

и ТЪ = 301,00° К, при этом AHv = 5,901 ккал/молъ. Вора и Кобе
[1544] в результате измерений получили Тс ~ 460,9° К, а по данным
Кобе и Линна [780], Рс = 32,9 атм и dc = 0,234 г/см3.

JV 108. 2,2-Диметилпропан (неопентан), С5Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 72,146

т, °к

298

ЗСО

400

500

600

700

800

900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

29,07
29,21
37,55

45,00
51,21
56,40

60,78
64,55
67,80

S°

73,23
73,42
82,98

92,18
100,95
109,25

117,07
124,45
131,43

-(е°-я°98)/т

73,23
73,24
74,48

77,11
80,36
83,90

87,56
91,25
94,93

ккал/моль
Н °- Н 2° 9 8

0,00
0,06
3,40

7,54
12,36
17,75

23,61
29,88
36,51

дя/°

-39,67
-39,71
-41,77

-43,41
-44,68
-45,62

-46,30
-46,73
-46,94

AGf

-3,64
-3,42

9,00

21,89
35,07
48,45

61,93
75,49
89,10

igKp

2,669
2,492

-4,919

-9,569
-12,775
-15,127

-16,917
-18,331
-19,471

Приняты результаты измерений Астона и Мессерли [39а] и ото-
бранные значения Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела
[1248]. Tt = 140,01° К, AHf = 0,616 ккал/молъ, Тт = 256,60° К.
АНт° = 0,778 ккал/молъ и ТЪ = 282,65° К, при этом AHv =
= 5,438 ккал/молъ. По наблюдениям Партингтона, Роулинсона
и Уестона [1123] Тс = 433,7° К. По данным Кобе и Линна. [780].
Рс = 31,6 атм и dc = 0,238 г/см3.
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л» 109. Гексан, C6Hi4 (состояние

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

34,20
34,37
43,47
51,83
58,99
65,10
70,36
74,93
78,89

S"

92,83
93,05

104,20
114,82
124,92
134,48
143,52
152,08
160,19

-(G°-H2°98)/r

92,83
92,84
94,29

97,35
101,11
105,20
109,43
113,70
117,94

идеального газа). Мол. вес 86

ккал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,07
3,97

8,74
14,29
20,50
27,28
34,55
42,25

AHf

-39,96
-40,01
-42,45
-44,48
-46,10
-47,34
-48,26
-48,89
-49,25

AGf

-0,06
0,18

13,96
28,31
43,02
57,98
73,08
88,30

103,57

,172 %

0,047
-0,131
-7,629

-12,373
-15,669
-18,101
-19,963
-21,440
-22,635

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. По данным Кобе и Линна [780],
Тс = 507,8° К, Рс = 29,9 атм и dc = 0,234 г/см3. Тт = 177,80° К,
АНт° = 3,114 ккал/молъ и ТЪ = 341,89° К, при этом AHv =
= 6,896 ккал/молъ.

№ 110. 2-Метилпентан, С 6Н 1 4 (состояние идеального газа). Мол. вес 86,172

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср'

34,46
34,63
44,00

52,50
59,60
65,70

70,80
75,30
79,20

кал/(моль-

S"

90,95
91,17

102,44

113,19
123,41
133,07

142,18
150,78
158,92

°К)

- < С -

90
90
92

95
99

103

107
112
116

Н 2°98>' Г

,95
,96
,43

,51
,32
,46

,73
,04
,33

н ° -

0,
0,
4,

8,
14,
20,

27,
34,
42,

Н2°98

00
07
01

84
46
73

56
87
60

ккал/моль

AHf

-41,66
-41,71
-44,11

-46,08
-47,63
-48,81

-49,68
-50,27
-50,60

AGf

-1,20
-0,96
13,01

27,53
42,39
57,50

72,74
88,09

103,49

lg-Kp

0,882
0,696

-7,108

-12,031
-15,440
-17,951

-19,870
-21,389
-22,616

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. По данным Кобе и Линна [780],
Тс = 497,8° К, Рс = 29,9 атм и dc = 0,235 г/см3. Тт = 119,49° К,
АНт° = 1,500 ккал/молъ и ТЪ = 333,42° К, при этом AHv =
= 6,643 ккал/молъ.

№ 111

T, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

. З-Метилпентан,

Ср"

< - = ? * *

34,20
34,37
43,47

51,83
59,00
65,10

70,40
74,90
78,90

кал/(мо

S"

90,77
90,99

102,14

112,76
122,86
132,42

141,47
150,03
158,13

СвН14 (состояние идеального газа).

-(С-Н;и)/Т

90,77
90,78
92,23

95,29
99,05

103,14

107,37
111,64
115,89

Мол. вес

ккал/моль

0,00
0,07
3,97

8,74
14,29
20,50

27,29
34,55
42,25

AHf

-41,02
-41,07
-43,51

-45,54
-47,16
-48,40

-49,32
-49,95
-50,31

AGf

-0,51
-0,26
13,73

28,28
43,19
58,36

73,67
89,09

104,57

86,172

\gKp

0,373
0,191

-7,500

-12,360
-15,733
-18,221

-20,124
-21,633
-22,853

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. По данным Кобе и Линна [780],
Тс = 504,6° К, Рс = 30,8 атм и dc = 0,235 г/см3. ТЪ = 336,43° К,
при этом AHv — 6,711 ккал/молъ.

Л» 112. 2,2-Диметилбутан, С 6Н 1 4 (состояние идеального газа). Мол. вес 86,172

Т, °К

298
300
4С0

500
600
700

800
900

1000

},ал/(моль-°К)

Ср°

33,91
34,09
43,70

52,50
60,00
66,10

71,40
75,60
79,70

s°

85,62
85,84
96,98

107,70
117,95
127,67

136,86
145,51
153,69

85,62
85,63
87,08

90,14
93,93
98,06

102,34
106,66
110,96

ккал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,07
3,96

8,78
14,42
20,73

27,62
34,97
42,73

AHf

-44,35
-44,40
-46,85

-48,83
-50,36
-51,50

-52,32
-52,86
-53,15

AGf

-2,30
-2,05
12,46

27,52
42,94
58,59

74,36
90,24

106,17

igKp

1,689
1,491

-6,807

-12,030
-15,639
-18,291

-20,313
-21,912
-23,202

Приняты результаты низкотемпературных измерений Килпатри-
ка и Питцера [750], а также значения, отобранные Россини, Питце-
ром, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], Tt = 125,81° К,
A # f = 1,289 ккал/молъ, Tt = 140,87° К, AHf -= 0,068 ккал/молъ,
Тт = 173,28° К, АНт° = 0,138 ккал/молъ и ТЪ -= 322,89° К, при
этом AHv = 6,289 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс =
= 489,3° К, Рс = 30,7 атм и dc = 0,240 г/см*.

18-831
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

33,59
33,76
43,30

51,90
59,20
65,40

70,70
75,20
79,10

S"

87,42
87,63
98,67

109,28
119,41
129,01

138,10
146,69
154,82

-<в--н;и)/т

87,42
87,43
88,87

91,90
95,65
99,73

103,97
108,24
112,50

ккал/моль

Я°-«298

0,00
0,07
3,93

8,70
14,26
20,50

27,31
34,61
42,33

АН/"

-42,49
-42,54
-45,02

-47,05
-48,66
-49,87

-50,76
-51,36
-51,69

AGf°

-0,98
-0,73
13,60

28,50
43,77
59,28

74,92
90,68

106,49

0,719
0,529

-7,433

-12,458
-15,941
-18,506

-20,466
-22,018
-23,273

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 144,61° К, АНт° =
= 0,194 ккал/молъ и ТЪ = 331,14° К, при этом AHv = 6,519 ккал/моль.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 500,2° К, Рс = 30,9 атм
и dc = 0,241 г/см3.

№ 114. Гептан, C7Hj6 (состояние идеального газа). Мол. вес 100,198

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль °К)

Ср°

39,67
39,86
50,42

60,07
68,33
75,38

81,43
86,68
91,20

s°

102,27
102,52
115,46

127,77
139,47
150,55

161,01
170,92
180,29

102,27
102,28
103,97

107,51
111,87
116,61

121,51
126,46
131,38

кпал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23,76

31,61
40,02
48,92

дн/°

-44,88
-44,94
-47,70

-49,98
-51,80
-53,18

-54,20
-54,88
-55,26

AGf°

1,91
2,20

18,35

35,13
52,32
69,80

87,43
105,19
123,01

igKp

-1,402
-1,602

-10,025

-15,355
-19,058
-21,792

-23,883
-25,541
-26,882

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248] с учетом результатов измерений Хафф-
мана, Гросса, Скотта и Мак-Каллоха [654]. Тт = 182,54° К, АНт° =
= 3,354 ккал/моль и ТЪ — 371,58° К, при этом AHv =
= 7,575 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 540,1° К,
Рс -= 27,0 атм и dc = 0,235 г/см3.

№ 115. 2-Метилгексан, С7Н18 (состояние идеального 1аза). Мол. вес 100,198

298
300
400

500
600
760

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

39,67
39,86
50,42

60,07
68,33
75,38

81,43
86,68
91,20

S°

100,38
100,63
113,57

125,88
137,58
148,66

159,12
169,03
178,40

100,38
100,39
102,08

105,62
109,98
114,72

119,62
124,57
129,49

ккал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23,76

31,61
40,02
48,92

дя/°

-46,59
-46,65
-49,41

-51,69
-53,51
-54,89

-55,91
-56,59
-56,97

AG,°

0,77
1,06

17,39

34,37
51,75
69,41

87,23
105,18
123,19

lgKp

-0,562
-0,770
-9,503

-15,021
-18,848
-21,671

-23,829
-25,539
-26,921

Значения, принятые Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], находятся в соответствии с результатами
измерений Хаффмана, Гросса, Скотта и Мак-Каллоха [654]. Тт =
= 154,87° К, АНт° = 2,195 ккал/моль и ТЪ = 363,20° К, при этом
AHv = 7,329 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс =
= 531,0° К, Рс = 27,2 атм и dc = 0,234 г/см3.

№ 116. З-Метилгексан, СуН^ (состояние идеального газа).

298

300
400
500

600
700
800

900
1000

пал/(моль °К)

39,67
39,86
50,42

60,07
68,33
75,38

81,43
86,68
91,20

101,37
101,62
114,56

126,87
138,57
149,65

160,11
170,02
179.39

- < С ° - Н 2 9 8 > ' Г

101,37
101,38
103,07

106,61
110,97
115,71

120,61
125,56
130,48

Мол. вес

кпал/моль

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23.76

31,61
40,02
48,92

AHf°

—45,96
—46,02
—48,78

—51,06
—52,88
—54,26

—55,28
—55,96
—56,34

AGf°

1,10
1,39

17,63

34,50
51,78
69,35

87,07
104,92
122,83

100,198

\gKp

—0,807
-1,012
—9,631

—15,080
—18,861
—21,651

—23,785
—25,476
—26,842

Приняты значения, оюбранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248], ТЪ = 365,00° К, при этом AHv —
~ 7,358 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 535,5° К,
Рс = 28,1 атм и dc = 0,240 г/см3.

18*
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№ 117. З-Этилпентан, С7Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 100,198

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

39,67
39,86
50,42

60,07
68,33
75,38

81,43
86,68
91,20

S°

98,35
98,60

111,54

123,85
135,55
146,63

157,09
167,00
176,37

-(О°-н;и)/г

98,35
98,36

100,05

103,59
107,95
112,69

117,59
122,54
127,46

ккал/моль

Н -"""298

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23,76

31,61
40,02
48,92

лн/°

—45,33
—45,39
-48,15

—50,43
—52,25
—53,63

-54,65
—55,33
—55,71

AGf°

2,63
2,93

19,47

36,64
54,23
72,09

90,11
108,26
126,48

—1,929
—2,131

—10,636

—16,015
—19,751
—22,508

—24,617
—26,289
—27,640

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248] и частично основывающиеся на резуль-
татах измерений Хаффмана, Гросса, Скотта и Мак-Каллоха [654];
Тт = 154,55° К, АНт° = 2,282 ккал/молъ и ТЪ = 366,62° К, при
этом AHv = 7,398 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс =
= 540,7° К, Рс = 28,6 атм и dc = 0,241 г/см3.

№ 118. 2,2-Диметилпентан, С7Н1Й (состояние идеального газа). Мол. вес 100,198

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

39,67
39,86
50,42

60,07
68,33
75,38

81,43
86,68
91,20

S°

93,90
94,15

107,09

119,40
131,10
142,18

152,64
162,55
171,92

-(С-П|и)/Т

93,90
93,91
95,60

99,14
103,50
108,24

113.14
118,09
123,01

ькал/моль

П ~~Я298

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23,76

31,61
40,02
48,92

дн/°

—49,27
—49,33
—52,09

—54,37
—56,19
—57,57

—58,59
—59,27
—59,65

AGf°

0,02
0,32

17,31

34,93
52,96
71,27

89,73
108,33
126,99

lg Кр

—0,014
—0,233
—9,455

—15,266
—19,288
-22,250

—24,513
—26,304
—27,752

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248] и частично основывающиеся на резуль-
татах измерений Хаффмана, Гросса, Скотта и Мак-Каллоха [Ьй4].
Тт = 149,34° К, АНт° = 1,392 ккал/молъ и ТЪ = 352,35 К, при
этом AHv = 6,969 ккал/моль. По данным Кобе и Линна [780], Тс -
= 520,8° К, Рс = 28,4 атм и dc = 0,248 г/см3.

№ 119. 2,3-Диметилпентан, С7Н16 (состояние идеального газа). Мол. вес 100,198

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

39,67
39,86
50,42

60,07
68,33
75,38

81,43
86,68
91,20

S"

98,96
99,21

112,15

124,46
136,16
147,24

157,70
167,61
176,98

-(G°-Hlt8)/T

98,96
98,97

1С0,66

104,20
108,56
113,30

118,20
123,15
128,07

ккал/моль
н°-ни»

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23,76

31,61
40,02
48,92

дя/°

—47,62
-47,68
—50,44

—52,72
—54,54
—55,92

—56,94
—57,62
—58,00

AGf°

0,16
0,45

16,93

34,05
51,57
69,38

87,34
105,42
123,58

lg lip

—0,117
—0,330
—9,251

—14,881
—18,783
—21,660

—23,858
—25,599
—27,006

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 362,93° К, при этом AHv =
= 7,262 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 537,7° К,
Рс = 29,2 атм и dc = 0,247 г/см3.

№ 120.

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

2,4-Диметилпентан, С7Н1в (состояние идеального газа). Мол. вес 100,198

кал/ (моль' °К)

Ср°

39,67
39,86
50,42

60,07
68,33
75,38

81,43
86,68
91,20

s°

94,80
95,05

107,99

120,30
132,00
143,08

153,54
163,45
172,82

-(G°-H°88)/r

94,80
94,81
96,50

100,04
104,40
109,14

114,04
118,99
123,91

ккал/моль

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23,76

31.61
40,02
48,92

ДН/<Ч

—48,28
—48,34
—51,10

—53,38
—55.20
—56,58

—57,60
—58,28
—58,66

AGf°

0,74
1,04

17,94

35,47
53,41
71,63

90,00
108,51
127,08

lg Кр

—0,543
—0,758
—9,800

—15,502
—19,452
—22,363

—24,587
—26,348
—27,771

Результаты измерений Хаффмана, Гросса, Скотта и Мак-Каллоха
[654] учтены в данных, отобранных Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 153,91° К, АНт° =
= 1,635 ккал/молъ и ТЪ = 353,65° К, при этом AHv =
= 7,050 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 520,2° К.
Рс = 21 ,А атм и dc = 0,239 г/см3.



278 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ IX. Химическая термодинамика углеводородов 279

№ 121. 3,3-Диметилпентан, С7Н16 (состояние идеального газа). Мол. вес 100,198

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1 (моль'"К.)

Ср°

39,67
39,86
50,42
60,07
68,33
75,38
81,43
86,68
91,20

95,53
95,78

108,72
121,03
132,73
143,81
154,27
164,18
173,55

- < G ° - H 2 9 8 > / r

95,53
95,54
97,23

100,77
105,13
109,87
114,77
119,72
124,64

ккал/моль

И ~Д298

0,00
0,08
4,60

10,14
16,57
23,76
31,61
40,02
48,92

Дй/°

—48,17
—48,23
—50,99

—53,27
—55,09
—56,47

—57,49
—58,17
—58,55

AG/°

0,63
0,93

17,75

35,21
53,08
71,23

89,53
107,96
126,46

• lg-Kp

—0,404
—0,678
—9,700

—15,390
—19,333
—22,237

—24,457
—26,215
—27,636

Приняты значения Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пимен-
тела [1248]. Tt = 137,79° К, Tt = 138,20° К, Ттп = 138,69° К,
АНтп° = 1,689 ккал/моль и ТЪ = 359,21° К, при этом AHv =
= 7,058 ккал/моль. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 536° К
и Рс = 36 атм.

№ 122. 2,2,3-Триметилбутан, CyHje (состояние идеального газа). Мол. вес 100,198

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1 (моль-"К.)

Ср"

39,33
39,54
50,83
61,04
69,61
76,74

82,73
87,88
92,32

s°

91,61
91,86

104,81

117,28
129,18
140,46

151,11
161,16
170,66

-(«°-Н2°98>/Г

91,61
91,62
93,30

96,86
101,26
106,07

111,04
116,05
121,04

ккал/моль

Н °- Н 29 8

0,00
0,08
4,61

10,21
16,76
24,08
32,06
40,60
49,62

дя/°

—48,95
—49,01
-51,76
—53,97
—55,67
—56,92

—57,81
—58,37
—58,64

AGf°

1,02
1,33

18,54

36,39
54,62
73,11

91,74
110,48
129,27

lg Кр

—0,749
—0,967

—10,131

—15,903
—19,893
—22,825

—25,060
—26,826
—28,250

В работе Хаффмана, Гросса, Скотта и Мак-Каллоха [654] было
установлено сложное поведение этого соединения в условиях низких
температур. При повышении температуры, начиная с 10° К, было
обнаружено два неизотермических перехода [Ср = 39,00 кал/(молъ X
X °К) при 86,8° К и Ср = 50,13 кал/{моль • °К) при 108,0° К], после
чего следовал изотермический переход при Tt = 121,4° К, AHf =
— 0,586 ккал/молъ и, наконец, плавление при Ttp = 248,56° К,

&Hm° = 0,540 ккал/моль, ТЪ = 354,02° К, при этом AHv =
= 6,918 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 531,4° К,
Рс = 29,75 атм и dc = 0,254 г/см3.

№ 123. Октан, С8Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1 (моль-"К)

Ср"

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

S

111,55
111,83
126,55
140,56
153,86
166,45

178,34
189,59
200,23

-<G°-H2°98>/ r

111,55
111,56
113,48

117,51
122,47
127,86

133,43
139,05
144,64

ккал/лшль
ТТО ТТО
Н ~Й298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

дя/°

—49,82
—49,89
—52,96

—55,50
—57,51
—59,04

—60,16
—60,90
—61,29

Д<?/°

3,92
4,25

22,78
42,02
61,71
81,71

101,88
122,20
142,58

lg Кр

—2,872
—3,093

—12,445

—18,364
—22,475
—25,511
—27,832
—29,672
—31,160

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Ттп = 216,36° К, АНтп° =
= 4,957 ккал/моль и П = 398,81° К, при этом AHv = 8,224
ккал/молъ. Согласно измерениям Амброза, Кокса и Таунсенда [13],
Тс = 568,5° К.

№ 124. 2-Метилгептан, C8Hi8 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

С о

108,81
109,09
123,81

137,82
151,12
163,71

175,60
186,85
197,49

108,81
108,82
110,74
114,77
119,73
125,12

130,69
136,31
141,90

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

AHf

—51,50
—51,57
—54,64
—57,18
—59,19
—60,72
—61,84
—62,58
—62,97

AGf°

3,05
3,39

22,19
41,71
61,67
81,95

102,40
122,98
143,64

—2,239
—2,468

— 12,125
—18,228
—22,462
—25,585
—27,972
—29,863
—31,391

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 164,11° К, АНт° =
= 2,45 ккал/молъ и ТЪ = 390,80° К, при этом AHv = 8,08 ккал/молъ.
Согласно измерениям Амброза, Кокса и Таунсенда [13]; Тс —
- 559,5° К.
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№ 125.

Г, °К

298
300
400
500
600
7С0
800
900

1000

З-Метилгептан, С8Н18 (состояние идеального газа).

кал/{моль-"К)

CV°

45,14
45,35
57,36
68,32
77,67
85,66
92,50
98,43

103,60

s°

110,32
110,60
125,32

139,33
152,63
165,22
177,11
188,36
199,00

-(G°-H°98)/r

110,32
110,33
112,25
116,28
121,24
126,63
132,20
137,82
143,41

Мол. вес 114,224

ккал/моль

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02
35,93
45,49
55,59

дн/°

—50,82
—50,89
—53,96

—56,50
—58,51
-60,04
—61,16
—61,90
—62,29

ДЙ/°

3,28
3,62

22,27
41,63
61,44
81,57

101,87
122,31
142,81

•lgiCp

—2,407
—2,634

—12,167

—18,196
—22,380
—25,467
—27,828
—29,698
—31,210

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 152,65° К, АНт° =
= 2,72 ккал/молъ и ТЪ = 392,07° К, при этом AHv = 8,10 ккал/молъ.

№ 126. 4-Метилгептан, С8Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль'"К)

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

s°

108,35
108,63
123,35

137,36
150,66
163,25

175,14
186,39
197,03

-(G°-H2°ge)/r

108,35
108,36
110,28

114,31
119,27
124,66

130,23
135,85
141,44

ккал/моль

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

дя/°

—50,69
—50,76
—53,83

—56,37
—58,38
—59,91

—61,03
—61,77
—62,16

AGf°

4,00
4,34

23,19

42,75
62,76
83,08

103,57
124,21
144,91

lg Кр

—2,933
—3,159

—12,669

—18,683
—22,858
—25,938

—28,294
—30,161
—31,669

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 152,20° К, АНт° =
= 2,59 ккал/молъ и ТЪ = 390,86° К, при этом AHv = 8,100 ккал/молъ.

№ 127. З-Этилгексан, С8Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 391,68° К, при этом AHv =
= 8,032 ккал/молъ.

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Cv°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

s°

109,51
109,79
124,51

138,52
151,82
164,41

176,30
187,55
198,19

-(G°-H°2gfi)/T

109,51
109,52
111,44

115,47
120,43
125,82

131,39
137,01
142,60

ккал/моль

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

лиг

—50,40
—50,47
—53,54

—56,08
—58,09
-59,62

—60,74
—61,48
—61,87

AGf°

3,95
4,28

23,01

42,46
62,35
82,56

102,94
123,45
144,04

lg Кр

—2,892
—3,117

—12,573

—18,556
—22,710
—25,775

—28,119
—29,977
—31,479

As 128. 2,2-Диметилгексан, С8Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

и

*

1- 298
1 300
f 400

f 500
;- боо
J, 700
) 800
,р 900
i 1000

кал/ (моль -°К)

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

s°

103,06
103,34
118,06

132,07
145,37
157,96

169,85
181,10
191,74

-(С°-Н°9 8)/Г

103,06
103,07
104,99

109,02
113,98
119,37

124,94
130,56
136,15

ккал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

дн/°

—53,71
—53,78
—56,85

—59,39
—61,40
—62,93

—64,05
—64,79
—65,18

AGf°

2,56
2,90

22,28

42,37
62,91
83,77

104,79
125,95
147,18

]gKp

—1,876
—2,115

—12,175

—18,519
—22,914
—26,152

—28,625
—30,583
—32,165

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248], Тт = 151,97° К, АНт° =
~ 1,62 ккал/молъ и ТЪ = 379,99° К, при этом AHv = 7,71 ккал/молъ.

f6 129. 2,3-Диметилгексан, С8Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

,Vl Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
|-Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 388,76° К. при этом AHv --
f/te 7,935 ккал/молъ.
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г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль •"'К.)

Ср°

45,14
45,35
57,36
68,32
77,67
85,66
92,50
98,43

103,60

s°

106,11
106,39
121,11
135,12
148,42
161,01
172,90
184,15
194,79

-<о--я;и)/г

106,11
106,12
108,04
112,07
117,03
122,42
127,99
133,61
139,20

ккаъ/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02
35,93
45,49
55,59

дя/°

—51,13
—51,20
—54,27
—56,81
—58,82
—60,35
—61,47
—62,21
—62,60

AG/°

4,23
4,57

23,64
43,43
63,66
84,21

104,93
125,78
146,71

igKv

—3,100
—3,328

—12,918
—18,980
—23,187
—26,290
—28,663
—30,543
—32,062

JVs 130. 2,4-Дичетипгексая, С 8 Н 1 8 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал 1 (моль • "К)

Ср°

45,14
45,35
57,36
68,32
77,67
85,66
92,50
98,43

103,60

s°

106,51
106,79
121,51
135,52
148,82
161,41
173,30
184,55
195,19

-(О°-Н5 и )/г

106,51
106,52
108,44
112,47
117,43
122,82
128,39
134,01
139,60

ккал/моль

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02
35,93
45,49
55,59

дн/°

—52,44
—52,51
—55,58
—58,12
—60,13
—61,66
—62,78
—63,52
—63,91

AG/°

2,80
3,14

22,17
41,92
62,11
82,62

103,30
124,11
145,00

lg Кр

—2,053

—2,286
—12,115
—18,320
—22,623
—25,794
—28,218
—30,138
—31,689

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелем [1248]. ТЬ = 382,58° К, при этом AHv =
= 7,79 ккал/молъ.

Л° 131.

г, °к

298
300
4G0
500
600
700
800
900

1000

2,5-Диметилгексан,

Ср

45,
45,
57,
68,
77,
85,
92,
98

103

14
35
36
32
67
66
50
43
60

кал/ (моль-

В'

104,93
105,21
119,93
133,94
147,24
159,83
171,72
182,97
193,61

С 8 Н 1 8

°К)

-(G--J

104
104
106
110
115
121
126
132
138

(состояние идеального газа). Мол. вес

*29 3 )/ Г

,93
,94
,86
,89
,85
,24
,81
,43
,02

кпал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02
35,93
45,49
55,59

дн/°

—53,21
—53,28
—56,35
—58,89
—60,90
—62,43
—63,55
—64,29
—64,68

AGf°

2,50
2,84

22,04
41,94
62,29
82,96

103,79
124,77
145,81

;. 114,

—1
—2

^2
—18
—22
—25
—28
—30
—31

224

833
071
039
329

,687
,899
,353
,296
,866

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Гто = 181,95° К, АНт° =
= 3,07 ккал/молъ и ТЬ = 382,25° К, при этом AHv = 7,80 ккал/молъ.

№ 132. 3,3-Диметилгексан, С 8 Н 1 8 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

S°

104,70
104,98
119,70

133,71
147,01
159,60

171,49
182,74
193,38

-( G °- H 298 ) / T

104,70
104,71
106,63

110,66
115,62
121,01

126,58
132,20
137,79

кпал/моль

TJO Н оН ~Й298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

дя/°

—52,61
—52,68
—55,75

—58,29
—60,30
—61,83

—62,95
—63,69
—64,08

ДЙ/°

3,17
3,51

22,73
42,65
63,03
83,72

104,57
125,57
146,64

lg Кр

—2,324
—2,558

—12,417

—18,642
—22,956
—26,137

—28,567
—30,492
—32,047

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 147,05° К, АНт° =
= 1,7 ккал/молъ и ТЬ = 385,12° К, при этом AHv = 7,76 ккал/молъ.

JVs 133.

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

3,4-Диметилгексан, С 8 Н 1 8 (состояние идеального газа). Мол. вес 114,224

кал/(моль-°K)

Ср"

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

S"

107,15
107,43
122,15

136,16
149,46
162,05

173,94
185,19
195,83

~(G°-H°29S)/T

107,15
107,16
109,08

113,11
118,07
123,46

129,03
134,65
140,24

ккал/моль

Н°—Я"
298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02
35,93
45,49
55,59

дя/°

—50,91
—50,98
—54,05
—56,59
—58,60
—60,13
—61,25
—61.99
—62,38

\о/°

4,14
4,48

23,45

43,13
63,26
83,70

104,31
125,07
145,89

ig Кр

—3,034
—3,261

—12,811

—18,849
-23,040
—26,132

—28,496
—30,369
—31,883

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. ТЬ = 390,87° К, при этом AHv =
— 7,952 ккал/молъ.
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 134.З-Этил-2-метилпентан, С8 H i 8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,224

кал/(моль-"К)

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

105,43
105,71
120,43

134,44
147,74
160,33

172,22
183,47
194,11

-<G°-H°98)/r

105,43
105,44
107,36

111,39
116,35
121,74

127,31
132,93
138,52

ккал /моль

Я°-Н298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

дя/°

—50,48
—50,55
—53,62

—56,16
—58,17
—59,70

—60,82
—61,56
—61,95

AGf°

5,08
5,42

24,57

44,42
64,72
85,34

106,12
127,05
148,04

• \gKp

—3,725
—3,950

-13,421

—19,413
—23,573
—26,642

—28,989
—30,850
—32,353

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 258,19° К, АНт° =
= 2,71 ккал/молъи ТЪ = 388,80° К, при этом AHv = 7,878 ккал/молъ.

№ 135. З-Этил-3-метилпентан, С8Н18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,224

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

45,14
45,35
57,36
68,32
77,67
85,66
92,50
98,43

103,60

S o | _(G°_H°9 8)/T

103,48
103,76
118,48
132,49
145,79
158,38
170,27
181,52
192,16

103,48
103,49
105,41
109,44
114,40
119,79
125,36
130,98
136,57

ккал/моль

Н - Н 2 9 8

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02
35,93
45,49
55,59

AHf

—51,38
—51,45
—54,52
—57,06
—59,07
—60,60
-61,72
—62,46
—62,85

AGf°

4,76
5,11

24,45
44,49
64,99
85,80

106,78
127,90
149,09

is кР

—3,492
—3,721

—13,356
—19,446
—23,671
—26,787

—29,170
—31,057
—32,582

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 182,28° К, АНт° =
= 2,59 ккал/молъж ТЪ = 391,41° К, при этом AHv = 7,837 ккал/молъ.

As 136. 2,2,3-Триметилпентан, С8Н18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,224

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 160,88° К, АНт° =
= 2,06 ккал/молъ и ТЪ = 382,99° К, при этом AHv = 7,65 ккал/моль.

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

s°

101,62
101,90
116,62

130,63
143,93
156,52

168,41
179,66
190,30

101,62
101,63
103,55

107,58
112,54
117,93

123,50
129,12
134,71

ккал/моль
н °- я

2 ° 9 8

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

ля/°

—52,61
—52,68
—55,75

—58,29
—60,30
—61,83

—62,95
—63,69
—64,08

AGf

4,09
4,44

23,96

44,19
64,87
85,87

107,04
128,35
149,72

lgKp

—2,997
—3,231

—13,090

—19,315
—23,629
—26,810

—29,240
—31,165
—32,720

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 137.

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

2,2,4-Триметилпентан, С8

кал/ (моль

S

101,15
101,43
116,15

130,16
143,46
156,05

167,94
179,19
189,83

Мол.

•°К)

-№°-Я° 9 8

101,15
101,16
103,08

107,11
112,07
117,46

123.03
128,65
134,24

Н 1 8 (состояние идеального газа).
вес 114,224

)/т «°-Н298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

ккал/моль

АЯ/°

—53,57
—53,64
—56,71

—59,25
—61,26
—62,79

—63,91
—64,65
—65,04

AG

3
3

23

43
64
85

106
127
149

f°

,27
,62
,19

,47
,20
,24

,45
,81
23

igKp

—2,396
—2,634

—12,669

—18,998
—23,382
—26,613

—29,081
—31,035
—32,613

Приняты результаты низкотемпературных измерений Питцера
[1152] и значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брау-
ном и Пиментелом [1248]. Тт = 165,77° К, АНт° = 2,202 ккал/молъ
и ТЪ = 372,39° К, при этом AHv = 7,410 ккал/молъ. Согласно изме-
рениям Амброза, Кокса и Таунсенда [13], Тс = 543,6° К.

№ 138. 2,3,3-Триметилпентан, С8Н18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,224

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 172,45° К, АНт° =
= 0,37 ккал/молъ и ТЪ = 387,91° К, принтом AHv = 7,73 ккал/молъ.
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль -°К)

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

103,14
103,42
118,14

132,15
145,45
158,04

169,93
181,18
191,82

-( G °- H

2 °98> / T

103,14
103,15
105,07

109,10
114,06
119,45

125,02
130,64
136,23

ккал/моль

Н°-Н2Э8

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

дя/°

—51,73
—51,80
—54,87

—57,41
—59,42
—60,95

—62,07
—62,81
—63,20

AG/o

4,52
4.86

24,23

44,31
64,84
85,69

106,70
127,86
149,08

lg Кр

—3,309
—3,540

—13,239

—19,367
—23,618
—26,752

—29,148
—31,047
—32,580

№ 139. 2,3,4-Триметилпентан, С8Н18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,224

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

45,14
45,35
57,36

68,32
77,67
85,66

92,50
98,43

103,60

s°

102,31
102,59
117,31

131,32
144,62
157,21

169,10
180,35
190,99

-(G°-H2°98)/r

102,31
102,32
104,24

108,27
113,23
118,62

124,19
129,81
135,40

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,09
5,23

11,53
18,84
27,02

35,93
45,49
55,59

дн/°

о 1) У /

-52,04
—55,11

—57,65
—59,66
—61,19

—62,31
—63,05
—63,44

AGf

4,52
4,87

24,32

44,49
65,10
86,03

107,13
128,36
149,67

lg Кр

-3,315
—3,546

—13,289

-19,444
—23,712
—26,859

—29,264
—31,170
—32,709

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], учитывают результаты низкотемпературных
измерений, выполненных Питцером и Скоттом [1165], которые пред-
ложили простую полуэмпирическую формулу для расчета энтропии
больших углеводородных молекул с разветвленной цепью. Ттп =
= 163,94° К, АНтп° = 2,215 ккал/молъ и ТЪ = 386,62° К, при этом
AHv = 7,822 ккал/моль.

№ 140. 2,2,3,3-Тетраметилбутан, С8Н1 8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,224

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

46,03
46,29
59,88

71,76
81,52
89,52

96,18
101,80
106,60

S"

93,06
93,35

108,57

123,25
137,22
150,40

162,80
174,46
185,45

-(в°-н;и)/т

93,06
93,07
95,05

99,23
104,41
110,05

115,87
121,74
127,57

ккал/моль

Н ° - Я 2 Э 8

0,00
0,09
5,41

12,01
19,69
28,25

37,55
47,45
57,88

дя/°

—53,99
—54,05
—56,95

—59,19
—60,83
—61,97

—62,71
—63,10
—63,18

AG/°

5,26
5,62

25,98

46,98
68,37
90,01

111,76
133,61
155,49

Ig Кр

—3,856
—4,096

—14,194

—20,535
—24,303
—28,101

—30,530
—32,443
—33,980

Приняты значения, надежно установленные в исчерпывающей
работе Скотта, Доуслина, Гросса, Оливера и Хаффмана [1300].
Энтальпия образования рассчитана Прозеном и Россини [1202]. Tt =
= 152,5° К, AHf = 0,478 ккал/молъ, Ttp = 373,96° К, АНт° =
= 1,802 ккал/молъ и ТЪ = 379,62° К, при этом AHv = 7,51 ккал/молъ.

№ 141. Нонан, СдН2() (состояние идеального газа). Мол. вес 128,250).

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср»

50,60
50,85
64,30

76,56
87,01
95,93

103,56
110,17
115,90

кал/(моль

S°

120,86
121,18
137,68

153,38
168,28
182,38

195,70
208,29
220,20

°К)

-(С--н$вв)/г

120,86
120,87
123,02

127,54
133,10
139,14

145,39
151,68
157,94

ккал/моль

Н °~ Я 298

0,00
0,10
5,87

12,92
21,12
30,27

40,26
50,95
62,26

дн/°

-54,74
-54,81
-58,21

-61,00
-63,21
-64,88

-66,10
-66,90
-67,31

AGj°

5,93
6,30

27,21

48,90
71,09
93,62

116,34
139,21
162,15

lg Кр

-4,349
-4,593

-14,869

-21,375
-25,894
-29,229

-31,780
-33,802
-35,436

Низкотемпературные измерения, выполненные Финком, Грос-
сом, Уаддингтоноы и Хаффманом [420], использованы в сочетании
со значениями, отобранными Россини, Питцером, Арнеттом, Брау-
ном и Пиментелом [1248]. Tt = 217,2° К, AHf = 1,501 ккал/молъ,
Тт = 219,63° К, АНт° = 3,697 ккал/молъ и ТЪ = 423,95° К, при
этом AHv = 9,030 ккал/молъ. Согласно измерениям Амброза, Кокса
и Тоунсенда [13], Тс = 594,6° К.
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№ 142. 2-Метилоктан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250
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Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

51,88
52,12
65,26

77,24
87,63
96,44

103,93
110,32
116,04

кал/(моль

S°

118,52
118,85
135,67

151,55
166,57
180,76

194,14
206,75
218,68

°К)

-(О°-н°93)/т

118,52
118,53
120,73
125,32
130,96
137,07

143,37
149,72
156,03

ккал/моль

Н ~Н298

0,00
0,10
5,98

13,12
21,37
30,59
40,62
51,34
62,66

д н у

-56,45
-56,52
-59,80
-62,52
-64,66
-66,28
-67,45
-68,22
-68,62

ДО/"

4,92
5,30

26,42
48,30
70,67
93,37

116,24
139,26
162,36

' lgKp

-3,607
-3,858

-14,436
-21,112
-25,739
-29,149
-31,753
-33,816
-35,481

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], Тт = 192,75° К и ТЬ =
— 416,41° К, при этом AHv = 8,76 ккал/молъ.

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 14£

Ср°

50,81
51,05
64,67
76,91
87,47
96,36

103,89
110,31
116,04

. З-Метилоктан, СдН20 (состояние

кал/ (моль

о

119,90
120,22
136,80
152,58
167,56
181,73

195,10
207,72
219,64

Мол. вес

"К)

-(С°-Н°,,8)/Г

119,90
119,91
122,08

126,61
132,20
138,27

144,55
150,87
157,16

128.250
идеального газа).

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,10
5,90

12,99
21,22
30,43

40,45
51,16
62,49

дя/°

-55,77
-55,84
-59,21
-61,97
-64,14
-65,76
-66,94
-67.71
-68,12

до/°

5,19
5,56

26,56
48,34
70,60
93,20

115,98
138,90
161,90

lgKp

-3,804
-4,052

-14,513
-21,127
-25,715
-29,097
-31,682
-33,729
-35,382

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]. Термодинамические функции вычислены по мею-
дам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], Тт = 165,55° К и ТЬ =
= 417,36° К, при этом AHv = 8,79 ккал/молъ.

№ 144. 4-Метилоктан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

1

1 298

| 300
f • 400

I 50°
",. 600
*,\ 700
i 800
\' 900

1000

50,81
51,05
64,67
76,91
87,47
96,36

103,89
110,31
116,04

>,а г/(мо<1ь

S°

119,90
120,22
136,80
152,58
167,56
181,73
195,10
207,72
219,64

°К)

-<G°-H°9 8)/r

119,90
119,91
122,08
126,61
132,20
138,27

144,55
150,87
157,16

ккал/могь

Н °- Н 2Э8

0,00
0,10
5,90

12,99
21,22
30,43

40,45
51,16
62,49

дш°

-55,77
-55,84
-59,21
-61,97
-64,14
-65,76

-66,94
-67,71
-68,12

AGf

5,19
5,56

26.56

48,34
70,60
93,20

115,98
138,90
161,90

lg Кр

-3,804
-4,052

-14,513
-21,127
-25,715
-29,097
-31,682
-33,729
-35,382

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тпг = 159,9° К и ТЪ =
= 415,57° К, при этом AHv = 8,75 ккал/молъ.

№ 145. З-Этилгептан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

298
300
400

500
600
700

800
900

1000
•

Ср°

49,74
49,98
64,08
76,58
87,31
96,28

103,85
110,30
116,04

кал '{моль

118,52
118,83
135,18

150,86
165,79
179,94
193,31
205,92
217,84

•°К)

-(С°-я°98)/г

118,52
118,53
120,66
125,14
130,68
136,72
142,97
149,27
155,53

ккал/моль

Н °- Н 29 8

0,00
0,10
5,81

12,86
21,07
30,26

40,28
50,99
62,31

дн/°

-55,08
-55,15
-58,60

-61,40
-63,60
-65,23
-66,42
-67,20
-67,60

AGf°

6,29
6,67

27,82

49,76
72,20
94,98

117,93
141,04
164,22

ixKp

-4,611
-4.850

-15,200
-21,749
- 26,297
-29,652

-32 218
— 34.247
-35,888

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЬ = 416,1° К, при этом
ЛЯу = 8,78 ккал/молъ.

19-831
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Л» 146. 4-Этилгептан, СдН20 (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль • °К)

СР°

49,74
49,98
64,08
76,58
87,31
96,28

103,85
110,30
116,04

ч°

118,52
118,83
135,18
150,86
165,79
179,94

193,31
205,92
217,84

- ( G°-H° 9 8 )/r

118,52
118,53
120,66

125,14
130,68
136,72
142,97
149,27
155,53

ккал/моль

Н - Н 2 9 8

0,00
0,10
5,81

12,86
21,07
30,26
40,28
50,99
62,31

AHf

-55,08
-55,15
-58,60
-61,40
-63,60
-65,23
-66,42
-67,20
-67,60

AGi°

6,29
6,67

27,82
49,76
72,20
94,98

117,93
141,04
164,22

lgKp

-4,611
-4,856

-15,200
-21,749
-26,297
-29,652
-32,216
-34,247
-35,888

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 414,3° К, при этом
AHv = 8,76 ккал/молъ.

JM» 147. 2,2-Диметилгептан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

52,01
52,25
66,16
78,66
89,17
97,94

105,36
111,66
117,33

s°

113,07
113,40
130,37
146,51
161,81
176,23
189,80
202,58
214,65

-(G°-H°9 8)/r

113,07
113,08
115,30
119,94
125,65
131,86
138,26
144,71
151,10

ккал/моль

0,00
0,10
6,03

13,29
21,70
31,06

41,24
52,09
63,55

-59,00
-59,07
-62,30
-64,89
-66,89
-68,35
-69,38
-70,01
-70,28

AG/°

4,00
4,38

26,05

48,44
71,30
94,46

117,78
141,22
164,73

]gKp

-2,929
-3,192

-14,230
-21,174
-25,969
-29,491
-32,173
-34,292
-36,000

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820], термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 160,15'К, АНт =
= 2,14 ккал/молъ и ТЪ = 405,84° К, при этом AHv = 8,31 ккал/молъ.

г, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

№ 148.

Ср°

50,30
50,53
64,53
76,84
87,50
96,43

103,97
110,41
116,09

2,3-Диметилгептан, С8Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

кал/(моль

116,79
117,11
133,60

149,35
164,33
178,51
191,89
204,51
216,45

•°К)

-(G°-H° 9 8 )/T

116,79
116,80
118,95
123,47
129,04
135,11
141,38
147,70
153,98

ккал/моль

0,00
0,10
5,87

12,95
21,18
30,39

40,42
51,14
62,47

AHf

-56,32
-56,39
-59,79

-62,56
-64,73
-66,35
-67,52
-68,29
-68,68

AG1°

5,57
5,95

27,26

49,36
71,94
94,87

117,97
141,21
164,53

\gKp

-4,080
-4,331

-14,896

-21,573
-26,204
-29,618

-32,225
-34,290
-35,957

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ — 413,6° К, при этом
AHv = 8,63 ккал/молъ.

№ 149. 2,4-Диметилгептан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

Ср°

49,25
49,48
63,96

76,53
87,37
96,40

103,99
110,45
116,12

кал/(молt

S°

116,79
117,10
133,36

149,02
163,96
178,12

191,50
204,13
216,07

•°К)

-(О°-н°9Чут

116,79
116,80
118,92
123,38
128,91
134,94
141,18
147,48
153,75

ккал/моль

Н ° - Н 2 9 8

0,00
0,10
5,78

12,82
21,03
30,23
40,26
50,99
62,33

дя/°

-57,48
-57,55
-61,03
-63,84
-66,03
-67,66
-68,83
-69,60
-69,99

AGf°

4,41
4,79

26,12
48,24
70,86
93,83

116,96
140,25
163,60

igKp

-3,23
-3,486

-14,270
-21,085
-25,811
-29,292
-31,951
-34,055
-35,754

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], ТЪ = 406,04° К, при этда>
AH = 8,45 ккал/молъ.

19*



292 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

Я» 150. 2,5-Диметилгептан, СвН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250
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Г, °К

298
300
400
500
600
700

800
900

1С00

Ср°

49,25
49,48
63,96

76,53
87,37
96,40

103,99
110,45
116,12

кал/(.моль

S°

116,79
117,10
133,36

149,02
163,96
178,12
191,50
204,13
216,07

• °К)

- ( G ° - H 2 9 8 V T

116,79
116,80
118,92
123,38
128,91
134,94

141,18
147,48
153,75

ккал/моль
Н °~ Н 298

0,00
0,10
5,78

12,82
21,03
30,23
40,26
50,99
62,33

д я г

-57,48
-57,55
-61,03
-63,84
-66,03
-67,66
-68,83
-69,60
-69,99

\Gf°

4,41
4,79

26,12
48,24
70,86
93,83

116,96
140,25
163,60

-3,230
-3,486

-14,270
-21,085
-25,811
-29,292
-31,951
-34,055
-35,754

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 409,1° К, при этом
AHv = 8,51 ккал/молъ.

№ 151. 2,6-Диметилгептан, С 9Н 2 0 (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ'°К)

Ср°

50,32
50,55
64,55
76,86
87,53
96,48

104,03
110,46
116,12

s°

114,03
114,35
130,85

146,60
161,59
175,77

189,16
201,79
213,73

-(G°-H°9 S)/r

114,03
114,04
116,19
120,71
126,29
132,35

138,62
144,95
151,23

ккал/моль

0,00
0,10
5,87

12,95
21,19
30,40
40,43
51,16
62,50

дя/°

-58,17
-58,24
-61,64
-64,40
-66,57
-68,19
-69,35
-70,11
-70,50

4,54
4,92

26,52
48,89
71,75
94,95

118,32
141,84
165.43

-3,327
-3,587

-14,488
-21,367
-26,133
-29,642
-32,321
-34,441
-36,153

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тпг = 170,2° К и ТЪ =
= 408,36° К, при этом AHv = 8,49 ккал/молъ.

№ 152. 3,3-Диметилгептан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

Г
Т, °К

298
300
400

•' 500

600
700

800
' 900
, 1000

Ср°

50,94
51,18
65,57
78,33
89,01
97,86

105,32
111,65
117,33

пал/(мол

S°

115,25
115,57
132,30
148,35
163,60
178,00
191,57
204,35
216,41

>-°К)

-(G°-H|98)/r

115,25
115,26
117,44

122,03
127,70
133,87
140,24
146,66
153.04

ккал/моль

0,00
0,10
5,95

13,16
21,55
30,90
41,07
51,92
63,38

дя/°

-57,74
-57,81
-61,12

-63,76
-65,78
-67,25
-68,29
-68,92
-69,20

AG/°

4,61
4,99

26,45
48,66
71,33
94,32

117,45
140,73
164,06

lg Кр

-3,376
-3,633

-14,450
-21,267
-25,981
-29,446

-32,086
-34,171
-35,853

* Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
*S\H Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
* Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов

И соответствующие энтальпии отобраны Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 410,16° К, при этом AHv =
~ 8,44 ккал/молъ.

№ 153. 3,4-Диметилгептан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал /(моль- °К)

Ср°

49,23
49,46
63,94
76,51
87,34
96,35

103,93
110,40
116,09

s°

117,48
117,79
134,05
149,70
164,63
178,79
192,16
204,79
216,72

-(G°-H2

o

9p/r

117,48
117,49
119,60
124,07
129,60
135,62
141,86
148,16
154,42

ккал/моль

Н°-Н

2°98

0,00
0,10
5,78

12,82
21,03
30,22
40,25
50,97
62,30

дя/°

-55,63
-55,70
-59,18

-62,00
-64,19
-65,82

-67,00
-67,77
-68,16

AG/0

6,05
6,43

27,69

49,75
72,30
95,20

118,27
141,49
164,78

lg Кр

-4,435
-4,683

-15,130
-21,744
-26,335
-29,720
-32,307
-34,356
-36,010

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
^УДерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
* соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 413,7° К, при этом
&Hv = 8,69 ккал/молъ.
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№ 154. 3,5-Диметилгептан, С9Н2о (состояние идеаньного газа).
Мол. вес 128,250

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(мо1Ь °К)

Ср°

48,18
48,41
63,37

76,20
87,21
96,32

103,95
110,44
116,12

s°

116,10
116,40
132,43

147,98
162,88
177,02

190,40
203,02
214,96

-<ь°-я° в 8)/г

116,10
116,11
118,19

122,60
128,08
134,07

140,29
146,56
152,81

кка г/могь

0,00
0,09
5,70

12,69
20,88
30,07

40,09
50,82
62,15

АН/"

-56,79
-56,87
-60,42

-63,28
-65,50
-67,14

-68,31
-69,08
-69,47

ло/°

5,30
5,68

27,10

49,32
72,05
95,12

118,37
141,76
165,23

lg-Kp

-3,887
-4,140

- 14,805

-21,557
-26,243
-29,696

-32,335
— 34,42,J,
-36,109

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
л соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 409,1° К, при этол!
AHv = 8,52 ккал/молъ.

№ 155. 4,4-Диметилгептан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка1/(моль °К)

Ср°

50,94
51,18
65,57

78,33
89,01
97,86

105,32
111,65
117,33

s°

113,87
114,19
130,92

146,97
162,22
176,62

190,19
202,97
215,03

113,87
113,88
116,06

120,65
126,32
132,49

138,86
145,28
151,66

ккал/моль

0,00
0,10
5,95

13,16
21,55
30,90

41,07
51,92
63,38

АЩ°

-57,74
-57,81
-61,12

-63,76
-65,78
-67,25

-68,29
-68,92
-69,20

5,02
5,40

27,00

49,35
72,16
95,28

118,56
141,97
165,44

lg Кр

-3,678
-3,935

-14,752

-21,569
-26,283
-29,747

-32,387
-34,473
-36,154

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 408,3° К, при этом
\Hv = 8,45 ккал/молъ.

Л» 156. З-Этил-2-метилгексан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

49,23
49,46
63,94

76,51
87,34
96,35

103,93
110,40
116,09

кал/{ моль

ч°

116,79
117,10
133,36

149,01
163,94
178,10

191,47
204,10
216,03

° К )

116,79
116,80
118,91

123,38
128,91
134,93

141,17
147,47
153,73

кка г/моль

Н°-Н298

0,00
0,10
5,78

12,82
21,03
30,22

40,25
50,97
62,30

-55,63
-55,70
-59,18

-62,00
-64,19
-65,82

-67,00
-67,77
-68,16

до;»

6,26
6,64

27,97

50,09
72,72
95,68

118,82
142,11
165,47

lg Кр

-4,586
-4,834

-15,281

-21,894
-26,485
-29,871

-32,458
-34,507
-36,161

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие энтальпии отобраны Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 411,1° К, при этом AHv =
= 8,60 ккал/молъ.

№ 157. 4-Этил-2-метилгексан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

48,18
48,41
63,37

76,20
87,21
96,32

103,95
110,44
116,12

S"

115,41
115,71
131,74

147,29
162,19
176,33

189,71
202,33
214,27

-<с°-я;и)/т

115,41
115,42
117,50

121,91
127,39
133,38

139,60
145,87
152,12

кьал /моль

Н°-Н298

0,00
0,09
5,70

12,69
20,88
30,07

40,09
50,82
62,15

дн/°

-56,79
-56,87
-60,42

-63,28
-65,50
-67,14

-68,31
-69,08
-69,47

AGf°

5,51
5,89

27,37

49,67
72,46
95,60

118,92
142,38
165,92

lg Кр

-4,037
-4,290

-14,956

-21,708
-26,393
-29,847

-32,485
-34,574
-36,260

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 406,9° Kt при этом
AHv = 8,52 ккал/молъ.
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№ 158. З-Этил-3-метилгексан, CgH2o (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

№ 160. 2,2,3-Триметилгексан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

Т, "К

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

49,87
50,11
64,98
78,00
88,85
97,78

105,28
111,64
117,33

s°

115,25
115,56
132,06

148,00
163,21
177,59
191,15
203,93
215,99

115,25
115,26
117,40
121,94
127,56
133,69
140,04
146,43
152,79

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,10
5,87

13,03
21,39
30,74

40,90
51,75
63,20

AHi°

-56,48
-56,55
-59,95
-62,63
-64,68
-66,16

-67,20
-67,84
-68,11

AG/°

5,87
6,25

27,72

49,96
72,67
95,70

118,88
142,19
165,56

IgKp

-4,300
-4,551

-15,146
-21,837
-26,470
-29,877

-32,474
-34,527
-36,182

Энтаььпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 413,7е К, при этом
АН и = 8,54 ккал/моль.

№ 159. З-Этил-4-метилгексан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

48,16
48,39
63,35

76,18
87,18
96,27

103,89
110,39
116,09

s°

116,79
117,09
133,11
148,66
163,55
177,69
191,06
203,68
215,61

- ( G O - H 2 9 8 > / y

116,79
116,80
118,88

123,29
128,77
134,76

140,97
147,24
153,49

ккал/моль

Ы ~~Н298

0.00
0,09
5,70

12,69
20,87
30,06

40,08
50,80
62,13

дн/°

-54,94
-55,02
-58,57

-61,44
-63,65
-65,30
-66,48
-67,25
-67,64

AGf°

6,95
7,33

28,67

50,83
73,49
96.49

119,67
143,00
166,40

IgKp

-5,092
-5,336

-15,665

-22,215
-26,766
-30,125
-32,691
-34,724
-36,366

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 413,5° К, при этом
MIv = 8,70 ккал/моль.

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

50,43
50,66
65,43
78,26
89,04
97,93

105,40
111,75
117,38

калЦмол

S°

111,34
111,66
128,30

144,32
159,57
173,98
187,56
200,34
212,42

- < G ° - H 2 9 8 ) / T

111,34
111,35
113,52
118,09
123,74
129,90
136,26
142,68
149,06

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,10
5,92

13,12
21,50
30,86
41,04
51,90
63,36

дя/°

-57,65
-57,72
-61,06
-63,72
-65,74
-67,20
-68,23
-68,86
-69,12

AG/°

5,86
6,25

28,11

50,72
73,80
97,18

120,72
144,40
168,13

lg Кр

-4,296
-4,553

-15,357
-22,168
-26,879
-30,341
-32,979
-35,063
-36,742

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 406,75° К, при этом
AHv = 8,31 ккал/молъ.*

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 161. 22,4-Триметилгексан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

кал/(моль °К)

Ср°

49,38
49,61
64,86

77,95
88,91
97,90

105,42
111,79
117,41

со

111,34
111,65
128,06
143,98
159,19
173,59

187,17
199,96
212,04

-(G°-H°9g)/T

111,34
111,35
113,48
118,00
123,61
129,73
136,07
142,47
148,82

ккал/моль
Н°-Н298

0,00
0,10
5,84

13,00
21,36
30,71
40,88
51,75
63,22

АН/0

-58,13
-58,20
-61,63
-64,32
-66,36
-67,84
-68,86
-69,49
-69,74

AG/0

5,38
5,77

27,64
50,28
73,39
96,82

120,40
144,11
167,88

IgKp

-3,945
-4,204

-15,102
-21,977
-26,733
-30,228
-32,890
-34,993
-36,688

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальппи отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тпъ = 153,1° К, AHnf =
= 2,8 ккал/моль и ТЪ = 399,69° К, при этом AHv = 8,13 ккал/моль.
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№ 162. 2,2,5-Триметилгексан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

CV°

50,45
50,68
65,45

78,28
89,07
97,98

105,46
111,80
117,41

кал/(моль

S°

109,96
110,28
126,93

142,95
158,20
172,62

186,20
199,00
211,07

•°К)

109,96
109,97
112,14

116,71
122,36
128,52

134,89
141,31
147,69

ккал/мвль

Н ° ~ Н

2 ° 9 8

0,00
0,10
5,92

13,12
21,51
30,87

41,05
51,92
63,39

дя/°

-60,71
-60,78
-64,12

-66,77
-68,79
-70,25

-71,27
-71,89
-72,15

AGf°

3,21
3,60

25,60

48,35
71,56
95,09

118,76
142,57
166,43

•lg Кр

-2,355
-2,626

-13,987

-21,132
-26,065
-29,686

-32,443
-34,619
-36,372

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 167,37° К, АНт° =
= 1,48 ккал/молъ и ТЪ = 397,23° К, при этом AHv = 8,07 ккал/молъ.

№ 163. 2,3,3-Триметилгексан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

50,43
50,66
65,43

78,26
89,04
97,93

105,40
111,75
117,38

с о

112,14
112,46
129,10

145,12
160,37
174,78

188,36
201,14
213,22

112,14
112,15
114,32

118,89
124,54
130,70

137,06
143,48
149,86

ккал/моль

H°-Hhe

0,00
0,10
5,92

13,12
21,50
30,86

41,04
51,90
63,36

АН/0

-57,08
-51,15
-60,49

-63,15
-65,17
-66,63

-67,66
-68,29
-68,55

AGf

6,19
6,58

28,36

50,89
73,89
97,19

120,65
144,25
167,90

Ig Кр

-4,539
-4,794

-15,494

-22,243
-26,911
-30,344

-32,960
-35,026
-36,692

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт — 156,35° К, АНт° =
= 2,17 ккал/молъ и ТЪ — 410,83° К, при этом AHv = 8,36 ккал/молъ.
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№ 164. 2,3,4-Триметилгексан, СвН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/ (моль -°К)

Ср°

48,72
48,94
63,80

76,44
87,37
96,42

104,01
110,50
116,14

114,37
114,68
130,84

146,47
161,40
175,57

188,95
201,58
213,53

-(G°-H°88)/r

114,37
114,38
116,48

120,93
126,44
132,45

138,69
144,98
151,24

ккал/моль

Н°-Я2°98

0,00
0,10
5,75

12,78
20,98
30,18

40,22
50,95
62,29

-56,18
-56,26
-59,76

-62,59
-64,78
-66,41

-67,58
-68,34
-68,72

AGf°

6,43
6,81

28,39

50,77
73,65
96,86

120,26
143,80
167,41

-4,712
-4,962

-15,512

-22,190
-26,824
-30,241

-32,851
-34,917
-36,585

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. ТЪ = 412,19° К, при этом
AHv = 8,53 ккал/молъ.

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

М« 165. 2,3,5-Триметилгексан, Сд
Мол. вес

кал/ (моль -°К)

Ср°

48,74
48,96
63,82
76,46
87,40
96,47

104,07
110,55
116,17

s°

112,30
112,61
128,78
144,41
159,35
173,52
186,91
119,55
211,50

-iG°-H°98)/r

112,30
112,31
114,41
118,86
124,37
130,39
136,63
142,92
149,19

Н2о (состояние идеального газа).
128,250

ккал/моль

Н °- Н 2 9 8

0,00
0,10
5,75

12,78
20,99
30,20

40,23
50,97
62,31

АН/°

-58,03
-58,11
-61,61
-64,43
-66,63
-68,25
-69,41
-70,17
-70,55

AGf°

5,20
5,58

27,37
49,95
73,04
96,46

120,06
143,80
167,61

ig Кр

-3,808
-4,067

-14,954
-21,833
-26,602
-30,115
-32,796
-34,918
-36,639

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини^ Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 145,3° К и ТЪ =
= 404,49° К, при этом AHv = 8,32 ккал/молъ.
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№ 166. 2,4,4-Триметилгексан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср"

49,38
49,61
64,86

77,95
88,91
97,90

105,42
111,79
117,41

С О

112,14
112,45
128,86

144,78
159,99
174,39

187,97
200,76
212,84

-(G°-H2°98)/T

112,14
112,15
114,28

118,80
124,41
130,53

136,87
143,27
149,62

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,10
5,84

13,00
21,36
30,71

40,88
51,75
63,22

дн/°

-57,56
-57,63
-61,06

-63,75
-65,79
-67,27

-68,29
-68,92
-69,17

AGf°

5,71
6,10

27,89

50,45
73,48
96,83

120,33
143,96
167,65

lg Кр

-4,188
-4,444

-15,239

-22,052
-26,765
-30,231

-32,871
-34,957
-36,638

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Значения температур пере-
ходов и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 159,77° К, АНт° =
= 2,71 ккал/молъ ж ТЪ = 403,80° К, при этом AHv = 8,20 ккал/молъ.

№ 167. 3,3,4-Триметилгексан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср

49,
49,
64,

77,
88,
97,

105,
111,
117,

36
59
84

93
88
85

36
74
38

кал/(моль •с

S°

113,52
113,83
130,24

146,15
161,36
175,75

189,32
202,11
214,18

К)

И З ,
И З ,
115,

120,
125,
131,

138,
144,
150,

298 ) / Г

52
53
66

18
78
90

24
63
99

пкал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,10
5,84

12,99
21,35
30,70

40,87
51,73
63,19

дн/°

-56,39
-56,46
-59,89

-62,58
-64,63
-66,11

-67,14
-67,77
-68,03

AG/°

6,47
6,86

28,51

50,93
73,83
97,04

120,40
143,90
167,45

lg Кр

-4,744
-4,995

-15,577

-22,262
-26,891
-30,296

-32,891
-34,942
-36,595

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 4397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 171,95° К, АНт° =
= 1,94 ккал/молъ и ТЪ — 413,61° К, при этом AHv = 8,40 ккал/моль.

№ 168. 3,3-Диэтилпентан, СйН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

48,
49
64

77
88
97

105
111
117

80
04
39

67
69
70

,24
,63
,33

но,
110,
126,

142
157
172

185
198
210

31
62
88

71
88
25

80
57

,63

110,31
110,32
112,43
116,91
122,49
128,58
134,89
141,27
147,60

0,
0
5

12
21
30

40
51
63

00
10
78

91
24
57

,73
,58
,03

— 55
- 5 5
- 5 8

- 6 1
- 6 3
- 6 5

-66
-66
-67

44
52

,99

,72
,79
,28

,33
,97
,24

8,
8,

30

53

38

77
75

52
76.76

100

124
147
171

32

03
88

,79

- 6 , 1 4 1
- 6 , 3 8 8

- 1 6 , 8 0 2

- 2 3 , 3 9 1
- 2 7 , 9 5 8
- 3 1 , 3 1 9
- 3 3 , 8 8 2
- 3 5 , 9 0 9
- 3 7 , 5 4 2

Результаты низкотемпературных измерений, выполненных Стей-
вели, Уарреном, Пейджетом и Доуриком [1408], показали,
что Tt = 208,8° К, Tt = 210,1° К, AHt (комбинированное) =
= 0,304 ккал/молъ, Ttp = 240,12° К и АНт° = 2,398 ккал/молъ.
Согласно Россини, Питцеру, Арнетту, Брауну и Пиментелу [1248],
ТЪ = 419,32° К, при этом AHv = 8,60 ккал/молъ. Энтальпия образо-
вания рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820]; термо-
динамические функции вычислены по методам Соудерса, Маттюза
и Харда [1396, 1397].

Л» 169. 3-Этил-2,2-диметилпентан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128.250

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

49
49
64

77
88
97

105
111
117

49
,72
,85

,80
,70
,65

,15
,53
,16

109,
НО,
126,

142,
157,
172,

185,
198
210

96
27
70

60
78
14

68
44
49

109,96
109,97
112,10
116,62
122,23
128,34

134,67
141,06
147,40

0,00
0,10
5,84

12,99
21,33
30,66

40,81
51,65
63,09

- 5 6
-57
- 6 0

- 6 3
- 6 5
- 6 6

-67

96
03
45

15
21

,71

,76
-68.41
- 6 8 .70

6,
7

29

52
75

96
35
36

14
39

98.96

122
146
170

69
,55
,47

-5,104
-5.357

-16,042
-22,790
-27,460
-30,896
-33,515
-35,585
-37,254

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
Россини [820]; термодинамические функции вычислены но методам
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Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 173,66° К и ТЪ =
= 406,98° К, при этом AHv — 8,32 ккал/молъ.
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№

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

170. 3-Этил-2,3-диметилпентан,
Мол. вес

кал/(моль °К)

Ср°

49,36
49,59
64,84

77,93
88,88
97,85

105,36
111,74
117,38

8«

112,14
112,45
128,86
144,77
159,98
174,37
187,94
200,73
212,80

-(G°-Ha°98>/T

112,14
112,15
114,28
118,80
124,40
130,52
136,86
143,25
149,61

С9Н20 (состояние идеального газа).
128,250

ккал/моль

0,00
0,10
5,84

12,99
21,35
30,70
40,87
51,73
63,19

дн/°

-55,82
-55,89
-59,32

-62,01
-64,06
-65,54

-66,57
-67,20
-67,46

AGf

7,45
7,84

29,63
52,19
75,23
98,58

122,08
145,71
169,40

igKp

-5,463
-5,712

-16,190
-22,813
-27,400
-30,775
-33,348
-35,382
-37,021

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], ТЪ = 417,85° К, причем
AHv = 8,44 ккал/молъ.

№

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

171. 3-Этил-2,4-диметилпентан,
Мол. вес

кал/(моль-°К)

Ср°

48,72
48,94
63,80
76,44
87,37
96,42

104,01
110,50
116,14

112,30
112,61
128,77

144,40
159,33
173,50
186,88
199,51
211,46

-<е°-я°98)/г

112,30
112,31
114,41

118,86
124,37
130,38

136,62
142,91
149,17

С9Н2о (состояние идеального
128,250

ккал/моль
Н ° - Н 2 8 8

0,00
0,10
5,75

12,78
20,98
30,18
40,22
50,95
62,29

дя/°

-56,18
-56,26
-59,76

-62,59
-64,78
-66,41

-67,58
-68,34
-68,72

AGf

7,05
7,43

29,22

51,80
74,89
98,31

121,91
145,66
169,48

газа).

lg Кр

-5,164
-5,414

-15.965

-22,643
-27,277
-30,693

-33,303
-35,369
-37,037

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 150,79° К и ТЪ =
= 409,84° К, при этом AHv = 8,46 ккал/молъ.

№ 172. 2,2,3,3-Тетраметилпентан, СдЩо (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

50,69
50,92
66,34
79,55
90,40
99,23

106,62
112,88
118,45

С О

106,69
107,01
123,82
140,09
155,58
170,20
183,94
196,87
209,06

-(G°-HjM)/r

106,69
106,70
108,88
113,51
119,24
125,49

131,95
138,45
144,91

ккач/моль

Н°~Н298

0,00
0,10
5,98

13,29
21,81
31,30
41,60
52,59
64,16

дя/°

-56,70
-56,77
-60,05
-62,59
-64,48
-65,81
-66,71
-67,22
-67,37

AGf0

8,20
8,60

30,91
53,96
77,44

101,22

125,13
149,16
173,23

lg Кр

-6,009
-6,262

-16,888
-23,584
-28,208
-31,601

-34,182
-36,218
-37,857

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 263,25° К, АНт° =
= 0,555 ккал/молъ и ТЪ = 413,42° К, при этом AHv = 8,43 ккал/молъ.

№ 173. 2,2,3,4-Тетраметилпентан, С9Н2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

Г, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал /(моль -"К)

Ср°

49,92
50,14
65,29
78,19
89,07
98,00

105,48
111,88
117,43

С о

108,23
108,54
125,10
141,09
156,34
170,76
184,34
197,14
209,23

-(О°-я2°в8)/г

108,23
108,24

' 110,39
114,94
120,58
126,73
133,09
139,50
145,88

ккал/моль

0,00
0,10
5,89

13,08
21,46
30,82

41,01
51,88
63,35

дн/°

-56,64
-56,71
-60,09
-62,75
-64,77
-66,23

-67,25
-67,87
-68,12

AGf

7,80
8,19

30,37
53,30
76,70

100,41
124,27
148,27
172,31

lg Кр

-5,716
-5,969

-16,592
-23,297
-27,93V
-31,348

-33,948
-36,002
-37,657
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Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 152,06° К, АНт° —
— 0,124 ккал/молъж ТЪ = 406,17° К, при этом AHv = 8,19 ккал/'моль.

№ 174. 2.2,4,4-Тетраметилпентан, С9Н20 (состояние идеального газа).
Мол вес 128,250

г, °к

298
300
400

500
600
700
800

900
1000

Ср°

50,58
50,81
66,35
79,70
90,61
99,48

106,89
113,14
118,70

ка i/( «о

S-

103,13
103,45
120,25

130,53
152,06
166,71

180,49
193,45
205.66

-<-G°-H°2<>8V
T

103,13
103,14
105,32

109,95
115,68
121,94
128,40
134,92
141,39

ккал/моль

0,00
0,10
5,98

13,30
21,83
31,35
41,68
52,68
64,28

AHf

-57,83
-57,90
-61,19
-63,72
-65,59
-66,90
-67,77
-68,25
-68,38

AGf

8,13
8,53

31,21
54,61
78,45

102,58
126,83
151,20
175,62

-5,959
-6,210

-17,019
-23,869
-28,574
-32,025
-34,648
-36,716
-38,379

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
и Россини [820]; термодинамические функции вычислены по методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
и соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером.
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 206,61° К, АНт° =
-= 2,32 ккал!моль и ТЪ = 395,43° К, при этом AHv = 7,85 ккал/молъ.

№ 175. 2,3,3,4-Тетраметилпентан, СдН2о (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,250

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

49,92
50,14
65,29

78,19
89,07
98,00

105,48
111,85
117,43

S 0

107,65
107,96
124,52

140,51
155,76
170,18
183,76
196,56
208,64

-(О-н; и )/г

107,65
107,66
109,81

114,36
120,00
126,15

132,51
138,92
145,30

ккал/моль

Н°-Н2%8

0,00
0,10
5,89

13,08
21,46
30,82

41,01
51,88
63,35

AHf

-56,46
-56,53
-59,91

-62,57
-64,59
-66,05

-67,07
-67,69
-67,94

AGf

8,15
8,55

30,78
53,77
77,23

101,00

124,92
148,97
173,07

lg Кр

-5,975
-6,227

-16,817

-23,502
-28,129
-31,531

-34,124
-36,173
-37,824

Энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом
в Россини [820], термодинамические функции вычислены по методам

' Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Температуры переходов
Я соответствующие им энтальпии отобраны Россини, Питцером,

• Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 171,03° К, АНт° =
= 2,14 ккал/молъ и ТЪ = 414,70° К, при этом AHv = 8,35 ккал/молъ.

№ 176. Декан, Ci0H22 (состояние идеального газа). Мол. вес 142,276

Т, "К

298
" 300

400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

56,07
56,34
71,24
84,81
96,36

106,21
114,63
121,92
128,20

130,17
130,52
148,80
166,20
182,70
198,32

213,06
226,99
240,17

-(G»-H°98)/r

130,17
130,18
132,57
137,57
143,73
150,42
157,34
164,31
171,24

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,11
6,50

14,32
23,39
33,53
44,58
56,42
68,93

AHf

-59,67
-59,75
-63,46
-66,51
-68,92
-70,73
-72,05
-72,90
-73,33

AGf

7,94
8,35

31,64
55,78
80,47

105,53
130,78
156,20
181,70

Ig Кр

-5,819
-6,085

-17,287

-24,381
-29,308
-32,945
-35,725
-37,929
-39,709

Результаты низкотемпературных измерений, выполненных Фин-
ком, Гроссом. Уаддингтоном и Хаффманом [420], использова-
лись в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 243,49° К,
АНт° = 6,863 ккал/молъ и ТЪ = 447,27° К, при этом AHv
— 9,387 ккал/молъ. Согласно измерениям Амброза, Кокса и Тоунсен-
Да [13], Тс = 617,5° К.

№ 177

298

300
400

500

600
700
800

900
1000

. 2-Метилнонан, Ci0H22 (состояние идеального газа)

кал/(мсль- °К)

Ср°

57,86
58,13
72,51
85,69
97,11

106,81
115,06
122,09
128,40

s°

127,74
128,10
146,82
164,45
181,11
196,83
211,64
225,61
238,80

127,74
127,75
130,20
135,31
141,56
148,35
155,34
162,38
169,37

Мол. ве(

ккал/моль

Н ~Я298

0,00
0,11
6,65

14,58
23,73
33,94

45,05
56,91
69,44

AHf

-61,38
-61,46
-65,02
-67,96
-70,29
-72,03
-73,29
-74,12
-74,54

AGf

6,95
7,37

30,88

55,20
80,05

105,27

130,67
156,23
181,87

з 142,276

lg Кр

-5,097
-5,370

-16,870

-24,128
-29,158
-32,864

-35,694
-37,935
-39,745
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Результаты низкотемпературных измерений, выполненных Парк-
сом, Уестом и Муром [1120], использовались в сочетании со значения-
ми, отобранными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пимен-
телом [1248]; термодинамические фупкции вычислены по "методам
Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Тт = 198,50° К, АНт° =-
= 4,180 ккал/молъ и ТЪ = 440,15° К.

IX. Химическая термодинамика углеводородов 3)7

Л« 178

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

, З-Метилнонан, Ci0H2 2 (состояние идеального газа).

каг/(моль °К)

Ср°

56,79
57,06
71,92

85,36
96,95

106,73

115,02
122,08
128,40

О

129,12
129,48
147,96

165,49
182,10
197,80

212,61
226,57
239,77

-(G=-H°a8)/T

129,12
129,13
131,55

136,60
142,81
149,55

156,52
163,54
170,50

Мол. вес

кка i/моль

0,00
0,11
6,57

14,45
23,58
33,78

44,88
56,74
09,27

дн/°

-60,70
-60,78
-64,42

-67,41
-69,76
-71,52

-72,78
-73,61
-74,03

7,22
7,64

31,02

55,24
79,99

105,10

130,40
15,5,87
181,41

142,276

-5,293

-5,561
-16,948

-24, Ш

-29,131
-32,813

-35,623
-37,849
-39,640

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, ГриНшилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнеиом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 188,35° К и ТЪ = 440,9° К.

.\« 179

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

. 4-Метилнонан, СюН22 (состояние идеального газа).

кал/(могь-°К)

Гр°

56,79
57,06
71,92

85,36
96,95

106,73

115,02
122,08
128,40

129,12
129,48
147,96

165,49
182,10
197,80

212,61
226,57
239,77

129,12
129,13
131,55

136,60
142,81
149,55

156,52
163,54
170,50

Мол. вес

ккал/моль

0,00
0,11
6,57

14,45
23,53
33,78

14,88
56,74
69,27

дн/°

-60,70
-60,78
-64,42

-67,41
-69,76
-71,52

-72,78
-73,61
-74,03

ДЙ/°

7,22
7,64

31,02

55,24
79,99

105.10

130,40
155,87
181,41

142,270

-5,29!

-5,564
-16,948

-24, Ш
-29,131
-32,81,!

-35,62.
-37,819
-39,641

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 174,4° К и ТЪ = 438,8° К.

Л» 180. 5-Метилыонан, С10Н22 (состояние идеального газа). Мол. вес 142,276

т °к

298

300
400

500
600
700

800
900

1000

Сг

56

57
71

85,
96,

106,

115,
122,
128,

79
06
92

36
95
73

02
08
40

каломель °]

| S-

127,74
128,10
146,58

164,11
180,72
196,42

211,23
225,19
238,39

1 ~(G°-f

127,
127,
130,

135,
141,
148,

155,
162,
169,

74
75
17

22
43
17

14
16
12

ккал/моль

н°-нг»й

0,00
0,11
6,57

14,45
23,58
33,78

44,88
56,74
69,27

дя/°

-60,70
-60,78
-64,42

-67,41
-69,76
-71,52

-72,78
-73,61
-74,03

ДО/0

7,63
8,05

31,57

55,93
80,81

106,07

131,51
157,11
182,79

lg Kf>

5 595
—5,865

-17,250

-24,445
-29 435
-33,114

-38,150
-39,947

Результаты низкотемпературных измерений, выполненных Парк-
сом, Уестом и Муром [1120], использовались в сочетании со зна-
чениями, отобранными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], а также с величиной энтальпии образования,
рассчитанной Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820]. Термодина-
мические функции для газообразного состояния вычислены по мето-
дам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]. Тт = 185,45° К,
АНт° = 3,977 ккал/моль и ТЪ = 438,2° К.

№ 181. З-Этилоктан, С10Н22 (состояние идеального газа). Мол. вес 142,276

Т, "К

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(.моль- °К)

Ср°

55,72
55,99
71,33
85,03
96,79

106,65
111,98
122,07
128,40

s°

127,7'4
128,09
146,34

163,76
180,33
196,01
210,81
224,77
237,97

-(О°-я2°98)/г

127,74
127,75
130,13
135,13
141,29
148,00
154,94
161,93
168,88

пкал/моль

Н°-Н

2°98

0,00
0,11
6,49

14,32
23,43
33,61

44,71
56,56
69,09

дн/°

-60,01
-60,09
-63,81
-66,85
-69,22
-70,99
-72,26
-73,09
-73,51

| &Gf°

8,32
8,74

32,28
56,66
81,59

1С6.88

132,36
158,01
183,73

lg Кр

-6,101
-6,368

-17,634
-24,766
-29,716
-33,368
-36,157
-38,367
-40,152

20*
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 439,6° К.
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№ 182. 4-Этилоктан,

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ci0H22 (состояние идеального газа).

кал/(моль-°К)

Ср°

55,72
55,99
71,33

85,03
96,79

106,65
114,98
122,07
128,40

S*

129,12
129,47
147,72
165,14
181,71
197,39

212,19
226,15
239,35

-(С"-я;м)/т

129,12
129,13
131,51
136,51
142,67
149,38
156,32
163,31
170,26

Мол. вес

ккал/моль

Н ° - Я 1 9 8

0,00
0,11
6,49

14,32
23,43
33,61
44,71
56,56
69,09

дн/°

-60,01
-60,09
-63,81
-66,85
-69,22
-70,99
-72,26
-73,09
-73,51

AG/°

7,91
8,33

31,72
55,97
80,76

105,91
131,26
156,76
182,35

142,276

-5,799
-6,066

-17,333
-24,464
-29,415
-33,066
-35,856
-38,066
-39,850

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 436,79° К.

№ 183. 2,2-Диметилоктан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср«

57,99
58,26
73,41

87,11
98,65

108,31

116,49
123,43
129,69

S°

122,29
122,65
141,52

159,42
176,35
192,30

207,31
221,44
234,77

-(G°-H»98)/T

122,29
122,30
124,77

129,92
136,26
143,14

150,23
157,37
164,45

0,00
0,11
6,71

14,75
24,06
34,42
45,67
57,67
70,33

кккал/моль

AHf°

-63,93
-64,01
-67,51
-70,34
-72,52
-74,11

-75,22
-75,91
-76,20

6,03
6,46

30,50
55,34
80,68

106,36

132,20
158,19
184,24

lg Кр

-4,419
-4,703

-16,665

-24,190
-29,388
-33,200

-36,115
-38,412
-40,263

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 430,0° К.

№ 184. 2,3-Диметилоктан, С 1 0Н 2 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(л«>ль-°К)

55,23
55,49
71,21
84,98
96,85

106,77
115,12
122,22
128,48

Со

126,01
126,36
144,52
161,93
178,50
194,19
209,01
222,99
236,19

-(G--H|,g)/r

126,01
126,02
128,39
133,37
139,52
146,22

153,15
160,14
167,09

ккал/моль

0,00
0,11
6,46

14,28
23,39
33,59

44,69
56,56
69,11

ДЯ/°

-62,41
-62,49
-66,24

-69,29
-71,66
-73,42

-74,68
-75,49
-75,90

де/°

6,44
6,86

30,57
55,14
80,25

105,73

131,39
157,21
183,11

1р Кр

-4,720
-4,998

-16,704

-24,102
-29,230
-33,008

-35,892
-38,175
-40,018

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 437,46° К.

№ 185. 2,4-Диметилоктан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

298
300
400

500
600
700

800

900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

56,28
56,54
71,78
85,29
96,98

106,80
115,10
122,18
128,45

S 0

126,01
126,36
144,76
162,26
178,87
194,58
209,40
223,37
236,57

126,01
126,02
128,42

133,45
139,65
146,39
153,35
160,36
167,33

ккал/моль

Н°-Н2 98

0,00
0,11
6,54

14,41
23,54
33,74

44,84
56,72
69,25

дя/°

-61,25
-61,33
-65,00

-68,00
-70,35
-72,10
-73,36
-74,18
-74,59

AGf°

7,60
8,02

31,72

56,26
81,33

106,77

132,39
158,18
184,04

-5,570
-5,843

-17,330

-24,590
-29,623
-33,333

-36,166
-38,409
-40,220
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 429,0° К.

№ 186. 2,5-Диметилоктан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142.276

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моаь °К)

Ср°

55,23
55,49
71,21

84,98
96,85

106,77

115,12
122,22
128,48

s- | -<с°-я°в8)/г

126,01
126,36
144,52

161,93
178,50
194,19

209,01
222,99
236,19

126,01
126,02
128,39

133,37
139,52
146,22

153,15
160,14
167,09

кпал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,11
6,46

14,28
23,39
33,59

44,69
56,56
69,11

дн/°

-62,41
-62,49
-66,24

-69,29
-71,66
-73,42

-74,68
-75,49
-75,90

AGf

6,44
6,86

30,57

55,14
80,25

105,73

131,39
157,21
183,11

lg Кр

-4,720
-4,998

-16,704

-24,102
-29,230
-33.008

-35,892
-38,175
-40,018

Термодинамические функции вычислены для газообразного
состояния по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397];
энтальпия образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Рос-
сини [820]. Точка кипения при нормальных условиях принята
согласно работе Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела
[1248]. ТЪ = 431,6° К.

№ 187. 2,6-Диметилоктан, CJQH22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1(моль • °К)

Ср°

55,23
55,49
71,21

84,98
96,85

106,77

115,12
122,22
128,48

s°

126,01
126,36
144,52

161,93
178,50
194,19

209,01
222,99
236,19

-<«°-Я298>/Г

126,01
126,02
128,39

133,37
139,52
146,22

153,15
160,14
167,09

кпал/моль

0,00
0,11
6,46

14,28
23,39
33,59

44,69
56,56
69,11

ДЯ/°

-62,41
-62,49
-66,24

-69,29
-71,66
-73,42

-74,68
-75,49
-75,90

AGf°

6,44
6,86

30,57

55,14
80,25

105,73

131,39
157,21
183,11

lg Кр

-4,720
-4,998

-16,704

-24,102
-29,230
-33,008

-35,892
-38,175
-40,018

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
«образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
|Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
}Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
' = 431,69° К.

№ 188. 2,7-Диметилоктан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

56,30
56,56
71,80

85,31
97,01

106,85

115,16
122,23
128,48

кал/(мо

S°

123,25
123,60
142,00

159,51
176,13
191,84

206,66
220,64
233,85

ь -К)

-(G->-Hj,g)/r

123,25
123,26
125,66

130,70
136,90
143,63

150,59
157,61
164,58

ККПЛ/МФЛЬ

Н°~Н298

0,00
0,11
6,54

14,41
23,54
33,75

44,86
56,74
69,28

ДЯ/°

-63,10
-63,18
-66,85

-69,85
-72,20
-73,94

-75,20
-76,01
-76,42

AGf

6,57
7,00

30,97

55,79
81,13

106,85

132,74
158,80
184,94

lg Кр

-4,817
-5,098

-16,923

-24,384
-29,552
-33,358

-36,262
-38,561
-40,416

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Ттп -= 219° К и ТЪ = 433,02° К.

№ 189. 3,3-Диметилоктан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

56,92
57,19
72,82

86,78
98,49

108,23

116,45
123,42
129,69

кал/(моль

8'

124,47
124,83
143,46

161,25
178,14
194,07

209,07
223,20
236,53.

•°К)

-«*--*!,„>/г

124,47
124,48
126,91

132,01
138,31
145,15

152,21
159,32
166,38

кпал/моль

0,00
0,11
6,62

14,62
23,90
34,25

45,50
57,50
70,16

дя/°

—62,67
—62,75
—66,34

—69,21
—71,41
—73,01

—74,13
—74,82
—75,11

AGf0

6,64
7,06

30,90

55,56
80,72

106,22

131,88
157,69
183,57

lg Кр

—4,866
—5,145

—16,885

—24,284
—29,400
—33,161

—36,027
—38,291
—40,116
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
•= 434,3° К.

№ 190. 3,4-Диметилоктан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)
Ср°

55,21
55,47
71,19
84,96
96,82

106,72
115,08
122,17
128,45

С о

126,70
127,05
145,20
162,60
179,17
194,86
209,67
223,64
236,84

-(О°-я_°98)/г

126,70
126,71
129,08
134,05
140,21
146,90
153,83
160,82
167,77

ккал/моль
Н О - Я ? 9 8

0,00
0,11
6,46

14,28
23,39
33,58
44,67
56,54
69,08

дя/°

—60,56
-60,64
—64,40
—67,44
—69,82
—71,58
—72,84
—73,67
—74,08

AGf°

8,08
8,50

32,15
56,65
81,69

107,10
132,69
158,45
184,29

* * >

—5,925
—6,195

—17,564
—24,760
—29,754
—33,43t>
—36,249
—38,47b
—40,274

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 436,5° К.

JVs 191. 3,5-Диметилоктан, Ci0H22 (состояние идеального газа),
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал)(моль -°К)
CV°

54,16
54,42
70,62
84,65
96,69

106,69
115,08
122,21
128,48

s°

126,70
127,04
144,97
162,27
178,80
194,47
209,28
223,26
236,47

-(G°-Hi4s)/T

126,70
126,71
129,04
133,97
140,07
146,74
153,64
160,60
167,54

ккал/моль
Н°-Н2°98

0,00
0,11
6,38

14,16
23,24
33,42
44,52
56,39
68,93

дя/°

-61,72
—61,80
—65,64
—68,73
—71,12
—72,89
—74,16
—74,98
—75,38

AGf°

6,92
7,34

31,00
55,53
80,61

106,06
131,69
157,49
183,36

igKp

—5,075
—5,350

—16,938
—24,272
—29,360
—33,110
-35,974
—38,241
—40,071

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 432°,5 К.

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 192. 3,6-Диметилоктан, С10Н

Кад/(.«ол
Ср°

54,16
54,42
70,62
84,65
96,69

106,69
115,08
122,21
128,48

s°

125,32
125,66
143,59
160,89
177,42
193,09
207,90
221,88
235,09

22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

ь.°К)
-(О'-В^)/Т

125,32
125,33
127,66
132,59
138,69
145,36
152,26
159,22
166,16

ккал/моль
Д°-Я298

0,00
0,11
6,38

14,16
23,24
33,42
44,52
56,39
68,93

дя/°

—61,72
—61,80
—65,64
—68,73
—71,12
—72,89
—74,16
—74,98
—75,38

до/-

7,33
7,76

31,55
56,22
81,44

107,02
132,79
158,73
184,74

lg Кр

—5,376
—5,651

—17,240
—24,573
—29,661
—33,412
—36,276
—38,543
—40,373

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 433,9° К.

№ 193. 4,4-Диметилоктан, СюНгг (состоящие идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000
—̂

кал/ (моль • °К)
Ср°

56,92
57,19
72,82
86,78
98,49

108,23
116,45
123,42
129,69

s°

124,47
124,83
143,46
161,25
178,14
194,07
209,07
223,20
236,53

-(G°-H| 9 8 )/r

124,47
124,48
126,91
132,01
138,31
145,15
152,21
159,32
166,38

ккал/моль
Н ~Н298

0,00
0,11
6,62

14,62
23,90
34,25
45,50
57,50
70,16

дя/°

—62,67
—62,75
—66,34
—69,21
—71,41
—73,01
—74,13
—74,82
—75,11

AG/°

6,64
7,06

30,90
55,56
80,72

106,22
131,88
157,69
183,57

IK KP

—4,866
—5,145

—16,885
—24,284
—29,400
—33,161
—36,027
—38,291
—40,116
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно-работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 430,6° К.
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Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 194. 4,5-Диметилоктан,С10Н22
Мол. вес

кал / (моль • °К)

CV°

55,21
55,47
71,19
84,96
96,82

106,72
115,06
122,17
128,45

s°

125,32
125,67
143,82
161,22
177,79
193,48
208,29
222,26
235,46

-(G°-H°98)/r

125,32
125,33
127,70
132,67
138,83
145,52
152,45
159,44
166,39

(состояние идеального газа).
142,276

кпал/моль

Н°-*298

0,00
0,11
6,46

14,28
23,39
33,58
44,67
56,54
69,08

—60,56
—60,64
—64,40
—67,44
—69,82
—71,58
—72,84
—73,67
—74,08

AGf°

8,49
8,92

32,70
57,34
82,52

108,06
133,80
159,70
185,67

lg Кр

—6,227
—6,496

—17,866

—25,061
—30,055
—33,737
—36,550
—38,777
—40,576

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248], ТЬ =
= 435,28° К.

№ 195. 4-Пропилгептан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол.вес 142,276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(мо ib °К)

Ср°

55,72
55,99
71,33

85,03
96,79

106,65

114,98
122,07
128,40

s°

125,56
125,91
144,16

161,58
178,15
193,83

208,63
222,59
235,79

-(С°-я2°98)/г

125,56
125,57
127,95

132,95
139,11
145,82

152,76
159,75
166,70

якал/моль

Ы ~-"298

0,00
0,11
6,49

14,32
23,43
33,61

44,71
56,56
69,09

AHf

—60,01
—60,09
—63,81

—66,85
—69,22
—70,99

—72,26
—73,09
—73,51

AGf°

8,97
9,40

33,15

57,75
82,89

108,41

134,10
159,97
185,91

—6,577
—6,844

—18,111

—25,242
—30,193
—33,844

—36,634
—38,844
—40,628

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 430,6° К.

•N» 196. 4-Изопропилгептан, Ci0H22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

298

300
400
500

600
700
800

900
1000

Ср°

55,21
55,47
71,19

84,96
96,82

106,72
115,06

122,17
128,45

кал! (моль.

1 S°
124,63
124,98
143,13

160,53
177,10
192,79

207,60
221,57
234,77

°К)

/по
(.ЦТ

124
124
127

131
138
144

151
158
165

Н298>/Г

,63
,64
,01

,98
,14
,83

,76
,75
,70

0,
0,
6,

14,
23,
33,

44,
56,
69,

Н298

00
11
46

28
39
58

67
54
08

ккал/моль

AHf

—60,02
—60,10
—63,86

—66,90
—69,28
—71,04

—72,30
—73,13
—73,54

AGf

9,24
9,66

33.52

58,22
83,47

109,09

134,89
160,86
186,90

lgKp

—6,773
—7,040

—18,312

—25,448
—30,403
—34,057

—36,848
—39,059
—40,844

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 432,0° К.

№ 197. З-Этил-2-метилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

пал 1'(моль • °К)

Ср°

55,21
55,47
71,19

84,96
96,82

106,72
115,06
122,17
128,45

s°

126,01
126,36
144,51
161,81
178,48
194,17
208,98
222,95
236,15

[ -(с°-я;и)/т

126,01
126,02
128,39
133,36
139,52
146,21
153,14
160,13
167,08

ккал/моль

Н ~Й298

0,00
0,11
6,46

14,28
23,39
33,58
44,67
56,54
69,08

I AHf

—60,56
—60,64
—64,40
—67,44
—69,82
—71,58
—72,84
—73,67
—74,08

AGf

8,29
8,71

32,42

56,99
82,10

107,58

133,25
159,07
184,98

ig Кр

—6,076
—6,345

—17,715
—24,911
—29,904
—33,587
—36,399
—38,627
—40,425
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ —
= 434,3° К.

№ 198. 4-Этил-2-метилгептан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)
Ср°

54,16
54,42
70,62
84,65
96,69

106,69
115,08
122,21
128,48

s°

126,01
126,35
144,28
161,58
178,11
193,78
208,59
222,57
235,78

_(G°-H£98)/T

126,01
126,02
128,35
133,28
139,38
146,05
152,95
159,91
166,85

0,00
0,11
6,38

14,16
23,24
33,42
44,52
56,39
68,93

ккал/моль
АН/0

—61,72
—61,80
—65,64
—68,73
—71,12
—72,89
—74,16
—74,98
—75,38

AGf°

7,13
7,55

31,28
55,88
81,02

106,54
132,24
158,11
184,05

—5,226
—5,500

—17,089
—24,423
—29,511
—33,261
—36,125
—38,392
—40,222

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 429,3° К.

№ 199. 5-Этил-2-метилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)
Ср°

54,16
54,42
70,62
84,65
96,69

106,69
115,08
122,21
128,48

s°

124,63
124,97
142,90
160,20
176,73
192,40
207,21
221,19
234,40

-( G °- H 298><' r

124,63
124,64
126,97
131,90
138,00
144,67
151,57
158,53
165,47

ккал/моль
H°-H°m

0,00
0,11
6,38

14,16
23,24
33,42
44,52
56,39
68,93

дя/°

—61,72
—61,80
—65,64
—68,73
—71,12
—72,89
—74,16
—74,98
—75,38

AGf°

7,54
7,96

31,83
56,57
81,85

107,50
133,35
159,35
185,43

—5,527
—5,802

—17,391
—24,724
—29,812
—33,563
—36,427
—38,694
—40,524

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 432,8° К.

№ 200. З-Этил-3-метилгептан, Ci0H22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/ (моль -°К)
Ст>°

55,85
56,12
72,23
86,45
98,33

108,15
116,41
123,41
129,69

S°

124,47
124,82
143,22
160,91
177,75
193,66
208,66
222,78
236,12

-( G °- H 298^ T

124,47
124,48
126,88
131,93
138,17
144,97
152,01
159,09
166,14

ккал/моль
п о TJO

0,00
0,11
6,54

14,50
23,75
34,09
45,33
57,32
69,98

дя/°

—61,41
—61,49
—65,16
—68,08
—70,30
—71,91
-73,04
—73,74
—74,02

AG/°

7,90
8,32

32,18
56,86
82,06

107,60
133,31
159,16
185,07

lgKp

—5,789
—6,063

—17,581
—24,854
—29,888

—36,415
—38,647
—40,445

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 436,9° К.

№ 201. 4-Этил-З-метилгептан, Ci0H22 (состояние идеального газа).
Мол.вес 142,276

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

палЦмоль • °К)

Ср°

54,14
54,40
70,60
84,63
96,66

106,64
115,02
122,16
128,45

S»

126,70
127,04
144,96
162,26
178,78
194,45
209,25
223,22
236,43

-(G°-H°98)/T

126,70
126,71
129,04
133,97
140,07
146,73
153,63
160,59
167,52

ккал/моль
Н°-Н298

0,00
0,11
6,37

14,15
23,23
33,41
44,50
56,37
68,91

дя/°

—59,87
—59,95
—63,79
—66,88
—69,28
—71,05
—72,32
—73,15
—73,56

AGf°

8,77
9,19

32,85
57,38
82,46

107,91
133,55
159,35
185,22

IgKp

—6,431
—6,697

—17,949
—25,081
—30,035
—33,689
—36,481
—38,693
—40,479
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ -
= 435,3° К.

JV» 202. З-Этил-5-метилгептан, Сц)Н22 (состояние идеального газа).
Мол.вес 142,276

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

53,09
53,35
70,03
84,32
96,53

106,61
115,04
122,20
128,48

ч°

126,01
126,34
144,03
161,23
177,72
193,38
208,18
222,15
235,36

-(С°-я°88)/г

126,01
126,02
128,32
133,19
139,25
145,87
152,74
159,69
166,60

ккал/моъь

0,00
0,10
6,29

14,03
23,09
33,26
44,35
56,22
68,76

дн/°

—61,04
—61,12
—65,04
—68,17
—70,59
—72,37
—73,65
—74,47
—74,88

AGf°

7,81
8,23

31,97
56,60
81,78

107,34
133,08
158,99
184,98

lg Кр

—5,724
—5,996

—17,468
—24,739
—29,788
—33,511
—36,355
—38,607
—40,425

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ —
= 431,3° К.

№ 203. З-Этил-4-метилгептан, Ci 0H 2 2 (состояние идеального газа).
Мол.вес 142,276

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль. °К)

Ср°

54,14
54,40
70,60
84,63
96,66

106,64
115,02
122,16
128,45

126,01
126,35
144,27
161,57
178,09
193,76
208,56
222,53
235,74

-(О'-Н°т)/Т

126,01
126,02
128,35
133,28
139,38
146,04
152,94
159,90
166,83

кпал/моль

0,00
0,11
6,37

14,15
23,23
33,41
44,50
56,37
68,91

—59,87
—59,95
—63,79
—66,88
—69,28
—71,05
—72,32
—73,15
—73,56

AGf°

8,98
9,40

33,13
57,73
82,87

108,39
134,10
159,97
185,91

Ig Кр

—6,582
—6,848

—18.100
—25,232
—30,185
—33,840
—36,632
—38,844
—40,62f

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 436,1° К.

№ 204. 4-Этил-4-метилгептан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол.вес 142,276

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

55,85
56,12
72,23
86,45
98,33

108,15
116,41
123,41
129,69

124,47
124,82
143,22
160,91
177,75
193,66
208,66
222,78
236,12

-(G o -H° 9 ( i yr

124,47
124,48
126,88
131,93
138,17
144,97
152,01
159,09
166,14

ккал/моль

0,00
0,11
6,54

14,50
23,75
34,09
45,33
57,32
69,98

дя/°

—61,41
—61,49
—65,16
—68,08
—70,30
—71,91
—73,04
—73,74
—74,02

AGf

7,90
8,32

32,18
56,86
82,06

107,60
133,31
159,16
185,07

lg Кр

—5,789
—6,063

—17,581
—24,854
—29,888
—33,592
—36,415
—38,647
—40,445

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 433,9° К.

№ 205. 2,2,3-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол.вес 142,276

Г, -К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал!(моль- °К)

Ср°

56,41
56,67
72,68
86,71
98,52

108,30
116,53
123,52
129,74

S»

120,56
120,91
139.46
157,22
174,11
190,05
205,06
219,20
232,54

120,56
120,57
122,99
128,07
134,35
141,18
148,24
155,34
162,40

ккал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,11
6,59

14,58
23,86
34,21
45,47
57,47
70,14

дя;°

—62,58
—62,66
—66,28
-69,16
—71,36
—72,96
—74,07
—74,75
—75,03

7,89
8.33

32,56
57,62
83,18

109,08
135,15'
161,36
187,64

lg Кр

-5,786
—6,065

—17,792
—25,185
—30,298
—34,056
—36,920
—39,182
—41,006
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 430,7° К.

№ 206. 2,2,4-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).

Мол.вес 142,276
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

1^ал/(моль-°'К)

Ср°

55,36
55,62
72,11

86,40
98,39

108,27

116,55
123,56
129,77

О

120,56
120,91
139,22

156,89
173,73
189,66

204,67
218,81
232,16

- ( о ° - я ° 9 8 ) / г

120,56
120,57
122,95

127,98
134,22
141,01

148,04
155,13
162,17

ккал/моль

П О XJO

1 Я 298

0,00
0,11
6,51

14,46
23,71
34,06

45,31
57,32
70,00

АН Г

—63,06
—63,14
—66,84

—69,76
—71,99
—73,59

—74,71
—75,38
—75,66

AGf

7,41
7,85

32,10

57,18
82,78

108,72

134,83
161,08
187,39

lg Кр

—5,434
—5,715

—17,537

—24,994
—30,152
—33,943

—36,831
—39,113
—40,952

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 421,4° К.

№ 207. 2,2,5-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал] (моль • °К)

Ср°

55,36
55,62
72,11

86,40
98,39

108,27

116,55
123,56
129,77

s°

120,56
120,91
139,22

156,89
173,73
189,66

204,67
218,81
232,16

-(б"-я;,в>' т

120,56
120,57
122,95

127,98
134,22
141,01

148,04
155,13
162,17

ккал/моль

П 298

0,00
0,11
6,51

14,46
23,71
34,06

45,31
57,32
70,00

AHf°

—64,95
—65,03
—68,73

—71,65
—73,88
—75,48

—76,60
—77,27
—77,55

AGf

5,52
5,96

30,21

55,29
8Э,89

106,83

132,94
159,19
185,50

lg КР

—4,049
—4,338

—16,504

—24,168
—29,463
—33,353

—36,315
—38,654
—40,538

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
1вны по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
5разования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].

["очка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =

423,9° К.

№ 208. 2,2,6-Триметилгептан, СюНгг (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Ж 298

Ш 3 0 0

Ш 40°Ш 50°
Ж 6 0 0

Ж 70°Ж 800
Ж 9 0 0

в ! 1000

кал/(моль- °К)

Ср°

56,43

56,69
72,70

86,73

98,55
108,35
116,59

123,57
129,77

С о

119,18
119,53
138,08

155,85
172,74
188,69
203,71

217,85
231,20

| -(в"-я;,в)/г

119,18
119,19
121,61

126,69
132,97
139,81

146,86
153,97
161,04

ккал/моль

н °- н ° г 9 8

0,00
0,11
6,60

14,59
23,87
34,22

45,48
57,50
70,17

1 AHf°

—65,64
—65,72
—69,34

—72,22
—74,41
—76,01

—77,12
—77,79
—78,07

AGf

5,25
5,68

30,06

55,25
80,95

106,99

133,19
159,54
185,94

]gKp

—3,845
—4,137

—16,421

—24,148
—29,484
—33,401

—36,384
—38,739
—40,635

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-

tJHU по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
5разования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
очка кипения при нормальных условиях принята согласно работе

Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
5= 422,08° К.

** № 209. 2,3,3-Триметилгептан. С 1 0 Н 2 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

1 Т °К
Г i

> 298

300
400

* 500

600
700
800

й 900

Ср°

56,41

56,67
72,68
86,71

98,52
108,30
116,53

123,52
129,74

кал /(моль • °К)

go

121,36

121,71
140,26

158,02
174,91
190,85

205,86
220,00
233,34

—(G°—Д

121
121,
123,

128,
135,
141,

149,
156,
163,

29s' / J

36
37
79

87
15
98

04
14
20

я°—

0
0
6,

14,
23,
34,

45,
57,
70,

Н298

00
11
59

58
86
21

47
47
14

ккал/моль

AHf

—62,01
—62,09
—65,71

—68,59
—70,79
—72,39

—73,50
—74,18
—74,46

AGf

8,23
8,66

32,81

57,79
83,27

109,09

135,08
161,21
187,41

—В
—6

—17

—35
—30
- 3 4

—36
—39
—40

<Р

,029
, ЗЛ5
,928

959
330

,059

901
140
955

-831
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [8201.
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ ~
= 433,3° К.

№ 210. 2,3,4-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276
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т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моib °К)

Ср°

54,70
54,95
71,05
84,89
96,85

106,79
115,14
122,27
128,50

s°

123,59
123,93
142,00
159,38
175,94
191,64
206,46
220,44
233,65

-(G°-H°m)IT

123,59
123,60
125,95
130,91
137,05
143,74

150,66
157,64
164,59

кка г/моль

0,00
0,11
6,43

14,24
23,34
33,54
44,64
56,52
69,07

AHf

—61,11
—61,19
—64,98
—68,03
—70,41
—72,17

—73,43
—74,24
—74,64

AGf

8,46
8,89

32,85
57,67
83,03

108,77
134,68
160,76
186,92

lg Кр

—6,201
—6,474

—17,947

—25,20f
—30,243
—33,956
—36,792
—39,037
—40,849

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 433,0° К.

№ 211. 2

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

,3,5-Тричетилгептан, С^Ъ 22 (состояние идеачышго газа).
Мол. вес 142,276

кал/(моль- °к)

Ср°

53,65
53,90
70,48

84,58
96,72

106,76

115,16
122,31
128.53

С о

123,59
123,93
141,76

159,04
175,57
191,25

206,07
220,06
233.27

-се--н;и)/г

123,59
123,60
125,92

130,82
136,92
143,57

150,46
157,43
164,36

ккал/моль

Н°-Н«%8

0,00
0,10
6,34

14,11
23,20
33,38

44,49
56,37
68,92

AHf

-62,27
—62,35
—66,22

—69,32
—71,72
—73,48

—74,74
—75,55
—75,95

AGf

7,30
7,73

31,70

56,55
81,95

107,72

133,68
159,80
185,99

lg Кр

—5,35!
—5,629

—17,321

—24.718
—29,850
—33,631

—36,518
—38,802
—40,646

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
ены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
|5разования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].

рочка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
|оссини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =

433,8° К.

№ 212. 2,3,6-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

п от?"
, А.

298

300
400

500
600
700
800
900
000

калЦмоль °К)

54,72
54,97
71,07

84,91
96,88

106,84

115,20
122,32
128,53

S°

122,90
123,24
141,32

158,70
175,27
190,97

205,80
219,78
233,00

-(G°-H°MS);T

122,90
122,91
125,26

130,22
136,36
143,05

149,98
156,96
163,91

ккал/моль

0,00
0,11
6,43

14,24
23,35
33,55

44,66
56,54
69,09

AHf

—62,96
—63,04
—66,82

—69,88
—72,25
—74,01

—75,26
—76,07
—76,46

AGf

6,82
7,24

31,27

56,16
81,59

107,39

133,38
159,52
185,74

lgKp

—4,996
—5,277

—17,087

—24,548
—29,719
—33,528

—36,436
—38,736
—40,592

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
ны по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия

$разования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Еочка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
госсини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =

429,1° К.

№ 213. 2,4,4-Триметилгептан, С^Нгг (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

%

ч
1'$
t'
ф

4

л,

298

300
400
500

600
/00
«00

У00

ш

Ср°

55,36
55,62
72,11

86,40
98,39

108,27

116,55
123,56
129,77

кал/(мол''- °К)

121,36
121,71
140,02

157,69
174,53
190,46

205,47
219,61
232,96

—(G°-fl

121,
121,
123,

128,
135,
141,

148,
155,
162,

О N / y

298"

36
37
75

78
02
81

84
93
97

кпал/моль

TJo T-JO
Н ~Н298

0,00
0,11
6,51

14,46
23,71
34,06

45,31
57,32
70,00

АН)

—62,
—62,
—66,

—69,
- 7 1 ,
—73,

—74,
- 7 4 ,
—75,

о

49
57
27

19
42
02

14
81
09

AGf

7,75
8,18

32,35

57,35
82,87

108,73

134,76
160,93
187,16

lg Кр

—5,677
-5,956

—17,673

—25,068
—30,184
—33,946

—36,812
—39,077
—40,901

21*
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини 1820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 424,1° К.

№ 214. 2,4,5-Триметилгептан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

IX. Химическая термодинамика углеводородов 325

т, °к

298
300
400

500
600

Г 700
800
900

[1000

каг/(моль °К)

Ср°

53,65
53,90
70,48
84,58
96,72

106,76
115,16
122,31
128,53

S"

123,59
123,93
141,76
159,04
175,57
191,25
206,07
220,06
233,27

-CG°-H°98)/r

123,59
123,60
125,92
130,82
136,92
143,57
150,46
157,43
164,36

ккал/мо гь

0,00
0,10
6,34

14,11
23,20
33,38
44,49
56,37
68,92

дн/°

—62,27
—62,35
—66,22
—69,32
—71,72
—73,48
—74,74
—75,55
—75,95

AGr°

7,30
7,73

31,70
56,55
81,95

107,72
133,68
159,80
185,99

-5,351
—5,629

—17,321

—24,718
—29,850
—33,631
—36,518
—38,802
—40,646

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 429,6° К.

№ 215. 2,4,6-Триметилгептан, С(оН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, »к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

53,67
53,92
70,50

84,60
96,75

106,81

115,22
122,36
128,56

S»

121,52
121,86
139,70
156,98
173,51
189,20

204,03
218,02
231,24

-(О-я;,„)/г

121,52
121,53
123,85
128,76
134,85
141,50

148,40
155,37
162,30

ккал/ мо гь

0,00
0,10
6,35

14,12
23,20
33,39
44,51
56,39
68,95

дн/°

—60,52
—60,60
—64,47

—67,56
—69,96
—71,72

—72,97
—73,78
—74,17

до/»

9,67
10,10
34,28

59,34
84,94

110,92
137,08
163,40
189,80

Ig-Kp

—7,086
—7,356

—18,729

—25,935
—30,939
—34,628

—37,446
—39,677
—41,478

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия

разования рассчитана Лаббауфол1, Гриншилдсом и Россини [820].
<& кипения при нормальных условиях принята согласно работе

ссини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
[420,7° К.

Л» 216. 2,5,5-Триметилгептан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

" К

98
00
00
00
00
00
00
00
00

кал/ (мо 1Ь-°К)

Ср°

55,36
55,62
72,11
86,40
98,39

108,27

116,55
123,56
129,77

с о

121,36
121,71
140,02
157,69
174,53
190,46
205,47
219,61
232,96

-(С°-я2°98)/г

121,36
121,37
123,75
128,78
135,02
141,81

148,84
155,93
162,97

%.у а i/мо \ь

0,00
0,11
6,51

14,46
23,71
34,06

45,31
57,32
70,00

ДН/"

—64,38
—64,46
—68,16
—71,08
—73,31
—74,91

—76,03
—76,70
—76,98

AG/°

5,86
6,29

30,46
55,46
80,98

106,84
132,87
159,04
185,27

Ig Кр

—4,292
—4,579

—16,641
—24,242
—29,496
-33,356
—36,296
—38,618
—iO,488

Термодиналшческие функции для газообразного состояния вычис-
ш по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
разования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
чка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Всини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =

> 425,95° К.

А» 217. 3,3,4-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

98
ЮО
00
00
00
00
00
00
00
•

кал J(моль • °К)

Ср°

55,34
55,60
72,09
86,38
98,36

108,22
116,49
123,51
129,74

122,74
123,09
141,39
159,06
175,90
191,82

206,83
220,96
234,30

122,74
122,75
125,13
130,16
136,39
143,19
150,21
157,30
164,34

ККал/ МО 1Ь

0,00
0,11
6,51

14,45
23,71
34,05
45,30
57,30
69,97

дя/°

—61,32
—61,40
—65,10

—68,03
—70,25
—71,86
—72,98
—73,67
—73,95

AG/°

8,50
8,93

32,97
57,83
83,22

108,94
134,83
160,87
186,96

Jg Кр

—6,233
—6,506

—18,011
—25,278
—30,310
—34,011

—36,832
—39,062
—40,858
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россипи [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 435,0° К.

№ 218. 3,3,5-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

каг/(лю<1Ь-°К)

Ср°

54,29
54,55
71,52
86,07
98,23

108,19
116,51
123,55
129,74

С о

122,74
123,08
141,16
158,72
175,52
191,44
206,44
220,58
233,92

-(С°-н°98)/г

122,74
122,75
125,10
130,08
136,26
143,02
150,02
157,08
164,10

ккал/могь

Н°~Н298

0,00
0,11
6,43

14,33
23,56
33,90
45,14
57,15
69,82

дн/°

—61,80
—61,88
—65,66
—68,63
—70,88
—72,50
—73,62
—74,30
—74,57

AGf°

8,02
8,45

32.50
57,40
82,81

108,58
134,51
160,58
186,71

ig Кр

—5,881
—6,157

—17,757
—25,087
—30,164
—33,898
—36,744
—38,992
—40,804

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 428,83° К.

№ 219. 3,4,4-Триметилгептан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

55,34
55,60
72,09
86,38
98,36

108,22
116,49
123,51
129,74

О

122,74
123,09
141,39
159,06
175,90
191,82
206,83
220,96
234,30

-<е°-я»м>/т

122,74
122,75
125,13
130,16
136,39
143,19
150,21
157,30
164,34

икал/моль
я°-д;и

0,00
0,11
6,51

14,45
23,71
34,05
45,30
57,30
69,97

дя/°

—61,32
—61,40
—65,10
—68,03
—70,25
—71,86
—72,98
—73,67
—73,95

&Gf°

8,50
8,93

32,97
57,83
83,22

108,94
134,83
160,87
186,96

lg Кр

—6,233
-6,506

—18,011
—25,278
—30,310
—34,011
—36,832
—39,002
—40,858

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия

I образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 434,3° К.

№ 220. 3,4,5-Триметилгептан, С^Щг (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

53,63
53,88
70,46
84,56
96,69

106,71
115,10
122,26
128,50

Со

123,59
123,93
141,76
159,03
175,55
191,23
206,04
220,02
233,23

-< е °- Я 298^ Т

123,59
123,60
125,92
130,82
136,91
143,56
150,46
157,42
164,34

ккал/моль

ЕГО ГТО
а ~-"298

0,00
0,10
6,34

14,11
23,19
33,37
44,47
56,35
68,90

ДН/°

—60,43
—60,51
—64,38
—67,48
—69,88
—71,65
—72,92
—73,73
—74,13

AG/°

9,14
9,57

33,54
58,39
83,79

109,57
135,53
161,65
187,84

lg Кр

—6,700
—6,969

—18,326
—25,523
—30,521
—34,207
—37,022
—39,251
—41,051

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 435,6° К.

№ 221. З-Изопропил-2-метилгексан, СюЩг (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

54,70
54,95
71,05
84,89
96,85

106,79
115,14
122,27
128,50

S"

121,52
121,86
139,93
157,31
173,87
189,57
204,39
218,37
231,58

-(в°-я; м м г

121,52
121,53
123,88
128,84
134,98
141,67
148,59
155,57
162,52

ккал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,11
6,43

14,24
23,34
33,54
44,64
56,52
69,07

ДЯ/°

—61,11
—61,19
—64,98
—68,03
—70,41
—72,17
—73,43
—74,24
—74,64

AGf°

9,08
9,51

33,68
58,71
84,28

110,21
136,34
162,63
188,99

ig Кр

—6,654
—6,926

—18,399
—25,659
—30,696
—34,409
—37,244
—39,489
—41,301
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гришнилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пимедтела [1248]. ТЬ =
= 439,8° К.

№ 222. 3,3-Диэтилгексан, СюН22 (состояние идеального газа). Мол. вес 142,276

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль- °К)

Ср°

54,78
55,05
71,64
86,12
98,17

108,07
116,37
123,40
129,69

122,29
122,63
140,79
158,38
175,18
191,08
206,06
220,18
233,52

122,29
122,30
124,66
129,66
135,86
142,62
149,62
156,69
163,71

ккал/моль

Ы ~Й298

0,00
0,11
6,46

14,37
23,60
33,92
45,16
57,15
69,81

дн/°

—60,15
—60,23
—63,98

—66,94
—69,19
—70,82
—71,95
—72,65
—72,93

AG/°

9,81
10,24
34,33
59,26
84,71

110,51
136,47
162,58
188,76

\gKp

—7,189
—7,457

—18,753
—25,900
—30,853
—34,500
—37,280
—39,479
—41,251

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ —
= 439,4° К.

№ 223. 3,4-Диэтилгексан, СюН22 (состояние идеального газа). Мол. вес 142,276

298
300
400

500
600
700

800

900
1000

калЦмолЬ'°К)

Ср°

53,07
53,33
70,01
84,30
96,50

106,56
114,98
122,15
128,45

s°

123,25
123,58
141,27
158,46
174,94
190,60
205,39
219,35
232,56

-(G°-H 2 ° 9 8 )/T

123,25
123,26
125,55
130,43
136,48
143,11
149,98
156,92
163,83

ккал/моль

0,00
0,10
6,29

14,02
23,08
33,25
44,34
56,20
68,74

дя/°

—59,17
—59,25
—63,17

—66,31
—68,73
—70,52

—71,79
—72,62
—73,03

AGf°

10,50
10,93
34,95

59,85
85,31

111,15
137,17
163,36
189,62

igKp

—7,698
—7,961

—19,093

—26,160
—31,073
—34,699
—37,471
—39,666
—41,439
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 437,0° К.

№

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

224. 3-Этил-2,2-диметилгексан, CfoH22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

кал/(жоль-°К)

Ср°

55,34
55,60
72,09
86,38
98,36

108,22
116,49
123,51
129,74

120,56
120,91
139,21
156,88
173,72
189,64

204,65
218,78
232,12

-(°О-Н2°98>/Т

120,56
120,57
122,95
127,98
134,21
141,01
148,03
155,12
162,16

ккал/моль

Н ~Й298

0,00
0,11
6,51

14,45
23,71
34,05
45,30
57,30
69,97

дн/°

—61,89
—61,97
—65,67
—68,60
—70,82
—72,43

—73,55
—74,24
—74,52

AGf

8,58
9,02

33,27
58,35
83,95

109,90
136,00
162,26
188,57

—6,292
—6,568

—18,176
—25,506
—30,579
—34,309
—37,153
—39,400
—41,211

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 429,2° К.

№ 225. 4-Этил-2,2-диметилгексан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

54,29
54,55
71,52
86,07
98,23

108,19
116,51
123,55
129,77

s°

119,18
119,52
137,60
155,16
171,96
187,88
202,88
217,02
230,36

-<G°-H2°9 8)/ T

119,18
119,19
121,54

126,52
132,70
139,46
146,46
153,52
160,54

ккал/моль
ГТО £ТО

Н ~Н298

0,00
0,11
6,43

14,33
23,56
33,90
45,14
57,15
69,83

дн/°

—62,37
—62,45
—66,23
—69,20
—71,45
—73,07
—74,19
—74,87
—75,14

AGf0

8,52
8,95

33,35
58,61
84,38

110,50
136,78
163,21
189,70

lgKp

—6,242
—6,519

—18,223
—25,616
—30,734
—34,498
—37,366
—39,632
—41,458
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 420° К.

№ 226. 3-Этил-2,3-диметилгексан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т "К

g298

300
400

500

600
700
800
900

1000

Ср°

55,34

55,60
72,09

86,38

98,36
108,22
116,49
123,51
129,74

пал/(моль-

I S°

122,74

123,09
141,39

159,06

175,90
191,82

206,83
220,96
234,30

°К)

-(G°—l

122
122,
125,

130,
136,
143,

150,
157,
164,

74
75
13

16
39
19

21
30
34

я ° -

0
0
6

14,
23,
34,

45,
57,
69,

Я 298

00
И
51

45
71
05

30
30
97

ккал/моль

| ДНГ

—60,75
—60,83
—64,53

—67,46
—69,68
—71,29

—72,41
—73,10
—73,38

1 AG

9
9

33,

58,
83,

109,

135
161,
187,

07
50
54

40
79
51

40
44
53

lgKv

—6,651
—6,922

—18,323

—25,527
—30,517
—34,189

—36,988
—39,200
—40,983

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 436,8° К.

№ 227. 4-Этил-2,3-диметилгексан, С)оН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

53,63
53,88
70,46
84,56
96,69

106,71

115,10
122,26
128,50

| so

122,90
123,24
141,07
158,34
174,86
190,54

205,35
219,33
232,54

-(G°-H° 9 8)/r

122,90
122,91
125,23
130,13
136,22
142,87
149,77
156,73
163,65

ккал/моль

Я °~ Н 298

0,00
0,10
6,34

14,11
23,19
,33,37
44,47
56,35
68,90

| АН/0

—60,43
—60,51
—64,38
—67,48
—69,88
—71,65
—72,92
—73,73
—74,13

AG/°

9,35
9,77

33,82
58,74
84,21

110,05
136,08
162,27
188,53

igKp

—6,851
—7,120

—18,477
-25,674
—30,671
—34,357
—37,173
—39,402
—41,202
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 434,0° К.

№ 228. 3-Этил-2,4-диметилгексан, С^оНгг (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

53,63
53,88
70,46

84,56
96,69

106,71

115,19
122,26
128,50

s°

123,59
123,93
141,76

159,03
175,55
191,23

206,04
220,02
233,23

-(G°-H°9S)/T

123,59
123,60
125,92

130,82
136,91
143,56

150,46
157,42
164,34

ккал/моль

И Д 298

0,00
0,10
6,34

14,11
23,19
33,37

44,47
56,35
68,90

дн/°

—60,43
—60,51
—64,38

—67,48
—69,88
—71,65

—72,92
—73,73
—74,13

AG/°

9,14
9,57

33,54

58,39
83,79

109,57

135,53
161,65
187,84

lgXp

—6,700
—6,969

—18,326

—25,523
—30,521
—34,207

—37,022
—39,251
—41,051

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЬ =
= 433,2° К.

№ 229. 4-Этил-2,4-диметилгексан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

54,29
54,55
71,52

86,07
98,23

108,19

116,51
123,55
129,77

s°

121,36
121,70
139,78

157,34
174,14
190,06

205,06
219,20
232,54

- ( G ° - H 2 9 8 > ' T

121,36
121,37
123,72

128,70
134,88
141,64

148,64
155,70
162,72

ккал/моль

H°~H°MS

0,00
0,11
6,43

14,33
23,56
33,90

45,14
57,15
69,83

дн/°

—61,23
—61,31
—65,09

—68,06
—70,31
—71,93

—73,05
—73,73
—74,00

&Gf

9,01
9,44

33,62

58,66
84,21

110,11

136,18
162,39
188,66

ЫКр

—6,601
—6,873

-18,370

—25,638
—30,673
—34,377

-37,201
—39,432
—41,230
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 434,2° К.

№ 230. 3-Этил-2,5-диметилгексан, С̂ Нгг (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

298

300
400

500

600
700

800
900

1000

Ср°

53,65

53,90
70,48

84,58

96,72
106,76

115,16
122,31
128,53

пал/(моль

1 S°

122,90
123,24
141,07

158,35.

174,88
190,56

205,38
219,37
232,58

1
°К)

- ( С —

122
122
125

130,
136,
142,

149,
156,
163,

ff

2V<'r

90
91
23

13
23
88

77
74
67

н°-

0
0
6

14,
23,
33,

44,
56,
68,

00
10
34

И
20
38

49
37
92

ккал/мо-ь

ЛЯ/°

—62,27
—62,35
—66,22

—69,32
—71,72
—73,48

—74,74
-75,55
-75,95

| ДО

7
7

31

56,
82,

108,

134,
160,
186,

/°

51
93
98

90
37
21

23
42
68

lg-Kp

—5,502
—5,779

—17,471

—24,869
—30,000
—33,782

—36,668
—38,953
—40,797

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 427,2° К.

№ 231. 4-Этил-3,3-диметилгексан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

54,27
54,53
71,50
86,05
98,20

108,14

116,45
123,50
129,74

ч°

121,36
121,70
139,77

157,33
174,13
190,03

205,03
219,16
232,50

121,36
121,37
123,72
128,69
134,88
141,63
148,63
155,69
162,71

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,11
6,43

14,32
23,56
33,89
45,13
57,13
69,80

дя/°

—60,63
—60,71
—64,49
-67,47
—69,72
—71,34
-72,46
—73,15
—73,43

AGf°

9,61
10,04
34,22
59,26
84,82

110,72
136,79
163,00
189,28

)gKp

—7,041
-7,311

—18,698

—25,901
—30,892
—34,566
—37,367
-39,580
-41,364
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 436,0° К.

№ 232. 3-Этил-3,4-диметилгексан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

54,27
54,53
71,50

86,05
98,20

108,14

116,45
123,50
129,74

S o

122,74
123,08
141,15

158,71
175,51
191,41

206,41
220,54
233,88

-(С-н° 9 Я )/г

122,74
122,75
125,10

130,07
136,26
143,01

150,01
157,07
164,09

ккал/моль

Н°-Я29,

0,00
0,11
6,43

14,32
23,56
33,89

45,13
57,13
69,80

АНГ

—60,06
—60,14
—63,92

—66,90
—69,15
—70,77

—71,89
—72,58
—72,86

AGf°

9,76
10,19
34,24

59,14
84,56

110,32

136,25
162,33
188,47

lg Кр

—7,157
—7,424

—18,707

—25,848
—30,798
—34,442

—37,221
—39,417
—41,187

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 435,2° К.

№ 233. 2,2,3,3-Тетраметилгексан. СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

качЦмоль °К)

Ср°

56,67
56,93
73,59
88,00
99,88

109,60
117,75
124,65
130,81

s

115,91
116,27
134,98
153,00
170,12
186,27

201,45
215,73
229,18

-(С°-н°2ю)/т

115,91
115,92
118,35
123,49
129,85
136,77
143,92
151,11
158,25

ккал/моль

[ГО TJO
Н - Н 2 9 8

0,00
0,11
6,65

14,76
24,17
34,65
46,03
58,16
70,94

лш°

—61,63
-61,71
—65,27
—68,04
—70,10
—71,57
—72,56
—73,12
—73,29

AGf°

10,23
10,67
35,37
60,86
86,83

113,12
139,56
166,12
192,74

igKp

—7,499
—7,773

-19,323

—26,600
—31,626
—35,316

—38,123
—40,338
—42,120
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнёттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 219,15° К и ТЪ = 433,46° К.

№ 234. 2,2,3,4-Тетраметилгексан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(мо %ь °К)

Ср"

54,83
55,08
71,95

86,31
98,39

108,29

116,57
123,61
129,79

S° | -(G°-H° g,)/r

118,14
118,48
136,70

154,34
171,18
187,11

202,12
216,27
229,62

118,14
118,15
120,52

125,53
131,75
138,53

145,55
152,63
159,67

ккал/моль
тто TJO

Н -H29S

0,00
0,11
6,48

14,41
23,66
34,01

45,27
57,28
69,96

дя/°

—60,55
—60,63
—64,36

—67,30
—69,53
—71,13

—72,24
—72,92
—73,19

дс/°

10,65
11,08
35,58

60,92
86,77

112,97

139,33
165,84
192,40

]gKp

—7,803
—8,073

—19,441

—26,627
—31,606
—35,269

—38,062
—40,269
—42,047

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 431,9° К.

№ 235. 2,2,3,5-Тетраметилгексан, С4оН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к
кал/(моль

Ср°

ккал/моль
Н°— дя/° ДЙ/° lgKp

298
300
400
500
600
700
800
900
1000

54,85
55,10
71,97

86,33
98,42
108,34

116,63
123,66
129,82

117,45
117,80
136,02
153,66
170,50
186,44
201,46
215,61
228,97

117,55
117,46
119,83
124,84
131,06
137,84
144,87
151,95
158,99

0,00
0,11
6,48

14,42
23,67
34,02

45,28
57,30
69,98

-64,29
-64,37
-68,10
-71,04
-73,26
-74,86
-75,97
-76,64
-76,90

7,11
7,55
32,12

57,53
83,45
109,71

136,14
162,71
189,34

—5,212
—5,499
—17,548
—25,143
—30,394
—34,251
—37,189
—39,509
—41,378
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 421,5° К.

№ 236 2,2,4,4-Тетраметилгексан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка 1/(моль-К°)

Ср°

55,49
55,75
73,01

87,82
99,93

109,77

117,98
124,90
131,06

s°

115,91
116,26
134,72

152,65
169,77
185,93

201,14
215,44
228,93

-(G°-H°2BJ/T

115,91
115,92
118,32

123,40
129,72
136,60

143,73
150,91
158,05

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,11
6,57

14,63
24,04
34,54

45,93
58,08
70,89

дя/°

—61,50
—61,58
—65,23

—68,03
—70,10
—71,56

—72,53
—73,07
—73,21

&Gf°

10,36

10,80
35,51

61,04
87,04

113,37

139,84
166,43
193,07

lg Кр

—7,594

—7,868
—19,402

—26,677
—31,704
—35,393

—38,200

—40,413
—42,194

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальпых условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 426,9° К.

Л» 237 2,2 4,5-Тетраметилгексан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср

54,
55,

71,
86,
98,

108,

116,
123
129

85
10
97

33
42
34

63
66
82

кал / (моль •

В' 1 -

117,45
117,80
136,02

153,66
170,50
186,44

201,46
215,61
228,97

°К)

-(GW

117,
117,
119,

124,
131,
137,

144,
151,
158

45
46
83

84
06
84

87
95
99

ккал/моль

Н ~Й298

0,00
0,11
6,48

14,42
23,67
34,02

45,28
57,30
69,98

дн/°

—63,61
—63,69
—67,42

—70,36
—72,58
—74,18

—75,29
—75,96
—76,22

дс/°

7,79

8,23
32,80

58,21
84,13

110,39

136,82
163,39
190,02

—5,711

—5,994
—17,919

—25,440

—30,641
—34,463

—37,375
—39,674
—41,526
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 421,03° К.

№ 238. 2,2,5,5-Тетраметилгексан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,270

г, °к
кал/(моль-°К)

Ср°

ккал/люль

Н°—Н° AHf> AGf°

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

56
56,
73,
88,

100,
109,
118,
124,
131,

56
82
60
15
09
85
02
91
06

112
112
131
149
166
182
198
212
225

,35
,71
,40
,44
,60
,78
,00
,30
,79

112,35
112,36
114,79
119,93
126,29
133,22
140,37
147,58
154,73

0
о,
6

14,
24,
34,
46,
58,
71,

00
И
65
76
19
70
10
26
06

—68
- 6 8
—71
—74
—76
—78

7Q

—79
—79

,18
,26
,82
,58
,63
,07
,04
,57
,72

4
5

30
56
86

109
135
162
189

,74
,19
,24
,09
,42
,06
,84
,75
70

—3,476
—3,780

—16,523
—24,516
—30,019
—34,048
—37,108
—39,519
—41,458

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Ттп = 260,55° К и ТЪ = 410,61° К.

№ 239. 2,3,3,4-Тетраметилгексан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср°

54,83
55,08
71,95
86,31
98,39

108,29
116,57
123,61
129,79

ка%1 (моль

\ S ° I
119,63
119,97
138,19
155,83
172,67
188,60
203,61
217,76
231,11

•°К)

~(G°-I

119,
119,
122,
127,
133,
140,
147,
154,
161,

63
64
01
02
24
02
04
12
16

H°~l

0,
0,
6,

14,
23,
34,
45,
57,
69,

298

00

и
48
41
66
01
27
28
96

ккп г/мо ть

AHf

—60,66
—60,74
—64,47
—67,41
—69,64
—71,24
—72,35
—73,03
—73,30

AGf

10,09
10,52
34,88
60,07
85,77

111,82
138,03
164,39
190,80

Ig Кр

—7,397
—7,667

—19,055
—26,254
—31,240
—34,909
—37,706
—39,916
—41,697

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пимептола [1248]. ТЪ —
= 437,74° К.

№ 240. 2,3,3,5-Тетраметилгексан, CjoH22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

КО ll(MOlb °К)

Ср°

54,85
55,10
71,97
86,33
98,42

108,34
116,63
123,66
129,82

s°

118,25
118,60
136,82
154,46
171,30
187,24
202,26
216,41
229,77

_ ( G°-H 2 ° 9 8 )/r

118,25
118,26
120,63
125,64
131,86
138,64
145,67
152.75
159,79

и а г/мо ib

Н ° - Н 2 9 8

0,00
0,11
6,48

14,42
23,67
34,02
45,28
57,30
69,98

AHf

—61,83
—61,91
-65,64
—68,58
—70,80
—72,40
—73,51
—74,18
—74,44

AGf

9,33
9,77

34,26
59,59
85,43

111,61
137,96
164,45
191,00

is кр

—6,841
—7,116

— 18,717
—26,043
—31,115
—34,844
—37,686
—39,931
—41,710

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 426,3° К.

.V»

Г, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

241. 2,3 ,4,4-Тетраметилгексан, С
Мол. вес

кал/(мо гь • °К)

Ср°

54,83
55,08
71,95
86,31
98,39

108,29
116,57
123,61
129,79

119,63
119,97
138,19
155,83
172,67
188.60
203,61
217,76
231,11

- < G ° - H ° 9 8 ) / T

119,63
119,64
122,01
127,02
133,24
140,02
147,04
154,12
161,16

юН2.. (состояние идеального газа).
142,276

ккал/мо ib

0,00
0,11
6,48

14,41
23,66
34,01
45,27
57,28
69,96

дя/°

—59,98
—60,06
—63,79
—66,73
—68,96
—70,56
—71,67
—72,35
—72,62

AGf°

10,77
11,20
35,56
60,75
86,45

112,50
138,71
165,07
191,48

Ig Кр

—7,895
—8,162

-19,426
—26,551
—31,488
—35,122
—37,892
—40,081
—4*1,846

22-8 31
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ —
= 434,7° К.

Л» 242. 2,3,4,5-Тетра-метилгексан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142.276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

•ка I/(MO !Ь =К)

Ср°

54,19
54,43
70,91

84,82
96,88

106,86

115,22
122,37
128,55

s°

119,10
119,44
137,42

154,77
171,33
187,04

201,86
215,86
229,08

-&'-И1„ь)/т

119,10
119,11
121,45

126,39
132,51
139,19

146,10
153,09
160,03

я ° - н

2 ° 9 8

0,00
0,11
6,39

14,20
23,30
33,50

44,61
56,50
69,05

ъ ка i/мо ть

AHf°

—61,67
-61,75
—65,57

-68,64
—71,01
—72,76

—74,02
—74,82
—75,21

AGf

9,24
9,67

34,09

59,37
85,20

111,39

137,77
164,31
190,92

]g Кр

—6,772
—7,047

—18,62Г

—25,950
—31,031
-34,775

—37,634
—39,897
—41,723

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ ==-
= 429,3° К.

№ 243. 3,3,4,4-Тетраметилгексан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль- °К)

Ср°

55,60
55,86
73,00

87,67
99,72

109,52

117,71
124,64
130,81

s°

116,71
117,06
135,54

153,45
170,53
186,66

201,84
216,11
229,57

- < О ° - Л 2 9 8 » Т

116,71
116,72
119,12

124,21
130,52
137,40

144,51
151,68
158,80

ккал/могь

0,00
0,11
6,57

14,63
24,02
34,49

45,86
57,99
70,77

дш°

—60,37
—60,45
—64,09

—66,90
—69,00
—70,47

—71,47
—72,03
—72,20

AGf°

11,25
11,69
36,32

61,76
87,69

113,94

140,34
166,87
193,44

lg Кр

—8,247
—8,516

—19,844

—26,995
-31,940
—35,573

—38,337
—40,519
—42,275

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 443,1° К.

№ 244. 2,4-Диметил-З-изопропилпентан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142.276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(мо <гь °К)

Cv°

54,83
55,08
71,95

86,31
98,39

108,29

116,57
123,61
129,79

С о

116,23
116,57
134,79

152,43
169,27
185,20

200,21
214,36
227,71

116,23
116,24
118,61

123,62
129,84
136,62

113,64
150,72
157,76

ккал/мо гь

Н°~Н20ь

0,00
0,11
6,48

14,41
23,66
34,01

45,27
57,28
69,96

АЯ/°

—61,67
—61,75
—65,48

—68,42
—70,65
—72,25

—73,36
—74,04
—74,31

AGf°

10,10
10,53
35,23

60,76
86,80

113,19

139,74
166,44
193,19

lgKp

—7,399
—7,674

—19,246

—26,555
—31,615
—35,337

—38,173
—40,414
—42,220

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Ттп = 191,45° К и ТЪ = 430,19° К.

№ 245. 3,3-Диэтил-2-метилпентан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

54,27
54,53
71,50

86,05
98,20

108,14

116,45
123,50
129,74

119,18
119,52
137,59

155,15
171,95
187,85

202,85
216,98
230,32

-(С°-я°98)/г

119,18
119,19
121,54

126,51
132,70
139,45

146,45
153,51
160,53

пкал/моль

H°-Hhs

0,00
0,11
6,43

14,32
23,56
33,89

45,13
57,13
69,80

дн/°

-59,49
-59,57
-63,35

-66,33
-68,58
-70,20

-71,32
-72,01
-72,29

AGf°

11,40
11,83
36,23

61,49
87,26

113,38

139,67
166,10
192,60

lg Кр

-8,353
-8,617

-19,797

-26,876
-31,784
-35,398

-38,154
-40,333
-42,090

22*
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гришпилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 442,8° К.

•VJ 240. 3-Этил-2,2,3-триметилпентан, СюНгг (состояние идеатьного газа)
Мол. вес. 142,276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

55,60
55,86
73,00

87,67
99,72

109,52

117,71
124,64
130,81

па 71(мо

S°

117,29
117,64
136,12

154,03
171,11
187,24

202,42
216,69
230,15

ib °К)

-<е°-я;„,)/т

117,29
117,30
119,70

124,79
131,10
137,98

145,09
152,26
159,38

ккаг/моль

H°-Hhs

0,00
0,11
6,57

14,63
24,02
34,49

45,86
57,99
70,77

ДН/°

-60,37
-60,45
-64,09

-66,90
-69,00
-70,47

-71,47
-72,03
-72,20

ДЙ/°

11,08
11,52
36,09

61,47
87,34

113,54

139,88
166,35
192,86

lg Кр

-8,121
-8,389

-19,717

-26,868
-31,813
-35,446

-38,210
-40,392
-42,148

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 442,6° К.

JVs 247.3-Этил-2,2.4-три-иетилиентан, СюН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес. 142,276

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каа/(моль °Ю

Ср°

54,83
55,08
71,95

86,31
98,39

108,29

116,57
123,61
129,79

115,91
116,25
134.47

152,11
168,95
184,88

199,89
214,04
227,39

-(G°-H°2S8)/T

115,91
115,92
118,29

123,30
129,52
136,30

143,32
150,40
157,44

пкал/моль

H°~H2IS

0,00
0,11
6,48

14,41
23,66
34,01

45,27
57,28
69,96

ДЯ7°

-60,55
-60,63
-64,36

-67,30
-69,53
-71,13

-72,24
-72,92
-73,19

дс/°

11,31
11,75
36,47

62,04
88,11

114,53

141,12
167,84
194,63

lg Кр

-8,290
-8,560

-19,928

-27,115
-32,093
-35,757

-38,549
-40,756
-42,534
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 13971; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гршшшлдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [12481. ТЪ —
= 428,4° К.

Л6 248. 3-Этил-2,3,4-триметилпентан, С10Н22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср

54,
55
71,

86
98

108

116
123
129

83
08
95

31
39
29

57
61
79

ко. я/'(моль

118,25
118,59
136,81

154,45
171,29
187,22

202,23
216,38
229,73

°К)

-(G°-H

118,
118,
120,

125,
131,
138,

145
152
159

25
26
63

64
86
64

66
74
78

H°-l

0,
0,
6,

14,
23,
34,

45
57
69

298

00
11
48

41
66
01

27
28
96

пкал/моль

ЛН/°

-60,09
-60,17
-63,90

-66,84
-69,07
-70,67

-71,78
-72,46
-72,73

AGf°

11,07
11,51
36,00

61,33
87,17

113,35

139,70
166,20
192,75"

lg Кр

-8,116

-8,384
-19,668

-26,804
-31,749
-35,389

-38,163
-40,356
-42,124

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Точка кипения при нормальных условиях принята согласно работе
Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248]. ТЪ =
= 442,59° К.

№ 249. 2,2,3,3.4-Пентаметилпентан, C^H^ (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль К")

56,42
56,67
73,47

87,67
99,55

109,27

117,41
124,33
130,42

go

112,80
113,15
131,82

149,78
166,85
182,95

198,08
212,32
225,74

-<G°-HJe8)/T

112,80
112,81
115,24

120,36
126,70
133,60

140,72
147,90
155,02

пкал/моль

H"~Hls8

0,00
0,11
6,64

14,71
24,09
34,55

45,89
57,99
70,73

АН/»

-59,08
-59,16
-62,73

-65,53
-67,63
-69,13

-70,15
-70,74
-70,95

\Gt°

13,71
14,15
39,16

64,97
91,27

117,89

144,66
171,57
198,52

-10,047
-10,310
-21,397

-28,399
-33,243
-36,805

-39,518
-41,660
-43,385
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Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Гриншилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [12481. Тт = 236,70° К и ТЪ = 439,20° К.

№ 250. 2,2,3,4,4-Пентаметилпентан, СюН2-> (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,276

т °к

298

300
400

500
600
700
800

900
1000

Ср"

56,03

56,28
73,44

88,06
100,09
109,87
118,04

124,96
131,08

кал/(мо

о

110,62

110,97
129,57

147,58
164,73
180,92

196,14

210,45
223,94

! Ь - ° К )

-(G°-H°98)/r

110,62
110,63
113,05

118,16
124,51
131,42

138,57
145,77
152,92

ккал/моль

0,00
0,11
6,62

14,71
24,14
34,65

46,06
58,21
71,02

ля/°

-59,04
-59,12
-62,72

-65,49
-67,54
- 68,98

-69,94
-70,48
-70,62

| AGf

14,40
14,85
40,08

66,11
92,63

119,45

146,42
173,52
200,66

lg Кр

-10,553
-10,816
-21,898

-28,897
— 33,737
-37,293

-39,999
-42,134
-43,852

Термодинамические функции для газообразного состояния вычис-
лены по методам Соудерса, Маттюза и Харда [1396, 1397]; энтальпия
образования рассчитана Лаббауфом, Грипшилдсом и Россини [820].
Температуры переходов отобраны Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 234,40° К и ТЪ = 432,44° К.

№ 251. Ундекан, CjfH^ (состояние идеального газа). Мол. вес 156,302

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)
Ср°

61,53
61,84
78,18

93,05
105,70
116,48

125,69
133,66
140,60

139,48
139,87
159,93
179,01
197,13
214,25
230,42
245,69
260,14

139,48
139,49
142,11

147,60
154,36
161,70
169,29
176,94
184,54

пкал/мо

Н°-Н° дя/° AGf
Ig Кр

о,со
0,12
7,13

15,71
25,67
36,79
48,91
61,83
75,60

-64,60
-64,69
-68,72
-72,02
-74,63
-76,58

-78,00
-78,91
-79,36

9,94
10,40
36,07

62,66
89,84

117,43

145,22
173,20
201,26

-7,289
-7,576

-19,706
-27,387
-32,722
-36,660
-39,671
-42,056
-43,983

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Финном
Гроссом, Уаддингтоном и Хаффманом [420], использовались в co*S
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тании со значениями, отобранными Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [12481. Tt = 236,6° К, AHt° = 1,639 ккал/моль,
Тт = 247,58°К, A#m° = 5,301 ккал/молъ и ТЪ = 470,04° К, при этом
АЯУ = 9,92 ккал/молъ. Согласно измерениям Амброза, Кокса и
Тоунсенда [13], Тс = 638,7° К.

№ 252. Додекан, С12Н2д (состояние идеального газа). Мол. вес 170,328

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(мо гь-°К)

Ср°

67,00
67,33
85,13

101,30
115,04
126,76

136,76
145,41
152,90

S-

148,78
149,20
171,05

191,83
211,54
230,18

247,77
264,39
280,11

- < G ° - H ; M > / T

148,78
148,79
151,64

157,62
164,98
172,97

181,23
189,56
197,84

кпал/моль

Н°~Н208 |

0,00
0,13
7,77

17,11
27,94
4i,05

53,23
67,35
82,28

дн/°

-69,52
-69,61
-73,96

-77,52
-80,33
-82,42

-83,93
-84,90
-85,37

AGf

11,96

12,46
40,51
69,55

99,23
129,34

159,68
190^1
220,83

lg Кр

-8,769

-9,078
-22,132
-30,400

-36,142
-40,381

-43,621
-46,188
-48,260

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Фин-
ком, Гроссом, Уаддингтоном и Хаффманом [420], использовались
в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 263,56° К,
&Нт° = 8,803 ккал/молъ и ТЪ = 489,43° К, при этом AHv =
= 10,43 ккал/моль. Согласно измерениям Амброза, Кокса и Тоунсен-
да [13], Тс = 658,2° К.

№ 253. Тридекан, Ci3H28 (состояние идеального газа). Мол. вес 184,354

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(ли>ль-°К)

Ср°

72,47
72,82
92,07

109,55
124,38
137,03

147,82
157,16
165,20

s°

158,09
158,54
182,17

204,64
225,96
246,11

265,13
283,09
300,08

158,09
158,10
161,19

167,65
175,61
184,25

193,19
202,19
211,13

пугал 1 моль

Н °~ Н 298

0,00
0,14
8,40

18,50
30,22
43,30

57,56
72,82
88,95

АН/0 ]

-74,45
-74,55
-79,22

-83,03
-86,03
-88,27

-89,88
-90,91
-91,40

AGf°

13,97
14,51
44,94

76,43

108,60
141,25

174,12
207,21
240,39

-10,239

-10,570
-24,551

-33,406

-39,557
-44,097
-47,566
-50,315
-52,534
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Результаты низкотемпературных измерений, полученные Фин-
ном, Гроссом, Уаддингтоном и Хаффманом [420], использовались
в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 255,0° К, AHf =
= 1,831 ккал/молъ, Тт = 267,78° К, АНт° = 6,812 ккалЫолъ
и ТЪ = 508,58° К, при этом AHv = 10,91 ккал/молъ.

JV° 254. Тетрадекан, С14Н30 (состояние идеального газа). Мол. вес 198,380
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(мо 1Ь °К)

Ср°

77,93
78,32
99,01

117,79
133,72
147,31

158,89
168,90
177,60

s°

167,40
167,89
193,30

217,46
240,38
262,04

282,49
301,79
320,05

-( е °- Я 2о 8 ^ г

167,40
167,41
170,73

177,68
186,24
195,54

205,14
214,82
224,43

кка ь/моль

0,00
0,15
9,03

19,90
32,49
46,56

61,88
78,28
95,62

дн/°

-79,38
-79,49
-84,47

-88,55
-91,74
-94,13

-95,83
-96,91
-97,42

AGf°

15,97
16,56
49,36

83,31
117,98
153,15

188,57
224,21
259,94

lg Kv

-11,709
-12,062
-26,970

-36,413
-42,971
-47,812

-51,512
-54,442
-56,808

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Фин-
ном, Гроссом, Уаддингтоном и Хаффманом [420], использовались
в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 279,02° К, АНт° =
= 10,772 ккал/молъ и ТЪ = 526,66° К, при этом AHv =
= 11,38 ккал/молъ.

Л» 255. Пентадекан, С15Н32 (состояние идеального газа). Мол. вес 212,406

298

300
400
500
600
700

800

900
1000

Ср"

83,40
83,81

105,95

126,04
143,07
157,59

169,95
180,65
189,90

пал/(МОЛЬ•

S"

176,61
177,23
204,42

230,28
254,80
277,98

299,85
320,49
340,02

°К)

-(G°-

176
176
180

187
196
206

217
227
237

,71
,72
,27

,71
,87
,82

,09
,44
,73

я ° -

0
0,
9,

21,
34,
49,

66,
83,

102,

Н 298

00
16
66

29
77
82

21
75
29

ккал/моib

AHf

-84,31
-84,42
-89,73

-94,06
-97,45
-99,98

-101,78
-102,92
-103,44

AGf"

17
18
53

90
127
165

203
241
279

,98
,61
,79

,19
,35
,05

,01
,20
,50

lg Кр

-13,179
-13,554
-29,389

-39,419
-46,386
-51,528

-55,457
-58,569
-61,081

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Фин-
ном, Гроссом, Уаддингтоном и Хаффманом [420], использовались
в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 270,9° К, AHf =
= 2,191 ккал/молъ, Ttp = 283,10° К, АНт° = 8,268 ккал/молъ
и ТЪ = 543,76° К, при этом AHv — 11,82 ккал/молъ.

№ 256. Гексадекан, С

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

16Н34 (состояние

кал/(моль • °К)

Ср°

88,86
89,31

112,89
134,28
152,41
167,86
181,02
192,39
202,20

8-

186,02
186,58
215,55
243,10
269,23
293,91

317,20
339,20
359,99

-(G'-H^/T

186,02
186,03
189,82
197,74
207,50
218,10
229,04
240,07
251,03

идеального газа). Мол. вес 226,432

ккал/мол ь

Н°~Н298

0,00
0,17

10,30
22,68
37,04
53,07
70,53
89,22

108,96

дн/°

-89,23
-89,35
-94,97
-99,56

-103,15
-105,82
-107,72
-108,92
-109,46

AGf°

20,00
20,66
58,23
97,08

136,74
176,96

217,46
258,21
299,00

lg КР

-14,656
-15,053
-31,813
-42,430
-49,804
-55,246
-59,405
-62,699
-65,357

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Фин-
ном, Гроссом, Уаддингтоном и Хаффманом [420], использовались
в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пимептелом [1248]. Ttp = 291,33° К,
АНт° = 12,753 ккал/молъ и ТЪ = 559,94° К, при этом AHv =-
= 12,24 ккал/молъ.

№ 257. Гептадекан, С17Н36 (состояние идеального газа). Мол. вес. 240,458

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмо 1Ь °К)

Ср"

94,33
94,80

119,83

142,53
161,75
178,14

192,08
204,14
214,60

S° | - (G'-HJ^/r

195,33
195,92
226,68

255,92
283,65
309,84

334,56
357,90
379,96

195,33
195,34
199,36

207,77
218,13
229,38

241,00
252,70
264,33

тто ЕГО
Ы ~ Й 2 9 8

0,00
0,18

10,93

24,08
39,32
56,33

74,86
94,68

115,63

ккаг/могь

AHf

-94,15
-94,28

-100,22

-105,06
-108,85
-111,66

-113,66
-114,91
-115,47

AGf

22,01
22,72
62,67

103,96
146,12
188,87

231,91
275,22
318,63

lg Кр

-16,133
-16,552
-34,237

-45,440
-53,222
-58,965

-63,353
-66,828
-69,033
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значения, отобранные Россини,
том, Брауном и Пиментелом [1248].
АНт° =- 9,676 ккал/молъ и ТЪ = 575,30° К,
= 12,64 ккал/молъ.

Питцером, Арнет-
Ттп = 295,14° К,

при этом AHv =

А« 258. Октадекан, С

т\ °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

8Н38 (состояние

кал/(мо.1ь-"К)

99,80
100,29
126,77

150,78
171,09
188,42

203,15
215,89
226,90

s°

204,64
205,26
237,80

268,74
298,07
325,78

351,92
376,60
399,93

-(С°-Н°э8)/Г

204,64
204,65
208,90

217,80
228,76
240,66

252,95
265,33
277,63

идеального газа). Мол. вес 2о4,484

ккал/мо !Ь

Н°~Н298

0,00
0,19

11,56

25,47
41,59
59,59

79,18
100,15
122,30

ЛЯ/»

-99,08
-99,21

-105,47

-110,57
-114,55
-117,51

-119,61
-120,92
-121,49

AGf°

24,02
24,77
67,09

110,84
155,50
200,77

246,36
292,21
338,18

lg Kp

-17,604
-18,044
-36,656

-48,447
-56,636
-62,681

-67,298
-70,955
-73,906

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 301,33° К, АНт° =
= 14,815 ккал/молъ и ТЪ = 589,86° К, при этом AHv =
= 13,02 ккал/молъ.

Л» 259. Нонадекан, С 1 д Н 4 0 (состояние

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

105,26
105,79
133,71

159,02
180,43
198,69

214,21
227,63
239,20

кал/(моль °К)

S 0

213,95
214,61
218,93

281,56
312,49
341,71

369,28
395,30
419,90

-(G°-H°9 8)/r

213,95
213,96
218,45

227,83
239,39
251,94

204,90
277,96
290,93

идеачьного газа). Мол. вес 268,510

кпа г/моль

Я°-Н298

0,00
0,20

12,20

26,87
43,85
62,84

83,51
105,01
128,97

AHf

-104,00
-101,14
-110,72

-116,07
-120,25
-123,35

-125,55
-126,91
-127,51

AGf°

26,03
26,83
71,53

117,73
164,88
212,68

260,81
309,22
357,75

ig Kp

-19,031
-19,543
-39,080

-51,457
-60,055
-66,399

-71,246
-75,085
-78,182

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 305,05° К, АЯтп° =
= 12,0 ккал/молъ и 7тЬ=603,75°К, при этом AHv = 13,39 ккал/молъ.
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

260. Эйкозан, С2с

Ср°

110,73
111,28
140,65

167,27
189,78
208,97

225,28
239,38
251,60

н
па г/(мо ib

с о

223,26
223,95
260,05

294,37
326,91
357,64

386,64
414,00
439,87

42 (состояние

" К )

-(G°-H°29S)/T

223,26
223,27
227,99

237,86
250,02
263,22

276,85
290,59
304,23

идеального газа). Мол. вес

0,
0,

12,

28,
46,
66,

87,
111,
135,

f298

00
21
83

26
14
10

83
08
65

ккал/моль

ДЯ/°

-108,93
-109,08
-115,97

-121,58
-125,96
-129,20

-131,50
-132,92
-133,53

AGf°

28.04
28,88
75,96

124,61
174,25
224,58

275,25
326,21
377,30

282,536

lg Kp

-20,551
-21,035
-41,499

-54,464
-63,469
-70,115

-75,192
-79,212
-82,156

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 309,59° К, АНт° =
= 16,8 ккал/молъ жТЪ = 616,95° К, при этом AHv = 13,74 ккал/молъ.

Алпены. Таблицы для состояния идеального газа

№ 261. Этилен, С2Н4 (состояние идеального газа). Мол. вес 28,052

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

10,41
10,45
12,90

15,16
17,10
18,76

20,20
21,46
22,57

KQ.JI^(MQJ

с о

52,45
52,52
55,87

58,99
61,93
64,70

67,30
69,75
72,07

ь-»К)

-( 6 °- Я 298^ Т

52,45
52,46
52,89

53,81
54,92
56,12

57,36
58,60
59,83

ккал/моль

Я°-Я298

0,00
0,02
1,19

2,60
4,21
6,01

7,9о
10,04
12,25

дя/°

12,50
12,49
11,77

11,14
10,60
10,15

9,77
9,45
9,21

AGf°

16,28
16,31
17,69

19,25
20,92
22,68

24,49
26,35
28,25

lg Kp

-11,936
-11,879
-9,666

-8,412
-7,619
-7,079

-6,690
-6,399
-6,173

Согласно низкотемпературным данным, полученным Эганом
и Кемпом [3721, Ttp = 103,95° К и АНт° = 0,800 ккал/молъ. Значе-
ния термодинамических функций и энтальпии образования отобраны
Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248];
согласно этому источнику, ТЪ = 169,44° К, при этом AHv =
= 3,237 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс — 282,6° К,
Рс -= 50,5 атм и dc = 0,227 г/см3.
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№ 262. Пропен, С3Н6 (состояние идеального газа). Мол. вес 42,078

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

15,27
15,34
19,10

22,62
25,70
28,37

30,68
32,70
34,46

каг/(мо

s°

63,80
63,90
68,83

73,48
77,88
82,05

85,99
89,73
93,26

1Ъ-°К)

63,80
63,81
64,45

65,80
67,45
69,24

71,09
72,96
74,81

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,03
1,76

3,85
6,27
8,97

11,93
15,10
18,46

дн/°

4,88
4,86
3,76

2,80
1,98
1,31

0,77
0,35
0,04

AG; 0 •

14,99
15,05
18,62

22,45
26,46
30,60

34,82
39,10
43,43

lg Кр

-10,989
-10,966
-10,175
-9,814
-9,638
-9,553

-9,511
-9,495
-9,491

Приняты термодинамические функции и энтальпии обра-
зования, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и
Пиментелом [1248]; согласно этому источнику, Ттп = 87,91° К,
АНтп° — 0,718 ккал/молъ и ТЪ =• 225,45° К, при этом AHv =
= 4,402 ккал/молъ. Нанджиа и Бенсон [1046] определили константы
равновесия для процесса дегидрирования пропана и установили
хорошее согласие со значениями, рассчитанными из термических
данных. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 364,9° К, Рс =
= 45,6 атм и dc = 0,233 г/см3.

№ 263. Бутен-1, С4Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 56,104

Т, °К

298
"300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

20,47
20,57
26,04

30,93
35,14
38,71

41,80
44,49
46,82

кал/(мо

73,04
73,17
79,85

86,20
92,22
97,91

103,29
108,37
113,18

'Ь °К)

-<в°-я;и)/г

73,04
73,05
73,92

75,75
78,00
80,44

82,96
85,50
88,03

ккал/мо ьь

Я°-Я298

0,00
0,04
2,38

5,23
8,54

12,24
16,27
20,58
25,15

дя/°

-0,03
-0,06
-1,49

-2,70
-3,71
-4,51

-5,14
-5,62
-5,94

AGt°

17,04
17,14
23,10

29,39
35,91
42,58

49,34
56,19
63,08

lg Кр

-12,489
-12,488
-12,622

-12,847
-13,078
-13,293

-13,479
-13,644
-13,786

Приняты термодинамические функции, отобранные Россини, Пит-
цером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]; согласно этому источ-
нику, Ттп = 87,80° К, АНт° = 0,920 ккал/молъ и ТЪ = 266,89° К.
при этом AHv = 5,240 ккал/молъ. Выбор этих значений частично
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основан на низкотемпературных термических данных Астона, Фин-
ка, Бестала, Пейса и Жажа [33]. Тщательные работы по определению
констант равновесия для процесса дегидрирования бутана и по изу-
чению изомерии положения и геометрической изомерии бутенов
выполнены Голденом, Эггером и Бенсоном [503]. Получено хорошее
согласие со значениями, рассчитанными из термических данных;
исключение составляет слишком низкая величина энтропии 1-бутена,
которая по термическим данным равна около 1 кал/(молъ -"К).
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 419,5° К, Рс = 39,7 атм
и dc = 0,234 г/см3.

№ 264. Бутен-2, цис, С 4 Н 8 (состояние идеального газа). Мол. вес 56,104

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль °К)

Ср°

18,86
18,96
24,33

29,39
33,80
37,60

40,87
43,70
46,15

s°

71,90
72,02
78,22

84,20
89,96
95 46

100,70
105,68
110,42

71,90
71,91
72,71

74,42
76,53
78,85

81,25
83,69
36,13

ккал/ мо ib

11 ""298

0,00
0,04
2,21

4,90
8,06

11,64

15,56
19,80
24,29

ДН/°

- 1 , 6 7
- 1 , 7 0
-3,30

- 4 , 6 8
-5,82
- 6 , 7 5

-7,49
- 8 , 0 5
-8,44

&Gf°

15,74
15,84
21,94

28,42
35,14
42,05

49,07
56,18
63,34

lg Кр

-11,536
-11,542
-11,989

-12,421
-12,800
-13,129

-13,404
-13,041
-13,843

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248], а также результаты измерений,
выполненных Скоттом, Фергюсоном и Брикуеддом [1326]. Ттп =
= 134,24° К, АНтп° = 1,747 ккал/молъ и ТЪ = 276,87° К, при этом
AHv = 5,553 ккал/молъ. Согласно измерениям Амброза, Кокса
и Тоунсенда [13], Тс = 435,55° К. По данным Кобе и Линна [780],
Рс = 41 атм и dc — 0,238 г/см3 для смеси цис- и mpawc-изомеров
бутена-2.

№ 265. Бутея-2, трапе, С4Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес. 56,104

Приняты результаты измерений Гуттмана и Питцера [553] и зна-
чения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пимен-
телом [1248]. Тт = 167,60° К, АЯтп0 == 2,332 ккал/молъ и ТЪ =
= 274,03° К, при этом AHv — 5,439 ккал/молъ. Согласно измере-
ниям Амброза, Кокса и Тоунсенда [13], Тс = 428,6° К, а по данным
Кобе и Линна [780], Рс = 41 атм и dc — 0,238 г/см3 для смеси цис-
и торакс-изомеров бутена-2.
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т, 'г:

298
300
400

500

Ср

20
21
26

з:,1

,99
,08
,02

.63

кп ' / ( т о гь- '-W )

600 I
700

800
900

1000

38,38

40.58

70.bG
71,00
77,74
81,06
90,0.!
95,66

101,ГО
106,05
110,83

70,86
70.87
71,75
73.59
75,84
78,27
80.78
83,31
85,82

ttWl > 1Л(О ' h

0,00

0,04
2,40

5,21
8,52

12.18

16.18
20,47
25,01

All "

-2,07
-2,70
-4,11

-5,33
-6,37
-7,20

-7,87
-8,38

- 8 , 7 3

15,05
15,16
21,33

27,83
3i,56
41,46

48,45
55,52
62,65

-11,030
-11,041
-11,053
-12,165
-12,588
-12,945
-13,235
-13,482
-13,692

Л!> 206. 2-Метилпроиен, С4П8 (состояние идеального газа). Мол. вес 50,104

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

с,>°

21,30
21,39
26,57

31,24
35,30
38,81

41,86
44,53
46,85

к а7 /(моль °К)

70,17
70,31

70,17
70,18

77,18 71,08

83,62
89,69
95,40

100,78
105,87

72,95
75,24
77,71

80,27
82,83

110.69 85,38

0,00
0,04
2,45

5,34
8,67

12,38

16,42
20,74
25,31

ккал/моль

ДН/° .

-4,04
-4,07
-5.43

-6,60
-7,58
-8,37

-9,00
-9,47
-9,79

AGf°

13,88
13,99
20,23

26,78
33,55
40,47

47,49
54,59
61,73

lg Кр

-10,177
-10,194
-11,052

-11,706
-12,220
-12,636

-12,973
-13,254
-13,490

Приняты резулыаты измерений Тодда и Паркса [1512] и значения,
отобранные Россини. Пгтцеро.м, Арпеттом, Брауном и Пименте-
лоч [124Ы. Tin = 132.80° К, ДЯто° = 1,415 ккал/молъ и ТЪ =
= 266,25° К, при этом, по нашим расчетам. ЛЯг; = 5,210 ккал/молъ.
^обе и Липн [780! отобрали следующие значения: Тс = 417,8° К,
Рс = 39,5 атм и dc = 0.235 г/см3. Терапией и Бенсон [1478] опреде-
лили константы равновесия для процесса дегидрирования изобутапа
в широком диапазоне температур и установили хорошее согласие
со значениями, рассчитанными из термических данных.

/.Y. Химическая термодинамика углеводо! одов

.Y> 267. Поптен-1, С,Пп (состояние идеального газа). Мол. вес 7U.130

г, -;..
кал/(лю 7

—:~ г
"К)

Г- ,7°

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

j 2 6 ,
26,

49,

52,

56
Кб

95
56,32
39,21

82,65
82,82
91,33

99,39
107,03
114,24

121,05
127,49
133,58

j 82,05
82.66
83,77
86,10
88,95
92.06
95,26
98,49

101,69

0,00
0,05
3,03

6,65
10,85
15,54

20,6^
26,11
51,89

- 5ДЮ
-5.0',
-6,77
- 8 , 2 3
- 9 . 12

-10,36

-11,08
-11.61
-11,94

18.91
19,06
27.37

36.07
45. "4
'"•I , 2 '

63. 17
! 72,8-.
I 82.24

• ' , кР

| -13,864

' -14,951
I

, -15,760
! - 16,406
, -16,922

17,438
17,684

-17,9/2

Приняты результаты измерений Тодда, Оливера и ХоЛ\
[1511] и значения, отобранные Россини, Питцером, Арнсттом, Брау-
ном и Пштентелом [1248]. Тт = 107,94° К, АПт° = 1,388 ккал/молъ
и ТЪ = 303,12° К, при этом AHv — 6,022 ккал/молъ. Согласно изме-
рениям Амброза, Кокса и Тоунсепда [13], Тс = 464,7° К. По данным
Кобе и Лиина [780], Рс = 40 атм.

JV 268. Пентен-2, ц>;с, С5Н10 (состояние идеального газа). Мол. вес 70,130

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка1/(моль-°К)

СР"

24,32
24,45
31,57

38,05
43,62
48,25

52,29
55,76
58,78

S°

82,76
82,92
90,94

98,70
106,14
113,22

119,93
126,30
132,33

-(G°-u^ 8 )/r

82,76
82,77
83,81

86, С2
88,76
91,75

94,86
98,00

101,15

С, 00
0,05
2,86

6,35
10,14
15,03

20,07
25,47
31,20

кпа i/мо ib

ДЯ/»

-6,71
-6,75
-8,65

-10,24
-11,54
-12,57

-13,37
-13,95
-14,34

AG}°

17,17
17,32
25,64

34,40
V-3,45
52,71

02,08
71,55
81,' '.

is Kp

-12,587
-12,015
-14,008

-15,030
-15,826
- 16,455

-16,959
-17,375
- 17,720

Приняты значения, отобранные Россини, Пшцером, Арлеттом,
Брауном и Пимептелом [1248], а также результаты измерений, полу-
ченные 1оддом, Оливером и Хаффманом [151И. Тт — 121,77° К.
А/Ут° = 1,700 ккол/лолъ i: Tb = 310,08° К. при этом AHv -
= 6.240 ккал/молъ. По данным Fio6e и Линна [780]. Тс — 475,5° К
ж Рс = 40,4 атм, однако соотношение между цис- и тпракс-изомерадш
не указано.
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ЛГ° 209. Пептеи-2, трапе, С5Ню (состояние идеального газа). Мол. вес 70,130

Т, С К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кплЦчмчь °К)

25,92
26,04
32,67

38,75
44,02
48,54
52,45
55,85
58,81

s°

81,36
81,53
89,94

97,90
105,44
112,57

119,31
125,69
131,73

-<G -н;, з)/т

81,36
81,37
82,47

84,76
87,59
90,65
93,82
97,01

100,18

п ° - н и в

0,00
0,05
2,99

6,57
10,72
15,35

20,40
25,82
31,56

п%а г/ MOjib

Д Н Я

-7,59
-7,63
-9,39

-10,90
-12,14
-13,14

-13,91
-14,48
-14,86

А&°

16,71
16,86
25,30

34,15
43,27
52,60

62,03
71,57
81,16

lg Кр

-12,248
-12,280
-13,821

-14,925
-15,761
-16,420

-16,946
-17,378
-17,730

Приняты результаты измерений Тодда, Оливера и Хаффмана
[1511], а также значения, отобранные Россини, Питдером, Арпет-
то.м, Брауном и Ппмоытелом [1248]. Тт = 132,91° К, АНт° =
= 1,998 ккал/молъ и ТЪ = 309,50° К, при этом AHv = 0,230 ккал/молъ.
По данным Кобе и Ляшга [780], Тс = 475,5° К и Рс = 40,4 атм,
однако соотношение между цис- и эдракс-изомераии не указано.
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Л". 271. З-Метилбутен-1, С5Н10 (состояние идеального газа).
Мол. вес 70,130

т, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

ка -'(.ноль °К)

Ср°

28,35
28,47
35,20

40,97
45,90
50,15

53,85
57,03
59,83

S"

79,70
79,88
89,03

97,52
105,44
112,84

119,78
126,31
132,47

-(G°~u;g%)/T

79.70
79,71
80,91

83,39
86,41
89,67

93,00
96,34
99,65

0,00
0,06
3,25

7,07
11,42
16,23

21,43
26,98
32,82

АН Iй

-6,92
-6,95
-8,46

-9,73
-10,77
-11,59
-12,21
-12,06
-12,93

\Gt°

17,87
IS, 03
26,59
35,50
44,65
53,96

63,36
72,84
82,36

lg Кр

-13,101
-13,131
-14,528

-15,518
-16,262
-16,845

-17,307
-17,686
-17,999

Приняты результаты измерений Тодда, Оливера и Хаффмана
[151Ц, а также значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 104,67° К, АНт° =
= 1.281 ккал/молъ и ТЪ = 293,21° К, при этом AHv =
= -.750 нкал'молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс — 464,7° К
и 1'с — 33,9 атм.

.Y' 270.

Г, °К

298
300
400

500
6иО
700

800
900

1000

2Л1етплбутен-1,

Ср°

26,28
26,41
33,20
39,40
44,72
49,26
53,15
56,52
59,43

ка г/(.ио

S-

81,15
81,32
89,86
97,95

105,62
112,86
119,70
126,16
132,27

С5Н10 (состояние идеального газа).

гь °К)

^ е ° - П 2 9 Ь ) / Г

81,15
81,16
82,27
84,61
87,48
90,59
93,80
97,04

100,26

Мол. вес

ккал/мо >ь

H '~H298

0,00
0,05
3,0'!

6,68
10,89
15,59

20,72
26,21
32,01

АЛ/0

-8,68
-8,72

-10,44

-11,88
-13,06
-13,93

-14,69
-15.19
-15,50

ДЙ/°

15,68
15,83
24,28

33,14
42,25
51,55

60,95
70,45
79,99

70,130

lg Кр

-11,195
-11,532
-13,208

-14,483
-15,389
-16,094

-16,651
-17,106
-17,480

Приняты результаты измерений Скотта, Уаддпнгтона, Смита
и Хаффмана [1324], статистические расчеты Мак-Каллоха и Скотта
[960], а также значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 135.60J К, АПт° =
-= 1,891 ккал/молъ и ТЪ = 304,31° К, при этом AHv = 6,094 ккал/молъ.

."V. 272. 2-Метилбутен-2, С5Н10 (состояние идеального газа).
Мол. вес 70,130

г, °к

298
300

[ 4С0

500
600
700

80
900

1000

ьал,(могь

1

1

25,10
25,22
31,93
38,07
43,42
48,04

52,05
55,52
58,55

80,92
81,08
89,27

97,07
104,49
111,54

118.22
124,56
130,57

°К)

-(G°-H° 9 8 )/T

80,92
80,93
82,00

84,24
87,00
90,01

93.12
96,26
99,40

ккал/моль

Я°"Н298

0,00
0,05
2,91

6,42
10,50
15,08
20,09
25,47
31,18

АН1°

-10,17
-10,21
-12,05

-13,63
-14,94
-15,99

-16,81
-17,41
-17,82

дс/°

14,20
14,41
22,91
31,83
41,05
50,47
60,01
69,66
79.36

**„

-10,453
-10,497
-12,514
-13,913
-14,950
— 15,756
-16,393
-16,914
-17,344

Приняты результаты измерений Скотта, Уаддингтона, Смита
и Хаффмана [1324], Тодда, Оливера и Хаффмана [1511], а также
значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном

23—831
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и Пиментелом [1248]. Тт = 139,38° К, АНт° = 1,816 ккал/молъ
и ТЪ = 311,72° К, при этом AHv — 6,287 ккал/молъ. По данным
Кобе и Линна [780], Тс = 470° К и Рс = 34

№ 273. Гексен-1, С 6 Н 1 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

31,63
31,78
40,03

47,47
53,90
59,34

64,02
68,06
71,54

кал/(мол1

О о

91,93
92,13

102,42

112,17
121,41
130,14

138,37
146,15
153,51

> - ° К )

- ( в ° - Я | в 8 ) / г

91,93
91,94
93,28

96,09
99,55

103,30

107,18
111,08
114,96

ккал/моль

0,00
0,06
3,66

8,04
13,12
18,79

24,96
31,57
38,56

дя/°

- 9 , 9 6
-10,00
-12,05

-13,77
-15,16
-16,24

-17,07
-17,65
-18,00

лс/°

20.90
21,09
31,78

42,94
54,41
66,10

77,91
89,82

101,80

-15,319
-15,361
-17,360

-18,76()
-19,817
-20,630

-21,282
- 2 1 , 8 1 !
-22,240

Значения, отобранные Россини, Питпером, Арнеттом, Брауном
и Пимептелом [1248], использовались в сочетании с результатами
измерений теплот сгорания, полученными Прозеном и Россини
[1204], и данными низкотемпературных измерений, выполненных
Мак-Каллохом, Финке, Гроссом, Мессерли и Уаддгшгтоттом [950].
Tip = 133,39° К, АНтп° = 2,234 ккал/моль и ТЪ = 336,63° К.

№ 274. Гексеч-2, цис, С 8Н 1 2 (состояние идеального газа). Мол. вес 84,156

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

(Р°

30,04
30,19
38,60

46,40
53,00
58,60

63,40
67,60
71,20

S"

92,37
92,56

102,41

111,89
120,94
129,55

137,69
145,41
152,72

92,37
92,38
93,66

96,37
99,71

103,37

107,15
110,98
114,79

ккал/моль

B°-aUs

0,00
0,06
3,51

7,77
12,74
18,33

2i,44
30,99
37.94

дя/°

-12,51
-12,56
-14,76

-16,60
-18,09
-19,25

-20,14
-20,78
-21,17

АО!"

18.22
18,41
29,07

40,25
51,76
63.50

75,38
87,37
99,42

\g Кр

-13,353
-13,408
-15.884

-17,593
-18,852
-19,826

-20,591
-21,214
-21,726
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Приняты результаты измерений энтальпии сгорания, получен-
ные Бартоло и Россини [80], и значения, отобранные Россини, Пит-
цером, Арнеттом, Брауном и Пимептелом [1248]. Тт = 132,03° К
ж ТЪ = 342,04° К.

№ 275. Гексен-2, транс, С6К12 (состояние идеального газа). Мол. вес 84,156

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

31,64
31,78
39,70

47,10
53,40
58,90

63,60
67.60
71,20

кал/(моль

s°

90,97
91,17

101,41

111,08
120,24
128,90

137,08
144,80
152,11

90,97
90,98
92,32

95,11
98,54

102,27

100,11
109,99
113*, 84

ькал/моль

0,00
0,06
3,64

7,99
13.02
18,64

24,78
31,34
38,28

АН/°

-12,88
-12,92
-14,99

-16,74
-18,18
-19,31

-20,17
-20,80
-21,19

дсу

18,27
18,46
29,24

40,51
52,09
63,90

75,84
87,89

100,00

Ig Кр

-13,388
-13,445
-15,97<i

-17,705
-18,973
-19.95С

-20,717
-21,341
-21.85.-!

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Ариггтод!.
Брауном и Пимептелом [12481, и величина энтальпии сгорания, изме-
ренная Бартоло и Россини [80]. lm = 140,18° К в Г6 - 341,03° К.

№ 276. Гексен-3, цис,

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

29,55
29,71
38,50

46,40
53,20
58,70

63,50
67,60
71,20

СеН12 (состояние идеального газа)

кси'/(,моль-"К)

С о

90,73
90,92

100,69

110,15
119,23
127,85

136,01
143,73
151,05

-<е°-н;м)/г

90.73
90,74
92,01

94,70
98,03

101,68

105,47
109,30
113,11

я°-н| 9 8

0,00
0,06
3,48

7,73
12,72
18,32

24,44
31,00
37,94

ккал/моль

дну

-11,38
- 1 J , 4 3
-14,66

- 1 5 , СО
-16,98
-18,13

-19,01
-19,64
-20,03

Мол. вес 84,156

t±Gj'

19,84
20, ГЗ
30,80

42,22
53, СО
65, й!

77,85
90.01

102,23

ig Кр

- i4 ,5 iO
-11,589
- 16,8'J;J

-18.4.11
-19,631
-20,54'i

-21,2i;S
— 21,85t-
-22,340

Приняты результаты измерений энтальпии сгорания, полученные
Бартоло и Россини [80], и значения, отобранные Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт -= 135,33° К и ТЪ =
= 339,60° К.

23*
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№ 277. Гексен-3, трапе, СбН12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(М01Ь °К)

31,75
31,90
40,20

47,60
53,90
59,20

63,90
67,80
71,40

S '

89,59
89,79

100,13

109,91
119,10
127,88

130,10
143,85
151,19

-(G°-H°ea)/T

89,59
8Э,60
90,95

93,77
97,24

101,00

104,88
108,78
112,66

>а,ал/ , о (ь

0,00
0,06
3,68

8,08
13,16
18,82

24,98
31,57
3S,53

Mil'

-13,01
-13,05
-15,09

-16,79
-18,17
-19,26

-20,10
-20,70
-21,07

AGP

18,55
18,74
29,66

41,05
52,74
64,66

76,70
88,84

101,05

-13,594
-13,651
-16,204

-17,941
-19,211
-20,187

-20,952
-21,573
-22,082

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арпеттоы. Брауном
и Пимег'телом [1248], использовались в сочетании с результатами
измерений энтальпии сгорания, полученными Бартоло и Россини
[80]. Тт = 159,72° К и ТЬ = 340,24° К.
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Л» 279. З-Метилпентен-1, С6Н1 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

С г,"

34,04
34,19
42,50

49,60
55,00
60,70

65,20
69,00
72,30

ъ а 1/( мо it

S°

90, С6
90,2S

101,28

111,55
121,13
130,09

138,50
146,40
153,85

• К )

_(С--Л°ов)/Г

90,06
90,07
91,51

94,50
98,15

102,са

106,11
110,16
114,16

" 298

0,00
0,07
3,91

8,53
13,79
19,61

25,92
32,63
39,70

) па ' '» о »

Mil

-10,70
-10,80
- 1 2 , SO

-14,09
-15,29
-16,22

-16,91
-17,39
-17,06

&Gf°

20,60
20,85
31,68

42,93
54,45
66,15

77,96
89,86

100,80

-15,141
-15,187
-17,311

-18,765
-19,831
-20,653

-21,297
-21,819
-22,247

Результаты измерений энталыши сгорания, полученные Бартоло
и Россини [80], использовались в сочетании со значениями, отобран-
ными Россини, Питцером, Арпеттом, Брауном и Пиментелом [1248].
Тт = 120,1° К и ТЬ = 327,33° К.

Л» 278. 2-Метилпентен-1, С„П12 ('«стояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

32,41
32,56
40,80

48,10
54,40
59,80

64,40
68,40
71,80

кал/( л. 0 Л

О

91,34
91,55

102.06

111,97
121,31
13u.ll

138,40
146,23
153,61

> К)

-(С--Н°„,,/Т

91,34
91,35
92,72

95,59
99,11

102,91

106,84
110,78
114,70

0,00
0,07
3,74

8,19
13,33
10,04

25,20
31,9'
38,92

ъьал,моль

Д Н /

-12.49
-12,53
-14,50

-16,15
-17,49
-18,52

-19,30
-19,84
-20,17

AG/°

18,55
18,73
29,47

40,66
52,11
63,84

75,65
87,56
99,52

is кр

-13,593
-13,647
-16,100

-17,770
-18,992
-19,931

-20,666
-21,262
-21,750

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арпеттом, Брауном
я Пиментелом [1248], использовались в сочетании с результатами
измерений энтальпии сгорания, полученными Бартоло и Россини
[80]. Тт = 137,43° К и ТЬ = 335,26° К.

Л» 280. 4-Метшшентен-1, ССН12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

30,23
30,44
38,90

46,40
52,90
58,40

63,10
67,10
70,70

ьал/(мол1

s°

87,89
88,08
98,02

107,53
116,58
125,15

133,27
140,93
148,19

°К)

-(G=-H°98)/T

87,89
87,90
89,19

91,92
95,28
98,94

102,73
106,55
110,36

ккаг/моль

H°~H29S

0,00
0,06
3,54

7,81
12,78
18,35

24,44
30,95
37,84

дя/°

-10,54
-10,59
-12,76

-14,59
-16,08
-17,26

-18,17
-18,85
-19,29

AG/°

21,52
21,72
32,83

44,45
50,39
68,57

80,89
93,32

105,82

lg Кр

-15,776
-15,822
-17,937

-19,426
-20,539
-21,408

-22,096
-22,660
-23,126

Результаты измерений энтальпии сгорания, полученные Бартоло
и Россини [80], использовались в сочетании со значениями, отобран-
ными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248],
Тт = 119,52° К и ТЬ = 527,01° К.
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№ 281. 2-Метилпентен-2, С6Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84.156

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

30,26
30,42
39,00

46,60
53,20
58,60

63,40
67,50
71,10

кал/умол

s°

90,45
90,64

100,59

110,13
119,23
127,84

135.99
143,70
151,00

.••К)

90,45
90,46
91,75

94,48
97,86

101,53

105,33
109,17
112,99

ккал/моль

0,00
0,06
3,54

7,83
12,83
18,42

24,53
31,08
38,01

ДЯ/°

-14,28
-14,33
-16,49

-18,31
-19,77
-20,93

-21,82
-22,46
-22,86

AG/°

17,02
17,21
28,07

39,42
51,10
63,02

75,06
87,22
99,44

is кр

-12,476
-12,538
-15,334

-17,231
-18,614
-19,675

-20,506
-21,180
-21,732

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], использовались в сочетании с результатами
измерений энтальпии сгорания, полученными Бартоло и Россини
[80]. Тт = 138,08° К и ТЪ = 340,46° К.

№ 282. З-Метилпентен-2, цыс, C6Hi2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

30,26
30,42
39,00

46,60
53,20
58,60

63,40
67,50
71,10

шл/(мол

S»

90,45
90,64

100,59

110,13
119,23
127,84

135,99
143,70
151,00

ь-°К)

-(G°-H°98)/T

90,45
90,46
91,75

94,48
97,86

101,53

105,33
109,17
112,99

ккал/моль
B'-"h*

0,00
0,06
3,54

7,83
12,83
18,42

24,53
31,08
38,01

j ДЯ/°

-13,80
-13,85
-16,01

-17,83
-19,29
-20,45

-21,34
-21,98
-22,38

1 AGf°

17,50
17,69
28,55

39,90
51,58
63,50

75,54
87,70
99,92

lg-Kp

-12,827
-12,888
-15,596

-17,440
-18,789
-19,824

-20,637
-21,296
-21,837

Результаты измерений энтальпии сгорания, полученные Бартоло
и Россини [80], использовались в сочетании со значениями, отобран-
ными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248].
Тт = 134,72° К и ТЪ = 343,59° К.

IX. Химическая термодинамика углеводородов 359

Ли 283. З-Метилпентен-2, трапе, СвН12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

Т, °К

298
300
400

500
600
700

300
900

1000

Ср°

30,26
30,42
39,00

46,60
53,20
58,60

63,40
67,50
71,10

кал/(моль

S°

91,26
91,45

101,40

110,94
120,04
128,65

136,80
144,51
151,81

•°К)

-(G°-H°9 8)/r

91,26
91,27
92,56

95,29
98,67

102,34

106,14
109,98
113,80

ккал/моль

0,00
0,06
3,54

7,83
12,83
18,42

24,53
31,08
38,01

АЯ1°

-14,02
-14,07
-16,23

-18,05
-19,51
-20,67

-21,56
-22,20
-22,60

AGf

17,04
17,23
28,00

39,28
50,88
62,71

74,68
86,75
98,89

-12,489
-12,550
-15,299

-17,167
-18,531
-19,579

-20,400
-21,066
-21,612

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], использовались в сочетании с результатами
измерений энтальпии сгорания, полученными Бартоло и Россини
[80]. Тт = 138,31° К и ТЪ = 340,85° К.

№ 284. 4-Метилпентен-2, цис, СвН12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

31,92
32,07
40,05

47,80
54,10
59,40

64,00
68,00
71,50

кал/(моль

S"

89,23
89,43
99,76

109,55
118,84
127,59

135,83
143,60
150,95

•°К)

-(G°-H°98)/r

89,23
89,24
90,59

93,41
96,88

100,65

104,54
108,45
112,34

ккал/моль

Я «298

0,00
0,06
3,67

8,08
13,18
18,86

25,04
31,64
38,62

ДЯ/°

-12,03
-12,07
-14,11

-15,81
-17,17
-18,24

-19,06
-19,65
-20,01

AG/°

19,63
19,83
30,78

42,21
53,94
65,89

77,95
90,12

102,35

lg Кр

-14,391
-14,444
-16,818

-18,448
-19,646
-20,569

-21,294
-21,883
-22,367

Результаты измерений энтальпии сгорания, полученные Бартоло
и Россини [80], использовались в сочетании со значениями, отобран-
ными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248].
Тт = 138,72° К и ТЪ = 329,53° К.
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Л° 285. 4-Метилпентен-2, трапе, С 6Н ( 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал [(моль- °К)

Ср°

33,80
33,94
41,90

48,80
54,80
60,00

64,50
68,40
71,80

с о

88,02
88,23
99,11

109,22
118,66
127,51

135,82
143,65
151,03

-(G°-H2%8>/T

88,02
88,03
89,46

92,41
96,01
99,88

103,86
107,85
111,80

ккал/моль

тто TJO
Ы ~~ Н 298

0,00
0,07
3,87

8,41
13,60
19,34

25,57
32,22
39,24

ДН/°

-12,99
-13,03
-14,87

-16,43
-17,72
-18,72

-19,49
-20,02
-20,35

AGf°

19,03
19,23
30,28

41,75
53,50
65,46

77,53
89,70

101,92

lg Кр

-13,952
-14,009
-16,541

-18,247
-19,488
-20,437

-21,180
-21,781
-22,274

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], использовались в сочетании с результатами
измерений энтальпии сгорания, полученными Бартоло и Россини
[80]. Тт = 132,35° К и ТЪ = 331,76° К.
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№ 287. 2,3-Диметилбутен-1, СвН12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

34,29
34,44
42,60

49,50
55,40
60,50

65,00
08,80
72,20

s°

87,39
87,61
98.60

108,93
118,49
127,42

135,80
143,68
151,11

-(О°-Н°„)/Г

87,39
87.40
88,85

91,85
93,50
99,43

103,46
107,49
111,49

ккал/моль

Н°~Н2Э8

0,00
0,07
3,93

8,54
13,80
19,00

25,88
32,57
39,62

ДН/°

-13,32
-13,36
-15,14

-16,63
-17,83
-18,80

-19,51
-20,01
-20,29

AG/°

18,89
19,09
30,19

41,70
53,48
'55,43

77,52
89,69

101,91

lg Кр

-13,848
-13,906
-16,494

-18,226
-19,478
-20,433

-21,177
-21,779
-22,271

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], использовались в сочетании с результатами
измерений энтальпии сгорания, полученными Бартоло и Россини [80].
Тт = 115,89° К и ТЪ = 328,77° К.

ЛГ» 286. 2-Этилбутен-1, СеН12 (состояние идеального газа). Мол. вес 84,156

Л° 288. 3,3-Диметилбутен-1, С6Н1 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал /(моль -°К)

Ср°

31,92
32,08
40,70

48,20
54,50
59.80

64,40
68,40
71,90

s°

90,01
90,21

100,65

110,56
119,92
128,73

137,02
144,84
152,23

90,01
90,02
91,38

94,23
97,74

101,55

105,47
109,41
113,33

ккал/моль

Н ° - Н 2 9 8

0,00
0,06
3,71

8,17
13,31
19,03

25,25
31,89
38,91

АН f

-12,32
-12,36
-14,36

-16,01
-17,33
-18,36

-19,14
-19,69
-20,00

AGI°

19,11
19,30
30,18

41,51
53,13
64,97

76,92
88,97

101,07

lg Кр

-14,008
-14,062
-16,487

-18,142
-19,352
-20,283

-21,012
-21,603
-22,087

Приняты результаты измерений энтальпии сгорания, полученные
Бартоло и Россини [80], и значения, отобранные Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 141,62° К и ТЪ =
= 337,83° К.

т. °к

298
ЗьО
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

30,23
30,39
38,90

46,70
53,40
58,90

63,60
67,30
71,00

кал/(моль

S°

82,16
82,35
92,28

101,82
110,94
119,60

127,78
135,48
142,77

82,16
82,17
83,46

86,18
89,56
93,24

97,05
100,89
104,72

ккал/моль

0,00
0,06
3,53

7,82
12,84
18,46

24,59
31,14
38,05

дн/°

-10,31
-10,36
-12,53

-11,34
-15,80
-16,93

-17,79
-18,43
-18,83

AGf°

23,46
23,67
35,35

47, о4
60,05
72,80

85,60
98,64

111.68

lgXp

-17,197
-17,242
-19,315

-20,779
-21,873
-22,727

-23.401
-23,952
-24,407

Результаты измерений, полученные Кеннеди, Шочейтом и Парк-
сом [741] и Бартоло и РОССИРШ [80], использовались в сочетании со
значениями, отобранными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пимеителом [1248]. Tt = 124,9° К, AHf = 1,037 ккалЫолъ.
Тт = 157,95° К, АНт° = 0,261 ккал/молъ и ТЪ = 314,40° К.
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№ 289. 2,3-Диметилбутен-2, С6Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,156

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

29,54
29,68
37,48

45,04
51,78
57,67

62,78
67,25
71,14

s°

87,15
87,34
96,95

106,14
114,96
123,40

131,44
139,10
146,39

-<с°-я;в8)/г

87,15
87,16
88,41

91,05
94,30
97,86

101,56
105,31
109,05

•ккал/моль

0,00
0,06
3,42

7,55
12,40
17,88

23,91
30,41
37,34

\Hf°

-14,15
-14,20
-16,48

-18,45
-20,07
-21,34

-22,31
-22,99
-23,41

AGf°

18,13
18,33
^9,53

41,27
53,37
65,72

78,21
90,83

103,51

IgKp

-13,292
-13,354
-16,135

-18,038
-19,438
-20,517

-21,366
-22,055
-22,621

Приняты результаты низкотемпературных измерений Скотта,
Финке, Мак-Каллоха, Гросса, Мессерли, Пеннингтона и Уаддингто-
на [1306], а также значение энтальпии сгорания, экспериментально
установленное Бартоло и Россини [80]. Tt = 196,81° К, AHf =
= 0,844 ккал/молъ, Ттп = 198,88° К, АНпг° = 1,542 ккал/молъ
и ТЬ = 346,35° К, при этом Affv = 7,083 ккал/моль.

№ 290. Гептен-1, С7Щ4 (состояние

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль' °К)

Ср°

37,10
37,27
46,97

55,72
63,24
69,62

75,08
79,81
83,90

s°

101,24
101,48
113,55

124,99
135,83
146,07

155,73
164,80
173,48

- < G - - H ; M ) / T

101,24
101,25
102,83

106,13
110,18
114,58

119,13
123,71
128,26

адеального газа). Мол. вес 98,182

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0.07
4,29

9,44
15,40
22,05

29,29
37,04
45,23

A H f

-14,89
-14,94
-17,31

-19,28
-20,87
-22,09

-23,02
-23,65
-24,02

AGf°

22,90
23,14
36,20

49,81
63,78
78,00

92,35
106,82
121,35

lg Kp

-16,789
-16,853
-19,779

-21,773
-23,231
-24,351

-25,228
-24,938
-26,520

Результаты измерений, полученные Мак-Каллохом, Финке, Грос-
сом, Мессерли и Уаддингтоном [950], использовали для пересмотра
значений, отобранных Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248]. Авторы работы [950] обнаружили две формы
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кристаллов гептена-1 и изучили каждую кристаллическую форму
при температурах от 11° К до их тройной точки. Первоначальная
кристаллизация всегда приводит к образованию низкоплавкой формы
( о т обозначается как кристалл II; Ttp = 153,88° К, АНт° =
—- 3,021 ккал/молъ), которая после расплавления более чем наполо-
вину и нагревания до точки плавления высокоплавкой формы
(обозначаемой как кристалл I; Ttp = 154,29° К, АЙт° =
= 2,964 ккал/молъ) превращается в более высокоплавкую модифика-
цию и затем может перекристаллизоваться в высокоплавкую форму.
Таким образом, энтальпия плавления кристалла I на 0,057 ккал/молъ
меньше, чем кристалла II; эта величина соответствует изменению
энтальпии процесса кристалл II —> кристалл I при температуре
плавления. ТЬ — 366,79° К, при этом AHv = 7,440 ккал/молъ.
По данным измерений Амброза, Кокса и Тоунсепда 113], Тс =
= 537,2° К.

№ 291. Октен-1, С8Н16 (состояние идеального газа). Мол. вес 112,208

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

42,56
42,77
53,91

63,96
72,58
79,89

86,15
91,55
96,20

кал/(моль

s°

110,55
110,82
124,67

137,81
150,25
162,00

173,09
183,56
193,45

•°К)

-<е--Н5 и)/т

110,55
110,56
112,37

116,16
120,81
125,87

131,08
136,34
141,56

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,08
4,93

10,83
17,67
25,30

33,61
42,50
51,90

АН/"

-19,82
-19,88
-22,56

-24,79
-26,58
-27,95

-28,97
-29,66
-30,05

AGj°

24,91

25,18
40,63

56,69
73,16
89,90

106,79

123,82
140,91

\gKp

-18,259

-18,345
-22,198

-24,779

-26,645
-28,067

-29,173

-30,065
-30,794

Приняты результаты измерений Мак-Каллоха, Финке, Гросса,
Мессерли и Уаддингтона [950], а также значения, отобранные Росси-
ни, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Ttp =
= 171,45° К, АНт° = 3,660 ккал/молъ и ТЬ = 394,43° К; по сооб-
щению Роккенфеллера и Россини [1236], AHV2BS — 9,70 ккал/молъ.
По данным Амброза, Кокса и Тоупсенда [13], Тс = 566,5° К.

№ 292. Нонен-1, С9Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 126,234

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 191,78° К и ТЬ = 420,02° К.
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Т °К

298
300
100

500
600
700

800
900

1000

ьа i (л о !Ь °К)

48,03
48,26
60,85

72,21
81,93
90,17

97,22
103,30
108,50

s°

119,86
120,16
135,80

150,63
164,68
177,94

190,45
202,26
213,42

119,86
119,87
121,91

126,19
131,44
137,15

143,03
148,97
154,86

ккал/моль

Н °- Д 29В

0,00
0,09
5,56

12,23
19,95
28,56

37,94
47,97
58,57

ДЯ/° AGf°

-24,74
-24,80
-27,81

-30,29
-32,28
-33,79

-34,90
-35,65
- 36,06

26,93
27,24
45,07

63,58
82,54

101,81

121,25
140,82
160,47

lg Кр

-19,736
-19,845
-24,622

-27,790
-30,064
-31,785

-33,121
-34,195
-35,069

Л} 293. Децен-1, (состояние идеального газа). Мол. вес 140,260

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

53,49
53,76
67,79

80,45
91,27

100,44

108,28
115.04
120,90

кал/(мол(

S"

129,17
129,51
146,93

163,45
179.10
193,87

207,81
220,96
233,39

129,17
129,18
131,46

136,22
142,07
148,43

154,99
161,59
168,16

0,00
0,10
6,19

13,62
22,22
31,82

42,26
53.44
65,24

ккал/моль

ДЯ/°

-29,67
-29,74
-33,06

-35,80
-37,98
-39,64

-40,85
-41,66
-42,09

AG1°

28,93
29,29
49,49

70,46
91,91

113,71

135,69
157,82
1Ь0,03

lg Кр

-21,206
-21,336
-27,041

-30,796
-33,478
-35,501

-37,067
-3S,322
-39,343

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Мак-
Кал.юхом, Финке, Гроссом, Мессерли и Уаддингтоном [950], исполь-
зовались в сочетании со значениями, отобранными Россини, Пит-
цером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 198,3° К,
AHf = 1,900 ккал/моль, Тт = 206,84° К, АНт° = 3,300 ккал/молъ
и ТЪ = 443,72° К.

№ 294. Ундецен-1, СцН22 (состояние идеального газа). Мол. вес 154,286

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Мак-
Каллохом, Финке, Гроссом, Мессерли и Уаддингтоном [950], исполь-
зовались в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питце-
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Си

58,
59,
74,

88

100
110

119
126
133

°

96
?,5
74

70

61
72

3i
79
20

} П 1 (МОЛЬ

S°

138,48
138,85
158,05

176,27
193,52
209,81

225,17
239,67
253,37

°К)

- ( G ° - f

138
138
141

146
152
159

166
174
181

Г° )/Г
298"

,48
,49
,00

,25
,70
.71

,94
,22
,46

ц°—1

0,
0,
6,

15,
24,
35,

46,
58,
71

298

00

и
83

02
50
08

59
90
91

AHf

- J 4 ,
- 3 4 ,
- 3 8 ,

- 4 1 ,
- 4 3 ,
- 4 5 ,

- 4 6
- 4 7
- 4 8

1

1016

°

60
()8
32

31
60
49

80
66
11

Д<7/°

30,94

31,34
53,92
77,34

101,29
125,61
150,13

174,82
199,58

1" hi

-22,676

-22,828
-29,459
-33,802

-36,892
-39,216
-41,(12

-42,449
-43,616

ром, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 217,3° К,
Allf -= 2,202 ккал/молъ, Тт =- 223,96° К, АНт° •= 4,061 ккал/молъ
и ТЪ = 465,82° К.

Л» 205. Додецен-1, C i 2H 2 4 (состояние идеального газа). Мол. пег 168,312

г, °к

29S
300
400

500
600
700

800
900

1000

Су

64,
64,
81

96,
109,
121,

130,
138
145

о

43
74
68

95
95
00

41
54
50

S

147
148
169

1,89

207
225

242
?,58

273

( «ОЛЬ

-

78
18
17

08
,93
,73

,52
,36
,33

°К)

-(G°—Я

147,
147,
150,

156,
163,
170,

178.
186
194

i48)lT

78
79
53

27
32
98

88
84
75

Н°—1

0.
Q

7,

16,
26,
38,

50,
64
7S,

J29S

00
12
46

41
77
33

91
37
58

ГК'1 i/МОЛЬ

ДЯ;°

-39,52
-39,60
-43,56

-46,82
-49,39
-51,33

-52,74
-53,66
-54,12

I

AGf°

32,96

33,40
58.36

84,23

110,68
137,53

164,59
191,83
219,16

lg КР

-24,156

-24,330
-31,886
-36,815

-40,313
-42,937

-44,962
-46,581
-47,894

Результаты низкотемпературных измерений, полученные Мак-
Каллохом, Финке, Гроссом, Мессерли и Уаддингтоном [950], исполь-
зовались в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питце-
ром, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt — 212,9° К,
AHf = 1,088 ккал/молъ, Тт = 237,92° К, АНт° •= 4,758 ккал'молъ
и ТЪ = 486,51° К.

№ 296. Трпдецен-1, Ci3H26 (состояние идеального газа). Мол. вес 182,338
Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,

Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 250,08° К и ТЪ = 505,93° К.
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Г, °R

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср"

69,89
70,24
88,62

105,19
119,29
131,27
141,48
150,28
157,80

О

157,09
157,53
180,30
201,90
222,35
241,66

259,88
277,06
293,29

-(G°-H°gg)JT

157,09
157,10
160,08
166,30
173,95
182,26

190,83
199,47
208,05

ккал/моль

0,00
0,13
8,09

17,80
29,05
41,59
55,24
69,84
85,25

дя/°

-44,45
-44,54
-48,82

-52,33
-55,10
-57,18

-58,69
-59,66
-60,15

AG)"

34,96
35,45
62,79

91,11
120,05
149,43
179,03
208,83
238,71

IgKp

-25,626
-25,822
-33,304

-39,822
-43,727
-46,653
-48,907
-50,708
-52,168

IX. Химическая термодинамика углеводородов 367

№ 297. Тетра

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

с ,

75,36
75,73
95,56

113,44
128,64
141,55
152,54
162.03
170.20

цецен-1, С1 4Н2 8 (состояние идеального газа)
кал/(моль-"К)

о

106,40
166,87
191,42
214,72
236,78
257,60
277,24
295,76
313,27

-(G»-HJe8)/r

166,40
166,41
169,62
176,33
184,58
193,54
202,79
212,10
221,35

Мол. вес
ккал/моль

Я °~ Н 298

0,00
0,14
8,73

19,20
31,32
44,85
59,56
75,30
91,93

дш°

-49,36
-49,46
-54,05
-57,82
-60,79
-63,01
-64,62
-65,65
-66,15

AG/°

36,99
37,51
67,2 i

98,01
129,45
161,35

193,50
225,84
258,29

196,364

IK Kp

-27,111
-27,328
-36,734
-42,837
-47,149
— 50,375

-52,858
-54,840
-56,446

Приняты значения Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пимен-
тела [1248]. Тт = 260,30° К и Г1 - 524.25° К.

№ 298. Иентадецеп-i, С15Н30 (состояние идеачьного газа). Мол. вес 210,390

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср"

80,82
81,23

102,50
121,68
137,98
151,82
163,60
173,77
182,50

s°

175,71
176,22
202,55
227,53
251,20
273,53
294.59
314,46
333.24

-<с-Я2вв)/г

175,71
175,72
179,16
186,36
195,21
204,82

214,74
224,73
234,65

кпал/моль
я°- н | вв

0,00
0,15
9,36

20,59
33,60
48,10
63,89
80,77
98,59

АН]°

-54,31
-54.42
-59,33

-63,35
-66,51
-68,88

-70,59
-71,68
-72.20

AGP

38,97
39,54
71,64

104,86
138,80
173,24

207,92
242,82
277,82

IgKp

-28,560
-28,806
-39,142

-45,834
-50,556
-54,084
-56,798
-58,962
-60,715

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 269,42° К и ТЪ = 541,54° К.

№ 299. Гексадецен-1, С16Н32 (состояние идеального газа). Мол. вес 224,416

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

86,29
86,72

109,44
129,93
147,32
162,10

174,67
185,52
194,80

кал/(М01Ь

S°

185,02
185,56
213,67
240,35
265,62
289,47

311,95
333,17
353,21

•°К)

~(G°~H°2OS)/T

185,02
185,03
188,71
196,39
205,84
216,10
226,69
237,35
247,95

ккал/моль

0,00
0,17
9,99

21,99
35,87
51,36

68,21
86,24

105,20

дн/°

-59,23
-59,34
-64,57
-68,85
-72,21
-74,72
-76,53
-77,67
-78,21

AGj"

40,99
41,60
76,08

111,75
148,19
185,15
222,37
259,83
297,39

ig ар

-30,043
-30,305
-41,566
-48,845
-53,974
-57,803
-60,746
-63,091
-64,991

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 277.27° К и ТЪ = 558,02° К.

№ 300. Геитаденен-1, С

Г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср-

91,76
92,21

116,38

138,18
156,66
172,38

185,74
197,27
207,20

кал/(моль

S°

194,33
194,90
224,80

253,17
280,04
305,40

329,31
351,87
373,18

17П34 (состояние идеального газа).

•°К)

-( G ° - H 2V/ T

194,33
194.34
198,25
206,42
216,47
227,38

238,64
249,98
261,25

Мол. вес

ккал/моль

Н ° - Я 2 9 8

0,00
0,18

10,62

23,38
38,15
54,62

72,54
91,70

111,94

ДЯ/°

-64,15
-64,27
-69,82

-74,35
-77,91
-80,56

-82,46
-83,67
-84,22

AGI°

43,00
43,66
80,52

118,64
157,57
197,06
236,82
276,83
316,95

238,442

IgKp

-31,521
-31,804
-43,990

-51,856
-57,392
-61,521

-64,694
-67,221
-69,266

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 284,4° К и ТЪ = 573,48° К.

№ 301. Октадецен-1, С18Нзб (состояние идеального газа). Мол. вес 252,468

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 290,8° К и ТЪ = 587,97° К.
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Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
9С0

1000
1

Ср°

97,22
97,71

132,32

146,42
166,00
182,65

196,80
209,01
219,оО

кал/{мочь °К)

4°

203,64
204,25
235,92

265,99
294,46
321,33

345,67
370,57
393,15

-{G°-H°9^/T

203,64
203,65
207,79

216,45
227,10
238,66

250,60
262,61
274,55

К}ал моль

0,00
0,19

11,26

24,77
40,42
57,87

76,86
97,17

118,61

AHj°

-69,08
-69,21
-75,07

-79,86
-83,62
-86,42

-88,42
-89,67
-90,25

AGi"

45,01
45,71
84,94

125,52
166,94
208,96

251,27
293,83
336,51

igKp

-32,991
-33,296
-46,409

-54,862
-60,806
-65,237

-68,639
-71,348
-73,540

X<> 302. Ноиадецен-1,

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

102,69
103,20
130,26

154,67
175,35
192,93

207,86
220,76
231,50

/ a i /1 MO

S°

212,95
213,59
247,05

278,81
308,88
337,27

304,03
389,27
113,12

C14H-j8 (состояние идеального газа).
гь "К)

_(с-я;,8)г

212,95
212,96
217,34

226,48
237,73
249,94

262,55
275,24
287.85

Мол. вес
К).О 1,1 МО 1Ь

Н°-Н1»8

0,00
0,20

11,89

26,17
42,69
61,13

81,19
102,63
125.28

AIIf°

-74,00
-74,13
-80,32

-85,36
-89,32
-92,26

-94,35
-95,67
-96,26

AGf°

47,02
47,77
89,38

132,41
176,33
220,87

265,72
310,84
356,07

266,494

lg Кр

-34,468
-34,795
-48,833

-57,873
-64,225
-68,955

-72,587
-75,478
-77,816
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Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеп'ом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт 296,6° К и ТЪ = 602,3° К.

Л» 303. Эйкозсн-1, С2оН1О (состояние идеального газа). Мол. вес 280,520

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Си"

108,15
108,70
137,20

162,91
184,69
203,20

218,93
232,50
244,20

кал У(мо

S°

222,26
222,91
258,18

291,63
323.30
353,20

381,38
407,97
433,09

-(G°-H° ( ) S) Г

222,26
222,27
226,88

236,51
248,36
261,23

274,50
287,87
301,15

пка г/мо ъь

0,00
0,21

12,52

27,56
44,97
04,39

85,51
108,10
131,95

MIf"

-78.93
79.07

-85.57

-90,87
-95,03
-98,11

-100,30
-101,68
-102,29

AGf°

49,03
49,81
93,81

139,29
185,70
232,77

280,16
327,83
375,63

lg Кр

— 35,938
-36,287
-51,252

-60,879
-67,639
-72,671

-76,533
-79,605
-82,090

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 301,8° К и ТЪ = 615,6° К.

Алкадиены. Таблицы для состояния идеального газа

№ 304. Аллен (пропадиен), С3Н4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 40,062

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Cv"

14,10
14,16
17,21

19,82
22,00
23,84

25,42
26,80
28,00

•та г/(мо

58,30
58,39
62,89

67,02
70,83
74,37

77,66
80,73
83,62

ib °K)

- ( G ° - H 2 9 8 ) / r

58,30
58,31
58,90

60,12
61,59
63,17

64,77
66,38
67,96

ккал/моль

Н - Д 2 9 8

0,00
0,03
1,60

3,46
5,55
7,85

10,31
12,92
15,67

AHf"

45,92
45,91
45,35

44,85
44,41
44,04

43,71
43,44
43,23

AGf

48,37
48,38
49,29

50,34
51,47
52,68

53,94
55,23
56,56

-35,452
-35,243
-26,931

-22,001
-18,748
-16,447

-14,734
-13,412
-12,360

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 136,85° К и ТЪ = 238,6° К.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 393° К.

№ 305. Бутадиен-1,2, С4Н 6 (состояние идеального газа). Мол. вес 54,088

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал /{мо ьь °К)

Ср°

19,15
19,23
23,54

27,39
30,72
33,54

36,01
38,16
40,02

соо

70,03
70,15
76,29

81,96
87,26
92,21

96,85
101,22
105,34

70,03
70,04
70,84

72,51
74,53
76,70

78,94
81,17
83,39

ккал/мо гь

Н ~Н298

0,00
0,04
2,18

4,73
7,64

10,86

14,34
18,05
21,96

AHf

38,77
38,75
37,82

37,00
36,30
35,72

35,24
34,87
34,61

AGf

47,43
47,48
50,54

53,82
57,24
60,78

61,39
68,06
71,77

-34,766
-34,589
-27,612

-23,521
-20,849
-18,976

-17,390
-16,126
-13,684

Приняты результаты измерений Астона и Жажа [44] и значения,
отобранные Россини, Питцеролг, Арнеттом, Брауном и Пилюнтелом
[1248]. Тт •= 136,96° К, ДЯ/ге° - 1,664 ккал1моль и ТЬ = 284,00 К,
при этом АПи = 5,77 ккал/.моль.

24 — 831
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Л» 306. Бутадиен-1,3, С4Нв (состояние идеального газа). Мол. вес 54,088

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

19,01
19,11
24,29

28,52
31,84
34,55

36,84
38,81
40,52

s°

66,62
66,74
72,97

78,86
84,37
89,48

94,25
98,71

102,89

-(С°-Я°98)/Г

66,62
- 66,63

67,44

69,14
71,23
73,47

75,78
78,08
80,35

кпал/моль

H°-Hlos

0,00
0,04
2,22

4,87
7,89

11,21

14,78
18,57
22,54

ДЯ/°

26,33
26,31
25,42

24,70
24,11
23,63

23,25
22,95
22,74

AGf

36,01
36,07
39,46

43,06
46,78
50,60

54,48
58,40
62,36

ig Kv

-26,393
-26,272
-21,559

-18,819
-17,039
-15,799

-14,882
-14,182
-13,628

Приняты результаты измерений Скотта, Мейерса, Рэндса, Бри-
куедда и Беккедала [1327] и значения, отобранные Россини, Питце-
ром, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Гт?г=164,24°К, Д#те° =
= 1,908 ккал/моль и Г&=268,74° К, при этом AHv = 5,572 ккал/моль.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 425° К, Рс = 42,7 атм
и dc = 0,245 г/см3.

№ 307. Пентадиен-1,2, С5Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 68,114

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

с

25
25,
31,

36,
40,
44,

47,
50,
52,

Р°

20
30
40

50
80
50

70
40
80

кал/(моль

S°

79,70
79,86
88,00

95,57
102,61
109,19

115,34
121,12
126,56

•°К)

- ( G ° -

79
79,
80,

82,
85,
88,

91,
94,
97,

70
71
77

98
68
57

54
51
44

я ° -

0,
0,
2,

6,

ю,
14,

19,
23,
29,

Я 2 ° 9 8

00
05
90

30
17
44

05
96
12

ккал/моль

ДЯ/°

34,80
34,77
33,61

32,62
31,80
31,15

30,64
30,27
30,03

AG

50
50,
55,

61.
67,
73,

79,
85,
91,

/ о

29
38
77

43
26
23

27
38
53

Ig Кр

-36,861
-36,702
-30,471

-26,849
-24,500
-22,864

-21,656
-20,733
-20,002

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 135,89° К и ТЬ = 318,01° К.

№ 308. Пентадиен-1,3, цис, С5Н8 (состояние идеального газа)
Мол. вес 68,114

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 132,33° К и ТЬ = 317,22° К.

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

22,60
22,70
29,50

35,30
39,90
43,80

47,00
49,80
52,20

с о

77,50
77,65
85,13

92,36
99,21

105,66

111,73
117,43
122,80

- ( G ° - H 2 9 8 > / T

77,50
77,51
78,48

80,54
83,09
85,85

88,71
91,59
94,45

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
2,67

5,92
9,68

13,87

18,42
23,26
28,36

дн/°

18,70
18,67
17,28

16,14
15,22
14,48

13,90
13,47
13,17

до/°

34,84
34,94
40,59

46,55
52,72
59,04

65,43
71,91
78,42

lg Кр

-25,540
-25,454
-22,176

-20,347
-19,202
-18,431

-17,874
-17,460
-17', 138

№ 309. Пентадиен-1,3, трапе, С5Н8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 68,114

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

24,70
24,90
31,20

36,60
40,90
44,60

47,70
50,30
52,60

s°

76,40
76,56
84,61

92,17
99,23

105,82

111,98
117,76
123,18

~(G°-H19S)/T

76,40
76,41
77,46

79,65
82,33
85,22

88,19
91,16
94,09

ккал/моль

я°-н° 9 8

0,00
0,05
2,86

6,26
10,14
14,42

19,04
23,94
29,09

18,60
18,57
17,38

16,39
15,58
14,94

14,43
14,05
13,80

AGf°

35,07
35,17
40,90

46,89
53,07
59,38

65,75
72,20
78,68

Ig Кр

-25,708
-25,622
-22,344

-20,497
-19,329
-18,537

-17,962
-17,531
-17,194

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Ттп = 185,68° К и ТЬ = 315,18° К.

№ 310. Пентадиен-1,4, С5Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 68,114

Приняты результаты измерений Паркса, Тодда и Шомейта [1119],
а также значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брау-
ном и Пиментелом [1248]. Тт = 124,88° К, АНт° = 1,468 ккал/молъ
и ТЬ = 299,12° К.

24*
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Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

25,10
25,21
31,30

36,50
40,80
44,40

47,60
50,30
52,70

s° | -ю°-я°98)/г

79,70
79,86
87,97

95,53
102,57
109,14

115,28
121,05
126,47

79,70
79,71
80,77

82,97
85,66
88,55

91,51
94,48
97,41

ккал/моль

H°-Hi98

0,00
0,05
2,88

6,28
10,15
14,42

19,02
23,92
29,07

25,20
25,17
24,00

23,01
22,19
21,53

21,01
20,63
20,38

40,69
40,78
46,17

51,83
57,67
63,65

69,69
75,81
81,96

ig Kp

-29,824
-29,709
-25,227

-22,656
-21,007
-19,871

-19,039
-18,408
-17,912
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№ 311. Пентадиен-2,3, С5Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 68,114

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

нал 1 (моль °К)

Ср°

24,20
21,30
29,90

35,00
39,40
43,20

46,60
49,50
52,00

С о

77,60
77,76

85,52
92,76
99,54

105,90

111,90
117,56
122,91

-(G°-HJeg)/T

77,60
77,61
78,63

80,74
83,31
86,09

88,94
91,81
94,66

ккал/мо гь

0,00
0,05
2,76

6,01
9,74

13,87

18,37
23,18
28,25

дя/°

33,10
33,07
31,78

30,64
29,68
28,89

28,26
27,78
27,47

AG/°

49,21
49,31
54,93

60,85
66,98
73,27

79,65
86,11
92,61

Ig Kp

-36,074
-35,922
-30,011

-26,597
-24,397
-22,875

-21,758
-20,908
-20,239

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [124S]. Тт = 147,50° К и ТЬ = 321,41° К.

Л» 312. З-Метилбутадиен-1,2, С5Н8 (состояние идеального газа).
Мол. вес (58,114

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ci °

25,20
25,30
С1.00

36,00
40,30
41,00

47,20
50,00
52,40

ha i/("

С о

70,40
76,56
84,64

92,10
! ч, ио

105,53

l i l . t/ t
Г / ,7

J ' , " 1

огь °К)

j -(G°-H°,, 8) Г

70,40
76/a
77,47

79,66
32,32
85,18

88.11
У 1,05
9 , ( ' ,

II -

f ,

0

2,

G,

ie

-'

90

05

87

2i
0.)

27

83

ДЯ/°

31,00
30,97
29,78

28,75
27,88
27,18

20,0!
2^,20
or o'j

ДО

47,

'и.

5-5,

o9,

65,

71,

78.

81,
91.

17
57
29

29
48
81
', )

70

' ! !

Ig ifp

-34,797
-34,655
-29,117

-25,91.)
-23,850
-22,418

-21,366
-20,566
-19,935

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 159,53° К и ТЬ = 314,00° К.

№ 313. 2-Метилбутадиен-1,3 (изопрен), С5Н8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 68,114

298
300
400

500^
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Cp°

25,00
25,20
31,80

37,10
41,40
45,00

48,00
50,60
52,90

s°

75,44
75,60
83,78

91,47
98,62

105,28

111,49
117,30
122,75

-(G° H°iw)iT

75,44
75,45
76,52

78,75
81,47
84,40

87,41
90,41
93,37

ккаг j могь

0,00
0,05
2,91

6,37
10,30
14,62

19,27
24,21
29,38

дн/°

18,10
18,07
16,92

15,99
15,23
14,63

14,16
13,82
13,60

AG/°

34,86
34,96
40,77

46,85
53,09
59,45

65,88
72,37
78,90

-25,551
-25,467
— 22,277

-20,476
-19,336
-18,561

-17,996
-17,573
-17,242

Приняты результаты измерений Беккедала, В уда и Войцехов-
ского [99, 100] и значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 127,20° К, АНт° =
= 1,155 ккал/молъ и ТЬ = 307,22° К, при этом AHv = 6,191 ккал/моль

Алкины. Таблицы для состояния идеального газа

№ 314. Ацетилен (этин), С2Н2 (состояние идеального газа). Мол. вес 26,036

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

10,50
10,53
11,97

12,97
13,73
14,37

14,93
15,45
15,92

ко г/(мо

Q o

48,00
48,07
51,31

54,09
56,52
58,69

60,65
62,43
61,09

ib "К)

-(в°-щ9Йут

48,00
48,01
48,44

49,30
50,30
51,35

52 39
53,41
54,39

ккал/мо 1ь

Я°-Я2°98

0,00
0,02
1,15

2,40
3,74
5,14

6,61
8,13
9,70

дн/°

54,19
54,19
54,13

54,04
53,92
53,78

53,62
53,45
53,29

дс/°

50,00
49,97
48,57

47,19
45,83
44,50

43.18
41.88
40,61

lg Kp

-36,646
-36,401
-26,538

-20,627
-16,693
-13,892

-11,795
-10,170

— 8,875

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248] и Россини, Ватманом, Эвансом, Леви-
ном и Джаффе [1249]. Согласно JTIIM источникам, Тт — 191,7° К
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при 1,18 атм, АНт° — 0,900 ккал/молъ и Ts = 189,2° К, при этом
AHs = 5,1 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 309° К,
Рс — 61,6 атм и dc = 0,231 г/см3.

№ 315. Метилацетилен (пропин), СзН4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 40,062

Т, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

калЦмоль °К)

Ср°

14,50
14,55
17,33
19,74
21,80
23,58
25,14
26,51
27,71

59,30
59,39
63,97

68,10
71,89
75,39
78,64
81,68
84,54

-(О'-в-т)/т

59,30
59,31
59,91
61,14
62,62
64,20
65,80
67,40
68,97

ккаг/моль

Н°~Н298

0,00
0,03
1,63
3,49
5,56
7,84

10,27
12,86
15,57

дя/°

44,32
44,31
43,78
43,28
42,83
42,42
42,07
41,77
41,53

AGf0

46,47
46,48
47,29
48,22
49,25
50,36
51,51
52,71
53,95

lg Кр

-34,060
-33,859
-25,836
-21,077
-17,939
-15,722
-14,072
-12,800
-11,789

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 170,4° К и ТЪ = 249,93° К.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 401° К и Рс = 52,8 атм.

№ 316. Бутадиин (диацетилеп), С4Н2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 50,056

Т, °К

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

17,60
17,65
20,17
21,86
23,14
24,20
25,11
25,90
26,61

s°

59,76
59,87
65,32

70,01
74,11
77,76

81,05
84,05
86,82

-(G°-H°9 8)/r

59,76
59,77
60,49
61,94
63,63
65,39

67,15
68,86
70,52

KKaij мо гь

Н °- Н 298

0,00
0,04
1,94
4,04
6,29
8,66

11,13
13,68
16,30

дн/°

113,00
113,00
113,22

113,35
113,39
113,37

113,29
113,18
113,07

AGf

106,11
106,07
1оЗ,72

101,33
98,92
96,51
94,11
91,72
89,34

lg Кр

-77,778
-77,266
-56,670

-44,290
-36,030
-30,131

-25,708
-22,270
-19,524

Приведены термодинамические функции, полученные Фериглом
и Вебером [417] на основании отнесения колебаний согласно Джон-
су [698]. По данным Крауса [810], энтальпия диссоциации диацетиле-
на (предположительно до элементов при 298° К) составляет
—113 ккал/молъ.

№ 317. Винилацетилен (бутен-1-ин-З), С4Н4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 52,072

Г, "К

298
300
400
500
€00
700
800
900

1000

кал/(моль-"К)

17,49
17,57
21,26

24,25
26,67
28,68
30,40
31,87
33,16

до

66,77
66,88
72,46
77,54
82,18
86,44
90,39
94,06
97,48

- < G ° - H 2 9 8 > / T

66,77
66,78
67,51
69,02
70,83
72,76
74,72
76,67
78,58

ккал/моль

Н °"~ Н 298

0,00
0,04
1,98

4,27
6,81
9,58

12,54
15,66
18,91

дя/°

72,80
72,79
72,36
71,97
71,61
71,28
70,99
70,73
70,53

AGf

73,13
73,13
73,31
73,59
73,95
74,37
74,82
75,32
75,84

lg Кр

-53,601
-53,271
-40,052

-32,165
-26,933
-23,217
-20,439
-18,289
-16,575

Стамм, Халверсон и Уоллен [1404] изучали реакцию образования
винилацетилена из 2 молей ацетилена и нашли, что АНг° =
= —35,6 ккал/молъ при 291° К; из этого значения мы рассчитали
AHfl9S (g) = 72,8 ккал/молъ. Указанные авторы произвели также
отнесение частот и рассчитали значения теплоемкости и энтропии,
которые здесь использованы.

№ 318. Бутин-1 (этилацетилен), C^g (состояние идеального газа).
Мол. вес 54,088

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

19,46
19,54
23,87

27,63
30,83
33,57

35,95
38,02
39,84

S"

69,51
69,64
75,86

81,60
86,93
91,89
96,54

100,89
104,99

-(О°-Я°98)/Г

69,51
69,52
70,34

72,02
74,07
76,26

78,51
80,76
82,98

ккал/лммь

Н°-Н298

о,00
0,04
2,22
4,80
7,72

10,95
14,42
18,12
22,02

ДЯ/°

39,48
39,46
38,57
37,78
37,09
36,52
36,04
35,66
35,38

AGf

48,30
48,35
51,45
54,77
58,23
61,80
65,44
69,14
72,88

\gKp

-35,400
-35,220
-28,111
-23,937
-21,208
-19,294
-17,876
-16,789
-15,928

Приняты результаты измерений Астона, Манстранджело и Мёс-
«ена [39] и значения, отобранные Россини, Вагманом, Эвансом,
Левином и Джаффе [1249]. Тт = 147,43° К, АНт° = 1,441 ккал/молъ
и ТЪ = 281,22° К, при этом AHv = 5,861 ккал/молъ.
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№ 319. Бутин-2 (диметилацетилен), С4Н6 (состояние идеального газа).
Мол. вес 54,088

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср°

18,63
18,70
22,62
26,36
29,68
32,59
35,14
37,36
39,29

кал

s°

67,
67,
73,

79,
84,
89,
93,
97,

101,

/(лш

71
83
75
21
31
11

63
90
94

*ь.»К)

- ( G - -

67
67
68

70
72
74

76
78
80

HS.8>/T

,71
,72
,50

,10
,05
,15
,30
,47
,61

н ° -

0,
0,
2,
4,
7,

ю,
13,
17,
21,

00
04
11
56
36
48
87
50
33

ккал/моль

ДЯ/°

34,97
34,95
33,95

33,03
32,22
31,54
30,97
30,52
30,18

AGf°

44,32
44,38
47,68
51,22
54,93
58,77

62,70
66,69
70,74

Ig Кр

-32,487
-32,328
-26,049
-22,386
-20,007
-18,349
-17,127
-16,195
-15,459

Приняты результаты измерений Иоста, Осборна и Гарнера [1638]
и значения, отобранные Россини, Вагманом, Эвансом, Левином
и Джаффе [1249]. Тт = 240,89° К, АНт° = 2,207 ккал/молъ и
и ТЪ = 300,14° К, при этом AHv = 6,340 ккал/молъ.

№ 320. Пентин-1,

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

Ср°

25,50
25,65
31,10
36,10
40,40
44,00
47,10
49,80
52,20

С5 H 8

кал/(моль • °Ъ

S0

78,82
78,98
87,12
94,61

101,58
108,09
114,17
119,87
125,25

- (

(состояние

С)

G°-H=98)/r

78,82
78,83
79,90

82,10
84,77
87,64
90,58
93,52
96,43

идеального газа).

Н ° - Я 2 9 8

0,00
0,05
2,89

6,26
10,09
14,31
18,87
23,72
28,82

Мол. вес

ккал/моль

ДН/°

34,50
34,48
33,31

32,29
31,43
30,73
30,16
29,73
29,43

AGf°

50,25
50,35
55,82
61,57
67,51
73,58

79,74
85,96
92,24

68,114

lg Кр

-36,833
-36,676
-30,498

-26,911
-24,588
-22,972

-21,782
-20,874
-20,157

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 167,45° К и ТЪ = 313,33° К.

№ 321. Пентин-2, С5Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 68,114

Использованы значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт -- 163,85° К и ТЪ = 329,22° К.

Т, °К

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

23,59
23,69
29,20

34,30
38,70
42,60
45,90
48,90
51,40

s°

79,30
79,45
87,03
94,11

100,76
107,02
112,93
118,52
123,80

-(G°-H°98)/r

79,30
79,31
80,30
82,36
84,88
87,60
90,40
93,22
96,01

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,05
2,70
5,88
9,53

13,60
18,03
22,77
27,79

ДН/°

30,80
30,77
29,41
28,20
27,17
26,31
25,62
25,08
24,70

AG/°

46,41
46,50
51,96
57,74
63,74
69,91
76,18
82,54
88,95

-34,016
-33,875
-28,388
-25,237
-23,217
-21,827
-20,811
-20,043
-19,440

№ 322. З-Метилбутин-1, С6Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 68,114

Г, °К

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кал/(моль • °К)

cv°

25,02
25,13
31,10
36,20
40,60
44,20
47,40
50,10
52,40

s°

76,23
76,39
84,46

91,96
98,96

105,49

111,61
117,35
122,75

~ ( G ° ~ H 2 9 8 ) / T

76,23
76,24
77,30

79,49
82,16
85,03
87,97
90,92
93,84

ккад/людь

Я °~ Я 298

0,00
0,05
2,87

6,24
10,09
14,33
18,92
23,79
28,92

АН}

32,60
32,57
31,38
30,37
29,52
28,84
28,30
27,90
27,63

AGf°

49,12
49,22
54,96
60,98
67,18
73,51
79,93
86,41
92,93

lg Kp

-36,006
-35,857
-30,029
-26,652
-24,468
-22,951
-21,834
-20,982
-20,309

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 183,4° К и ТЪ = 299,50° К.

Л» 323. Гексин-1, С 6Н 1 0 (состояние идеального газа). Мол, вес 82,140

т, °к

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

30,65
30,77
37,87

44,18
49,59
54,20
58,16
61,60
64,56

S-

88,13
88,32
98,17

107,31
115,86
123,86

131,36
138,41
145,06

-(G°-HjM)/r

88,13
88,14
89,43
92,10
95,36
98,86

102,46
106,07
109,64

ккал/моль

Я °~ Я 298

0,00
0,06
3,50

7,61
12,31
17,50
23,12
29,11
35,43

дн/°

29,55
29,52
28,00
26,71
25,64
24,79
24,12
23,63
23,32

AG/°

52,24
52,37
60,23
68,44
76,89
85,51
94,22

103,02
111,86

-38,288
-38,153
-32,908
-29,915
-28,005
-26,695
-25,738
-25,015
-24,447
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Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 141,3° К и ТЪ = 344,48° К.

№J324. Гептин-l, C7H1 2 (состояние

Т, °К

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ'°К)

Ср°

36,11
36,27
44,81
52,42
58,93
64,47

69,23
73,34
76,90

s°

97,44
97,67

109,29
120,13
130,28
139,79
148,72
157,11
165,03

-<е<>-я;м)/г

97,44
97,45
98,97

102,13
105,99
110,14

114,41
118,70
122,94

идеального газа). Мол. вес 9

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,07
4,13

9,00
14,58
20,76

27,45
34,58
42,10

дя/°

24,62
24,58
22,75
21,20
19,93
18,93

18,17
17,62
17,30

AGf°

54,24
54,42
64,66

75,32
86,26
97,41

108,66
120,01
131,42

3,166

lg Кр

-39,759
-39,645
-35,327

-32,922
-31,419
-30,411

-29,683
-29,142
-28,720
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№

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

326. Нонин-1, С 9 Н 1 6 (состояние

кал/(молЬ' °К)

Ср°

47,04
47,26
58,69

68,91
77,62
85,02

91,36
96,83

101,60

s°

116,06
116,36
131,55
145,77
159,12
171,66

183,43
194,52
204,97

-(G°-H°9 8)/r

116,06
116,07
118,06

122,19
127,25
132,71

138,32
143,95
149,54

идеального газа). Мол. вес 124,218

ккал/моль
Н°-Н298

0,00
0,09
5,40

11,79
19,13
27,27
36,10
45,51
55,44

дя/°

14,77
14,72
12,25
10,19
8,52
7,24

6,28
5,62
5,26

AGf°

58,26
58,53
73,52

89,09
105,02
121,22
137,56
154,02
170,54

lg Яр

-42,706
-42,636
-40,170

-38,939
-38,252
-37,845
-37,577
-37,399
-37,270

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 223,2° К и ТЪ = 423,9° К.

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 192,3° К и ТЪ = 372,89° К.

№

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

325. Октин-1, C 8Hi 4 (состояние

кал /(моль -"К)

Ср°

41,58
41,76
51,75
60,67
68,28
74,75
80,30
85,09
89,20

S°

106,75
107,01
120,42

132,95
144,70
155,72

166,08
175,82
185,00

~<-G°-H°29SV
T

106,75
106,76
108,52
112,16
116,62
121,43
126,37
131,33
136,24

идеального газа). Мол. вес 110,192

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,08
4,77

10,40
16,86
24,01
31,77
40,05
48,77

дя/°

19,70
19,65
17,50
15,70
14,23
13,09
12,23
11,63
11,29

AGf°

56,26
56,48
69,10
82,21
95,65

109,32

123,11
137,02
150,98

Ig Кр

-41,236
-41,144
-37,751
-35,932
-34,837
-34,129
-33,631
-33,271
-32,996

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 193,9° К и ТЪ = 399,35° К.

№ 327. Децин-1, C1()Hi8 (состояние идеального газа). Мол. вес 138,244

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

52,51
52,75
65,64
77,16
86,96
95,30

102,42
108,58
113,90

s°

125,36
125,69
142,66
158,58
173,54
187,58

200,78
213,21
224,93

(G° я2 9 8)/т

125,36
125,37
127,59
132,22
137,87
143,98
150,26
156,57
162,83

ккал/моль
Н°~Н298

0,00
0,10
6,03

13,19
21,41
30,53

40,42
50,98
62,11

ДЯ/°

9,85
9,79
7,01

4,69
2,83
1,40

0,34
-0,37
-0,75

AGf°

60,28
60,59
77,97
95,98

114,41
133,14

152,02
171,03
190,11

lg Кр

-44,186
-44,137
-42,596

-41,951
-41,672
-41,565

-41,527
-41,530
-41,547

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 229,2° К и ТЪ = 447° К.

JVs 328. Ундецин-1, СиН2о (состояние идеального газа). Мол. вес 152,270

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 248,2° К и ТЪ = 468° К.
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль -°К)

Ср°

57,98
58,24
72,58

85,41
96,30

105,58

113,49
120,33
126,20

S°

134,67
135,03
153,79

171,40
187,96
203,52

218,14
231,92
244,91

( G H 2 9 8 ) / T

134,67
134,68
137,14

142,25
148,50
155,26

162,21
169,20
176,13

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,11
6,67

14,58
23,68
33,79

44,75
56,45
68,78

дя/°

4,92
4,85
1,75

-0,82
-2,88
-4,45

-5,61
-6,38
-6,78

AGf°

62,29
62,64
82,39

102,86
123,79
145,04

166,46
188,03
209,67

lg Кр

-45,656
-45,629
-45,015

-44,958
-45,086
-45,281

-45,472
-45,657
-45,821

№ 329. Додецин-1, С

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

1 2 Н 2 2 (состояние
кал/(моль* °К)

Ср°

63,44
63,74
79,52

93,65
105,64
115,85

124,56
132,07
138,60

s°

143,98
144,38
164,92

184,22
202,38
219,45

235,50
250,62
264,88

-(G°-H°98)yr

143,98
143,99
146,68

152,28
159,13
166,54

174,17
181,83
189,43

идеального газа). Мол. вес
ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,12
7,30

15,98
25,96
37,04

49,07
61,91
75,45

дя/°

-0,01
-0,08
-3,50

-6,33
-8,59

-10,30

-11,56
-12,38
-12,80

&Gf

64,29
64,69
86,82

109,74
133,16
156,94

180,90
205,02
229,23

166,296

lg Kp

-47,125
-47,121
-47,434

-47,964
-48,501
-48,997

-49,417
-49,784
-50,095

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 254,2° К и ТЪ = 488° К.

№ 330. Тридецин-1, С13Н24 (состояние идеального газа). Мол. вес 180,322

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

68,91
69,27
86,46

101,90
114,99
126,13

135,62
143,82
150,90

S»

153,29
153,72
176,05

197,04
216,81
235,39

252,87
269,32
284,85

-(G°-H°98)/r

153,29
153,30
156,22

162,31
169,76
177,82

186,12
194,46
202,73

ккал/моль

Я°-Я2°98

0,00
0,13
7,93

17,37
28,23
40,30

53,40
67,38
82,13

ДЯ/° 1 AGf1

-4,93
-5,01
-8,75

-11,83
-14,29
-16,14

-17,49
-18,38
-18,81

66,31
66,74
91,26

116,63
142,54
168,85

195,35
222,03
248,79

lg Kp

-48,60S
-48,621
-49,858

-50,974
-51,918
-52,715

-53,365
-53,913
-54,369
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Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 268,2° К и ТЪ = 507° К.

№ 331

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

. Тетрадецин-1, Ci4H26 (состояние идеального газа).

кал/(моль- °К)

Ср°

74,37
74,73
93,40

110,14
124,33
136,40

146,68
155,56
163,20

s°

162,60
163,07
187,17

209,85
231,22
251,32

270,22
288,02
304,82

-(G°-ff298)/r

162,60
162,61
165,77

172,34
180,39
189,10

198,07
207,09
216,03

Мол. вес

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,14
8,57

18,76
30,50
43,56

57,72
72,84
88,79

дя/°

-9,86
-9,95

-14,00

-17,35
-20,00
-21,99

-23,44
-24,38
-24,84

AGf°

68,31
68,79
95,68

123,50
151,92
180,75

209,80
239,03
268,35

194,348

lg Кр

-50,073
-50,112
-52,277

-53,981
-55,333
-56,431

-57,311
-58,041
-58,644

Приняты значения отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 273,2° К и ТЪ = 525° К.

№ 332. Пентадецин-1, Ci5H28 (состояние идеального газа). Мол. вес 208,374

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

79,84
80,22

100,34

118,39
133,67
146,68

157,75
167,31
175,60

С о

171,91
172,41
198,29

222,67
245,64
267,25

287,58
ЗС6,72
324,79

171,91
171,92
175,31

182,37
191,02
200,38

210,02
219,71
229,33

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,15
9,20

20,16
32,78
46,81

62,05
78,31
95,47

дя/°

-14,78
-14,87
-19,25

-22,85
-25,69
-27,83

-29,38
-30,38
-30,85

AGf°

70,33
70,85

100,12

130,39
161,30
192,66

22i,25
256,03
287,91

lg Кр

-51,550
-51,612
-54,701

-56,992
-58,751
-60,150

-61,259
-62,170
-62,920

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 283,2° К и ТЪ = 542° К.

№ 333. Гексадецпк-1, С^Нзо (состояние идеального газа). Мол. вес 222,400

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1243]. Тт = 288,2° К и ТЪ = 558° К.
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Op"

85,31
85,71

107,28

126,64
143,01
156,96

168,82
179,06
187,90

(кал/моль-

Со 1

181,22
181,75
209,42

235,49
260,07
283,18

304,94
325,43
344,76

°К)

-(G°-B

181,
181,
184,

192,
201,
211,

221,
232,
242,

298>^Г

22
23
85

40
65
66

98
34
63

гто 1Л —X

0,
0,
9,

21,
35,
50,

66,
83,

102,

f 2 9 8

00
16
83

55
05
07

37
78
14

ккал/моль

AHf

-19,71
-19,81
-24,50

-28,36
-31,40
-33,68

-35,33
-36,38
-36,87

AGf

72,34
72,90

104,55

137,27
170,68
204,57

238,69
273,03
307,47

lg Кр

-53,020
-53,104
-57,120

-59,998
-62,166
-63,865

-65,204
-66,297
-67,193

№ 334. Гептадецин-1,

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

С17Нз2 (состояние идеального газа).

кал/(моль - °К)

Ср°

90,77
91,21

114,22

134,88
152,35
167,23

179,88
190,80
200,20

s°

190,53
191,10
220,54

248,31
274,49
299,12

322,29
344,12
364,73

-(G°-H|9 8)/r

190,53
190,54
194,40

202,43
212,28
222,94

233,93
244,97
255,93

Мол. вес

•ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,17

10,46

22,95
37,33
53,33

70,70
89,24

108,81

AHf

-24,64
-24,75
-29,76

-33,87
-37,11
-39,54

-41,28
-42,39
-42,90

Apf

74,34
74,95

108,98

144,15
180,05
216,47

253,13
290,03
327,02

236,426

lg Кр

-54,490
-54,596
-59,538

-63,004
-65,580
-67,581

-69,150
-70,425
-71,467

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 295,2° К и ТЬ = 573° К.

X 335. Октадецин-1, С18Н34 (состояние идеального газа). Мол. вес 250,452

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

96,24
96,70

121,16

143,13
161,70
177,51

190,94
202,55
212,60

S"

199,84
200,44
231,67

261,13
288,91
315,05

339,65
362,83
384,70

~(G°-H°2Sg)/T

199,84
199,85
203,94

212,46
222,91
234,22

245,88
257,60
269,23

ккал/мо ть

Н°~Н298

0,00
0,18

11,10

24,34
39,60
56,58

75,02
94,71

115,48

AHf"

-29,56
-29,67
-35,00

-39,37
-42,81
-45,38

-47,22
-48,39
-48,91

AGf

76,36
77,00

113,41

151,04
189,44
228,38

267,59
307,03
346,59

lg Кр

-55,968
-56,095
-61,963

-66,015
-68,998
-71,299

-73,098
-74,554
-75,743
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Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 300,2° К и ТЬ = 588° К.

№ 336. Нонадецин-1,

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

С19Н36 (состояние идеального газа).

кал /(моль -°К)

Ср°

101,70
102,20
128,10

151,37
171,04
187,78

202,01
214,29
224,90

s°

209,15
209,79
242,80

273,95
303,33
330,98

357,01
381,53
404,67

-<G"--H2°98>'r

209,15
209,16
213,48

222,49
233,54
245,50

257,83
270,23
282,53

Мол. вес

ккал/моль

0,00
0,19

11,73

25,73
41,88
59,84

79,35
100,18
122,15

дя/°

-34,49
-34,61
-40,26

-44,88
-48,52
-51,23

-53,17
-54,39
-54,94

AGf

78,36
79,05

117,84

157,92
198,81
240,28

282,03
324,03
366,14

264,478

lg Кр

-57,438-
-57,587
-64,381

-69,021
-72,413-
-75,015-

-77,043
-78,681
-80,016

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 306,2° К и ТЬ = 602° К.

№ 337. Эйкозин-1, С2оН38 (состояние идеального газа). Мол. вес 278,504

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль- °К)

Ср°

107,17
107,69
135,04

159,62
180,38
198,06

213,08
226,04
237,20

s°

218,46
219,13
253,92

286,77
317,75
346,92

374,37
400,23
424,64

218,46
218,47
223,03

232,52
244,17
256,79

269,78
282,86
295,83

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,20

12,36

27,13
44,15
63,10

83,67
105,64
128,82

AHf

-39,41
-39,54
-45,50

-50,38
-54,22
-57,07

-59,11
-60,39
-60,95

AGf

80,38
81,11

122,28

164,80
208,19
252,19

296,48
341,04
385,71

Ig Кр

-58,915-
-59,086
-66,805

-72,032
-75,831
-78,734

-80,991
-82,811
-84,292

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,.
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 309,2° К и ТЬ = 615° К.

Циклоалканы. Таблицы для состояния идеального газа

№ 338. Циклопропан, СзН6 (состояние идеального газа). Мол. вес 42,078

Руервейн и Пауелл [1266] изучали термодинамические свойства
Циклопропана при низких температурах. По их сообщениям, Ttp =
= 145,59° К, АНт° = 1,301 ккал/молъ и ТЬ = 240,35° К, при этом
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т, °к

289
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

13,37
13,44
18,31

22,65
26,15
29,02

31,45
33,57
35,39

кал/(моль °

С о

56,75
56,84
61,38

65,95
70,40
74,65

78,69
82,52
86,15

-

К )

(G°~l

56,
56,
57,

58,
60,
61,

63,
65,
67,

f298 '/
r

75
76
34

61
21
97

81
68
54

Я ° -

0,
0,
1,

3,
6,
8,

И ,
15,
18,

Н298

00
03
62

68
12
88

91
16
61

ккал/моль

ЛЯ/°

12,74
12,71
11,48

10,49
9,70
9,09

8,61
8,27

8,05

AGf°

24,95
25,03
29,33

33,91
38,67
43,55

48,50
53,51
58,56

]g Кр

-18,291
-18,232
-16,023

-14,821
-14,084
-13,596

-13,249
-12,994
-12,797

AHv = 4,793 ккал/моль. По данным этих исследователей калори-
метрически определенная энтропия идеального газа при 298,15° К
составляет 56,75 кал/(моль- °К), что находится в хорошем соответ-
ствии со спектроскопическим значением 56,84 кал/(моль- °К),
установленным Кистяковским и Райсом [757]; последние исследова-
тели приводят также теплоемкости пара, использованные здесь.
Несколько позже Бейкер и Лорд [63] повторили спектроскопические
измерения и на основании видоизмененных отнесений определили
2̂98 (s) — 56,79 кал/(моль-°К). Значения термодинамических функ-

ций для циклопропана указаны также в работе Кобе и Пеннингто-
на [782] и Линнетта [876]. По данным измерения энтальпии сгорания
Ноултон и Россини [771] определили A-ff/°98 (g) = 12,74 ккал/моль.

№ 339. Циклобутан, С,(Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 56,104

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(моль °К)

Ср°

17,26
17,37
23,89

29,86
34,76
38,89

42,42
45,41
47,96

s°

63,43
63,54
69,45

75,44
81,33
87,00

92,13
97,61

102,53

63,43
63,44
64,20

65,85
67,94
70,26

72,69
75,18
77,67

ккал/моль

н°-я° 9 8

0,00
0,04
2,10

4,80
8,04

11,73

15,80
20,19
24,86

дн/°

6,37
6,33
4,64

3,27
2,19
1,38

0,78
0,39
0,17

AG/°

26,30
26,43
33,39

40,74
48,34
56,10

63,96
71,88
79,85

lg Кр

-19,280
-19,250
-18,243

-17,808
-17,607
-17,516

-17,471
-17,455
-17,450

Приняты значения термодинамических функций, рассчитанные
Ратьенсом, Фричаном, Гупнном и Питцеролх [1214], которые на
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основании^изучения спектра циклобутана произвели отнесение
основных частот. По результатам изучения низкотемпературных
свойств Ратьенс и Гуинн [1215] установили, что Tt = 145,74° К
и A # f = 1,413 ккал/моль. Ttp = 182,48° К, АНт° = 0,260 ккал/молъ
и ТЪ — 285,72° К, при этом AHv = 5,781 ккал/молъ; энтропия иде-
ального газа при ТЪ равна 62,72 кал/(молъ-°К). Из калориметриче-
ских данных мы рассчитали S°2!)S (g) = 63,44 кал/(молъ • °К), тогда
как расчеты спектров приводят к значению 63,43 кал/(моль-°К).
По данным измерения энтальпии сгорания Купе и Каарсемейкер
[267, 707] определили AHf2as (g) = 6,37 ккал/молъ.

№ 340. Циклопентан,

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

С5Н10 (состояние идеального газа).

каг/(моль- °К)

Ср°

19,84
19,99
28,38

36,07
42,57
48,01

52,60
56,50
59,84

s°

70,00
70,13
77,04

84,23
91,39
98,37

105,09
111,52
117,65

-(о°-щюут

70,00
70,01
70,89

72,84
75,34
78,13

81,08
84,11
87,16

Мол. вес

кпал/моль

Н°-Н298

0,00
0,04
2,47

5,70
9,64

14,18

19,21
24,67
30,49

дя/°

-18,46
-18,51
-20,79

-22,64
-24,09
-25,18

-25,97
-26,50
-26,80

дс/°

9,23
9,40

19,06

29,24
39,75
50,49

61,35
72,30
83,31

70,130

lg Кр

-6,763
-6,844

-10,412

-12,780
-14,480
-15,763

-16,759
-17,557
-18,206

Приняты результаты измерений Доуслина и Хаффмана [341],
а также статистические расчеты^Мак-Каллоха, Пеннингтона, Смита,
Хоссенлоппа и Уаддингтона [959]. Tt = 122,39° К, A # f =
= 1,167 ккал/молъ, Tt = 138,07° К, AHf = 0,082 ккал/молъ, Ttp =
= 179,28° К, Д # т ° = 0,145 ккал/молъ и ТЪ = 322,41° К. при этом
AHv = 6,524 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс =
= 511,7° К и Рс = 44,55 атм. Значение энтальпии образования
отобрано Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пименте-
лом [1248].

№ 341. Циклогексан, СвН12 (состояние идеального газа). Мол. вес 84,156

Приняты результаты измерений Руеврвейна и Хаффмана [1264],
а также значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Бра-
уном и Пиментелом [1248]. Tt •= 186,10° К, Д#*° = 1,611 ккал/молъ,
Тт = 279,69° К, АЯт° = 0,640 ккал/молъ и ТЪ = 353,88° К, при
этом AHv = 7,190 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс =
= 553° К, Рс = 40,0 атм и dc = 0,273 г/см3.

25-831
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Т, °К

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

25,40
25,58
35,82

45,47
53,83
60,87

66,76
71,68
75,80

s°

71,28
71,44
80,22

89,27
98,32

107,16

115,69
123,84
131,61

-(е°-я°9 8)/г

71,28
71,29
72,41

74,88
78,03
81,57

85,30
89,13
93,00

ккал/моль

0,00
0,05
3,13

7,20
12,18
17,92

24,31
31,24
38,62

AHf

-29,43
-29,48
-32,06

-34,08
-35,57
-36,58

-37,19
-37,45
-37,40

AGf°

7,59
7,81

20,65
34,07
47,85
61,84

75,94
90,11

104,29

lg Кр

-5,56(
-5,691

-11,284

-14,893
-17,428
-19,308

-20,745
-21,880
-22,791

№ 342. Циклогептан,

г, °к

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

С7Н14 (состояние идеального газа).

кал/(моль' °К)

Ср°

29,42
29,65
41,82

52,94
62,42
70,36

77,03
82,65
87,40

s°

81,82
82,01
92,23

102,79
113,30
123,53

133,38
142,78
151,74

-(G°-H| 9 8)/T

81,82
81,83
83,14
86,01
89,68
93,79
98,13

102,57
107,05

Мол. вес

ккал/моль

Н°-Н

2°98

0,00
0,06
3,64
8,39

14,17
20,82
28,20
36,19
44,70

AHf

-28,52
-28,58
-31,59
-33,96
-35,72
-36,95

-37,73
-38,13
-38,18

AGf

15,06
15,33
30,45
46,24
62,45
78,92
95,52

112,21
128,93

98,182

lg Кр

-11,042
-11,168
-16,635
-20,212
-22,746
-24,640
-26,094
-27,248
-28,177

На основании измерений низкотемпературных свойств Финке,
Скотт, Гросс, Мессерли и Уаддингтон [424] установили три модифи-
кационных перехода в твердом состоянии. При Tt = 134,8° К
AHf = 1,187 ккал/молъ; при Tt = 198,2° К AHf = 0,069 ккал/молъ
и при Tt = 212,4° К AHf = 0,107 ккал/молъ; Ttp = 265,10° К,
АНт° = 0,576 ккал/молъ и ТЪ = 391,94° К, при этом AHv =
= 9,21 ккал/молъ. Согласно третьему закону из этих измерений сле-
дует, что S°2as (идеальный газ) = 81,82 кал(молъ-°К). По данным
измерения энтальпии сгорания Каарсемейкер и Купе [707] опреде-
лили АЯ/°98 (g) = —28,52 ккал/молъ.

№ 343. Циклооктан, C8Hje (состояние идеального газа). Мол. вес 112,208

Г, °К

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

кагЦмогь °К)

Ср°

33,45
33,71
47,82
60,41
71,00
79,85
87,30
93,62
99,01

S"

87,66
87,87
99,54

111,60
123,58
135,20
146,36
157,02
167,17

-< G ° - H

2 V/ T

87,66
87,67
89,16
92,44
96,64

101,32
106,26
111,31
116,39

ккал/моль

гто pro

0,00
0,07
4,16
9,58

16,17
23,72

32,09
41,14
50,78

AHf

-30,06
-30,13
-33,57
-36,28
-38,32
-39,77

-40,73
-41,26
-41,40

AGf

21,49
21,81
39,67

58,31
77,42
96,84

116,41
136,10
155,83

lg Кр

-15,755
-15,888
-21,675

-25,486
-28,199
-30,234

-31,301
-33,048
-34,055

Финке, Скотт, Гросс, Мессерли и Уаддингтон [424] провели
всесторонние низкотемпературные исследования и сообщили сле-
дующие результаты: Tt = 166,5° К, AHf = 1,507 ккал/молъ^
Tt = 183,8° К, AHf = 0,114 ккал/молъ, Ttp = 287,97° К, АНтп° =
=0,576ккал/молъ, ТЪ = 423,84°К, AHvws= 10,360 ккал/молъ, S298(l) =
= 62,62 кал/(моль-°К) и £°98 (g) = 87,66 кал/{моль • °К). Эти исследо-
ватели на основании энтальпии сгорания, определенной Каарсе-
мейкером и Купсом [707], рассчитали AHf2w (I) = —40,42 ккал/молъ
и AHfl^s (g) = —30,06 ккал/молъ. Беллис и Словинский {101] про-
извели отнесение большинства фундаментальных частот. Для рас-
чета теплоемкости идеального газа отнесения остальных частот при-
няты согласно оценкам.

ЦикАоалкеиы. Таблицы для состояния идеального газа

№ 344. Циклобутен, С4Н6 (состояние идеального газа). Мол. вес 54,088

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(мо-1ь °К)

Ср°

16,03
16,13
21,59

26,37
30,30
33,55
36,26
38,57
40,53

s°

62,98
63,08
68,49

73,84
79,00
83,92

88,58
92,99
97,16

-( G °- H 298^ T

62,98
62,99
63,69

65,18
67,06
69,12

71,26
73,44
75,60

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,03
1,93

4,33
7,17

10,37

13,86
17,61
21,56

дн/°

31,00
30,97
29,80

28,83
28,06
27,46

26,99
26,66
26,44

AGf°

41,76
41,83
45,63
49,71
53,95
58,32

62,76
67,25
71,78

lg Кр

-30,611
-30,470
-24,931

-21,726
-19,651
-18,208

-17,144
-16,330
-15,687

25*
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В отличие от других членов ряда циклоалканов и циклоалкенов
здесь принято оценочное значение AHf2sa (g) = 31 ± 5 ккал/молъ.
Термодинамические функции рассчитаны Данти [306] статистическим
методом из отнесений основных частот согласно Лорду и Ри [886].
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№ 345. Циклопентен,

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

С5Н8 (состояние идеального газа).

кал/(моль °К)

17,95
18,08
25,08

31,62
37,19
41,86

45,78
49,11
51,94

S"

69,23
69,35
75,52

81,83
88,11
94,20

100,05
105,64
110,97

-«?°-я;,8>/г

69,23
69,24
70,03

71,76
73,96
76,42

79,01
81,66
84,33

Мол. вес

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,04
2,20

5,04
8,49

12,45

16,84
21,59
26,64

AHf

7,87
7,83
5,98

4,44
3,20
2,23

1,50
0,96
0,62

AGf°

26,48
26,59
33,14

40,11
47,36
54,81

62,36
70,01
77,71

68,114

lg Кр

-19,410
-19,372
-18,106

-17,532
-17,251
-17,111

-17,030
-17,000
-16,983

Приняты результаты измерений Хаффмана, Итона и Оливера
[645], а также значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 87,07° К, AHf =
= 0,115 ккал/молъ, Тпг = 138,07° К, АНтп° = 0,804 ккал/моль
и ТЪ = 317,39° К. Согласно расчетам Амброза, Кокса и Тоунсенда
[13], 7с = 506,0° К.

№ 346. Циклогексен

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

СеН10 (состояние идеального газа).

кал/(моль °К)

Ср°

25.10
25,28
34,64

42,78
49,45
54,92

59,49
63,34
66,62

S°

74,27
74,43
83,01

91,65
100,05
108,10

115.74
122,97
129,82

-(G'-H'm)JT

74,27
74,28
75,38

77,77
80,79
84,12

87,60
91,13
94,66

Мол. вес

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
3,06

6,94
11,56
16,79

22,52
28,66
35,16

дя/°

-1,28
-1,32
-3,27

-4,79
-5,93
-6,76

-7,32
-7,65
-7,77

AGf°

25,54
25,70
35,02

44,78
54,80
65,00

75,28
85,63
96,01

82,140

>g*P

-18,720
-18,723
-19,134

-19,571
-19,959
-20,292

-20,564
-20,793
-20,982

Эпстейна, Питцера и Россини [380], AHv?9S = 8,00 ккал'моль,
откуда следует, что AHf29S (g) = —1,28 ккал/молъ. Хаффман, Итон
и Оливер [645] экспериментально установили, что Tt = 138,8° К,
AHf = 1,016 ккал/моль, Тт = 169,63° К и АНт° = 0,787 ккал/моль.
Согласно работе Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела
[1248], ТЪ = 356,12° К, причем по данным Метюса [940], AHv =
= 7,285 ккал/молъ. Расчет термодинамических функций из спектро-
скопических данных выполнили для состояния идеального газа
Бекетт, Фриман и Питцер [92]. Согласно измерениям Амброза, Кокса
и Тоунсенда [13], Тс = 560,4° К.

Алкилциклопентаны. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 347. Метилциклопентан, С6Н12 (состояние идеального газа). Мол. вес 84,156

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

26,24
26,46
36,11

44,94
52,43
58,68

64,00
68,53
72,44

s°

81,24
81,41
90,36

99,39
108,27
116,83

125,02
132,83
140,26

-(G°~HW'IT

81,24
81,25
82,40

84,90
88,06
91,56

95,23
98,98

102,74

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
3,19

7,25
12,13
17,69

23,84
30,47
37,52

дн/°

-25,50
-25,55
-28,06

-30,10
-31,69
-32,88

-33,73
-34,29
-34,57

AGf

8,55
8,75

20,59

33,00
45,76
58,78

71,92
85,17
98,47

ig#P

-6,264
-6,377

-11,248

-14,421
-16,669
-18,351

-19,648
-20,682
-21,521

По данным измерения энтальпии сгорания Лаббауф и Россини
[821] определили AHfm (I) — —9,28 ккал/молъ. Согласно расчетам

Приняты результаты измерений Доуслина и Хаффмана [341],
а также значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брау-
ном и Пиментелом [1248]. Тт = 130,70° К, АНт° = 1,656 ккал/молъ
и ТЪ = 344,96° К, при этом AHv = 6,916 ккал/молъ. По данным
Кобе и Линна [780], Тс = 532,8° К, Рс = 37,4 атм и dc =
= 0,264 г/см3.

№ 348. Этилциклопентан, С7Н14 (состояние идеального газа). Мол. вес 98,182

На основании изучения низкотемпературных свойств Гросс,
Оливер и Хаффман [544] установили существование двух кристал-
лических форм. Изучены при температуре от 12° К до тройной точки
обе кристаллические формы: высокоплавкая форма (обозначаемая
кристалл I; Ttp = 134,71° К, АНт° = 1,642 ккал/молъ) и низко-
плавкая форма (обозначаемая кристалл II; Ttp = 134,02° К, АНт° =
— 1,889 ккал/молъ). При желании можно получить любую из этик
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль -°К)

Ср°

31,49
31,75
43,89

53,03
61,70
69,02

75,22
80,54
85,16

S°

90,42
90,62

101,49

112,27
122,73
132,80

142,43
151,61
160,34

-< е°-Я298>/ г

90,42
90,43
91,83

94,84
98,62

102,79

107,15
111,58
116,03

ккал/моль

Н°~Н°29В

0,00
0,06
3,87

8,72
14,47
21,01

28,23
36,03
44,32

-30,37
-30,43
-33,21

-35,48
-37,28
-38,61

-39,55
-40,14
-40,41

лс/°

10,65
10,90
25,12

39,98
55,24
70,77

86,45
102,25
118,10

lg Кр

-7,807
-7,941

-13,726

-17,473
-20,119
-22,096

-23,617
-24,829
-25,810

форм, поскольку кристаллизация той или иной формы определяется
скоростью охлаждения вблизи точки плавления; при быстром
охлаждении образуется кристалл I, а при медленном охлаждении —
кристалл II. Энтальпия кристалла II при точке плавления на
247 кал/моль больше, чем энтальпия кристалла I. Остальные величи-
ны отобраны Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом
[1248]. ТЪ = 376,62° К, при этом AHv = 7,715 ккал/молъ.
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JY° 350. 1,2-Диметилциклопентан, цис, С 7Н 1 4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,182

Т, "К

298
300

i 400

г 500
* 600
' 700

800
- 900

1000

кал 1'(моль '°К)

Ср°

32,06
32,34
43,67

54,03
62,72
69,92

75,98
81,14
85,57

s°

87,51
87,71
98,59

109,48
120,12
130,35

140,09
149,34
158,13

-(G'-H^T

87,51
87,52
88,92

91,95
95,76
99,98

104,39
108,87
113,36

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,06
3,87

8,77
14,62
21,26

28,57
36,43
44,77

дя/°

-30,96
-31,02
-33,80

-36,02
-37,71
-38,95

-39,81
-40,33
-40,55

AGf°

10,93
11,18
25,69

40,83
56,36
72,15

88,07
104,10
120,18

-8,010

-8,148
-14,038

-17,847
-20,529
-22,526

-24,060
-25,278
-26,263

В дополнение к значениям, отобранным Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], использованы результаты
измерений Гросса, Оливера и Хаффмана [544]. Tt = 141,49° К,
AHf = 1,594 ккал/моль, Тт = 219,25° К, АНт° = 0,396 ккал/молъ
и ТЪ = 372,68° К, при этом AHv = 7,576 ккал/молъ.

№ 349. 1,1-Диметилциклопентан, С7Н1 4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,182

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1 (моль -°К)

Ср° j S°

31,86
32,16
43,55

54,01
62,78
70,08

76,18
81,38
85,83

85,87
86,07
96,91

107,78
118,42
128,67

138,43
147,71
156,52

-<G°-H 2 V/r

85,87
85,88
87,28

90,29
94,10
98,31

102,72
107,21
111,70

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,06
3,86

8,75
14,60
21,25

28,57
36,46
44,83

AHf

-33,05
-33,11
-35,90

-38,13
-39,82
-41,05

-41,89
-42,39
-42,58

AG}°

9,33
9,59

24,26

39,57
55,27
71,23

87,32
103,51
119,75

lg Kp

-6,837
-6,983

-13,256

-17,296
-20,132
-22,238

-23,853
-25,135
-26,169

В дополнение к значениям, отобранным Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], использованы результаты
измерений Гросса, Оливера и Хаффмана [544]. Tt = 146,79° К,
AHf = 1,551 ккал/молъ, Тт = 203,36° К, АНт° = 0,258 ккал/молъ
и ТЪ = 361,00° К, при этом AHv = 7,239 ккал/молъ.

'< JV° 351. 1,2-Диметилциклопентан, транс, С 7Н 1 4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,182

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(лм>.1ь-°К)

Ср°

32,14
32,44
43,71

54,03
62,66
69,88

75,84
80,98
85,43

87,67
87,87
98,77

109,67
120,30
130,52

140,25
149,49
158,25

87,67
87,68
89,09

92,11
95,93

100,15

104,56
109,04
113,53

ккал/моль

0,00
0,06
3,88

8,78
14,63
21.26

28,56
36,40
44,73

АН/°

-32,67
-32,73
-35,50

-37,72
-39,42
-40,66

-41,53
-42,06
-42,30

AGf°

9,17
9,43

23,92

39,04
54,55
70,32

86,23
102.24
118,30

-6,722

-6,867
-13,068

-17,063

-19,869
-21,955

-23,555
-24,826
-25.854

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 155,57° К, АНт° =--
= 1,540 ккал/молъ и ТЪ = 365,02° К, при этом AHv -= 7,375 ккал/молъ.
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№ 352. 1,3-Диметилпиклопентан, цис, С 7 Н 1 4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,182

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

гмг/(моль °К)

Ср°

32,U
32,44
43,71
54,03
62,66
69,88
75,84
80,98
85,43

В'

87,67
87,87
98,77

109,67
120,30
130,52
140,25
149,49
158,25

-«р-я; и >г

87,67
87,68
89,09
92,11
95,93

100,15
104,56
109,04
113,53

ккал^моль

0,00
0,06
3,88

8,78
14,63
21,26
28,56
36,40
44,73

дя/°

-32,47
-32,53
-35,30
-37,52
-39,22
-40,46

-41,33
-41,86
-42,10

AGf°

9,37
9,63

24,12

39,24
54,75
70,52

86,43
102,44
118,50

lg Кр

-6,868
-7,013

-13,177

-17,151
-19,942
-22,018

-23,610
-24,875
-25,897

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 139,45° К, АНт° =-
= 1,768 ккал/молъ и ТЬ = 363,92° К, при этом AHv = 7,265 ккал/молъ,
согласно измерениям Мак-Каллоха, Пеннингтона, Смита, Хоссен-
лоппа и Уаддингтона [959].

№ 353. 1,3-Диметилциклопентан, транс, С7Н14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,182

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

32,14
32,44
43,71
54,03
62,66
69,88
75,84
80,98
85,43

s°

87,67
87,87
98,77

109,67
120,30
130,52

140,25
149,49
158,25

87,67
87,68
89,09

92,11
95,93

100,15

104,56
109,04
113,53

ккал/жоль

0,00
0,06
3,88

8,78
14,63
21,26

28,56
36,40
44,73

АН/»

-31,93
-31,99
-34,76

-36,98
-38,68
-39,92

-40,79
-41,32
-41,56.

AGf°

9,91
10,17
24,66

39,78
55,29
71,06
86,97

102,98
119,04

lg Кр

-7,264
-7,406

-13,472
-17,387
-20,139
-22,186

-23,758
-25,006
-26,015

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брау-
ном и Пиментелом [1248], дополнены результатами измерений
Гросса, Оливера и Хаффмана [544]. Тт = 139,18° К, АНт° =
= 1,738 ккал/молъ и ТЬ = 364,87° К, при этом AHv = 7,361 ккал/молъ.
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№ 354. Пропилциклопентан, С 8 Н 1 в (состояние идеального газа).
Мол. вес 112,208

т, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

36,96
37,24
50,83
61,28
71,04
79,30

86,28
92,29
97,50

s°

99,73
99,96

112,61

125,09
137,15
148,74
159,79
170,31
180,31

-<G°-H° 9 g )/T

99,73
99,74

101,37
104,87
109,25
114,07

119,10
124,21
129,33

пкал/моль

Н°~Н298

0,00
0,07
4,50

10,11
16,74
24,27

32,56
41,49
50,99

- дя/°

-35,39
-35,46
-38,56
-41,08
-43,08
-44,55
-45,59
-46,24
-46,53

12,57
12,86
29,46
46,76
64,52
82,59

100,81
119,16
137,57

-9,211
-9,368

-16,095
-20,440
-23,500
-25,783
-27,538
-28,934
-30,064

Низкотемпературные термические свойства измерены Мессер ли,
Тоддом и Финке [993]; Ttp = 155,79° К, АНт° = 2,398 ккал/молъ,
S°29S (I) = 74,29 кал/(молъ-°К), S°98 (g) = 99,06 кал(молъ• °К) и ТЬ =
= 404,10° К. Для сохранения соответствия приняты корреляционные
термодинамические функции и энтальпии образования, указанные
в работе Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248].
Корреляционная энтропия удовлетворительно согласуется с кало-
риметрическими данными.

№ 355. Бутилциклопентан, С9Н18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 126,234

Г, "К

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

42,42
42,74
57,77

69,52
80,38
89,57

97,35
104,03
114,80

S»

109,04
109,31
123,74
137,91
151,57
164,67

177,15
188,96
200,44

109,04
109,05
110,91

114,90
119,88
125,35

131,05
136,84
142,62

ккаъ/моль

Н°-Н298

0,00
0,08
5,14

11,51
19,02
27,53
36,88
46,92
57,82

дн/°

-40,22
-40,29
-43,71
-46,49
-48,68
-50,30
-51,44
-52,19
-52,29

14,67
15,01
33,99
53,74
73,99
94,59

115,35
136,26
157,23

-10,754
-10,933
-18,569
-23,490
-26,951
-29,530
-31,511
-33,086
-34,360

Низкотемпературные термические свойства измерены Мессерли,
Тоддом и Финке [993]: Ttp = 165,18° К, АНт° = 2,704 ккал/молъ.
S°2ta (I) = 82,18 кал/(молъ-°К), S°29S (g) = 108,46 кал/(молъ-°К) и ТЬ =
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= 429,75° К. Величина энтропии, определенная калориметрическим
методом, удовлетворительно согласуется с коррелированными функ-
циями, отобранными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пи-
ментелом [1248]; ради соответствия приняты эти коррелированные
функции и энтальпия образования.

Л» 356. 1-Циклопентилпентан, СюН2о (состояние идеального газа).
Мол.вес 140,260
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т. °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/( иоль °К)

Ср°

47,89
48,23
64,71

77,77
89,73
99,85

108,42
115,78
122,20

s °

118,35
118,65
134,87

150,73
165,99
180,61

194,51
207,72
220,25

-< С ° - Я 2% 8 >/ Г

118,35
118,36
120,45

124,93
130,51
136,63

143,01
149,47
155,93

ккаа/моль

TJO гто
Я ~Н298

0,00
0,09
5,77

12,90
21,29
30,78

41,21
52,43
64,33

дн/°

—45,15
—45,23
—48,97

—52,00
—54,39
—56,15

—57,39
—58,15
—58,47

AGf°

16,68
17,06
38,41

60,62
83,37

106,49

129,79
153,25
176,78

lgKp

—12,224
—12,424
—20,987

—26,496
—30,366
—33,245

—35,456
—37,213
—38,633

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 190° К и ТЪ = 453,6° К.

№ 357. 1-Циклопентилгексан, СцН2 2 (состояние идеального газа).
Мол.вес 154,286

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(М01Ь °К)

6 р °

53,35
53,73
71,65

86,01
99,07

110,12

119,48
127,52
134,50

S*

127,66
128,00
145,99

163,55
180,41
196,54

211,87
226,41
240,22

-<в°-яа°в„)/г

127,66
127,67
130,00

134,96
141,14
147,91

154,96
162,10
169,23

Н ° - Я 2 9 3

0,00
0,10
6,40

14,30
23,57
34,04

45,53
57,89
71,00

ккаг/моль

ДН/°

—50,07
—50,16
—54,21

—57,50
—60,09
—61,99

—63,33
—64,15
-64,49

AGf°

18,69
19,11
42,85

67,51
92,75

118,40

144,25
170,26
196,34

lg-Kp

—13,702
—13,924
—23,412

—29,507
-33,784
—36,964

—39,404
—41,342
—42,909

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 200° К и 77? = 476,Г К.

№ 358. 1-Циклопентилгептан, С1 2Н2 4 (состояние идеального газа).
Мол.вес 168,312

г, °к

298
300
400

500
600

| 700

- 800
i 900

1000

1

Ср°

58,82
59,22
78,60

94,26
108,41
120,40

130,54
139,27
146,80

кал j(мо 1

S°

136,96
137,33
157,11

176,36
194,83
212,46

229,22
245,11
260,18

ь °К)

-<б"-я;, 8)/г

136,96
136,97
139,53

144,99
151,76
159,19

166,90
174,72
182,52

ккач/лю-гь

H°-H298

0,00
0,11
7,04

15,69
25,84
37,30

49,86
63,36
77,67

AHf

—55,00
—55,09
—59,46

—63,01
—65,80
—67,84

—69,28
—70,15
—70,51

AGf°

20,70
21,16
47,28

74,39
102,13
130,31

158,69
187,26
215,91

lg Кр

-15,174
—15,418
—25,832

—32,515
—37,200
-40,681

—43,351
-45,471
—47,184

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 220° К и 7Т& = 497,1°К.

№ 359. 1-Циклопентилоктан, С13Н26 (состояние идеального газа).
Мол.вес 182,338

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ьалЦмоль °К)

Ср°

64,29
64,71
85,54

102,51
117,75
130,68

141,61
151,02
159,20

s°

146,27
146,67
168,23

189,18
209,25
228,40

246,58
263,81
280,16

146,27
146,28
149,07

155,02
162,39
170,47

178,85
187,35
195,82

ККСЫ/Л1О1Ь

Н °~ Н 298

0,00
0,12
7,67

17,09
28,12
40,56

54,18
68,83
84,35

дя/°

—59,92
—60,02
—64,71

—68,51
-71,50
—73,68

—75,21
—76,15
—76,52

AGf°

22,72
23,22
51,72

81,28
111,52
142,22

173,15
204,27
235,47

Ig Кр

—16,651
—16,917
—28,257

—35,526
—40,618
—44,400

-47,299
—49,601
—51,460

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 229° К и Г6 = 516,6°К.

№ 360. 1-Циклопентилнонан, Ci4H28 (состояние идеального газа).
Мол.вес 196,364

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 244° К и ТЪ = 535,2° К.
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

69,75
70,21
92,48

110,75
127,09
140,95

152,68
162,76
171,50

S 0

155,58
156,02
179,36

202,00
223,67
244,33

263,94
282,51
300,13

155,58
155,59
158,62

165,05
173,02
181,75

190,81
199,97
209,12

ККпА^МОЛЬ

Я °- Н 2 9 8

0,00
0,13
8,30

18,48
30,39
43,81

58,51
74,29
91,01

дн/°

—64,85
—64,96
—69,96

—74,03
—77,20
—79,53

—81,16
—82,15
—82,55

AGf°

24,72
25,27
56,15

88,16
120,89
154,12

187,59
221,27
255,03

igKv

—18,121
—18,409
—30,675

—38,532
—44,033
—48,116

—51,245
—53,728
—55,734

№ 361. 1-Циклопентилдекан, С18Н3о (состояние идеального газа).
Мол.вес 210,390

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(-моль.°К)

Ср° | S°

75,22
75,70
99,42

119,00
136,44
151,23

163,74
174,51
183,80

164,89
165,36
190,49

214,81
238,09
260,27

281,30
301,22
320,10

-< G °- H 298>' ' T

164,89
164,90
168,16

175,08
183,65
193,03

202,76
212,60
222,42

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,14
8,94

19,87
32,67
47,07

62,83
79,76
97,69

AHf

—69,78
—69,90
—75,22

—79,54
—82,91
—85,38

—87,11
—88,16
—88,57

AGf

26,73
27,32
60,57

95,04
130,27
166,02

202,03
238,26
274,58

lgKp

—19,591
—19,901
—33,094

—41,538
—47,447
—51,831

—55,190
—57,855
—60,007

Низкотемпературные термические свойства измерены Мессерли,
Тоддом и Финке [993]: Tip = 251,02° К, АНт° = 7,917 ккал/молъ,
S;ts (I) = 128,71 кал/(моль-°К), S°2SS (g) = 164,45 кал/(молъ-°К)
и ТЪ = 552,53° К. Величина энтропии, определенная калориметриче
ски, хорошо согласуется со значениями Россини, Питцера, Арнетта,
Брауна и Пиментела [1248]. Приняты коррелированные термодина-
мические функции, отобранные Россини и др., поскольку они обеспе-
чивают сопоставимость результатов. По данным измерения энтальпии
сгорания Лоффлер и Россини [880] определили АЯ/°98 (I) ——87,52
ккал/моль и Д#/298 (g) = — 69,78 ккал/молъ.

IX. Химическая термодинамика углеводородов 397

JV» 362. 1-Циклопентилундекан, С^Нзг (состояние идеального газа).
Мол.вес 224,416

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

•кал 1{моль • °К)

80,68
81,20

106,36

127,24
145,78
161,50

174,80
186,25
196,20

174,20
174,71
201,61

227,63
252.51
276,20

298,65
319,92
340,07

- ( G ° - H ° 9 8 ) / T

174,20
174,21
177,71

185,11
194,28
204,31

214,71
225,23
235,72

ккал/мо 7Ь

Н °- Н 29 8

0,00
0,15
9,57

21,27
34,94
50,33

67,16
85,22

104,36

дн/°

—74,70
—74,82
—80,46

—85,04
—88,61
—91,23

—93,05
—94,16
—94,59

AGf

28,74
29,38
65,01

101,92
139,65
177,93

216,49
255,27
294,15

—21,069
—21,400
—35,518

—44,549
—50,865
—55,550

—59,138
—61,985
—64,283

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 263° К и ТЪ = 569,0° К.

№ 363. 1-Циклопентилдодекан, С17Н34 (состояние идеального газа).
Мол.вес 238,442

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

86,15
86,69

113,30

135,49
155,12
171,78

185,87
198,00
208,50

183,51
184,05
212,74

240,45
266,94
292,13

316,01
338,62
360,04

-(«°-Н298>/Т

183,51
183,52
187,25

195,14
204,91
215,59

226,66
237,86
249,02

ккал'/моаь

Н ° " Н 2 9 8

0,00
0,16

10,20

22,66
37,22
53,58

71,48
90,69

111,03

AHf

—80,28
—80,41
—86,37

—91,20
—94,97
—97,73

—99,65
—100,81
—101,26

AGf

30,10
30,78
68,79

108,15
148,37
189,18

230,28
271,62
313,05

—22,062
—22,419
—37,582

—47,271
—54,043
—59,063

—62,906
—65,954
—68,415

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 268° К и ТЪ = 584,4° К.

№ 364. 1-Циклопентилтридекан, С18Нзв (состояние идеального газа).
Мол.вес 252,468

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 278° К и ТЪ = 599,1° К.
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Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

91,62
92,18

120,24
143,74
164,46
182,06
196,94
209,75
220,80

S°

192,89
193,46
223,93
253,34
281,43
308,13
333,44
357,39
380,08

- ( е ° - Я 2 9 8 ^ т

192,89
192,90
196,86
205,24
215,61
226,94
238,69
250,56
262,39

ккал/моль

Я °~ Я 298

0,00
0,18

10,83
24,06
39,49
56,84
75,81
96,16

117,70

АН!"

—84,55
—84,69
—90,96
—96,05

—100,02
—102,92
—104,94
—106,15
—106,63

&Gf°

32,74
33,46
73,85

115,66
158,37
201,70
245,32
289,21
333,20

igKp

—24,00i
—24,376
—40,34С

—50,551
—57,682
—62,969
—67,016
—70,226
—72,817

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

102,55
103,17
134,12
160,23
183,15
202,61
219,06
233,24
245,50

S»

211,44
212,08
246,12
278,91
310,20
339,93
368,09
394,73
419,95

-(С°-Я2°98>/Т

211,44
211,45
215,88
225,23
236,80
249,43
262,52
275,74
288,91

пкал1моль

H°-Hl98

0,00
0,20

12,10
26,84
44,04
63,36
84,46

107,09
131,04

АН/"

—94,41
—94,56

—101,47
—107,07
—111,43
—114,62

—116,84
—118,17
—118,67

AGf°

36,78
37,58
82,73

129,45
177,16
225,55
274,27
323,27
372,38

ig-BTp

—26,956
—27,375
—45,199
—56,579
—64,527
—70,415
—74,922
—78,496
—81,380

JV« 367. 1-Циклопентилгексадекан, С21Щ2 (состояние идеального газа).
Мол.вес 294,546

№ 365. 1-Циклопентилтетрадекан, С19Нз8 (состояние идеального газа).
Мол.вес 266,494

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

97,08
97,68

127,18
151,98
173,80
192,33
208,00
221,49
233,20

С о

202,13
202,74
234,99
266,09
295,78
324,00
350,73
376,02
399,98

- < е ° - я ! 9 8

) ' т

202,13
202,14
206,33
215,20
226,17
238,15
250,57
263,11
275,61

пкал/моль

H°~H°29S

0,00
0,19

11,47

25,45
41,77
60,10
80,13

101,62
124,37

ДН/°

—89 48
—89,62
—96,22

—101,56
—105,73
—108,77

—110,89
—112,16
—112,65

AGf°

34,77
35,53
78,30

122,57
167,78
213,65
259,82
306,27
352,83

igKp

—25,486
—25,883
—42,780

—53,572
—61,112
—66,700

—70,977
—74,369
—77,106

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 282° К и ТЪ = 614° К.

JV» 366. 1-Циклопеитилпентадекан, СгоЩо (состояние идеального газа).
Мол.вес 280,520

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 290° К и ТЪ = 627° К.

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

108,01
108,67
141,06

168,47
192,49
212,88

230,13
244,98
257,80

s°

220,75
221,43
257,24

291,73
324,62
355,86
385,44
413,43
439,92

-(G°-H;lg)/r

220,75
220,76
225,42
235,26
274,43
260.71
274,47
288,37
302,21

ккал/моль

0,00
0,21

12,73
28,24
46,32
66,61

88,78
112,55
137,71

ДН/°

—99,33
—99,49

—106,72
—112,57
—117,13
—120,46

—122,78
—124,16
—124,69

AGf°

38,79
39,64
87,17

136,34
186,54
237,46

288,72
340,27
391,95

lg Кр

—28,434
—28,874
—47,623

—59,589
—67,945
—74,134

—78,870
—82,625
—85,655

™ Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
|Врауном и Пиментелом [1248]. Тт = 294° К и ТЪ = 639° К.

Алкилциклопентены. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 368. 1-Метилциклопентен, СвНю (состояние идеального газа).
Мол.вес 82,140

По данным измерения энтальпии сгорания Лаббауф и Россини
[821] определили АЯ/°98 (/) = —9,05 ккал/моль. Приняв АЯу298 =
= 7,75 ккалЫолъ, мы рассчитали hHf2!)8 (g) = —1,30 ккал/молъ.
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

24,10
24,30
32,50

40,20
46,80
53,30

57,00
60,90
64,30

s°

78,00
78,15
86,28

94,38
102,29
110,03

117,39
124,33
130,93

78,00
78,01
79,06

81,31
84,15
87,30

90,61
93,97
97,34

кпал/моль
pro гго
а Я 298

0,00
0,05
2,89

6,54
10,89
15,92

21,43
27,33
33,59

дн/°

—1,30
—1,34
—3,45

—5,21
—6,63
—7,65

—8,42
—9,00
—9,36

\Gf

24,41
24,56
33,53

42,99
52,76
62,75

72,85
83,05
93,31

lg Kp

—17,890
—17,894
—18,320

—18,789
—19,217
—19,591

—19,901
—20,167
—20,392

По данным Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248].
Ттп = 146° К и ТЪ = 348,9° К. Хростовский и Пиментел [622]
произвели отнесение основных частот колебаний и рассчитали термо-
динамические функции для состояния идеального газа.

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

N» 369.З-Метилциклопентен, СеН10 (состояние идеального газа).
Мол.вес 82,140

кал/(моль- °К)

Ср°

23,90
24,10
32,60

40,50
47,10
52,60

57,20
61,10
64,50

С о

79,00
79,15
87,27

95,41
103,40
111,08

118,41
125,38
132,00

-(G°-H°2m)/T

79,00
79,01
80,05

82,31
85,16
88,32

91,63
95,00
98,37

ккал/моль
fro гтоа ""298

0,00
0,05
2,89

6,56
10,94
15,94

21,43
27,35
33,64

дн/°

2,07
2,03

—0,09

—1,82
—3,20
—4,26

—5,05
—5,61
—5,95

AGf°

27,48
27,63
36,50

45,86
55,52
65,41

75,41
85,50
95,66

1 rr Tfn

lg Kp

—20,141
—20,130
—19,944

—20,044
—20,224
—20,420

—20,599
—20,762
—20,904

По данным измерения энтальпии сгорания Лаббауф и Россини
[821] определили ДЯ/^ (I) = —5,68 ккал/моль. Приняв &Hv298 —
= 7,75 ккал/моль, м ы ' рассчитали ДЯ/^в (g) = 2,07 ккал/моль. По
данным Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248].
ТЪ = 338,1° К. Хростовский и Россини [622] произвели отнесение
основных частот колебаний и рассчитали термодинамические функ-
ции для состояния идеального газа.

IX. Химическая термодинамика углеводородов 401

№ 370. 4-Метилциклопентен, С6Н10 (состояние идеального газа).
Мол.вес 82,140

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

23,90
24,10
32,60

40,40
47,00
52,50

57,10
61,10
64,40

8°

78,60
78,75
86,87

95,00
102,97
110,64

117,96
124,92
131,53

-(G°-H298 ) / T

78,60
78,61
79,65

81,91
84,76
87,91

91,22
94,58
97,94

ккал/мо %ь

Н°-Н298

0,00
0,05
2,89

6,55
10,93
15,91

21,40
27,31
33,59

дну°

3,53
3,49
1,37

—0,37
—1,76
—2,82

—3,63
—4,19
—4,53

AGf°

29,06
29,21
38,12

47,52
57,23
67,15

77,20
87,34
97,54

lg Kp

—21,299
—21,281
—20,829

—20,770
—20,844
—20,965

—21,088
—21,208
—21,316

, По данным измерения энтальпии сгорания Лаббауф и Россини
, [821] определили ДЯ/°98 (I) = —4,22 ккал/моль. Приняв AHv298 =-

= 7,75 ккал/моль, мы рассчитали AHfus (g) — 3,53 ккал/моль. По
данным Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела [1248],

',•* ТЪ = 348,3° К. Хростовский и Россини [622] произвели отнесение
| основных частот и рассчитали термодинамические функции для

состояния идеального газа.

Алкилциклогексаны. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 371. Метилциклогексан, С7Н14 (состояние идеального газа).
Мол.вес 98,182

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

32,27
32,51
44,35

55,21
64,46
72,23

78,74
84,20
88,79

калj {мол

82,06
82,27
93,26

104,36
115,26
125,80

135,88
145,48
154,59

3.°К)

-«г°-я;,ь)/т

82,06
82,07
83,49

86,55
90,43
94,74

99,25
103,86
108,48

ккагjмоль

Н°~Н298

0,00
0,06
3,92

8,91
14,90
21,75

29,31
37,46
46,12

дя/°

—36,99
—37,05
—39,78

—41,91
—43,46
—44,49

—45,10
—45,33
—45,23

AGf°

6,52
6,79

21,84

37,50
53,53
69,79

86,15
102,58
119,03

lg Kp

—4,781
—4,946

—11,932

—16,391
—19,498
—21,789

-23,534
—24,909
—26,012

26-831
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Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 146,56° К, АНт° =
= 1,613 ккал/молъ и ТЪ = 374,08° К, при этом AHv = 7,580 ккал/молъ.
По данным Кобе и Линна [780], Гс = 572,ГК, Рс = 34,32 атм
и dc = 0,285 г/см3.
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Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
Пиментелом [1248], использовались в сочетании с результатами

измерений Хаффмана, Тодда и Оливера [657]. Tt = 153,14° К,
#*° = 1,430 ккал/молъ, Тт = 239,66° К, АНт° = 0,483 ккал/молъ

я ТЪ = 392,69° К, при этом AHv = 7,880 ккал/молъ.

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 375!. Этилциклогексан, СоНщ
Мол.вес

кал/(моль. °К)

Ср°

37,96
38,23
51,60

63,80
74,10
82,80

90,10
96,20

101,30

s°

91,44
91,68

104,54

117,40
129,96
142,06

153,60
164,58
174,99

91,44
91,45
93,11

96,68
101,19
106,17

111,38
116,69
122,00

(состояние идеального газа).
112,208

ккал/моль

0,00
0,08
4,58

10,36
17,27
25,13

33,78
43,11
52,99

—41,05
—41,12
—44,14

—46,49
—48,21
—49,35

—50,02
—50,29
—50,19

AGf°

9,38
9,69

27,10

45,20
63,70
82,46

101,32
120,27
139,23

igKp

—6,874
—7,056

—14,808

—19,756
—23,201
—25,743

—27,679
—29,204
—30,428

Результаты низкотемпературных измерений, выполненных Хафф-
маном, Тоддом и Оливером [657], использовались в сочетании со
значениями, отобранными Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248]. Тт = 161,83° К, АНт° = 1,992 ккал/моль
и ТЪ = 404,93° К, при этом AHv = 8,29 ккал/моль.

№ 373. 1,1-Диметилциклогексан, C8HJI6 (состояние идеального газа).
Мол.вес 112,208

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1 (моль • °К)

Ср°

36,90
37,20
50,70

63,30
74,10
83,20

90,70
97,00

102,20

s°

87,24
87,47

100,05

112,75
125,27
137,39

149,01
160,06
170,56

87,24
87,25
88,87

92,37
96,82

101,75

106,94
112,23
117,55

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,07
4,48

10,19
17,08
24,95

33,66
43,05
53,02

дя/°

—43,26
—43,33
—46,45

—48,87
—50,61
—51,74

—52,36
—52,55
—52,36

ДО/°

8,42
8,74

26,59

45,14
64,11
83,34

102,67
122,07
141,48

\gKp

—6,172
—6,36^

-14,527

—19,731
—23,351
—26,01Ь

—28,04b
—29,641
—30,914

Г № 374. 1,2-Диметилциклогексан, цис

f

< Г, °К

'> 298

1' 300
$ 400

f 500
* 600

1 700
f 800
4 900
2 юоо
ft

CoHje (состояние
Мол.вес 112,208

кал/(моль. °К)

37,40
37,70
51,10

63,50
74,00
82,80

90,10
96,30

101,40

О О

89,51
89,75

102,45

115,22
127,75
139,84

151,39
162,37
172,79

~(G°-HWT

89,51
89,52
91,16

94,69
99,17

104,12

109,31
114,60
119,90

идеального газа).

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,07
4,52

10,27
17,16
25,01

33,66
42,99
52,89

дя/°

—41,15
-41,22
—44,30

—46,69
—48,42
-49,57

—50,24
—50,50
—50,39

AGf°

9,85
10,17
27,78

46,09
64,81
83,79

102,88
122,05
141,23

]g Кр

—7,222
-7,405

—15,180

—20,146
—23,607
—26,160

—28,104
—29,636
—30,865

Значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
Пиментелом [1248], использовались в сочетании с результатами

имерений Хаффмана, Тодда и Оливера [657]. Tt = 172,49° К,
" 7 ° = 1,973 ккал/молъ, Ttp = 223,27° К. АНт° = 0,393 ккал/молъ

Щ ТЪ = 402,88° К, при этом AHv = 8,18 ккал/молъ.

П 375.

*

г, °к

298
, 300

t 400

500
600
700

800
" 900
1000

1,2-Диметилциклогексан, транс, С8Н16

Мол.вес 112,208

(кал/моль • °К)

cv°

38,00
38,30
51,90

64,20
74,60
83,30

90,50
96,60

101,70

S°

88,65
88,89

101,80

114,74
127,39
139,56

151,17
162,19
172,64

- < G ° - H 2 9 8 ) / T

88,65
88,66
90,32

93,92
98,45

103,46

108,70
114,04
119,38

[состояние идеального газа).

ккал/моль

Н ° - Н ? 9 8

0,00
0,08
4,60

10,42
17,37
25,28

33,98
43,34
53,26

ДЯ/°

—43,02
—43,09
—46,09

—48,41
—50,08
—51,17

—51,80
—52,02
-51,88

8,24
8,55

26,25

44,61
63,37
82,39

101,50
120,69
139,88

lg Кр

-6,040
—6,231

—14,340

—19,499
-23,083
—25,721

-27,726
—29,305
-30,570

26*
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Результаты измерений Хаффмана, Тодда и Оливера [657] исполь-
зовались в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питце-
ром, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Ttp — 184,99° К,
АНт° = 2,508 ккал/молъ и ТЬ =- 396,57° К, при этом AHv =
= 7,98 ккал/молъ.

№ 376. 1,3-Диметилциклогексан, цис, CsIl16 (состояние идеального газа).
Мол.вес 112,208

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (мо ч ь - ° К )

Ср°

37,60
37,90
51,20
63,60
74,20
83,10

90,50
96,70

102,00

s°

88,54
88,78

101,52
114,32
126,87
139,00

150,59
161,62
172,09

~(в'-Н'аъ)/т

88,54
88,55
90,19
93,74
98,22

103,19
108,39
113,70
119,02

пка г/мо %ь

я°-н°9 ч

0,00
0,07
4,54

10,29
17,20
25,07
33,76
43,13
53,07

—44,16
—44,23
—47,29
—49,67
—51,39
—52,51
—53,15
-53,37
—53,21

bGf°

7,13
7,45

25,16
43,56
62,37
81,44

100,60
119,85
139,11

lg Кр

—5,228
—5,425

—13,746
—19,039
—22,717
—25,424
—27,483
—29,102
—30,400

Приняты результаты измерений Хаффмана, Тодда и Оливера
[657], а также значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Ttp = 197,58° К, АНт° =
— 2,586 ккал/молъ и ТЬ = 393,24° К, при этом AHv = 7,96 ккал/молъ.

№ 377

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

1,3-Диметилциклогексан, транс, С8Н16
Мол.вес 112,208

Ср°

37,60
37,90
51,10

63,40
73,80
82,50

89,80
95,90

101,10

Ы1Л/(.НОЛЬ.°К)

ОО

89,92
90,16

102,89

115,65
128,15
140,20

151,71
162,65
173,03

-<с°-я;,8)/т

89,92
89,93
91,57

95,11
99,58

104,53
109,72
114,99
120,28

(состояние идеального газа).

ккал/жоть
Н°-Н1»н

0,00
0,07
4,53

10,27
17,15
24,97

33,60
42,89
52,75

АН/°

-42,20
—42,27
—45,34
—47,73
—49,48
—50,65

—51,36
—51,65
—51,58

AG/°

8,68
8,99

26,57

44,83
63,51
82,45

101,51
120,65
139,80

ig Кр

—6,364
—6,551

—14,515
—19,596
—23,133
—25,742

—27,724
—29,295
—30,5.52

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248], а также результаты измерений
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[Хаффмана, Тодда и Оливера [657]. Ttp = 183,05° К, АНт° =
: = 2,358 ккал/молъ и ТЬ = 397,60° К, при этом AHv = 8,09 ккал'молъ

№ 378. 1,4-Диметилциклогексан, цис, С8Н16 (состояние идеального газа).
Мол.вес 112,208

а г, °к

F 298
? 300
- 400

500
600
700

800
900

; '1000

кал,'(моль °К)

37,60
37,90
51,10
63,40
73,80
82,50
89 80
95.90

101,10

Со

88,54
88,78

101,51
114,27
126,77
138,82
150,33
161.27
171,65

-(°°-Н29ч)/Г

88,54
88,55
90,19
93,73
98,20

103,15
108,34
113,61
118,90

пка i/мо (Ь

И " " " 2 9 »

0,00
0,07
4,53

10,27
17,15
24,97
33,60
42,89
52,75

АЯ/°

—42,22
—42,29
—45,36
—47,75
—49,50
—50,67

—51,38
—51,67
—51,60

AGf°

9,07
9,39

27,10
45,50
64,32
83,40

102,59
121,87
141,16

\gKp

—6,650
-6,838

—14,806

—19,889
—23,427
—26,037

—28,025
—29,592
—30,849

Результаты измерений Хаффмана, Тодда и Оливера [657] исполь-
зовались в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питце-
**ром, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Ttp—185,72° К,
АНт° = 2,244 ккал/молъ и ТЬ = 397,47° К, при этом AHv =
= 8,07 ккал/молъ.

*<№ 379. 1,4-Диметилциклогексан, транс, С8Н16 (состояние идеального газа).
Мол.вес 112,208

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моаь °К)

Ср°

37,70
38,00
51,60
64,00
74,60
83,30
90,60
96.80

101,90

s°

87,19
87,43

100,25

113,13
125,77
137,94

149,55
160,59
171,06

-(G°-H°9S)/T

87,19
87,20
88,85
92,42
96,93

101,93
107,16
112,49
117,83

пка i jмо ib

Н°~Н2Э8

0,00
0,08
4,57

10,36
17,31
25,21

33,92
43,30
53,24

—44,12
—44,19
—47,22

—49,56
—51,24
—52,34

—52,96
—53,17
—53,00

AG/°

7,58
7,89

25,74

44,26
63,18
82,36

101,63
120,98
140,34

\gKp

—5,552
—5,749

—14,061

—19,345
—23,013
—25,712

—27,763
—29,377
—30,669

Результаты измерений Хаффмана, Тодда и Оливера [657] исполь-
зовались в сочетании со значениями, отобранными Россини, Питцером,
Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Ttp = 236,21° К, АНт° =
*= 2,947 ккал/молъ и ТЬ =- 392,50° К, при этом AHv = 7,90 ккал/молъ.
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№ 380. Пропилциклогексан, CgHjg (состояние идеального газа).
Мол.вес 126,234
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

44,03
44,32
59,10

72,60
83,80
93,30

101.20
107,80
113,40

s°

100,27
100,55
115,35

130,03
144,29
157,94

170,93
183,24
194,89

100,27
100,28
102,19
106,30
111,45
117,12
123,04
129,05
135,06

кпал/моль

0,00
0,09
5,27

11,87
19,71
28,58

38,31
48,77
59,84

AHf

—46,20
—46,27
—49,56
—52,11
—53,98
—55,23
—55,99
—56,31
—56,25

дс/°

11,31
11,66
31,49
52,06
73,07
94,37

115,78
137,28
158,81

lg Кр

—8,288
—8,493

—17,207
—22,756
—26,61Ь
—29,461
-31,628
—33,335
—34,706

Низкотемпературные термические свойства измерены Финке,
Мессерли и Тоддом [423]: Ttp = 178,25° К, АЯто° = 2,479 шал/моль.
S ^ (Z) = 74,54 кал/(молъ-°К) и S°2[>s (g) = 100,35 кал/(молъ • °К).
Термодинамические функции и энтальпия образования отобраны
Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248],
которые приводят также значение ТЪ = 429,87° К. Величина энтро-
пии, определенная калориметрическим методом, находится в пре-
красном соответствии со значениями, отобранными Россини и др.

№ 381. 1,3,5-Триметилциклогексан, цис, цис, С9Н1 8

(состояние идеального газа). Мол.вес 126,234

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

па г/(моль- °К)

Ср°

42,93
43.29
58,05
71,99
83,94
93.97

102,26
109,20
115,21

93,30
93,57

108,07

122,55
136,77
150,48
163,58
176,04
187,86

-(О°-я2%8)/г

93,30
93,31
95,18
99,21

104,29
109,92

115,81
121,82
127,84

ккал/могь

0,00
0,08
5,16

11,68
19,49
28,40
38,22
48,80
60,03

AHf

—51,48
—51,55
—54,95
—57,58
—59,47
—60,69

—61,36
—61,56
—61,34

AGf

8,10
8,47

29,02
50,33
72,09
94,13

116,28
138,52
160,75

lg Kp

—5,941
—6,170

—15,854
—21,998
—26,258
—29,388
—31,766
—33,63')
—35,131

Иган и Басе [371] изучали равновесное гидрирование мезитилена
(1,3,5-триметилбензола) при температурах от 473 до 573° К и пред-
ложили термодинамические функции для цис- и торакс-изомеров
1,3,5-триметилциклогексана.

№ 382. 1,3,5-Триметилциклогексан, цис, транс, С9Н18
(состояние идеального газа). Мол.вес 126,234

Г, "К

298
300

* 400
500
600

' 700
800
900

. 1000

пал}(моль- °К)

Ср°

42,93
43,29
57,85
71,59
83,14
92,77

100,86
107,60
113,41

95,60
95,87

110,34

124,76
138,87
152,43
165,36
177,63
189,28

95,60
95,61
97,48

101,50
106,56
112,15

118,00
123,95
129,90

ккал/моль

0,00
0,08
5,15

11,64
19,39
28,20

37,89
48,32
59,38

AHf

—49,37
—49,44
—52,85

—55,51
—57,46
—58,78

—59,58
1—ОУ,Уо

—59,88

AGf

9,53
9,89

30,21

51,30
72,84
94,68

116,65
138,71
160,80

lgKp

—6,985
—7,204

—16,505

—22,420
-26,531
—29,559

—31,864
—33,682
—35,140

Иган и Басе [371] изучали равновесное гидрирование мезитилена
> (1,3,5-триметилбензола) при температурах от 473 до 573° К и пред-
положили термодинамические функции для цис- и торакс-изомеров

4,3,5-триметилциклогексана.

№ 383. Бутилциклогексан, CjoH2o (состояние идеального газа).
Мол. вес 140,260

•

г, °к

* 298
300

!, 400
* 500

600
700

- 800
900

1000

Ср°

49,50
49,81
66,00
80,80
93,10

103,60
112,30
119,60
125,70

кал/(моль

S°

109,58
109,89
126,47

142,84
158,68
173,85
188,26
201,92
214,85

-К)

-(G°-H°98)/r

109,58
109,59
111,74

116,33
122,07
128,40

134,99
141,67
148,35

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,10
5,90

13,26
21,97
31,82
42,63
54,23
66,51

AHf

-50,95
-51,03
-54,64
-57,45
-59,52
-60,92
-61,77
-62,14
-62,10

AGf

13,49
13,89
36,10
59,12
82,63

106,45
130,41
154,47
178,56

lg Kp

-9,890
-10,116
-19,724
-25,842
-30,097
-33,235

-35,624
-37,509
-39,022

Низкотемпературные термические свойства измерены Финке,
Мессерли и Тоддом [423] : Ttp = 198,42° К, Д#то° = 3,384 ккал/моль,
S°m(l)= 82,45 кал/(молъ-°К) и S°98 (g) = 109.89 кал/(молъ-°К).
-Термодинамические функции и энтальпии образования отобраны
•Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], кото-
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рые приводят также значение ТЪ = 454,10° К. Величина энтропии,
определенная калориметрическим методом, находится в хорошем
соответствии со значениями, отобранными Россини и др.

Л° 384. Амилциклогексан, СцН22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 154,286

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

54,96
55,31
73,00

89,10
102,50
113,90

123,30
131,30
138,10

кал/(мол

b

118,89
119,24
137,61

155,68
173,14
189,82

205,66
220,65
234,85

,-°К)

- ( G O - H 2 ° 9 8 ^ r

118,89
118,90
121,28

126,36
132,71
139,69

146,95
154,32
161,67

ккаг/моль

Н°~Н2°98

0,00
0,11
6,54

14,66
24,26
35,10

46,97
59,71
73,19

дя/°

-55,88
-55,97
-59,89

-62,95
-65,21
-66,75

-67,70
-68,14
-68,11

AGf°

15,50
15,93
40,53

66,00
92,00

118,35

144,84
171,45
198,09

\g\Kp

-11,360
-11,608
-22,142

-28,847
-33,510
-36,948

-39,566
-41,632
-43,291

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 215,7° К и ТЪ = 476,82° К.

№ 385. 1-Циклогексилгексан, С12Н24 (состояние идеального газа).
Мол. вес 168,312

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Cv°

60,43
60,80
79,90

97,40
111,80
124,10

134,40
143,00
150,40

кал/(моль

ч°

128,20
128,58
148,73

168,49
187,55
205,74

223,00
239,34
254,80

•°К)

-(в--я;в8)/г

128,20
128,21
130,82

136,39
143,34
150,97

158,90
166,94
174,96

ккал/моль

0,00
0,12
7,17

16,06
26,53
38,35

51,28
65,16
79,84

' АН/0

-60,80
-60,89
-65,14

-68,45
-70,91
-72,60

-73,65
-74,14
-74,14

AGf°

17,51
17,99
44,97

72,89
101,39
130,26

159,30
188,46
217,67

igKp

-12,837
-13,107
-24,567

-31,859
-36,929
-40,667

-43,515
-45,763
-47,568

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 230,2° К и ТЪ = 497,85° К.
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JV» 386. 1-Циклогексилгептан, Ci3H26 (состояние идеального газа).
Мол. вес 182,338

1 К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Cv°

65,89
66,30
86,90

105,60
121,20
134,40

145,40
154,80
162,70

кал/(моль

go

137,51
137,92
159,86

181,32
201,99
221,69

240,37
258,06
274,79

•°К)

-<с--н;и)/т

137,51
137,52
140,37

146,42
153,98
162,25

170,86
179,58
188,27

ккал/моль

Н°"~Н29Ч

0,00
0,13
7,80

17,45
28,81
41,61

55,62
70,64
86,53

ДЯ/°

-65,73
-65,83
-70,39

-73,96
-76,61
-78,44

-79,59
-80,14
-80,15

AGf°

19,52
20,04
49,39

79,77
110,76
142,16

173,73
205,45
237,21

-14,307
-14,599
-26,985

-34,864
-40,342
-44,381

-47,459
-49,888
-51,840

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт =-- 242,7° К и ТЪ = 518,05° К.

№ 387. 1-Циклогексилоктан, Ci4H28 (состояние идеального газа).
Мол. вес 196,364

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

71,36
71,79
93,80

113,80
130,50
144,70

156,50
166,60
175,00

КОЛ/(Л10Л(

s°

146,82
147,27
170,98

194,12
216,39
237,60

257,71
276,74
294,75

>-°К)

-(О°-н°98)/г

146,82
146,83
149,91

156,45
164,60
173,53

182,80
192,19
201,56

ккал/моль

тго гт о
Н ~ Н 2 9 8

0,00
0,14
8,43

18,84
31,08
44,86

59,93
76,10
93,19

дя/°

-70,65
-70,76
-75,63

-79,46
-82,32
-84,29

-85,54
-86,14
-86,17

AG/0

21,53
22,10-
53,83

86,66
120,15
154,07

188,19
222,47
256,79

lg Кр

-15,784
-16,098
-29,409

-37,875
-43,761
-48,102

-51,409
-54,020
-56,118

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 253,5° К и ТЪ = 536,75° К.

№ 388. 1-Циклогексилнонан, С15Н3о (состояние идеального газа).
Мол. вес 210,390

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом.
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 263,0° К и ТЪ = 554,65° К.
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ер-

76,83
77,28

100,70
122,10
139,80
155,00
167,60
178,30
187,40

кал{(моль

8'

156,12
156,60
182,09
206,93
230,79
253,52
275,06
295,43
314,70

•°К)

-<G--H|M)/r

156,12
156,13
159,44
166,47
175,22
184,79
194,74
204,81
214,84

ккал/моль

Н ° - Я 2 9 8

0,00
0,15
9,06

20,23
33,35
48,11

64,26
81,57
99,86

-75,58
-75,69
-80,89
-84,98
-88,03
-90,14
-91,49
-92,15
-92,20

AGf

23,54
24,15
58,26

93,54
129,53
165,99

202,65
239,48
276,36

lg Кр

-17,257
-17,592
-31,831

-40,884
-47,179
-51,820
-55,358
-58,150
-60,395

№ 389. 1-Циклогексилдекан, CieH32 (состояние идеального газа).
Мол. вес 224,416

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

82,29
82,78

107,70
130,40
149,20
165,30
178,60
190,00
199,70

калЦмолъ

S"

165,43
165,95
193,23
219,77
245,25
269,49
292,45
314,16
334,70

•°К)

165,43
165,44
168,99

176,50
185,85
196,09
206,71
217,45
228,16

ккал/моль

0,00
0,16
9,70

21,64
35,64
51,39

68,60
87,04

106,54

ДЯ/°

-80,51
-80,63
-86,14
-90,48
-93,72
-95,97

-97,42
-98,14
-98,21

AGf

25,55
26,20
62,69

100,42
138,90
177,88

217,08
256,46
295,89

igiip

-18,727
-19,084
-34,249
-43,890
-50,591
-55,533
-59,299
-62,273
-64,664

Низкотемпературные термические свойства измерены Финке,
Мессерли и Тоддом [423]: Ttp = 271,43° К, АНт° = 9,225 ккал/моль,
S°29e (I) = 129,10 кал/{моль-°К.) и S°2as (g) = 165,97 кал/(моль-°К).
Термодинамические функции отобраны Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248J, которые приводят также значе-
ние ТЬ = 570,74° К. Величина энтропии, определенная калоримет-
рическим методом, хорошо согласуется со значениями, отобранными
Россини и др. По данным измерения энтальпии сгорания Лоффлер
и Россини [880] определили АЯ/°Я8 (I) = —100,03 ккал/моль
и АЯ/°98 (g) — —80,51 ккал/молъ.

№ 390. 1-Циклогексилундекан, Ci7H34 (состояние идеального газа).
Мол. вес 238,442

г, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кал 1 (моль-"К.)

Ср°

87,76
88,27

114,60

138,60
158,50
175,50

189,70
201,80
212,00

s°

174,74
175,29
204,34

232,57
259,64
285,39

309,77
332,84
354,64

-<в--я;и)/т

174,74
174,75
178,53

186,53
196,48
207,36

218,65
230,07
241,45

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
. 0,17
10,33
23,02
37,90
54,63

72,90
92,50

113,20

дя/°

-85,43
-85,56
-91,39

-95,99
-99,43

-101,83

-103,38
-104,15
-104,24

AGf

27,56
28,26
67,12

107,31
148,29
189,80

231,54
273,48
315,47

igKp

-20,204
-20,584
-36,673

-46,901
-54,011
-59,254

-63,250
-66,406
-68,944

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 278,95° К ж ТЬ = 586,35° К

№ 391. 1-Циклогексилдодекан, CI 8H 3B (состояние идеального газа).
Мол. вес 252,468

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

93,22
93,77

121,60
146,80
167,90
185,80

200,70
213,60
224,40

кал 1 {моль

S°

184,05
184,63
215,48

245,40
274,08
301,34

327,15
351,55
374,64

•°К)

-(G°-H2°98>/T

184,05
184,06
188,08
196,57
207,11
218,65

230,61
242,71
254,76

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,18

10,97
24,42
40,18
57,89
77,24
97,97

119,89

дя/°

-90,36
-90,49
-96,64

-101,49
-105,13
-107,67
-109,32
-110,15
-110,25

AGf°

29,57
30,30
71,55

114,18
157,66
201,69
245,97
290,47
335,02

lg Кр

-21,674
-22,076
-39,092
-49,907
-57,424
-62,968
-67,194
-70,531
-73,215

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 285,65° К и ТЪ = 601,1° К.

№ 392. 1-Циклогексилтридекан, С19Нз8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 266,494

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 291,65° К и ТЬ = 615,1° К-
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

98,69
99,26

128,50

155,10
177,20
196,10

211,80
225,30
236,70

193,36
193,98
226,60

258,22
288,50
317,27

344,51
370,25
394,60

°К)

-(0--н; и )/т

193,36
193,37
197,62

206,59
217,74
229,92

242,56
255,33
268,05

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,19

11,60

25,82
42,46
61,15

81,56
103,43
126,55

лн/°

-95,28
-95,42

-101,89

-106,99
-110,83
-113,52

-115,26
-116,15
-116,27

&Gf°

31,59
32,36
75,99

121,07
167,04
213,61

260,43
307,47
354,59

lgKp

-23,151
-23,575
-41,516

-52,918
-60,843
-66,687

-71,143
-74,661
-77,491

№ 393. 1-Циклогексилтетрадекан, С2оН4о (состояние идеального газа).
Мол. вес 280,520

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

104,16
104,75
135,40
163,40
186,50
206,40
222,90
237,00
249,00

s°

202,67
203,32
237,72
271,03
302,91
333,20
361,86
388,95
414,56

-(G'-Hin)/T

202,67
202,68
207,16
216,62
228,37
241,20

254,51
267,96
281,35

ккал/моль

0,00
0,20

12,23
27,21
44,73
64,40
85,89

108,90
133,22

AHf°

-100,21
-100,36
-107,15

-112,51
-116,54
-119,37
-121,21
-122,15
-122,30

AGf°

33,59
34,41
80,42

127,95
176,42
225,51
274,88
324,47
374,15

lg Кр

-24,621
-25,067
-43,935

-55,925
-64,258
-70,404

-75,089
-78,789
-81,766

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 297,15° К и ТЪ = 628° К.

№ 394. 1-Циклогексилпентадекан, C2iH42 (состояние идеального газа).
Мол. вес 294,546

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 302,15° К и ТЪ = 641° К.
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Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

калЦмоль °К)

Ср°

109,62
110,25
142,40
171,60
195,90
216,70
233,90
248,80
261,40

S"

211,98
212,67
248,86
283,86
317,35
349,15
379,24
407,67
434,56

-<в--я;в8)/г

211,98
211,99
216,70
226,66
239,00
252,49
266,47
280,59
294,66

кьа i/люль

H°~H°29S

0,00
0,21

12,87
28,61
47,01
67,67
90,22

114,37
139,90

дн/°

-105,14
-105,29
-112,40

-118,01
-122,25
-125,21

-127,15
-128,15
-128,31

AGf°

35,60
36,46
84,84

134,83
185,79
237,41
289,31
341,46
393,69

ig Кр

-26,092
-26,559
-46,354
-58,930
-67,671
-74,118
-79,032
-82,914
-86,037

№ 395. 1-Циклогексилгексадекан, С22Н44 (состояние идеального газа).
Мол. вес 308,572

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

115,09
115,74
149,30

179,80
205,20
226,90

245,00
260,60
273,70

кал /(моль

S°

221,29
222,01
259,97

296,66
331,74
365,05

396,56
426,34
454,50

°К)

-(в--я;м)/т

221,29
221,30
226,25

236,68
249,63
263,76

278,41
293,21
307,94

ккал/моль

0,00
0,22

13,50

29,99
49,27
70,91

94,53
119,83
146,56

дн/°

-110,06
-110,22
-117,64

-123,52
-127,96
-131,07

-133,11
-134,16
-134,33

AGf°

37,61
38,52
89,28

141,72
195,18
249,32

303,77
358,48
413,27

lg Кр

-27,569
-28,058
-48,778

-61,942
-71,090
-77,838

-82,983
-87,047
-90,316

i
f Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,

Брауном и Пиментелом [1248]. Тт •= 306,75° К и ТЪ = 653° К.

Алкилдеизолы. Таблицы для состояния идеального газа

№ 396. Бензол, С6Н6 (состояние идеального газа). Мол. вес 78,108

Приняты результаты измерений Оливера, Итона и Хаффмана
[1085] и Питцера и Скотта [1166], а также значения, отобранные
Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт =
= 278,68° К, АНт° = 2,351 ккал/молъ и ТЪ = 353,25° К, при этом
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Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

19,52
19,65
26,74

32,80
37,74
41,75

45,06
47,83
50,16

кал/(моль

S°

64,34
64,47
71,11

77,75
84,18
90,31

96,11
101,58
106,74

°К)

-(G°-H°9 8)/r

64,34
64,35
65,20

67,05
69,38
71,93
74,60
77,29
79,98

ккал/моль

КТО Tjo11 Л 2 9 8

0,00
0,04
2,37
5,36
8,89

12,87

17,22
21,86
26,77

дн/°

19,82
19,79
18,56
17,54
16,71
16,04

15,51
15,10
14,82

AGf°

30,99
31,06
35,01
39,24
43,66
48,21
52,84
57,53
62,27

lg Кр

-22,714
-22,623
-19,126
-17,152
-15,901
-15,051
-14,434
-13,970
-13,608

= 7,353 ккал/моль. По данным Амброза, Кокса и Тоунсенда [13],
Тс = 562,0° К; согласно сообщению Кобе и Линна [780], Рс =
= 48,6 атм и dc = 0,300 г/смъ.

№ 397. Толуол, (состояние идеального газа). Мол. вес 92,134

т, °к

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

Ср°

24,77
24,94
33,48

40,98
47,20
52,33

56,61
60,23
63,32

кал /(моль

S°

76,64
76,80
85,17

93,47
101,51
109,18

116,45
123,33
129,85

«К)

-<с°-я°88)/г

76,64
76,65
77,73

80,05
82,96
86,16

89,50
92,88
96,25

ккал/моль

Н ° - Я 2 9 8

0,00
0,05
2,98

6,71
11,13
16,12
21,57
27,41
33,60

дя/°

11,95
11,92
10,34

9,05
8,02
7,24

6,65
6,24
6,01

де/°

29,16
29,27
35,30
41,70
48,32
55,11

61,98
68,93
75,91

lgKp

-21,376
-21,320
-19,287

-18,225
-17,599
-17,205

-16,931
-16,736
-16,589

Низкотемпературные термические свойства измерены Скоттом,
Гатри Мессерли, Тоддом, Бергом, Хоссенлоппом и Мак-Каллохом
[1314]: Tip = 178,15° К, АНтп° = 1,586 ккал/молъ и ТЪ = 383,77° К,
при этом AHv = 7,933 ккал/молъ. Скотт и др. определили также
теплоемкость пара и опубликовали новые значения для двух самых
низких частот колебаний. В предположении свободного вращения
метильной группы были рассчитаны термодинамические функции
(принятые здесь), которые находятся в хорошем соответствии
с экспериментальными значениями. В работе Скотта и др. приводят-
ся ссылки на ранее выполненные исследования толуола.
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Энтальпия образования отобрана Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. По данным измерений Амброза, Кок-
са и Тоунсенда [13], Тс = 591,7° К; Кобе и Линн [780] приводят
следующие значения: Рс = 41,6 атм и dc = 0,29 г/см3.

№ 398. Этилбензол, С8Ню (состояние идеального газа). Мол. вес 106,160

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

30,69
30,88
40,76
49,35
56,44
62,28
67,15
71,27
74,77

калЦмоль

S°

86,15
86,35
96,61

106,66
116,30
125,45
134,10
142,25
149,94

°К)

86,15
86,16
87,49
90,32
93,86
97,72

101,73
105,79
109,82

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,06
3,65
8,17

13,47
19,42

25,89
32,82
40,13

дя/°

7,12
7,08
5,23
3,71
2,48
1,53

0,80
0,27

-0,05

до/°

31,21
31,35
39,74

48,55
57,63
66,91

76,29
85,77
95,30

lgKp

-22,875
-22,841
-21,713
-21,222
-20,992
-20,890
-20,842
-20,827
-20,826

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Ттп = 178,18° К, АНт° =
= 2,190 ккал/молъ и ТЪ = 409,34° К, при этом AHv = 8,600 ккал/молъ.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 619,5° К, Рс = 38 атм

Ш dc = 0,29 г/см3.

№ 399. ле-Ксилол (состояние идеального газа). Мол. вес 106,160

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

30,49
30,66
40,03
48,43
55,51
61,43
66,41
70,63
74,23

кал/(мои

s°

85,49
85,68
95,81

105,67
115,14
124,16
132,69
140,77
148,40

- К )

-<с-я;и)/г

85,49
85,50
86,81
89,60
93,08
96,88

100,83
104,82
108,80

ккал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,06
3,60
8,04

13,24
19,10

25,50
32,36
39,60

ДЯ/°

4,12
4,08
2,18

0,57
-0,75
-1,79

-2,60
-3,19
-3,58

AGf°

28,41
28,55
37,01

45,91
55,10
64,50

74,02
83,64
93,32

igKp

-20,821
-20,800
-20,222

-20,068
-20,069
-20,138

-20,220
-20,310
-20,394

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 225,28° К, АНт° =



416 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

~ 2,765 ккал/молъ и ТЬ = 412,25° К, при этом AHv = 8,70 ккал/молъ.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 619° К, Рс = 36 атм и dc —
= 0,27 г/см3.

№ 400. о-Ксилол, C8Hto (состояние идеального газа). Мол. вес 106,160

IX. Химическая термодинамика углеводородов 417

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср"

31,85
32,02
41,03

49,11
55,98
61,76

66,64
70,80
74,35

S°

84,31
84,51
94,98

105,03
114,60
123,68

132,25
140,35
148,(Ю

-(G°-H°Ma)iT

84,31
84,32
85,68

88,55
92,10
95,97

99,98
104,02
108,04

ккал/моль

Сто TJ° I
Н ~ Н 298

0,00
0,06
3,72

8,24
13,50
19,40

25,83
32,70
39,97

дя/°

4,54
4,50
2,72

1,19
-0,07
-1,07

-1,85
-2,43
-2,79

AGf°

29,18
29,33
37,89

46,86
56,10
65,56

75,12
84,78
94,50

-21,386
-21,364
-20,699

-20,481

-20,435
-20,467

-20,521
-20,587
-20,653

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 247,97° К, АНт° =
-= 3,250 ккал/молъ и ТЪ = 417,56° К, при этом AHv = 8,800 ккал/молъ.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 631,5° К, Рс = 36.9 атм и
dc = 0,28 г/см3.

4 № 401. w-Ксилол, С8Ню (состояние идеального газа). Мол. вес 106,160

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

30,32
30,49
39,70

48,06
55,16
61,12

66,14
70,39
74,02

кал! {моль

S°

84,23
84,42
94,48

104,26
113,66
122,63

131,12
139,17
146,78

°К)

_(G»-H«9S)/r

84,23
84,24
85,54

88,31
91,76
95,54

99,46
103,43
107,38

ккал/моль

0,00
0,06
3,58

7,98
13,15
18,97

25,34
32,17
39,40

дя/°

4,29
4,25
2,32

0,68
-0,67
-1,75

-2,59
-3,21
-3,61

AG/°

28,95
29,10
37,69

46,73
56,06
65,61

75,29
85,06
94,90

-21,221

-21,199
-20,592

-20,42 1

-20,419
-20,485

-20,561
-20,655
-20,740

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 286,41° К, АНт° =
= 4,090 ккал/молъ и ТЬ — 411,50° К, при этом AHv — 8,62 ккал/молъ.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 618° К, Рс = 35 атм и dc -
= 0,29 г/см3.

1
is

Ц

•

№ 402

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

. Пропилбензол,

Ср"

36,41
36,62
47,82

57,65
65,86
72,63

78,30
83,10
87,16

кал/(моль

S°

95,76
95,99

108,09

119,85
131,11
141,78

151,86
161,37
170,34

CgH12 (состояние

•°К)

-<е°-Я°д8)/г

95,76
95,77
97,34

100,67
104,82
109,34

114,03
118,77
123,48

I

идеального газа).

*°-Н298

0,00
0,07
4,31
9,59

15,78
22,71

30,27
38,34
46,86

ккал/моль

ДЯ/»

1,87
1,82

-0,33

-2,10
-3,51
-4,60

-5,42
-6,00
-6,33

Мол. вес

AGf°

32,80
32,99
43,73

54,95
66,49
78,26

90,14
102,13
114,17

120,186

igKp

-24,045
-24,034
-23,890

-24,018
-24,218
-24,432

-24,624
-24,799
-24,951

Низкотемпературные термические свойства измерены Мессерли,
{ЛЪддом и Финке [994]: Ttp = 173,59° К, АНт° = 2,215 ккал/молъ,
J ?г» V) = 6 8 > 7 8 кал/(молъ-°К) и 5°9g (g) = 95,09 кал/(моль-°К).

Термодинамические функции и энтальпия образования отобраны
^оссини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], кото-
рые приводят также значение ТЬ = 432,37° К, при этом AHv =

9,14 ккал/молъ. Величина энтропии, определенная калориметри-
еским методом, удовлетворительно согласуется со значениями,
гобранными Россини и др., которые приняты здесь, поскольку

йбеспечивают сопоставимость результатов.

№ 403. Кумол, С9Н12 (состояние идеального газа). Мол. вес 120,186

298
300
400

500
600

; 700

800
900

1000

кал/(моль •

Ср"

36,26
36,47
48,00
57,90
66,20
72,90
78,60
83,30
87,30

92,87
93,10

105,21

117,01
128,33
139,05
149,17
158,70
167,69

92,87
92,88
94,45

97,79
101,94
106,49

111,19
115,95
120,68

ккаг/моль

Я°-Я„°

0,00
0,07
4,31

9,62
15,84
22,80

30,38
38,48
47,02

0,94
0,89

26
00
39
44

6,24
6,79
7,10

32,74
32,93
43,95

55,46
67,28
79,33

91,48
103,74
116,05

lgKp

-23,995
-23,988
-24,014
-24,242
-24,507
-24,766
-24,990
-25,189
-25,361

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 177,12° К, АНт° =
27-831
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= 1 7 ккал/молъ и ТЪ = 425,54° К, при этом ДЯУ = 8,97 ккал/молъ
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 635,8° К и Рс = 32 а т л .

№ 404. л«-Этилтолуол, i

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

] 9Н 1 2 (состояние идеального газа).

ь.ал/(моль °К)

Ср°

36,38
36,59
47,50
57,20
65,40
72,10
77,80
82,70
86,80

ч°

96,60
96,83

108,88
120,55
131,73
142,32
152,33
161,79
170,72

-CG°-H°98)/T

96,60
96,61
98,17

101,49
105,61
110,10
114,76
119,47
124,15

Мол. вес

къ,а%/ моль

0,00
0,07
4,29
9,53

15,68
22,56
30,06
38,09
46,58

ля/°

-0,46
-0,51
-2,68

-4,49
-5,95
-7,08
-7,96
-8,58
-8,95

AGf

30,22
30,41
41,06

52,21
63,69
75,40
87 23
99,17

111,18

120,186

igKp

-22 154
-22,15,
-22,4-К

-22,821
-23,197
-23,539
-23,828
-24,08)
-24,29t

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 176,18° К, AHf -
— 1,79 ккал/молъ, Тт = 177,58° К, АНт° = 1,82 ккал/молъ и ТЪ —
= 434,45° К, при этом AHv = 9,21 ккал/молъ.

№ 405. о-Этплтол>од, С9Н1 2 (состояние идеального газа). Мол. вес 120,186

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

37,74
37,94
48,50
57,90
65,80
72,50
78,10
82,80
86,90

95,42
95,66

108,05
119,91
131,18
141,84

151,90
161,37
170,32

-(G°-H°98)/r

95,42
95,43
97,04

100,44
104,63
109,19

113,91
118,66
123,38

ккал/моль

0,00
0,08
4,41

9,74
15,93
22,86
30,40
38,45
46,94

AHf

0,29
0,25

-1,81
-3,53
-4,94
-6,03
-6,87
-7,48
-7,84

AGf

31,33
31,51
42,27
53,49
65,02
76,78

88,66
100,64
112,69

lg-Кр

-22,961
-22,958
-23,091
-23,379
-23,682
-23,971
-24,219
-24,439
-24,627

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеа
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 186,59° К, AHf =•
= 2,28 ккал/молъ, Тт = 192,32° К, АНт° = 2,54 ккал/молъ и ТЪ
= 438,30° К, при этом AHv = 9,29 ккал/молъ.

JV» 406. «г-Этилтолуол, СдН12 (состояние идеального газа). Мол. вес 120,186

Т, °К

298
30J
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

36,22
36,42
47,20

56,90
65,00
71,80

77,60
82,40
86,60

кал/(могь

S°

95,34
95,57

107,55

119,15
130,26
140,81

150,78
160,21
169,11

°К)

95,34
95,35
96,91

100,20
104,29
108,76

113,40
118,08
122,74

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,07
4,26

9,48
15,59
22,43

29,91
37,92
46,37

AHf

-0,78
-0,83
-3,02

-4,86
^6,36
-7,53

-8,43
-9,07
-9,47

AGf°

30,28
30,47
41,25

52,54
64,15
76,01

88,00
100,10
112,26

IgATP

-22,195
-22,196
-22,537

-22,963
-23,367
-23,731

-24,039
-24,306
-24,533

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 210,80° К, АНт° =

= 3,04 ккал/молъ и ТЪ = 435,14° К, при этом AHv = 9,18 ккал/молъ.

№ 407. 1,2,3-Триметилбензол, CgHj2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 120,186

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

36,85
37,04
46,90

56,10
64,00
70,90

76,70
81,60
85,90

ha ъ/(моль

S"

91,98
92,21

104,24

115,71
126,66
137,05

146,91
156,23
165,06

°К)

91,98
91,99
93,56

96,85
100,91
105,34

109,93
114,56
119,17

Н ~Н298

0,00
0,07
4,28

9,44
15,45
22,20

29,59
37,51
45,89

ккал/моль

AHf

-2,29
-2,34
-4,52

-6,42
-8,00
-9,27

-10,26
-10,99
-11,46

AGf

29,77
29,97
41,08

52,70
64,67
76,90

89,27
101,76
114,32

lg Кр

-21,822
-21,830
-22,444

-23,036
-23,555
-24,008

-24,385
-24,709
-24,984

Результаты измерений Тейлора, Джонсона и Килпатрика [1475]
использовались в сочетании со значениями, отобранными Россини,
Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248] Tt = 218,68° К,
AHf = 0,157 ккал/молъ, Tt = 230,25° К, AHf = 0,320 ккал/молъ,
Тт = 247,78° К, АНт° = 1,953 ккал/молъ и ТЪ = 449,23° К, при
этом AHv = 9,57 ккал/молъ. По данным Кобе и Линна [780], Тс =
= 668° К, Рс = 31 атм и dc = 0,28 г/см3.

27*
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 408. 1

С ,

36,81
36,99
46,96

56,26
64,29
71,12

76,93
81,87
86,10

2,4-Триметилбензол, CgE

кал/(моль

S»

94,59
94,82

106,85

118,35
129,33
139,77

149,65
159,01
167,86

Мол. вес

•°К)

-<Go-*r2°98)/r

94,59
94,60
96,17

99,46
103,53
107,97

112,57
117,21
121,84

12 (состояние идеального газа).
120.186

ккал/моль
Н°-Н°29*

0,00
0,07
4,28

9,45
15,49
22,26

29,67
37,62
46,02

AHf

-3,33
-3,38
-5,56

-7,44
-9,01

-10,25

-11,21
-11,92
-12,37

AGf

27,95
28,14
39,00

50,36
62,06
74,02

86,11
98,33

110,61

lg Кр

-20,489
-20,502
-21,305

-22,010
-22,604
-23,108

-23,523
-23,876
-24,174

Данные, полученные Патнамом и Килпатриком [1208] для низко-
температурных условий, свидетельствуют о существовании двух
точек плавления: при 229,32° К и приблизительно при 224,2° К,
однако воспроизводимые результаты по теплоемкости получены лишь
для одной фазы, имеющей более высокую точку плавления. Хастингс
и Нихолсон [577] проверили спектр и рассчитали термодинами-
ческие функции для состояния идеального газа. Остальные свойства
взяты из работы Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела
11248]. Тт = 229,35° К, АНт° = 3,152 ккал/моль и ТЬ = 442,50° К,
при этом AHv = 9,38 ккал/молъ. По данным Колбе и Линна [780],
Тс = 654,3° К и Рс = 33 апгм.

№ 409. Мезитилен, С9Н12 (состояние идеального газа). Мол. вес 120,186

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

35,91
36,10
46,41

55,92
64,08
70,99

76,84
81,81
86,07

калЦмоль

S°

92,09
92,32

104,13

115,54
126,47
136,88

146,75
156,10
164,94

•°К)

-(С°-Я°9 8)/Г

92,09
92,10
93,64

96,88
100,91
105,31

109,88
114,50
119,11

ккал/моль

0,00
0,07
4,20

9,33
15,34
22,10

29,50
37,44
45,84

дя/°

-3,84
-3,89
-6,14

-8,07
-9,66

-10,92

-11,90
-12,61
-13,06

AGf

28,19
28,38
39,50

51,14
63,12
75,37

87,75
100,26
112,84

lg Кр

-20,662
-20,677
-21,579

-22,351
-22,991
-23,530

-23,971
-24,345

.-24,659

Приняты результаты низкотемпературных измерений Тейлора
и|Килпатрика [1476], а также значения, отобранные Россини, Пит-
цером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248]. Tt = 221,44° К,

AHf = 1,892 ккал/молъ, Tt = 223,32° К, AHf = 1,932 ккал/моль,
Тт = 228,43° К, АНт° = 2,274 ккал/молъ и ТЬ = 437,87° К, при
этом AHv = 9,33 ккал/молъ. Согласно измерениям Амброза, Кокса

,и Тоунсенда [13], Тс = 637,3° К, а по данным Кобе и Линна [7801,
vPc = 33 атм и dc = 0,28 г/см3.

№ 410. Бутилбензол, С4оН14 (состояние идеального газа). Мол. вес 134,212

I '

1 298

ш 300

Ж 400

К 5 0 0

Б 6 0 0

Щ 700

ш 800

К 90°
К 1000

Ср°

41,85
42,09
54,75

65,89
75,20
82,91

89,37
94,84
99,49

кал/(моль

SO

105,04
105,30
119,18

132,63
145,49
157,68

169,18
180,03
190,27

°К)

105,04
105,05
106,85

110,67
115,41
120,59

125,95
131,36
136,75

ккал/моль

Я°-Н298

0,00
0,08
4,94

10,98
18,05
25,97

34,59
43,81
53,53

дя/°

-3,30
-3,35
-5,83

-7,85
-9,46

-10,69

-11,61
-12,25
-12,60

AGf

34,58
34,81
47,93

61,61
75,64
89,94

104,37
118,92
133,52

igKp

-25, Мб
-25,358
-26,184

-26,927
-27,552
-28,080

-28.511
-28,875
-29,180

Низкотемпературные термические свойства измерены Мессер ли,
Годдом и Финке [994]: Tip = 185,30° К, АНт° = 2,682 ккал/молъ,
"' (I) = 76,77 кал/(моль-°К) и S°2SS (g) = 104,65 кал/(моль-°К).
Термодинамические функции и энтальпии образования отобраны
Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], кото-
рые приводят также значение ТЬ = 456,42° К. Величина энтро-

определенная калориметрическим методом, удовлетворительно
Согласуется со значениями, отобранными Россини и др., которые
' риняты здесь, поскольку обеспечивают сопоставимость результатов.
1о данным измерений Амброза, Кокса и Тоунсенда [13], Тс— 660,4°К.

411. л»-Диэтилбензол, СюН14 (состояние идеального газа). Мол. вес 134,212

Л
Щ 298

Ж' 3 0 0

Ж 400

Ш 5 0 0

Ш 600

ш 70°
т 8 0 0

Ц. 9°о
Ш 1 0 0 °

Ср°

42,27
42,58
55,01

66,03
75,19
82,89

89,31
94,69
99,37

калЦмоль

S"

104,99
105,26
119,24

132,74
145,61
157,79

169,29
180,13
190,35

•°К)

104,99
105,00
106,82

110,66
115,42
120,61

125,99
131,41
136,79

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,08
4,97

11,04
18,12
26,03

34,65
43,85
53,56

AHf

-5,22
-5,27
-7,71

-9,71
-11,32
-12,55

-13,47
-14,12
-14,49

AGf

32,67
32,91
46,02

59,69
73,72
88,01

102,42
116,96
131,55

Igifp

-23,949
-23,970
-25,143

-26,090
-26,850
-27,475

-27,979
-28,400
-28,750
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Прозен, Джонсон и Россини [1195] корреляционным методом
рассчитали &Hf29S (g) = —5,22 ккал/моль. Увеличение энтропии на
9,75 кал/(моль• °К) при замене метильной группы на -этильную
использовали при вычислении энтропии газообразного ж-диэтил-
бензола по энтропии газообразного л«-ксилола и получили значение
S°2S9 (g) = 104,99 кал/'(моль-°К). Теплоемкость газообразного ж-ди-
этилбензола рассчитывали путем прибавления девяти инкрементов
замены метильной группы на этильную к теплоемкости газообраз-
ного ж-ксилола.

412. о-Диэтилбензол, С 1 0Н 1 4 (состояние идеального газа). Мол. вес 134,212

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

43,63
43,94
56,01

66,71
75,66
83,22

89,54
94,86
99,49

кал/(моль

S"

103,81
104,09
118,41

132,09
145,07
157,31

168,85
179,71
189,95

°К)

-<в--я;м>/т

103,81
103,82
105,69

109,61
114,45
119,71

125,14
130,60
136,03

ккал/моль

Н "~ Я 298

0,00
0,09
5,09

11,25
18,38
26,33

34,98
44,20
53,93

дя/°

-4,53
-4,58
-6,90

-8,82
-10,37
-11,56

-12,46
-13,08
-13,43

AGf°

33,72
33,95
47,16

60,91
74,99
89,33

103,79
118,37
133,01

lg Кр

-24,713
-24,731
-25,767

-26,621
-27,314
-27,889

-28,353
-28,743
-29,068

Прозен, Джонсон и Россини [1195] корреляционным методом
рассчитали &Hf2iS (g) = — 4,53 ккал/молъ. Стандартное увеличение
энтропии на 9,75 кал/(молъ -°К) при замене метильной группы
на этильную использовали при вычислении энтропии газообраз-
ного о-диэтилбензола по энтропии газообразного о-ксилола и получи-
ли значение £°98 (g) = 103,81 кал/(моль-°К). Теплоемкость газообраз-
ного о-диэтилбензола была рассчитана путем прибавления девяти
инкрементов замены метильной группы на этильную к теплоемко-
сти газообразного о-ксилола.

А» 413. ю-Диэтилбензол, СюН14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 134,212

Прозен, Джонсон и Россини [1195] корреляционным методом рас-
считали АЯ/°98 (g) = —5,32 ккал/молъ. Увеличение энтропии
на 9,75 кал/(молъ'°К) при замене метильной группы на этильную
использовали при вычислении энтропии газообразного и-диэтилбен-
зола по энтропии газообразного n-ксилола и получили значение
S°Z9S (g) = 103,73 кал/(моль-°К). К теплоемкостям газообразного

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(люль °К)

Ср"

42,10
42,41
54,68

65,66
74,84
82,58

89,04
94,45
99,16

s°

103,73
104,00
117,91

131,32
144,13
156,26

167,72
178,53
188,73

-(а°-Щт)1Т

103,73
103,74
105,55

109,37
114,11
119,27

124,62
130,01
135,38

кпаи/чогь

Н°-Н2°98

0,00
0,08
4,95

10,98
18,02
25,90

34,49
43,67
53,36

дн/°

—5,32
—5,37
—7,84

—9,88
—11,52
—12,78

—13,73
—14,40
—14,79

ДО/ 0

32,95
33,18
46,43

60,24
74,41
88,85

103,42
118,11
132,87

igKp

—24,152
—24,173
—25,365

—26,328
—27,102
-27,738

—28,251
—28,680
—29,037

п-ксилола прибавляли девять инкрементов замены метильной груп-
пы на этильную и получали значения теплоемкостей газообразного
п-диэтилбепзола.

№ 414. 1,2,3,4-Тетраметилбензол, СюН14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 134,212

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Kai/(Moib °K)

Ср°

45,31
45,50
56,81

67,01
75,68
83,13

89,42
94,82
99,47

s°

99,55
99,84

114,50

128,30
141,30
153,54

165,07
175,92
186,15

-(G°-H°9 8)/r

99,55
99,56

101,48

105,48
110,38
115,68

121,14
126,63
132,07

nnajxJMO гь

Н°-Н298

0,00
0,09
5,21

11,42
18,56
26,51

35,15
44,37
54,09

дя/°

—10,02
—10,07
—12,27

—14,14
—15,67
—16,87

—17,78
—18,41
—18,76

ДбУ»

29,50
29,74
43,36

57,48
71,95
86,66

101,50
116,46
131,48

lg Кр

—21,620
—21,662
—23,687

—25,125
—26,205
-27,055

—27,727
—28,278
—28,733

На основании измерений энтальпии сгорания Бансе и Парке [71]
определили ДЯ/°98 (Z) = —26,2 ккал/моль или ДЯ/°98 (g) =
= —10,02 ккал/молъ. Хаффман, Парке и Бармор [655] по данным
измерений теплоемкости в температурном интервале от 90 до
298° К установили, что S°98 (I) = 69,45 кал/(моль -°К) и АНтп° =
= 2,68 ккал/молъ. Согласно Россини, Питцеру, Арнетту, Брауну
и Пиментелу [1248], Тт = 266,90° К и ТЪ = 478,19° К. Хастингс
и Нихолсон [577] по основным частотам рассчитали термодинамиче-

, ские функции для газообразного состояния.

4
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№ 415. 1,2,3,5-Тетраметилбензол, СюН^ (состояние идеального газа).
Мол. вес 134,212

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(л!оль-°К)
Ср°

44,39
44,57
55,76
66,03
74,81
82,39
88,79
94,27
99,01

s°

100,99
101,27
115,65
129,22
142,05
154,17
165,60
176,38
186,56

-(вв-н;и)/г

100,99
101,00
102,88
106,80
111,62
116,84

122,23
127,65
133,04

0,00
0,09
5,11

11,21
18,27
26,14

34,70
43,86
53,53

ккал/моль

ДЯ/°

—10,71
—10,76
—13,06

—15,03
—16,66
—17,94
—18,91
—19,60
—20,01

AGf

28,38
28,62
42,10

56,13
70,51
85,16

99,94
114,85
129,82

Г lgiCp

—20,800
—20,845
—23,004

—24,533
—25,682
—26,586

—27,301
—27,887
—28,371

Ha основании измерений энтальпии сгорания Вансе и Парке [71]
определили АЯ/°98 (g) = —10,71 ккал/молъ. Использованы резуль-
таты низкотемпературных измерений Хаффмана, Паркса и Бармора
[655], величины, отобранные Россини, Парксом, Арнеттом, Брауном
и Пиментелом [1248], а также значения термодинамических функций
для газообразного состояния, рассчитанные Хастингсом и Нихолсо-
ном [577]. Тт = 249,46° К, АНт° = 2,8 ккал/молъ и ТЪ = 471,15° К.

№ 416. 1,2,4,5-Тетраметилбензол, СщН^ (состояние идеального газа).
Мол. вес 134,212

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

С»°

44,58
44,77
55,50

65,62
74,38
81,97
88,41
93,94
98,71

s°

100,03
100,31
114,67

128,17
140,93
152,98

164,35
175,09
185,25

-(G°-H°98)/T

100,03
100,04
101,92

105,83
110,63
115,83

121,19
126,59
131,95

ккал/моль
Я °- Н 39 8

0,00
0,09
5,11

11,17
18,18
26,01
34,54
43,66
53,30

дя/°

—10,82
—10,87
—13,18

—15,18
—16,85
—18,17

—19,19
—19,91
—20,35

AGf°

28,55
28,79
42,38

56,50
70,99
85,76

100,66
115,69
130,80

lgXp

—20,929
—20,975
—23,153
—24,697
—25,858
—26,773
—27,497
—28,093
—28,584

На основании измерений энтальпии сгорания Бансе и Парке [71]
определили ДЯ/°,8 (g) = —10,82 ккал/моль. Использованы резуль-
таты низкотемпературных измерений Хаффмана, Паркса и Бармора
[655], величины, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом, Брауном
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и Пиментелом [1248], а также значения термодинамических функций
для газообразного состояния, рассчитанные Хастингсом и Нихолсо-
ном [577]. Тт = 352,39° К, АНт° = 5,020 ккал/молъ и ТЪ =
= 469,95° К.

№ 417. Пентилбензол, CnHi6 (состояние идеального газа). Мол. вес 148,23&

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

47,32
47,59
61,69
74,14
84,55
93,18

100,43
106,59
111,83

s°

114,47
114,77
130,43
145,57
160,04
173,73
186,66
198,86
210,37

-(G°-H2°9S)/r

114,47
114,48
116,52
120,82
126,16
131,99

138,02
144,11
150,17

ккал/моль

н°-я°98

0,00
0,09
5,57

12,38
20,33
29,23
38,92
49,27
60,20

дн/°

—8,23
—8,29

—11,08
—13,36
—15,17
—16,54
—17,56
—18,25
—18,62

\Gf°

36,55
36,82
52,31
68,42
84,95

101,76
118,72
135,80
152,96

lg Кр

—26,790
—26,824
—28,577
—29,907
—30,940
—31,769
—32,430
—32,976
—33,427

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 198° К и ТЪ = 478,61° К.

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 418 Пентаметилбензол, СцН16 (состояние идеального газа).
Мол. вес 148,238

кал/(моль- °К)

Cv°

51,74
51,99
65,00
76,43
86,08
94,27

101,29
107,20
112,33

В'

106,09
106,42
123,19
138,96
153,77
167,67

180,73
193,00
204,57

-(G"-HJe,)/T

106,09
106,10
108,30
112,87
118,46
124,51
130,73
136,97
143,16

ккал/моль

Н °- Н 29 8

0,00
0,10
5,96

13,05
21,19
30,21
40,00
50,43
61,42

дн/°

—17,80
—17,85
—20,26
—22,26
—23,88
—25,12
—26,04
—26,66
—26,98

AGf°

29,48
29,77
46,02
62,83
80,00
97,43

114,98
132i66
150,39

\gKp

—21,606
—21,684
—25,145
—27,462
—29,137
—30,416
—31,410
—32,212
—32,867

На основании изучения низкотемпературных свойств Хаффман,
Парке и Бармор [655] обнаружили полиморфный переход при
296,8° К, &Ht° = 0,473 ккал/моль и S°29S (s) = 70,22 кал/(моль-°К).
По данным Ферри и Томаса [418,], Тт = 327,5° К и АНт° =
= 2,950 ккал/моль. Парке, Уест, Нейлор, Фаджии и Мак-Клейн
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11121] по данным измерения энтальпии сгорания определили
Д-̂ /299 (s) = —32,33 ккал/моль, что согласуется с результатами Бансе
и Паркса [71]. Хастингс и Нихолсон [577] табулировали термодина-
мические данные для состояния идеального газа.

ЛГг 419. Гексилбензол, С12Н18 (состояние идеального газа). Мол. вес 162,264

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

52,79
53,08
68,63
82,39
93,89

103,46
111,50
118,34
124,20

s°

123,78
124,11
141,56
158,39
174,46
189,67
204,02
217,56
230,34

-< G °- H 298>.T

123,78
123,79
126,06
130,85
136,79
143,27
149,98
156,74
163,47

ккал/могь

Н°-Н2»8

0,00
0,10
6,20

13,77
22,60
32,48

43,24
54,74
66,88

AHf

—13,15
—13,22
—16,33
—18,86
—20,87
—22,38

—23,50
—24,25
—24,63

AGf

38,56
38,88
56,74

75,31
94,33

113,67
133,17
152,81
172,52

l g K P

—28,267
—28,323
—31,001
—32,917
—34,358
—35,488

—36,378
—37,105
—37,703

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 212° К и ТЪ = 499,25° К.

№ 420. 1,2,3-Триэтилбензол, Cj2Hi8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 162,264

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

калЦмоль °К)

Ср°

54,52
54,92
69,37

82,50
93,52

103,09

111,05
117,69
123,61

s°

121,23
121,57
139,38
156,31
172,35
187,51
201,81
215,28
227,99

-«з°-я°98)/г

121,23
121,24
123,57

128,44
134,43
140,94
147,66
154,44
161,16

ккал/моль
Н ° - Н 2 Э 3

0,00
0,11
6,33

13,94
22,76
32,60
43,32
54,76
66,83

AHf

—16,25
—16,31
—19,30
—21,79
—23,82
—25,37
—26,52
—27,33
—27,78

AGf

36,22
36,55
54,64
73,42
92,65

112,20
131,92
151,78
171,73

lg Кр

—26,552
—26,622
—29,852

—32,090
—33,745
—35,029
—36,036
—36,856
—37,529

Значение А/7/298 (g) = —16,25 ккал/молъ рассчитано по корре-
ляционному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. Увеличе-
ние стандартной энтропии на 9,75 кал1(молъ -°К) при замене метиль-
ной группы на этильную использовали при вычислении энтропии
газообразного 1,2,3-триэтилбензола по энтропии 1,2,3-триметилбен-
•зола и получали значение S°29i{g) = 121,23 кал/(молъ -°К). Тепло-
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емкость газообразного 1,2,3-триэтилбензола рассчитывали путем
прибавления девяти инкрементов замены метильной группы на
этильную к теплоемкости газообразного 1,2,3-триметилбензола.

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 421. 1,2,4-Триэтилбензол, Ci2H18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 162,264

кагЦмоль °К)

Ср°

54,48
54,87
69,43
82,66
93,81

103,31
111,28
117,96
123,81

s°

123,84
124,18
141,99
158,95
175,03
190,22

204,55
218,05
230,79

-<с°-я°98)/г

123,84
123,85
126,18

131,05
137,05
143,57
150,31
157,09
163,83

ккал/моль
Н°-Н298

0,00
0,11
6,33

13,95
22,79
32,66

43,40
54,87
66,96

дя/°

—16,99
—17,05
—20,04
—22,52
—24,52
—26,05
—27,18
—27,96
—28,38

AGf

34,71
35,02
52,86
71,37
90,34

109,62
129,06
148,65
168,32

lgKP

—25,439
—25,512
—28,877
—31,196
—32,903
—34,223
—35,257
—36,096
—36,784

Значение А#/298 (g) = —16,99 ккал/молъ рассчитано по корре-
ляционному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. Увеличе-
ние энтропии на 9,75 кал/(молъ -°К) при замене метильной группы
на этильную использовали при вычислении энтропии газообразного
1,2,4-триэтилбензола по энтропии газообразного 1,2,4-триметилбен-
зола и получали значение £°98 (g) =123,84 кал/'(моль -°К). Тепло-
емкость газообразного 1,2,4-триэтилбензола рассчитывали путем
прибавления девяти инкрементов замены метильной группы на
этильную к теплоемкости газообразного 1,2,4-триметилбензола.

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 422. 1,3,5-Триэтилбензол, С12Н18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 162,264

калЦмоль °К)

Ср°

53,58
53,98
68,88
82,32
93,60

103,18
111,19
117,90
123,78

s°

121,34
121,68
139,28
156,14
172,17
187,34

201,65
215,14
227,88

-<а°-я°98)/г

121,34
121,35
123,65
128,47
134,43
140,91
147,62
154,38
161,10

ккал/могь

0,00
0,10
6,26

13,84
22,65
32,50
43,23
54,69
66,78

ДН/'

—17,86
—17,93
—20,98
—23,51
—25,54
—27,08
—28,22
—29,01
—29,44

AGf

34,58
34,90
53,00
71,79
91,04

110,61
130,34
150,22
170,18

igKp

—25,348
—25,425
—28,955
—31,379
—33,159
—34,532
—35,606
—36,477
—37,191
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Значение AHf2gs (g) = —17,86 ккал/молъ рассчитано по корре-
ляционному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. Увеличе-
ние энтропии на 9,75 кал/(молъ -0К) при замене метильной группы
на этильную использовали при вычислении энтропии газообразного
1,3,5-триэтилбензола по энтропии газооб зного 1,3,5-триметилбен-
зола и получали значение S°29a (g) = 121,34 кал/(молъ-°К). К теплоем-
кости газообразного 1,3,5-триметилбензола прибавляли девять
инкрементов замены метильной группы на этильную и получали
значения теплоемкостей газообразного 1-,3,5-триэтилбензола.

№ 423. Гексаметилбензол, C12Hi8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 162,264

298

300
400

500

600
700
800

900
1000

Ср°

59,42

59,73
74,18

86,65

97,13
105,97

113,51

119,99
125,55

кал/(моль'

| в-

108,12
108,49
127,70

145,63

162,38
178,04

192,69

206,44
219,38

°К)

-(в°—1

108
108
110,

115,
122,
129,

136,
143,
150,

*29 8 » К

12
13
65

87
24
И

15
20
18

Н°-1

0
0
6

14
24,
34,

45,
56,
69,

^298

00
12
83

89
09
25

24
92
20

ккал/моль

АНГ

—25,26
—25,31
—27,81

—29,86
—31,50
—32,72

—33,61
—34,18
-34,42

AGf°

31,12
31,47
50,80

70,69
90,95

111,47

132,12
152,88
173,70

IgiCp

—22,813
—22,923
—27,753

—30,898
—33,127
—34,802

—36,092
—37,123
—37,960

На основании изучения низкотемпературных свойств Франкоски
и Астон [441] установили, что Tt = 116,48° К, AHt — 0,269 ккал/молъ
и. S°2W (s) = 71,66 кал/(моль'°К). Эти авторы сравнили полученные
результаты с данными более ранних работ, проводившихся в темпе-
ратурном интервале 14—340° К. Спагг, Томас и Парке [1400] устано-
вили, что Tt = 383,8° К, AHt = 0,422 ккал/молъ, Тт = 438,7° К
и АНт° = 4,93 ккал/молъ. Парке, Уест, Нейлор, Фуджии и Мак-
Клейн [1121] в экспериментальной работе по измерению энтальпии
сгорания приводят обзор соответствующей литературы; по резуль-
татам их измерений AHf2ga (s) = —39,19 ккал/молъ. Хастингс
и Нихолсон табулировали термодинамические данные для состояния
идеального газа. Момотани, Сага, Секи и Нитта [1020] повторили
измерения температур и энтальпий перехода; их данные согласуются
с соответствующими значениями Паркса и его учеников.

№ 424. 1-Фенилгептан, (состояние идеального газа). Мол. вес 176,290
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль°К)

Ср»

58,25
58,58
75,57

90,63
103,23
113,73

122,56
130,08
136,50

s°

133,09
133,46
152,68

171,21
188,88
205,60

221,38
236,26
250,31

-(G"-H| 9 8 )/T

133,09
133,10
135,60

140,88
147,42
154,55

161,93
169,37
176,77

ккал/моль

Н - Н 298

0,00
0,11
6,84

15,17
24,88
35,74

47,56
60,21
73,54

дя/°

—18,08
—18,15
—21,58

—24,37
—26,58
—28,24

-29,45
—30,25
—30,66

AGf°

40,57
40,93
61,17

82,19
103,71
125,57

147,61
169,81
192,08

—29,737
—29,815
—33,420

—35,924
—37,773
—39,203

—40,324
—41,233
—41,976

JNs 425. 1 -Фенилоктан, Ci4H2 2 (состояние идеального газа). Мол. вес 190,316

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

cv°

63,72
64,07
82,51

98,88
112,58
124,01

133,62
141,83
148,80

s°

142,40
142,80
163,81

184,03
203,30
221,54

238,74
254,96
270,28

-(О°-Н» 9 8 )/Г

142,40
142,41
145,15

150,91
158,05
165,83

173,88
182,00
190,07

ккал/моль

Н °- Н 29 8

0,00
0,12
7,47

16,56
27,15
39,00

51,89
65,67
80,22

АНГ

—23,00
—23,08
—26,83

—29,88
—32,28
—34,08

—35,39
—36,25
—36,67

AGf

42,59
42,99
65,61

89,08
113,09
137,48

162,06
186,81
211,64

lg Кр

—31,214
—31,314
—35,844

—38,934
—41,191
—42,922

—44,272
—45,362
—46,252

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 225° К, ТЪ = 519,25° К.

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
! Брауном и Пиментелом [1248]. Ттп = 237° К и ТЪ = 537,55° К.

№ 426. 1,2,3,4-Тетраэтилбензол, Ci4H22 (состояние идеального газа).
Мол. вес 190,316

Значение АЩ°298 (g) = —29,46 ккал/молъ рассчитано по корреля-
ционному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. К значению
энтропии газообразного 1,2,3,4-тетраметилбензола прибавляли
умноженное на четыре увеличение энтропии на 9,75 кал/(молъ -°К)
при замене метильной группы на этильную и получали &°98 (g) =
= 138,55 кал/(моль »ОК). К теплоемкости газообразного 1,2,3,4-тетра-
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

68,87
69,34
86,77

102,21
115,04
126,05

135,22
142,94
149,75

s°

138,55
138,98
161,37

182,43
202,23
220,81

238,26
254,64
270,06

-(О°-я° 9 8)/г

138,55
138,56
141,49

147,59
155,07
163,15

171,46
179,80
188,06

ккал/моль

ЕГО тто

0,00
0,13
7,95

17,43
28,30
40,37

53,45
67,36
82,01

дя/°

—29,46
—29,53
—32,80

-35,47
—37,59
—39,16

—40,29
—41,02
—41,34

37,27
37,68
60,61

84,28
108,42
132,90

157,54
182,33
207,19

]g Ки

—27,321
—27,449
—33,113

—36,837
—39,490
—41,492

—43,037
—44,274
—45,278

метилбензола прибавляли девять инкрементов замены метильной
группы на этильную и таким образом рассчитывали теплоемкости
газообразного 1,2,3,4-тетраэтилбензола.

ЛГ» 427. 1,2,3,5-Тетраэтилбензол, Ci 4 H 2 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 190,316

т. °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср

67,
68,
85,

101,
114,
125,

134,
142,
149,

°

95
41
72

23
17
31

59
39
29

кал/(моль-

S°

139,99
140,42
162,58

183,35
202,98
221,44

238,79
255,11
270,47

°К)

139,99
140,00
142,89

148,92
156,31
164,31

172,55
180,82
189,03

Я°—I

0
0
7,

17,
28,
40,

53,
66,
81,

т°
298

00
13
85

22
01
00

00
86
45

ккал/моль

| ляг

—29,36
—29,43
—32,80

—35,58
—37,78
—39,44

—40,64
—41,42
—41,80

AGf°

36,94
37,35
60,15

83,72
107,78
132,19

156,77
181,51
206,32

\gKp

—27,079
—27,208
—32,862

—36,591
—39,255
—41,269

—42,826
—44,074
—45,089

Значение AHf2as (g) = —29,36 ккал/моль рассчитано по корре-
ляционному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. К значе-
нию энтропии газообразного 1,2,3,5-тетраметилбензола прибавляли
умноженное на четыре увеличение энтропии на 9,75 кал/(моль '°К)
при замене метильной группы на этильную и получали Slas(g) =
= 139,99 кал/(моль -°Щ. К теплоемкостям газообразного 1,2,3,5-
тетраметилбензола прибавляли девять инкрементов замены метиль-
ной группы на этильную и таким образом рассчитывали теплоемко-
сти газообразного 1,2,3,5-тетраэтилбензола.
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№ 428. 1,2,4,5-Тетраэтилбензол, С^Нгг (состояние идеального газа).
Мол. вес 190,316

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал 1 {моль • °К)

сР°

69,14
68,61
85,46

100,82
113,74
124,89

134,21
142,06
148,99

s°

139,03
139,46
161,54

182,31
201,86
220,25

237,55
253,82
269,16

-(G°-H°M)/r

139,03
139,04
141,93

147,95
155,32
163,30

171,51
179,76
187,94

ккал/моль

H°-H29S |

0,00
0,13
7,85

17,18
27,93
39,87

52,84
66,66
81,22

—29,46
-29,53
—32,91

-35,71
—37,96
—39,66

—40,90
—41,72
—42,13

AGf°

37,13
37,54
60,43

84,10
108,27
132,80

157,50
182,36
207,31

lg-Кр

—27,216

—27,345
—33,016-

—36,758
—39,434
—41,459

—43,025
—44,282
—45,305

Значение ДЯ/°9! = —29,46 ккал/молъ рассчитано по корреляцион-
| ному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. Стандартное уве-
личение энтропии при замене метильной группы на этильную умно-

t жали на четыре, прибавляли к энтропии газообразного 1,2,4,5-тетра-
|метилбензола и получали значение SlM (g) = 139,03 кал/(моль ^К) .
| К теплоемкостям газообразного 1,2,4,5-тетраметилбензола прибав-
л я л и девять инкрементов замены метильной группы на этильную

|,и таким образом рассчитывали теплоемкости 1,2,4,5-тетраэтилбензола.

I Л» 429. 1-Фенилнонан, Ci5H24 (состояние идеального газа). Мол. вес 204,342

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал / (моль • °К)

Ср° | S0

69,18
69,57
89,45

107,12
121,92
134,28

144,69
153,57
161,20

151,71
152,14
174,93

196,85
217,72
237,47

256,10
273,66
290,25

-(С°-я° 9 8)/г

151,71
151,72
154,69
160,94
168,68
177,11
185,83
194,63
203,37

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,13
8,10

17,96
29,43
42,25
56,22
71,14
86,89

дя^°

—27,93
—28,02
—32,08
—35,39
—37,98
—39,93
—41,34
-42 .25
—42,70

AGf

44,59
45,03
70,03
95,96

122,46
149,38

176,51
203,81
231,20

lgKp

—32,685
—33,806
—38,262
—41,941
—44,605
—46,638
—48,217
—49,489
—50,526

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Врауном и Пиментелом [1248]. Тт = 249° К и ТЪ = 555,15° К.
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№ 430. 1-Фенилдекан, С 1 6Н 2 6 (состояние идеального газа). Мол. вес 218,368

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

74,65
75,06
96,40

115,37
131,26
144,56

155,76
165,32
173,50

кал/(моль-оК)

S°

161,02
161,49
186,06

209,67
232,15
253,40

273,46
292,37
310,22

-iC-H^/r

161,02
161,03
164,23

170,98
179,31
188,39

197,79
207,26
216,67

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,14
8,74

19,35
31,70
45,51

60,54
76,61
93,56

дя/°

—32,86
—32,95
—37,34

—40,90
—43,69
—45,78

—47,29
—48,26
—48,72

AGf° •

46,60
47,08
74,46

102,84
131,84
161,29

190,95
220,80
250,75

lg Кр

—34,155
—34,298
—40,681

—44,947
—48,019
—50,353

—52,162
—53,616
—54,79!

По данным измерения энтальпии сгорания Лоффлер и Россини
[880] определили АЯ/°98 (I) = —51,58 ккал/молъ и AHf2gs (g) =
= —32,86 ккал/молъ. Термодинамические функции отобраны Рос-

сини, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], которые
приводят также значения Тгп = 258,77° К и ТЪ = 571,04° К.

№ 431.

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Пентаэтилбензол, CieH2e (состояние идеального газа). Мол. вес 218,368

Ср°

81,19
81,79

102,45

120,43
135,28
147,92

158,54
167,35
175,18

кал/(мо

S°

154,84
155,35
181,77

206,62
229,93
251,75

272,22
291,41
309,46

ль.°К)

154,84
154,85
158,31

165,51
174,33
183,85

193,63
203,44
213,15

ккал/моль
ГГо rjo

0,00
0,16
9,39

20,56
33,36
47,54

62,88
79,18
96,32

дя/°

—41,87
—41,95
—45,69

—48,70
—51,04
—52,76

—53,96
—54,69
—54,97

39,43
39,93
67,82

96,56
125,82
155,46

185,27
215,23
245,26

lgKp

—28,901
—29,085
—37,053

—42,203
—45,828
—48,534

—50,610
—52,262
—53,599

Значение kHf°ni (g) = —41,87 ккал/молъ рассчитано по корреля-
ционному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. К значению
энтропии газообразного пентаметилбензола прибавляли умно-
женное на пять увеличение энтропии на 9,75 кал/(молъ »°К) при
замене метильной группы на этильную и получали 6*°̂  (g) =
= 154,84 кал/(моль-°К). К теплоемкости газообразного пентаметил-
бензола прибавляли девять инкрементов замены метильной группы
на этильную и таким образом рассчитывали теплоемкости газообраз-
ного пентаэтилбензола.
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V: 432. 1-Фенилундекан, Ci7H28 (состояние идеального газа). Мол. вес 232,394

298
300
400

500
600
700

800
900

.1000

кал 1 {моль • °К)

80,12
80,55

103,34

123,62
140,60
154,84

166,82
177,07
185,80

s°

170,32
170,82
197,18

222,48
246,56
269,33

290,81
311,06
330,18

- < G ° - H 2 9 8 > / r

170,32
170,33
173,77

181,00
189,93
199,67

209,73
219,87
229,96

ккал/моль

я°-я2°9 8

0,00
0,15
9,37

20,74
33,98
48,77

64,87
82,07

100,23

дн/°

—37,78
—37,88
—42,58

—46,40
—49,39
—51,62

—53,22
—54,25
—54,73

Ш°

48,62
49,14
78,90

109,73
141,23
173,20

205,41
237,82
270,33

lg Кр

—35,634
—35,799
,—43,108

—47,960
—51,440
—54,074

—56,112
—57,748
—59,077

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
IБрауном и Пиментелом [1248]. Тгп = 268° К и ТЪ = 586,35° К.

I
[.№ 433. 1-Фенилдодекан, С^Нзо (состояние идеального газа). Мол. вес 246,420

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

85,58
86,05

110,28

131,86
149,94
165,11

177,88
188,81
198,20

s°

179,63
180,17
208,30

235,29
260,98
285,26

308,16
329,76
350,15

-<G°-H°9g)/r

179,63
179,64
183,31

191,03
200,56
210,95

221,68
232,50
243,26

ккал/моль

И ~-"298

0,00
0,16

10,00

22,14
36,25
52,03

69,19
87,54

106,90

дя/°

—42,71
—42,82
—47,84

—51,91
—55,10
—57,47

—59,17
—69,26
—60,76

\Gf°

50,62
51,19
83,33

116,61
150,60
185,10

219,85
254,82
289,88

lg Кр

—37,104
—37,291
—45,526

—50,966
—54,854
—57,789

—60,058
—61,875
—63,351

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 276° К и ТЪ = 600,75° К.

№ 434. Гексаэтилбензол, С18Н30 (состояние идеального газа). Мол. вес 246,420

Значение АЯ/°98 (g) = —53,60 ккал/молъ рассчитано по корре-
ляционному методу Прозена, Джонсона и Россини [1195]. К значе-
нию энтропии газообразного гексаметилбензола прибавляли умно-
женное на шесть увеличение энтропии на 9,75 кал/(моль-°К) при
замене метильной группы на этильную и получали величину
£°98 (g) = 166,62 калI(моль -°К). Теплоемкости газообразного гекса-

28—831
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- "К)

Ср° 1 S0

94,76
95,49

119,12

139,45
156,17
170,35

182,21
192,17
200,97

166,62
167,21
198,00

226,83
253,77
278,94

302,48
324,53
345,24

-< е ° - Н 2°98^ Г

166,62
166,63
170,66

179,05
189,28
200,31

211,63
222,96
234,16

ккал/моль

0,00
0,18

10,94

23,90
38,70
55,05

72,69
91,42

111,08

Д Ш °

—53,60
—53,69
-57,79

—61,04
—63,54
—65,34

—66,57
—67,27
—67,46

AGf°

43,61
44,20
77,50

111,71
146,48
181,66

217,00
252,51
288,08

Ig-Kp

—31,965
—32,201
—42,340

—48,825
—53,354
—56,714

—59,280
—61,315
—62,958
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этилбензола рассчитывали путем прибавления к теплоемкостям газо-
образного гексаметилбензола девяти инкрементов замены метильной
группы на этильную.

№ 435.

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

1-Фенилтридекан, С19Н32 (состояние идеального газа). Мол. вес 260,441

Ср°

91,05
91,54

117,22

140,11
159,29
175,39

188,95
200,56
210,50

кал/(мо

S°

188,94
189,51
219,43

248,11
275,40
301,20

325,52
348,46
370,13

ль-°К)

188,94
188,95
192,85

201,06
211,19
222,23

233,63
245,13
256,56

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,17

10,64

23,53
38,53
55,28

73,52
93,01

113,57

ДЯ/°

—47,63
—47,75
—53,08

—57,41
—60,80
—63,31

—65,11
—66,25
—66,77

ДЙ/°

52,64
53,25
87,77

123,49
159,99
197,02

234,30
271,82
309,45

\gKp

—38,582
—38,790
—47,950

—53,977
—58,272
—61,508

—64,006
—66,00!
—67,62fi

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 283° К и ТЪ = 614,45° К.

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

96,51
97,04

124,16

148,35
168,63
185,66

200,02
212,30
222,80

кал/ (Л4О

S°

198,25
198,85
230,55

260,93
289,82
317,13

342,88
367,17
390,09

%ь °К)

198,25
198,26
202,40

211,09
221,82
233,51

245,59
257,76
269,86

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,18

11,27

24,93
40,80
58,54

77,84
98,47

120,24

лн/°

—52,56
—52,68
—58,34

—62,92
—66,50
—69,16

—71,06
—72,26
—72,80

AGf°

54,64
55,30
92,19

130,37
169,36
208,92

248,75
288,82
329,00

\gKp

—40,052
—40,282
—50,369

—56,983
—61,687
—65,224

—67,951
—70,132
—71,900

№ 437. 1-Фенил нентадекан, Сг^зе (состояние идеального газа).
Мол. вес 288,498

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ'°К)

Ср°

101,98
102,53
131,10

156,60
177,97
195,94

211,08
224,05
235,20

S»

207,56
208,20
241,68

273,75
304,24
333,06

360,24
385,87
410,07

-< G °- H 298>/ T

207,56
207,57
211,94

221,12
232,45
244,79

257,54
270,39
283,16

ккал/моль

Н°-Я2°98

0,00
0,19

11,90

26,32
43,08
61,80

82,17
103,94
126,92

ЛЯ/°

—57,49
—57,62
—63,59

—68,43
—72,21
—75,01

—77,01
—78,27
—78,82

AGf°

56,65
57,35
96,62

137,25
178,74
220,82

263,19
305,82
348,56

lg-Kp

—41,552
—41,774
—52,788

—59,989
—65,101

.—68,939

—71,896
—74,259
—76,173

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 295° К и ТЪ = 639° К.

№ 436. 1-Фенилтетрадекан, С20Н34 (состояние идеального газа).
Мол. вес 274,472

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 289° К и ТЪ = 627° К.

№ 438. 1-Фенилгексадекан, С22Н38 (состояние идеального газа).
Мол. вес 302,524

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 300° К и ТЪ = 651° К.

28*
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

с

107
108
138

164
187
206

222
235
247

р°

,45
,02
,04

,85
,31
,22

,14
,80
,50

кал/(моль•

1 S"

216,87
217,54
252,80
286,57
318,66
349,00
377,60
404,57
430,04

°К)

- ( G ° -

216
216
221

231,
243,
256,
269,
283,
296,

87
88
48

15
08
07

49
01
46

Н°~Н298

0,00
0,20

12,53
27,71
45,35
65,05
86,49

109,40
133,59

кпал/мо гь

ЛЯ/°

—62,41
—62,55
—68,84

—73,93
—77,91
—80,85
—82,95
—84,26
-84,83

де/°

58
59

101,
144,
188,
232,
277,
322,
368,

66
40
06

14
12
73

64
82
12

igKp

—42,999
—43,274
—55,212

—63,000
—68,519
—72,658
—75,844
—78,388
—80,449

Стиролы. Таблицы для состояния идеального газа

•V» 439. Стирол, С8Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 104,144

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср"

29,18
29,35
38,32
45,94
52,14
57,21
61,40
64,93
67,92

s°

82,48
82,67
92,37

101,77
110,71
119,14
127,06
134,50
141,50

j -(G°-H2

o

9S)/r

82,48
82,49
83,75

86,42
89,73
93,33

97,06
100,81
104,53

ккаъ/моль

0,00
0,06
3,45

7,68
12,59
18,07
24,00
30,32
36,97

дя/°

35,22
35,19
33,83

32,72
31,81
31,09
30,52
30,10
29,83

дс;/°

51,10
51,19
56,75
62,61
68,67
74,88
81,16
87,52
93,92

lg Кр

—37,453
—37,292
—31,003

—25,364
—25,010
—23,376
—22,171
—21,252
—20,526

Приняты значения, отобранные Россини, • Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. (См. также монографию по стиролу,
вышедшую под редакцией Боунди и Бойера [151].) Тт = 242,52° К,
АНт° = 2,617 ккал/моль и ТЪ = 418,29° К, при этом AHv =
= 8,850 ккал/молъ. Тс = 546° К, Рс = 40 атпм и dc = 0,30 г/см3.

№ 440. а-Метилстирол, (состояние идеального газа). Мол. вес 118,170

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 249,9° К и ТЪ = 438,6° К.

IX. Химическая термодинамика углеводородов 437

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(люль • °К)

Ср°

34,70
34,90
44,80

53,50
60,70
66,80
71,80
76,10
79,80

Qo
О

91,70
91,92

103,34
114,30
124,71
134,54

143,79
152,51
160,72

-<с°-я;и)/г

91,70
91,71
93,20

96,33
100,20
104,41

108,76
113,14
117,49

ккал/моль

0,00
0,07
4,06
8,99

14,71
21,10
28,03
35,43
43,23

27,00
26,96
25,27
23,84
22,65
21,72
20,99
20,44
20,11

&Gf°

49,84
49,98
57,92
66,25
74,84
83,63
92,51

101,49
110,53

lgKp

—36,531

—36,407
—31,645
—28,958
—27,260
—26,109
—25,272
—24,645
—24,155

т, «к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№ 441.

Ср°

34,70
34,90
44,80
53,50
60,70
66,80
71,80
76,10
79,80

Пропенилбензол (р"-метилстирол), цис, С9Н10

идеального газа).
кал/(мо

S°

91,70
91,92

103,34
114,30
124,71
134,54
143,79
152,51
160,72

ль-°К)

- < G O - H 2 9 8 > / r

91,70
91,71
93,20
96,33

100,20
104,41
108,76
113,14
117,49

Мол. вес 11»,1/и
(состояние

ккал/моль

0,00
0,07
4,06
8,99

14,71
21,10
28,03
35,43
43,23

дя/°

29,00
28,96
27,27
25,84
24,65
23,72
22,99
22,44
22,11

AGf°

51,84
51,98
59,92
68,25
76,84
85,63
94,51

103,49
112,53

lg Кр

—37,997
—37,864
—32,738
—29,833
—27,989
—26,734
—25,819
—25,130
—24,592

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 211,47° К и ТЪ = 440,58° К.

№ 442. Пропенилбензол (|1-метилстирол), трапе, С9Ню (состояние
идеального газа). Мол. вес 118,170

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср'

34,90
35,10
45,20
54,00
61,20
67,20
72,20
76,40
80,00

кал/(мо

о

90,90
91,12

102,63
113,69
124,19
134,09
143,40
152,15
160,39

/ib-°K)

-(G°-ff°98)/r

90,90
90,91
92,41
95,57
99,47

103,72
108,10
112,52
116,90

ккал/моль

0,00
0,07
4,10
9,07-

14,84
21,27
28,24
35,68
43,50

дя/°

28,00
27,96
26,30
24,91
23,78
22,89
22,20
21,69
21,38

AGf°

51,08
51,22
59,24
67,64
76,28
85,12
94,04

103,06
112,13

lg Кр

—37,439

—37,310
—32,364
—29,562
—27,784
—26,573
—25,690
—25,025
—24,504
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Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 243,82° К и ТЪ = 451,41° К.

№ 443. .м-Метилстирол, С9Ню (состояние идеального газа). Мол. вес 118,170
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т, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кал1(моль °К)

Ср°

34,70
34,90
44,80
53,50
60,70
66,80
71,80
76,10
79,80

1 s°

93,10
93,32

104,74
115,70
126,11
135,94
145,19
153,91
162,12

-«"•-л;и)/г

93,10
93,11
94,60
97,73

101,60
105,81
110,16
114,54
118,89

кка г/мо гь

Н°-Н298

0,00
0,07
4,06
8,99

14,71
21,10
28,03
35,43
43,23

дя/°

27,60
27,56
25,87
24,44
23,25
22,32

21,59
21,04
20,71

AGf°

50,02
50,16
57,96
66,15
74,60
83,25
91,99

100,83
109,73

IgKp

—36,665
—36,538
—31,667
—28,915
—27,173
—25,990
—25,130
—24,485
—23,980

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 186,81° К и ТЪ = 444,7° К,
при этом AHv = 9,27 ккал/молъ, согласно Клементсу, Уайзу и Джон-
сену [234].

№ 444. о-Метилстирол, С9Н10 (состояние идеального газа). Мол. вес 118,170

Т "К

298

300
400

500

600
700

800
900

1000

с

34

34
44,

53,

60,
;««,

71,
76,
V»,

70
90
80

50

70
80

80
10
80

кал/(моль °]

1 - я -
91,70
91,92

103,34

114,30
124,71
134,54

143,79
152,51
160,72

1 -
"О

G°-

91
91
93,

96,
100,
104,

108,
И З ,
117,

70
71
20

33
20
41

76
14
49

я0—

0
0
4

8
14
21

28
35
43

Н298

,00
,07
,06

,99
,71
,10

,03
,43
23

ккал/моль

AHf°

28,30
28,26
26,57

25,14
23,95
23,02

22,29
21,74
21,41

д (

51
51
59

67
76
84

93
102
111

14
?Л

,22

55
14

,93

,81
79

,83

IgKp

—37 484
—37,354
—32,355

—29,527
—27,734
—26,515

25 628
—24,960
—24,439

Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом,
Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 204,58° К и ТЪ = 442,96° К,
при этом AHv = 9,46 ккал/молъ, согласно Клементсу, Уайзу и Джон-
сену [234].

№ 445.

Г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

n-Метилстирол, Сд

Ср°

34,70
34,90
44,80

53,50
60,70
66,80

71,80
76,10
79,80

ьал/(моль

8-

91,70
91,92

103,34

114,30
124,71
134,54

143,79
152,51
160,72

Ню (состояние i

° К )

-(G°-H|ee)/r

91,70
91,71
93,20

96,33
100,20
104,41

108,76
113,14
117,49

я

адеального газа).

• > - *

0,
0,
4

8
14
21

28
35
43

го 1
2 9 8 |

00
07
06

99
71
10

03
43

,23

ккал/моib

ДН/°

27,40
27,36
25,67

24,24
23,05
22,12

21,39
20,84
20,51

Мол.

ДО/

50,
50,
58,
66,

75
84
92

101
110

ве(

°

24

38
32
65

24
03
91

89
93

; 118,

—36

—36
—31
—29

—27
—26
—25

—24
—24

170

825

699
8Ь4
133

406
,234
,382

,742
,242

I Приняты значения, отобранные Россини, Питцером, Арнеттом>

!

Брауном и Пиментелом [1248]. Тт = 239,00° К и ТЪ = 445,9° К,
при этом AHv = 9,31 ккал/молъ, согласно Клементсу, Уайзу и Джон-
сену [234].

Алкилнафталииы. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 446. Нафталин, С10Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 128,164

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

31,68
31,89
42,83

52,13
59,67
65,77

70,77
74,91
78,38

кал/(моль °Ъ

в-

80,22
80,42
91,13

101,72
111,92
121,59

130,70
139,28
147,36

- (

:)

80,
80,
81,

84,
88,
92,

96,
100
105

' 2 9 8 " 1

22
23
61

58
29
36

59
86
И

H°-J

0
0
3

8
14
20

27
34
42

Н298 |

,00
,06

,81
,58
,18
,46

,29
,58
,25

кка г/моль

ДН/°

36,08
36,05
34,55

33,34
32,36
31,60

.31,01
30,58
30,33

AG/

53,
53,
59,

66,
72,
79,

86,
93,

100

о

44
55
62

04
66
4Ь

32
26
25

jg Xi

—39,

—39,
—32,

—28,
—26,
—24,

—23,
—22,
- 2 1

172

007
57 b

863
465
805

580
646
908

Колеман и Пилчер [264], а также Сперос и Россини [1401] изме-
ряли энтальпию сгорания тщательно очищенного нафталина; полу-
чено хорошо согласующееся значение AHf29S (s) = 18,66 ккал/молъ.
В работе Колемана и Пилчера приводятся ссылки на более ранние
работы.



440 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ IX. Химическая термодинамика углеводородов 441

Низкотемпературные термические данные, относящиеся к тем-
пературному интервалу от 10 до 370° К, получены Мак-Каллохом
Финке, Мессерли, Тоддом, Кинчелое и Уаддингтоном [954]; они вклю
чают значения АНт° = 4,536 ккал/моль и Ttp = 353,43° К. Барро\
и Мак-Клеллап [77] измеряли теплоемкость пара при двух темпера
турах (451,0 и 522,7° К) и энтальпию испарения при 440,9° К. Ми i
лер [1005] измерял давление паров в области сверхнизких давлении.
Он показал, что отнесение колебаний, выполненное Митрой и Берн
стейном [1015], соответствует результатам его собственных измерс
ний, калориметрическому значению энтропии, энтальпии испарения
и давлению пара в миллиметровой области по данным Кеймина
и Россини [189]. На этом основании отнесения Митры и Бернстейна
[1015] были использованы для расчетов представленных здесь тер
модинамических функций. Рассчитанная Миллером [1005] энтальпия
сублимации при 298° К равна 17,42 ккал/моль, что дает AHf?ss (g) —
= 36,08 ккал/молъ.

По данным Камина и Россини [189], ТЪ — 491,1° К, а согласно
измерениям Амброза, Кокса и Тоунсенда [13], Тс = 748,3° К.

№ 447.

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

1 -Метилнафталин,

Ср°

38,13
38,37
50,74

61,25
69,79
76,76

82,48
87,19
91,21

кал/(моль

90,21
90,45

103,23

115,72
127,66
138,96

149,59
159,59
168,99

СцНю (состояние

°К)

- (с°-н°9 8)/г

90,21
90,22
91,87

95,40
99,79

104,59

109,56
114,57
119,54

я ° -

0
0
4

10
16
24

32
40
49

идеального газа). Мол.

пш

,00
,08
,55

,16
,73
,07

,04
,53
,45

ккал/моль

AHf

27,93
27,89
26,18

24,80
23,71
22,88

22,26
21,83
21,61

AGf

52,03
52,17
60,54

69,30
78,29
87,47

96,73
106,07
115,46

вес 142,190

lg Кр

—38,134
—38,005
—33,077

—30,289
-28,517
—27,309

—26,425
—25,757
—25,232

Результаты измерений энтальпии сгорания, полученные Сперо-
сом и Россини [1401], использовали в сочетании с коррелированными
термодинамическими функциями Миллигана, Беккера и Питцера
[1009]. Соединение в конденсированном состоянии изучали Мак-
Каллох, Финке, Мессерли, Тодд Кинчелое и Уаддингтон [954];
по сообщению этих исследователей, Tt = 240,78° К, AHf =
= 1,190 ккал/молъ, Ttp = 242,67° К, АНт° = 1,160 ккал/молъ
и ТЬ = 517,83° К.

Л» 448. 2-Метилнафталин, СцН1 0 (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,190

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

38,19
38,42
50,50

60,87
69,31
76,28

82,03
86,81
90,86

S»

90,83
91,07

103,82

116,24
128,10
139,33

149,90
159,84
169,21

-(G'-H'tm)IT

90,83
90,84
92,49

96,01
100,38
105,15

110,09
115,07
120,02

ккал/моль

0,00
0,08
4,54

10,12
16,64
23,93

31,86
40,30
49,19

AHf

27,75
27,71
25,99

24,58
23,44
22,57

21,90
21,43
21,17

AGf°

51,66
51,81
60,12

68,82
77,76
86,90

96,13
105,44
114,80

Ig Кр

-37,86'>
-36,738
-32,844

-30,078
-28,324
-27,131

-26,260
-25,603
-25,088

Результаты измерений энтальпии сгорания, полученные Сперо-
! \сом и Россини [1401], использовали в сочетании с коррелированными

[термодинамическими функциями Миллигана, Беккера и Питцера
11009]. Соединение в конденсированном состоянии изучали Мак-
Каллох, Финке, Мессерли, Тодд, Кинчелое и Уаддингтон [954];
;1го сообщению этих исследователей, Tt = 288,5° К, AHt° =
;= 1,341 ккал/молъ, Ttp = 307,73° К, АНтп° = 2,808 ккал/молъ
'ж ТЪ = 514,20° К.

№ 449. 1-Этилнафталин, C12Hi2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1 {моль °К)

сР°

44,02
44,30
58,25

70,06
79,65
87,47

93,91
99,24

103,79

s°

99,94
100,22
114,92

129,23
142,88
155,76

167,88
179,25
189,95

-<с->-я$и)/г

99,94
99,95

101,86

105,91
110,94
116,44

122,12
127,84
133,52

ккал/моль
Я°-Н

2°98

0,00
0,09
5,23

11,67
19,17
27,53

36,61
46,28
56,43

AHf

23,10
23,06
21,07

19,50
18,26
17,34

16,66
16,21
16,00

AGf

54,01
54,19
64,89

76,04
87,45
99,08

110,79
122,59
134,43

lg Кр

-39,585
-39,478
-35,455

-33,235
-31,854
-30,932

-30,265
-29,767
-29,378

Учитывая, что различие в значении AHf газообразного бензола
В толуола почти такое же, как и различие между нафталином и 1-ме-
тилнафталином, различие между бензолом и этилбензолом примени-
мо для оценки энтальпии образования газообразного 1-этилнафтали-
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на по энтальпии нафталина. Остальные термодинамические функции
приняты согласно корреляции Миллигана, Беккера и Питцера [10091.
По данным Россини, Питцера, Арнетга, Брауна и Пиментела [1248]
Тт = 259,27° К и ТЪ = 531,82° К.

№ 450. 2-Этшшафталин, Ci2Hi2 (состояние идеального газа). Мол. вес 156,21(>

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

гаг/(моль °К)

сР°

44,08
44,35
58,01

69,68
79,17
86,99

93,46
98,86

103,44

s°

100,56
100,84
115,52

129,75
143,32
156,13

168,18
179,51
190,17

-(G°-H°98)/r

100,56
100,57
102,47

106,52
111,53
117,00

122,65
128,34
134,00

ккал/мо ib
н °- н ; 9 8

0,00
0,09
5,22

11,62
19,08
27,40

36,43
46,05
56,18

дя/°

22,92
22,88
20,88

19,28
18,00
17,03

16,30
15,81
15,56

д « °

53,64
53,83
64,47

75,56
86,92
98,51

110,18
121,95
133,77

lg Kp

-39,318
-39,211
-35,221

-33,021
-31,66(
-30,754

-30,099
-29,61:!
-29,23"

Энтальпия образования оценена тем же путем, как в случае
1-этилнафталина. Коррелированные значения термодинамически\
функций приняты согласно работе Миллигана, Беккера и Питцера
[1009]. По данным Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пиментела
[1248], Тт = 265,7°К и ГЬ=-531,0°К.

№ 451. 1,2-Диметилнафталин, C12Hi2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

палЦмоль °К)

Ср°

44,18
44,46
58,28

70,06
79,64
87,51

93,96
99,25

103,83

s°

97,23
97,51

112,24

126,55
140,20
153,08

165,20
176,58
187,28

97,23
97,24
99,15

103,21
108,25
113,74

119,42
125,15
130,83

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,09
5,24

11,68
19,18
27,54

36,63
46,29
56,45

ДЯ/°

19,97
19,93
17,95

16,38
15,14
14,22

13,55
13,10
12,89

AG/°

51,68
51,88
62,85

74,26
85,94
97,83

109,81
121,88
133,99

-37,8&3
-37,790
-34,336

-32,457
-31,303
-30,541

-29,9%
-29,59э
-29,283

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными
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нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчита-

:и значения термодинамических функций для газообразного состоя-
[ия. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали

точки плавления и кипения: Тт = 272,1° К и ТЪ = 541° К.

№ 452. 1,3-Диметилнафталин, С12Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

Г, °К

298

300

400

500

«00

700

Ш

900

1000

кал/(моль -"К)

Ср° -(G°-H
a
°

eg
)/T

44,24

44,51

58,04

69,68

79,16

87,03

93,51

98,87

103,48

97,86

98,14

112,84

127,08

140,65

153,46

165,52

176,85

187,51

97,86
97,87
99,78

103,83
108,84
114,31

119,97
125,66
131,32

кка1/моль

Я°-Я° дя/°

0,00
0,09
5,23

11,63
19 09
27,41

36,45
46,07
56,20

19,55
19,51
17,52
15,92
14,63
13,67

12,95
12,46
12,21

51,08
51,27
62,18

73,53
85,17
97,02

108,96
121,00
133,08

lg

-37,438
-37,347
-34,969
-32,139
-31,020
-30,288
-29,765
-29,381
-29,084

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
ании аналогии между алкильными группами, присоединенными

1 нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу,
•етодами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали
качения термодинамических функций для газообразного состояния.
Оссини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали точки
Павления и кипения: Тт = 269,1° К и ТЬ = 538° К.

№ 453. 1,4-Диметилнафталин, С12Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

1 •
Ж 298
Ж 300
Ж 400

V 500
1 600
»700
1-800

Ж 90°
ipoooш—

кагЦмоль °К)

Ср°

44,18
44,46
58,28

70,06
79,64
87,51

93,96
99,25

103,83

s°

95,86
96,14

110,87

125,18
138,83
151,71

163,83
175,21
185,91

-(G°-H°ws)/T

95,86
95,87
97,78

101,84
106,88
112,37

118,05
123,78
129,46

ккал/моль

Я°-Я298

0,00
0,09
5,24

11,68
19,18
27,54

36,63
46,29
56,45

дя/°

19,72
19,68
17,70

16,13
14,89
13,97

13,30
12,85
12,64

ДО/0

51,84
52,04
63,14

74,69
86,52
98,54

110,66
122,86
135,11

lg Кр

-37,999
-37,907
-34,499

-32,647
-31,512
-30,765

-30,229
-29,834
-29,527
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Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными
к нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бен-
золу. Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009]
рассчитали значения термодинамических функций для газообраа-
ного состояния. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248]
отобрали точки плавления и кипения: Тт = 280,81° К и ТЪ

= 541,6° К.
№ 454. 1,5-Диметилнафталин, Ci2H12 (состояние идеального газа).

Мол. вес 156,216
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Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль '"К)

Ср°

44,18
44,46
58,28

70,06
79,64
87,51

93,96
99,25

103,83

S0

95,86
96,14

110,87

125,18
138,83
151,71

163,83
175,21
185,91

95,86
95,87
97,78

101,84
106,88
112,37

118,05
123,78
129,46

ккал/моль

0,00
0,09
5,24

11,68
19,18
27,54

36,63
46,29
56,45

дя/°

19,55
19,51
17,53

15,96
14,72
13,80

13,13
12,68
12,47

AGf°

51,67
51,87
62,97

74,52
86,35
98,37

110,49
122,69
134,94

-37,875
-37,784
-34,406
-32,573

-31,450
-30,712

-30,183

-29,792
-29,490

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными
к нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бен-
золу. Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009]
рассчитали значения термодинамических функций для газообраз-
ного состояния. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248]
отобрали точки плавления и кипения: Тт = 355,1° К и ТЪ = 538° К.

№ 455. 1,6-Диметилнафталин, С12Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

44,24
44,51
58,04
69,68
79,16
87,03

93,51
98,87

103,48

s°

97,86
98,14

112,84
127,08
140,65
153,46
165,52
176,85
187,51

-(G°-ff°98)/T

97,86
97,87
99,78

103,83
108,84
114,31
119,97
125,66
131,32

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,09
5,23

11,63
19,09
27,41
36,45
46,07
56,20

AHf

19,72
19,68
17,69
16,09
14,80
13,84
13,12
12,63
12.38

AGf0

51,25
51,44
62,35
73,70
85,34
97,19

109,13
121,17
133,25

lg Кр

-37,562
-37,470
-34,062
-32,213
-31,062
-30,341

-29,811
-29,422
-29,121

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на основа-
аии аналогии между алкильными группами, присоединенными к наф-

талину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
[Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчита-

1И значения термодинамических функций для газообразного состоя-
н и я . Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали

точки плавления и кипения: Тт = 257° К и ТЪ = 536° К.
№ 456. 1,7-Диметилнафталин, Cj2Hi2 (состояние идеального газа).

Мол. вес 156,216

иг
I K

I 298

К 30°
Ж 400

• 500

Ш 600

• 700

Ш8и0

Я'900

Щюоо

кал/(моль °К)

44,24
44,51
58,04

69,68
79,16
87,03

93,51
98,87

103,48

s°

97,86
98,14

112,84

127,08
140,65
153,46

165,52
176,85
187,51

-<е°-Я298>/Г

97,86
97,87
99,78

103,83
108,84
114,31

119.97
125,66
131,32

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,09
5,23

11,63
19,09
27,41

36,45
46,07
56,20

AHf

19,55
19,51
17,52

15,92
14,63
13,67

12,95
12,46
12,21

AGf°

51,08
51,27
62,18

73,53
85,17
97,02

108,96
121,00
133,08

lg Кр

-37,438
-37,347
-33,969

-32,139
-31,020
-30,288

-29,765
-29,381
-29,084

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
шии аналогии между алкильными группами, присоединенными

нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бен-
олу. Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рас-
?итали значения термодинамических функций для газообразного
эстояния. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248]
гобрали точки плавления и кипения: Тт = 259,3° К и ТЪ = 536° К.

JM» 457. 2,3-Диметилнафталин, CJ2HJ2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

1

I'
Is

и

298
300
400

500
600
700

800
900

1000
М.—

Ср°

44,41
44,65
57,49

68,75
78,18
86,02

92,58
98,10

102,78

кал/(моль

S°

98,22
98,50

113,14

127,21
140,61
153,26

165,19
176,42
187,01

•°К)

-(С°-н° 9 8)/г

98,22
98,23

100,14

104,15
109,12
114,53

120,13
125,76
131,36

и —

0
0
5

И
18
27

36
45
55

298

,00
,09
,21

,53
,89
,12

,05
,59
,65

ккал/моль

AHf

19,97
19,93
17,92

16,24
14,86
13,79

12,97
12,40
12,08

AGf

51,39
51,58
62,45

73,79
85,42
97,28

109,25
121,33
133,46

lg Кр

-37,667
-37,574
- 34.121

-32,250
-31,112
-30,371

-29,844
-29,460
-29,166
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Энтальпия образования оценена по методу корреляции на основа-
нии аналогии между алкильными группами, присоединенными к наф-
талину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали
значения термодинамических функций для газообразного состоя-
ния. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали
точки плавления и кипения: Тт = 378,1° К и ТЪ = 542° К.

№ 458. 2,6-Диметилнафталин, С12Н12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

Г, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

44,71
44,91
58,07
69,45
78,77
86,49
93,09
98,51

103,14

С О

97,68
97,96

112,73
126,95
140,46
153,19
165,19
176,47
187,10

-( е °- Я 2 9 8>/ т

97,68
97,69
99,61

103,67
108,68
114,14
119,78
125,46
131,10

ккал/моль
я°-я° 9 8

0,00
0,09
5,25

11,64
19,07
27,34
36,33
45,92
56,01

дя/°

19,72
19,68
17,71
16,10
14,78
13,77
13,00
12,47
12,19

де/°

51,30
51,49
62,41
73,78
85,43
97,31

109,28
121,35
133,48

lg Кр

-37,602
-37,510
-34,099
-32,248
-31,117
-30,379
-29,852
-29,467
-29,170

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на основа-
нии аналогии между алкильными группами, присоединенными к наф-
талину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу. Мето-
дами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали зна-
чения термодинамических функций для газообразного состояния.
Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали точки
плавления и кипения: Тт = 385,1° К и ТЪ = 535° К.

•

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

V: 459. .2,7-Диметилнафталин, С1; Н1 2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 156,216

кал /(моль °К)

Ср°

44,71
44,97
58,07
69,45
78,77
86,49
93,09
98,51

103,14

ч°

97,68
97,96

112,73
126,95
140,46
153,20
165,19
176,48
187,10

-(о°-я2°98)/г

97,68
97,69
99,61

103,67
108,69
114,14
119,78
125,46
131,10

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,09
5,25

11,65
19,07
27,34
36,33
45,92
56,01

ля/»

19,72
19,68
17,72
16,10
14,79
13,77
13,00
12,47
12,20

AGf°

51,30
51,49
62,41
73,78
85,43
97,30

109,28
121,35
133,47

lg Кр

-37,602
-37,510
-34,099
-32,217
-31,116
-30,378
-29,851
-29,466
-29,169

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными

нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
1етодами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали

значения термодинамических функций для газообразного состоя-
гая. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали

|точки плавления и кипения: Тт — 371,1° К и ТЪ = 535° К.
№ 460. 1-Пропилнафталин, Ci3H14 (состояние идеального газа).

Мол. вес 170,242

Г, °К

298
f 300

400
» 500

600
:, 700
\ 800
I 900
Нооо
1

кал/(моль °К)

Ср°

49,74
50,04
65,30
78,40
89,10
97,80

105,10
111,10
116,20

s°

109,55
109,86
126,40
142,42
157,69
172,10
185,65
195,38
210,36

-<е°-я°98)/г

109,55
109,56
111,71
116,26
121,90
128,06
134,42
140,82
177,19

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,10
5,88

13,09
21,48
30,84
40,99
51,81
63,18

дя/°

17,85
17,80
15,52
13,69
12,27
11,21
10,45
9,95
9,73

AGr°

55,60
55,83
68,88
82,44
96,31

110,42
124,63
138,94
153,30

lg Кр

-40,755
-40,671
-37,631
-36,032
-35,080
-34,474
-34,046
-33,738
-33,503

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными

нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Гетодами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали
1ачения термодинамических функций для газообразного состояния.

?оссини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел отобрали точки плав-
иения и кипения: Тт = 264,68° К и ТЪ = 545,93° К.

№ 461. 2-Пропилнафталин, С^Н^ (состояние идеального газа).
Мол. вес 170,242

1
ШюТ, °К

% Щ

Ж 2 9 8

Ш 3°оЖ 400
1 500
I 600
f 700
**'* 800
-' 900
#> 1000
# —

кал/(моль °К)

Ср°

49,80
50,04
65,10
78,00
88,60
97,40

104,60
110,70
115,80

s°

110,18
110,49
127,00
142,96
158,14
172,48
185,97
198,65
210,59

-(G°-fi°98)/r

110,18
110,19
112,34
116,88
122,50
128,63
134,96
141,34
147,67

ккал/моль
Н°~Н298

0,00
0,10
5,87

13,05
21,39
30,70
40,81
51,59
62,92

дя/°

17,65
17,60
15,31
13,45
11,98
10,88
10,07
9,53
9,27

AGf

55,21
55,44
68,43
81,93
95,75

109,82
124,00
138,28
152,61

lg Кр

-40,471
-40,388
-37,385
-35,809
-34,877
-34,287
-33,873
-33,577
-33,352
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Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными
к нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали
значения термодинамических функций для газообразного состояния.
Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали точки
плавления и кипения: Тт = 270° К и ТЪ = 546,6° К.

№ 462. 2-Этил-З-метилнафталин, С1 3Н1 4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 170,242

IX. Химическая термодинамика углеводородов 449

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль- °К)

Ср°

50,30
50,57
65,00

77,50
88,00
96,80

104,00
110,10
115,30

s°

109,33
109,65
126,22

142,10
157,19
171,43

184,84
197,45
209,33

-(G°-H°98)/r

109,33
109,34
111,50

116,04
121,65
127,76

134,06
140,41
146,72

ппал/моль

Я °~ Н 298

0,00
0,10
5,89

13,03
21,32
30,58

40,63
51,34
62,62

лн/°

15,72
15,67
13,40

11,51
9,99
8,83

7,95
7,35
7,04

AGf°

53,54
53,77
66,83

80,42
94,33

108,50

122,79
137,18
151,64

Ig Кр

-39,242
-39,168
-36,514

-35.14S
-34,359
-33,874

-33,542
-33,311
-33,140

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными
к нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Методами корреляции рассчитаны термодинамические функции для
газообразного состояния (Миллиган, Беккер и Питцер [1009]). Рос-
сини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали точку
кипения ТЪ = 550° К [1248].

№ 463. 2-Этил-6-метилнафталин, С13Н14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 170,242

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кад/(люль-°К)

Ср°

50,60
50,90
65,60

78,20
88,70
97,30

101.40
110,60
115,70

s° | -<е--я;м)/г

108,79
109,11
125,82

141,85
157.06
171,44

184,64
197,16
209,11

108,79
108,80
110,97

115,56
121,22
127,38

133,72
140,08
146,39

ккал/моль

Н°-Н»8

0,00
0,10
5,94

13,15
21,51
30,85

40,74
51,37
62,72

лн/°

14,65
14,60
12,37

10,55
9,10
8,03

7,00
6,32
6,08

AGf°

52,63
52,86
65,97

79,59
93,52

107,70

121,99
136,42
150,90

lg Кр

-38.576
-38,506
-36,043

-34,786
-34,064
-33,623

-33,324
-33,124
-32,977

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильпыми группами, присоединенными

нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
1етодами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рас-

считали значения термодинамических функций для газообразного
состояния. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248]
отобрали точки плавления и кипения: Тпг = 318° К и ТЪ = 543° К.

ЛГ° 464. 2-Этил-7-метилнафталин, С13Н14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 170,242

1,.,

IE
| Е
• 1000

Ср°

50,60
50,90
65,60

78,20
88,70
97,30

101,40
110,60
115,70

кал/(мо

ч°

108,79
109,11
125,82

141,85
157,06
171,44

184,64
197,16
209,11

1Ь-°К)

-(G°-II°SS)/T

108,79
108,80
110,97

115,56
121,22
127,38

133,72
140,08
146,39

%кал/моль

Я°-Я298

0,00
0,10
5,94

13,15
21,51
30,85

40,74
51,37
62,72

ля/°

14,65
14,60
12,37

10,55
9,10
8,03

7,00
6,32
6,08

AGf°

52,63
52,86
65,97

79,59
93,52

107,70

121,99
136,42
150,90

]g Кр

-38,576
-38,506
-36,043

-34,786
-34,064
-33,623

-33,324
-33,124
-32,977

Энтальпия образования оценена по методу корреляции па осно-
вании аналогии между алкильными группами, присоединенными

нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
1етодами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали

бшачения термодинамических функций для газообразного состояния,
госсини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали точку
Ьпения ТЪ = 543° К.

В
ж
•'
W' °к

Ж 298

Щ 300

к 4 0 0

Р 500
1 600

1 ' 700

i 800
f 900

| . юоо

№ 465. 1-Бутилнафталин, С14Н
Мол. вес

калЦмоль °К)

Ср°

[55,18
55,51

1 72,20

86,60
1 98,40
108,10

116,10
122,80
128,50

i

118,83
119,18
137,49

155,19
172,06
187,98

202,95
217,02
230,26

-(G°-H°WS)/T

118,83
118,84
121,22

126,26
132,50
139,30

146,33
153,41
160,44

[8 (состояние идеального газа).
184,268

ккал/моль

0,00
0,11
6,51

14,47
23,74
34,08

45,30
57,25
69,83

дя/°

12,68
12,62
10,02

7,93
6,31
5,11

4,24
3,69
3,44

AGI°

57,38
57,65
73,08

89,09
105.47
122,11

138,87
155,74
172,67

lg Кр

-42,056
-41,995
-39,926

-38,940
-38,415
-38,123

-37,935
-37,817
-37,734

29-831
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Энтальпия образования оценена по методу корреляции на осно-
вании аналогии между алкильньтми группами, присоединенными
к нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бен-
золу. Методами корреляции Миллиган, Боккер и Питцер [1000]
рассчитали значения термодинамических функций для газообразш:и о
состояния. Россини, Питцер, Ариетт, Браун и Пиментел [1248!
отобрали Тт = 253,39° К и ТЪ = 562,49° К.

As 466. 2-Бутилнафталин, С̂ Нде (состояние идеального газа).
Мол. вес 184,268

IX. Химическая термодинамика углеводородов 451

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/( моль' °К)

(р«

55,24
55,56
72,00

86,20
97,90

107,70

115,70
122,40
128,10

s°

119,46
119,81
138,10

155,73
172,51
188,36

203,28
217,31
230,51

119,46
119,47
121,85

126,87
133,10
139,87

146,87
153,93
160,93

кпал/могь
Н ° - Н 2 Э 8

0,00
0,11
6,50

14,43
23,66
33,95

45,13
57,04
69,58

ДЯ/°

12,50
12,44
9,83

7,72
6,04
4,80

3,89
3,30
3,02

AG/°

57,01
57,28
72,65

88,60
104,93
121,53

138,25
155,09
171,99

lg Кр

-41,781
-41,720
-39,09i)

-38,721
-38,21 '
-37,912

— 37,7()7
- 3 7 , Ш
-37,587

Энтальпия образования оценена по метду корреляции на основа-
нии аналогии между алкильньтми группами, присоединенными
к нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали
значения термодинамических функций для состояния идеального
газа. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали
точки плавления и кипения: Тт = 268° К и ТЪ = 565° К.

№ 467. 1-Амилнафталин, С15Н18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 198,294

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

•калЦмоль-°К)

Ср°

60,65
61,01
79,20

94,90
107,80
118,40

127,20
134,60
140,90

s°

128,26
128,64
148,74

168,16
186,63
204,07

220,47
235,89
250,41

128,26
128,27
130,88

136,41
143,26
150,71

158,42
166,18
173,88

ккал!моль

0,00
0,12
7,15

15,88
26,03
37,36

49,65
62,75
76,53

ля/°

7,75
7,69
4,77

2,43
0,62

-0,72

-1,68
-2,29
- 2 , 5 5

AGf°

59.35
59,66
77,46

95,91
114,77
133,92

153,20
172,61
192,08

lg Кр

- 4 3 , "300
-43,461
-42,31е-

-41,9^0
-41,801
-41,810

-41,8')1
- 4 1 , 9 1 '
-41,976

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на основа-
нии аналогии между алкильными группами, присоединенными
К нафталину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали

Означения термодинамических функций для газообразного состояния.
«Россини, Питцер, Ариетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали точки
{•плавления и кипения: Тт = 251° К и ТЪ = 580° К.

Л» 468. 2-Амилнафталин, C^Hjg (состояние идеального газа).
Мол. вес 198,294

1

1 298
.' 300

t* 400
| 500

V 6 0°
| 700
$ 8 0 0

f 900
\ 1000

ъ.а я/(моль- С К)

Ср°

60,71
61,06
79,00

94,50
107,30
117,90

126,80
134,20
140,50

ч°

128,89
129,27
149,35

168,70
187,09
204,45

220,79
236 16
250,64

-(G°-II°2SS)JT

128,89
128,90
131,51

137,03
143,85
151,28

158,96
166,69
174,37

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,12
7,14

15,84
25,95
37,22

49,47
62,53
76,27

Л Я Г

7,57
7,51
4,58

2,21
0,35

-1,04

-2,04
-2,69
-2,99

AG/°

58,98
59,29
77,02

95,42
114,23
133,34

152,59
171,97
191,41

lg Кр

-43,230
-43,192
-42,082

-41,706
-41,605
-41,628

-41,683
-41,757
-41,830

Энтальпия образования оценена по методу корреляции на основа-
~ аналогии между алкильными группами, присоединенными к наф-

,алину, и идентичными группами, присоединенными к бензолу.
Методами корреляции Миллиган, Беккер и Питцер [1009] рассчитали
Йачения термодинамических функций для газообразного состояния.
Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали точки
"давления и кипения: Тт = 269° К и ТЪ = 583° К.

глеводороды других классов. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 469. Спиропентан, С6Н8 (состояние идеального газа). Мол. вес 68,114

Термические и спектроскопические свойства спиропентана при
зких температурах тщательно изучены Скоттом, Финке, Хаббар-

^ , Мак-Каллохом, Гроссом, Уилямсоном, Уаддингтоном и Хафф-
Маном [1303]. По данным этих исследователей, Ttp = 166,13° К,

*АНт° = 1,538 ккал/моль и ТЪ = 312, 12° К, при этом AHv =
^ 6,393 ккал/молъ; энтропии при 298° К, определенные на основании

третьего закона термодинамики, равные 46,29 кал/(молъ -°К) для
..Жидкости и 67,45 кал/(молъ-°К) для состояния идеального газа,

29*
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

21,06
21,19
28,55

34,91
40,10
44,36

47,91
50,93
53,51

s°

67,45
67,59
74,71

81,79
88,63
95,14

101,30
107,12
112,62

-(О°-Я°98)/Г

67,45
67,46
68,38

70,35
72,83
75,56

78,40
81,27
84,13

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,04
2,54

5,72
9,48

13,71

18,33
23,27
28,50

дн/°

44,27
44,24
42,72

41,52
40,59
39,89

39,39
39,05
38,88

AGf°

63,41
63,53
70,20

77,21
84,44
91,81

99,26
106,77
114,31

lg Ни

-46,479
-46,277
-38,354

-33,719
-30,755
-28,663

- 2 7 , Щ
-25,925
-24,981

находятся в прекрасном соответствии со спектроскопическими
отнесениями, произведенными этими авторами. Фрейзер и Прозен
[442] на основании результатов измерений энтальпии сгорания спиро-
пентана установили, что AHf2es (I) = 37,67 ккал/молъ и АЯ/°99 (g) =
= 44,27 ккал/молъ.

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 470. [,3,5-Циклогептатриен, С7Н8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 92,134

кал/(моль- °К)

Ср°

28,15
28,33
37,13

44,32
50,07
54,73

58,58
61,82
64,58

s°

75,44
75,62
85,01

94,10
102,70
110,78

118,35
125,44
132,10

-<с--н;и)/т

75,44
75,45
76,67

79,25
82,45
85,93

89,51
93,11
96,68

, ккал/моль

0,00
0,06
3,34

7,43
12,16
17,40

23,07
29,10
35,42

43,47
43,44
42,22

41,29
40,57
40,05

39,67
39,44
39,36

AGf°

61,04
61,15
67,25

73,62
80,14
86,79

93,49
100,23
107,00

Ig Кр

-44.711
—44,543
-36,740

-32,176
-29,191
-27,097

-25.539
-24,349
-23.3S4

Свойства этого соединения при низких температурах изучен^
Финке, Скоттом, Гроссом, Мессерли и Уаддингтоном [424]; эгя
исследователи установили переход в твердом состоянии при Tt -
= 153,96° К, AHf = 0,561 ккал/молъ, Ttp = 197,90° К, АЕт° -
= 0,277 ккал/молъ. ТЪ = 388,64° К, при этом AHv = 9,250 ккал/мо.и •
На основании этих измерений по третьему закону термодинамика
рассчитано значение энтропии для идеального газа ^"ев ^
= 75,44 кал/(моль-° К). Конн, Кистяковский и Смит [261] измерили
энтальпию каталитического гидрирования циклогептатриена до цик-

эгептана при 355° К. Из полученных данных Финке и др. [424]
ассчитали значения AHf2!)S (g) = 43,47 ккал/молъ для циклогепта-
риена. Эванс и Лорд [397] изучали спектр и произвели отнесение
сновных частот колебаний; по их расчетам энтропия для состояния

|деального газа S°2aB = 76,0 кал/{моль -°К).
I» JN» 471. Этинилбензол (фенилацетилен), С8Нв (состояние идеального газа).

Мол. вес 102,128

, "К

298
300
400

500
600
700

800
900
000

кал/(моль -°К)

Ср°

27,46
27,63
35,95

42,67
48,01
52,29

55,79
58,71
61,17

С о

76,88
77,06
86,18

94,95
103,22
110,95

118,17
124,91
131,23

-< С °- Н 298>/ Г

76,88
76,89
78,07

80,58
83,67
87,02

90,47
93,93
97,34

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,06
3,25

7,19
11,73
16,76

22,16
27,89
33,89

ДЯ/°

78,22
78,20
77,33

76,64
76,05
75,59

75,20
74,89
74,70

AGf

86,46
86,51
89,42

92,53
95,75
99,09

102,46
105,89
109,35

lg Кр

-63,375
-63,019
-48,856

-40,442
-34,877
-30,934

-27,990
-25,712
-23,897

Флиткрофт и Скиннер [432] измеряли энтальпию гидрирования
анилбензола до этилбензола; на основании полученных этими

тедователями данных мы рассчитали AHfMa (Г) = 67,72 ккал/молъ
AHfMS (g) = 78,22 ккал/молъ. Эванс и Найквист [395] произвели

Олное отнесение частот колебаний и рассчитали термодинамиче-
ае функции. Смит и Эндрюс [1388] изучали низкотемпературные
эйства, начиная от температуры жидкого воздуха и выше; по их
общениям, Тгп = 228,3° К и ТЪ = 416° К для образца, чистота
горого составляла 99%.
№ 472. 1,3,5,7-Циклооктатетраен, С8Н8 (состояние идеального газа).

Мол. вес 104,144

Ь °к

\J298

?300
!400

500
600

'700

800
900

1000

ккал/(моль' °К)

Ср°

29,16
29,32
38,45

46,38
52,77
57,90

62,23
65,75
68,88

S"

78,10
78,29
88,00

97,46
106,50
115,03

123,05
130,59
137,68

-( С °- Н 298^ Г

78,10
78,11
79,37

82,05
85,38
89,01

92,77
96,56

100,32

ккал/моль
н °- я | 9 8

0,00
0,06
3,46

7,71
12,68
18,22

24,23
30,64
37,37

дн/°

71,23
71,20
69,85

68,76
67,90
67,25

66,76
66,42
66,24

AG/°

88,41
88,52
94,51

100,80
107,29
113,91

120,61
127,36'
134,15

lg Кр

-64,805
—64,481
-51,634

-44,059
-39,077
—35,564

—32,946
-30,926
—29,317
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Прозен, Джонсон и Россини [1197] производили сжигание высоко-
чистых образцов этого вещества. На основании ролученных резуль-
татов ^измерений мы рассчитали Д#/°98 (Z) = 60,93 ккал/молъ
и AHf2ss (g) — 71,23 ккал/молъ. Скотт, Гросс, Оливер и Хаффман
[1312] измеряли низкотемпературные свойства того же образца, что
и в работе [1197], начиная от температуры жидкого водорода и выше.
Эти исследователи нашли, что Ttp = 268,47° К, АНт° =
= 2,695 ккал/молъ и ТЪ = 413,7° К, при этом AHv = 8,700 ккал/молъ
S'w (I) = 52,65 кал/(молъ-°К), S'm (g) = 78,10 кал/(молъ -°К)
и AHv2gS = 10,300 ккал/молъ. Липпинкот и Лорд [877] произвели пол-
ное спектральное отнесение и рассчитали термодинамические
функции.

№ 473. Азулен, С]0Н8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 128,164
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

30,69
30,93
42,15

51,69
59,32
65,56

70,59
74,75
78,24

s°

80,75
80,95
91,42

101,89
112,01
121,63

130,73
139,29
147,35

-(G°-H°98)/r

80,75
80,76
82,11

85,02
88,68
92,71

96,90
101,14
105,36

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,06
3,73

8,44
14,00
20,25

27,07
34,34
42,00

дщ°

66,90
66,86
65,29

64,02
63,00
62,22

61,61
61,16
60,89

84,10
84,21
90,24

96,64
103,25
110,03

116,90
123,84
130,82

igKp

—61,647
-61,343
—49,305

-42,238
—37,606
-34,352

—31,933
—30,070
—28,590

Ковац, Гюнтард и Платтнер [802, 803] провели исчерпывающее
термодинамическое изучение азулена (циклопентациклогептен, изо-
мерный нафталину) и по данным измерения АНс° определили
AHf2Sfi (g) = 66,90 ккал/молъ. На основании собственных отнесений
частот они рассчитали термодинамические функции и нашли, что
2̂98 (&) = 80,75 кал/(молъ-°К). Эти авторы приводят также следую-

щие значения: Тт = 373,64° К, АНт° = 2,89 ккал/молъ и ТЪ =
= 523° К (расчет), при этом AHv = 13,26 ккал/молъ. Они указывают
энтальпии переходов, приводимые Хейльброннером и Уиландом [581].

№ 474. Декагидронафталин, цис, СюН18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 138,244

Парке и Хаттон [1102], а также Мак-Каллох, Финке, Мессерли,
Тодд, Кинчелое и Уаддингтон [954] измеряли низкотемпературные
свойства этого соединения. Данные, сообщенные Парксом и Хатто-
ном, были получены при изучении переохлажденного вещества

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль К)

Ср<>

39,84
40,14
56,64

71,64
84,14
94,71

103,36
110,65
116,91

s°

90,28
90,53

104,38

118,67
132,87
146,66

159,88
172,49
184,48

-<е°-я;м)/г

90,28
90,29
92,06

95,95
100,93
106,48
112,33
118,32
124,34

ькал/моль

Н °- Д 29В

0,00
0,08
4,93

11,37
19,17
28,13

38,04
48,75
60,14

\ш°

-40,38
—40,46
—44,33

—47,36
—49,64
-51,23

—52,27
-52,83
—52,95

лс/°

20,51
20,88
41,95

63,88
86,35

109,16

132,13
155,23
178,37

\gKp

—15,034
-15,213
—22,918

—27,922
-31,450
—34,079

—36,094
-37,692
—38,980

f И поэтому заменены данными второй группы исследователей [954],
.которые установили необычно сложное поведение этого соединения.

ШИедлепный переход в твердом состоянии наблюдался при 216,1° К,
мфичем AHt° = 0,511 ккал/молъ. По данным этих исследовате-
л е й , Ttp = 230,17° К, АНт° = 2,268 ккал/молъ и S°2SS (I) = 63,34

Гг/(моль -°К). Кеймин и Россини [189] измеряли давление паров
установили, что ТЪ = 468,91° К, откуда Сейер и Манн [1339]

Рассчитали AHv = 9,940 ккал/молъ. Миядзава и Питцер [1016] руко-
водствовались калориметрическими данными при расчетах термо-
1|(инамических функций для состояния идеального газа с помощью
^спектроскопических методов.

Сперос и Россини [1401] определяли энтальпию сгорания и полу-
Чили значение АЯ/°,8 (I) = —52,45 ккал/молъ и AHfMS (g) =
— —40,38 ккал/молъ. Фрай [450] измерял константы равновесия

" процесса гидрирования нафталина до транс-декалина и установил
блестящее соответствие со значениями, рассчитанными из термоди-
намических данных. Соотношение между транс- и zfuc-изомерами
Декалина оказалось немного ниже, чем соотношение, рассчитанное
из термодинамических констант.

Ms 475. Декагидронафталин, транс, CJ0H18 (состояние идеального газа).
Мол. вес 138,244

Парке и Хаттон [1102], а также Мак-Каллох, Финке, Мессерли,
Тодд, Кинчелое и Уаддингтон [954] измерили низкотемпературные
свойства этого соединения. Хотя результаты, полученные двумя
этими группами исследователей, по существу согласуются, здесь
Цитируются данные последней группы исследователей [954]: Ttp =
= 242,76° К, АНт°-= 3,455 ккал/молъ и S°29S (I) = 63,32 кал/(моль-°К).
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка !/(моль- °К)

Ср°

40,04
40,36
56,78

71,14
84,20
94,77

103,40
110,67
116,93

s°

89,52
89,77

103,68

117,92
132,08
145,88

159,11
171,72
183,71

-<с-н;и)/т

89,52
89,53
91,31

95,21
100,18
105,73

111,58
117,57
123,59

кпал/моъь

0,00
0,08
4,95

11,36
19,15
28,11

38,03
48,74
60,13

Д Ш °

—43,57
—43,65
-47,49

—50,56
—52,85
—54,43

-55,47
—56,03
—56,15

AG/°

17,55
17,92
39,06

61,06
83,61

106,49

129,54
•152,72
175,94

\gKp

— 12,8fj_
—13,0-
—21,.Я

— 26,G9(
— 3 0 , r i
—33,247

- 3 5 , ЗЗ1-
—37,08'
—38/4Г>

Кеймин и Россини [189] приводят значение ТЬ = 460,41° К, откуда
Сейер и Манн [1339] рассчитали среднее значение AHv -
= 9,260 ккал/молъ. Миядзава и Питцер [1016] руководствовались
калориметрическими данными при расчетах термодинамических
функций для состояния идеального газа с помощью спектроскопиче-
ских методов.

Сперос и Россини [1401] определяли энтальпию сгорания и полу-
чили значение AHf°2m (I) = —55,14 ккал/молъ и ДЯ/°98 (g) —
= —43,57 ккал/молъ. Фрай [450] измерял константы равновесия
процесса гидрирования нафталина до тракс-декалина и установил
блестящее соответствие со значениями, рассчитанными из термоди
намических данных.
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Колеман и Пилчер [246] на основании тщательного определения
энтальпии сгорания получили значения АЯ/°„ (s) = 24,02 ккал/моль.
Они дают обзор предшествующих работ по изучению этого соедине-
ния. На основании доступных данных по давлению пара над твердым
веществом они отобрали наиболее точные значения Брэдли и Клисби
[158] и рассчитали AHfzw (g) = 43,52 ккал/молъ.

Хаффман, Парке и Даниелс [656] измеряли теплоемкость в усло-
виях низких температур от 90 до 300° К и рассчитали £°98 (s) -=
= 49,2 кал/(моль-°К). На основании данных о давлении пара, полу-
ченных Брэдли и Клисби [158], S°zaB (g) = 92,2 калI(моль -°К). Кей-
тон и Липпинкот [725] произвели отнесение частот колебаний и, при-
няв допущение о свободном вращении, рассчитали S°2Sf, (g) -=
= 93,9 кал/(моль-°К), что согласуется в пределах эксперименталь-
ных ошибок с указанным выше значением. Приняты термодинамиче-
ские функции, рассчитанные Кейтоном и Липпинкотом [725]. Эти
исследователи дают обзор предшествующих работ по спектроско-
пическим расчетам.

Сталл [1432] отобрал значения Тт = 342,7° К и ТЬ = 528,1 ^К.
По данным измерений Спагта, Томаса и Паркса [1400], АНт° =•
= 4,44 ккал/молъ. Теплоемкости жидкости в температурном интер-
вале 350—600° К определены Уолкером, Бруксом, Эвингом и Мил-
лером [1567]; по их данным, Ср = 33,46 + 0,094Г [кал/(молъ- К)].

' Уолкер и др. приводят ссылки на предшествующие работы по опре-
делению теплоемкостей и энтальпий для жидкого состояния. Путем

' сочетания отобранных значений для AHs298, AHm и теплоемкостей
получена величина AHv = 10,9 ккал/молъ для температуры кипения
при нормальном давлении.

№ 476. Дифенил, С12Н10 (состояние идеального газа).
Мол. вес 154,200

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Cv°

38,80
39,05
52,83

64,38
73,54
80,93

86,92
91,86
96,00

кал/(моль

S°

93 85
94,10

107,27

120,34
132,92
144,83

156,04
166,57
176,47

•'К)

-(№>-!

93
93
95

99
103
108

114
119
124

*298^Г

,85
,86
,56

,21
,79
,81

,02
,28
,51

ккал/моль

Я°-Я298

0,00
0,08
4,69

10,57
17,48
25,22

33,62
42,56
51,96

ДН/°

43,52
43,48
41,66

40,23
39,10
38,25

37,60
37,14
36,89

AGf°

66,94
67,08
75,24

83,81
92,62

101,63

110,71
119,88
129,10

l g K

—49,
- 4 8 ,
—41,

-36,
- 3 3 ,
- 3 1 ,

-30,
—29,
- 2 8 ,

Р

063
864
107

631
736
728

244
110
214

%,



Глава X

ХИМИЧЕСКАЯ ТЕРМОДИНАМИКА СОЕДИНЕНИЙ
УГЛЕРОДА, ВОДОРОДА И КИСЛОРОДА

Введение

В различных сочетаниях атомы двух видов — углерода и водо-
рода — образуют множество углеводородов. Число соединений
в огромной мере возрастает при включении в состав молекул атомов
третьего вида — кислорода. В термодинамическом отношении такие
соединения, содержащие ковалентные связи кислород — углерод
и кислород — водород, характеризуются той же последовательностью
и закономерностью изменения свойств, что и углеводороды. При этом
наблюдаются отдельные отклонения в случае полярных соединений,
таких, как спирты, альдегиды и кислоты, в которых концевые водо-
родные атомы проявляют тенденцию к образованию «водородных
связей» с электроотрицательными атомами других молекул.

Термодинамические свойства углеводородов и продуктов их окис-
ления представляют особый интерес ввиду того, что ценность угле-
водородов как горючего зависит от разности между величиной
их внутренней энергии и соответствующими величинами продуктов
сгорания. Однако ввиду того, что при сгорании не все реакции проте-
кают до конца, т. е. до образования двуокиси углерода и воды, воз-
никает также необходимость знать термодинамические свойства мно-
гих устойчивых и неустойчивых промежуточных соединений угле-
рода, водорода и кислорода, образующихся при горении. Животные
также получают необходимые им тепло и энергию за счет процесса
окисления, сопровождающегося попутным образованием многочис-
ленных нестойких и устойчивых промежуточных продуктов. Расте-
ния завершают вторую часть этого цикла. Используя солнечный свет
в качестве первичного источника энергии для процесса фотосинтеза,
растения жадно поглощают двуокись углерода из атмосферы, связы-
вают ее с водой и синтезируют соединения, менее деградированные
в энергетическом отношении. После того как этот процесс образова-
ния менее деградированных соединений пройдет через целый ряд
стадий, определенное промежуточное соединение (например, сахар)
может являться вполне подходящим горючим для осуществляемого
в организмах животных цикла деградации. Таким образом, про-
цессы, ведущие к рассеиванию энергии или к накоплению ее, постоян-
но протекают с образованием многочисленных общих промежуточ-
ных соединений, содержащих углерод, водород и кислород. Эти
соединения играют важную роль, поскольку они охватывают всю
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живую материю и синтезируются человеком для удовлетворения его
f нужд. Термохимия этих соединений не изучена столь всесторонне,
I как термохимия углеводородов, и в этом отношении открываются
£ широкие возможности для экспериментальных и теоретических нссле-
* дований. Энергия связи С — С меньше, чем энергия связи С — Н,
§ а следовательно, самым легким путем включения атома кислорода
t в молекулу углеводорода является образование соединения эфир-
si ного типа. Это сопряжено с минимальной деградацией молекулы
| | углеводорода, о чем будет сказано ниже.

Простые эфиры

Энергия связи С — С меньше энергии связи С — Н, поэтому наи-
более вероятным путем присоединения атома кислорода к молекуле

Г& углеводорода является включение его в данную молекулу между
" двумя углеродными атомами, в результате чего образуется простой

эфир. Образование эфира можно также условно представить себе
как замещение одной из групп — СН 2 — в молекуле углеводорода
атомом кислорода; именно это представление и используется в дан-
ной главе.

Доступные термохимические данные, относящиеся к эффекту
замещения атомом кислорода одной группой — С Н 2 — в молекуле
исходного углеводорода, приведены в табл. Х.1 и Х.2. Бросаются
в глаза большие различия в значениях энтальпии образования
>Л//у°98. Эти различия обусловлены степенью разветвленности и дли-
ЙНОЙ цепи соответствующих алкильных групп. В приведенных при-
мерах значение AHf29S (g) для эфира более отрицательно, нежели зна-
'чение для соответствующего исходного углеводорода, в среднем на
:25,5 ± 7,0 ккал/моль, тогда как Slw (g) для эфира меньше, чем для
исходных углеводородов на 1,26 ± 0 , 5 кал/(моль -"К). В более
сложных методах расчета, подобных методу, описанному в гл. VI,
учитывается влияние как разветвления, так и длины цепи.

Средние значения инкрементов АСр приведены в табл. Х.8.

Спирты

Присоединение атома кислорода к молекуле углеводорода по свя-
зям С — Н может привести к образованию связей С — О — Н,
характерных для спиртов. Свойства нормальных спиртов служат
примером того, как на основании ограниченного объема данных
можно с помощью правдоподобной модели получить более широкую
Информацию, позволяющую предсказывать свойства соединений,
не прибегая к необходимым измерениям. Величины AHf°2ss опре-
делялись на основании результатов измерений соответствующих
свойств веществ в жидком состоянии, однако значения АЯ/°„ (g)
более строгие, поэтому они и были выбраны для табулирования.



Таблица X.I

Энтальпия образования простых эфиров в состоянии
идеального газа при 298,15° К

Эфир

Диметпловый
Этплметиловый
Диэтиловый
Метилпропиловый
Дипропиловый
Дибутиловый
Метилизопропиловый
Метил-трет-бутиловый
Диизопропиловый
Изопропил-горет-бутило-

вый
Ди-втор-бутиловый
Ди-трет-бутиловый

Среднее значение:

Измеренное значение AHJ°na (gl,

эфир

-43,90
—51,73
—60,28
-56,82
—70,00
—79,80
-60,24
—70,00
—76,20
-85,60

—86,20
—87,20

ккал/моль

исходный
углеводород

-24,82
—30,15
—35,00
—35,00
—44,89
—54,75
—36,92
—44,35
-48,28
-53,57

—56,79
-57,83

Д [ДЯ/298],
ккал/моль

-19,17
—21,58
—25,28
-21,82
—25,11
—25,05
-23,32
—25,65
—27,92
-32,03

—29,41
-29,37

—25,5

Литература /

[1145]
[1145]
[1146]
[1145]

[252]
См. текст

[1145]
[1390]

См. текст
[1390]

[252]
[1390]

а ) Источники, содержащие данные о ДН/° простых эфиров.

Таблица Х.2
Энтропия образования простых эфиров

в состоянии идеального газа при 298,15° К

Эфир

Диметиловый
Диэтиловый
Диизопропи-

ловый

Измеренное значение
S| 9 8(g), кал/(моль-°К)

эфир

63,75
81,90
93,27

Среднее значение:

исходный
углеводород

64,51
83,40
94,80

AS?98

a)

- 0 , 7 6
—1,50
- 1 , 5 3

—1,26
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Необходимые значения энтальпии испарения при 298,15° К, рассчи-
танные по разности между AHf (g) и AHf (Г), приведены в табл. Х.З.

Таблица Х.З

Энтальпия испарения нормальных
спиртов при 298,15° К

Спирт

СН3ОН
C2HSOH
С3Н7ОН
С4Н9ОН

с 5 н и он

ДНИ298,
ккал/моль

8,96
10,08
11,24
12,28
13,28

Литература

[1249]
[1553]
[1553]
[1553]
[1553]

+ Л In ot.
S* — энтропия без учета симметрии, равная S°Qi) -f-

Они хорошо согласуются с результатами недавних измерений, выпол-
ненных Мак-Карди и Лейдлером [966]. В случае спиртов, стоящих
в ряду после пропилового, добавление группы — СН2 — повышает
энтальпию испарения приблизительно на 1,00 ккал/молъ, следователь-
но, для нормальных спиртов, имеющих более трех атомов угле-
рода {п > 3).

ДЯгл>98 = 8,28 + 1,00га (ккал/моль), (Х.1)

где п — число атомов углерода в молекуле нормального спирта.
Обзор, содержащий сравнение энтальпий образования нормаль-

ных спиртов, опубликован Грином [530]. Позже появились сообще-
ния о результатах измерений, выполненных Скиннером и Снелсоном

{1365] и Чао [214].
Спирты очень трудно очистить от воды, а если она присутствует,

то величины АНс получаются заниженными и АНЦЯЙ приобретают
слишком отрицательное значение. В данной книге приняты за основу
значения AHf°, опубликованные Чао [214], поскольку ошг более
положительны, нежели значения, приводимые в других источниках
(исключение составляет метанол). В табл. Х.4 приведены значения
энтальпии образования в газообразном состоянии для каждого
из указанных нормальных спиртов и их исходных углеводородов,
разность между этими двумя значениями, а также значения для
спиртов, рассчитанные путем использования средней величины
А [АЯ/°98] и энтальпии образования исходных углеводородов.

В табл. Х.5 приведены измеренные значения энтропии для спир-
тов в газообразном состоянии, величины инкрементов энтропии без
учета эффекта симметрии, энтропии исходных углеводородов в газо-
образном состоянии и энтропии спиртов в газообразном состоянии,



Таблица Х.4

Энтальпия образования нормальных спиртов
в состоянии идеального газа при 298,15° К

Спирт

СН3ОН
с 2 н 5 он
С3Н7ОН
QHgOII
С5Н„ОН
С6Н13ОН
С7Н15ОН
С8Н17ОН

Измеренное значение AH/°g8(g),
ккаг/моль

спирт

—48,08
—56,12
— 61,55
—65,59
—72,27
—76,39
—80,03
—85,34
-92,47
—96,38С10Н21ОН

Среднее значение:

исх одный
углеводород

20,24
24,82
30,15
35,00
39,96
«,89
49,82
54,74
59,6.7
64,60

Л [ЛЯ/288],
ккал/ «оль

-27,84 (

-31,30
-31,40
-30,59
-32,31
-31,50
-30,21
-30,60
-32,80
-31,78

—31,39

ккал/моль
(рассчитано
дня спирта)

-51,63
-56,21
-61,54
-66,39
-71,35
-76,28
-81,21
-86,13
-91,06
-95,99

Литература а )

[530]
[214]
[214]
[214]
[214]
[214]
[214]
[214]
[214]
[214]
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а ) Источники, содержащие данные о ДЯ/° спиртов
") Не учитывается при расчете среднего значения

Таблица X.S

Энтропия образования нормальных спиртов
в состоянии идеального газа при 298,15° К

Спирт

СН3ОН«

с 2 н 5 он
С3Н7ОН
С4Н9ОН
С5НИОН

с 6 н 1 3 о н
С7Н15ОН

Измеренное значение
S>298 (g), калЦмоль °К)

спирт

57,29
67,54
77,63
87,30
95,80

105,10
116,10

исходный
углеводород

54,85
64,51
74,12
83,40
92,83

102,27
111 55

Среднее значение'

AS*e8 (g),
калЦмоль °К)

—1,42 6 )
—0,53
—0,05
—0,66
- 0 , 5 9
- 0 , 7 2
- 0 , 9 9

—0,59

S298 (g),
калЦмоль К)
(рассчитано
для спиртч)

57,82
67,48
77,09
86,37
95,80

105,24
114,52

Литература а ]

[532]
[536]
[939]
[532]
[532]
[532]
[532]

Источники, содержащие данные о S° спиртов.
Не учитывается при расчете среднего значения.

рассчитанные по исходным углеводородам с использованием инкре-
мента без учета эффекта симметрии. Эти инкременты и средние значе-
ния инкрементов АСр приведены в табл. Х.8, они использованы в этой
книге вместе с соответствующими значениями для исходных углеводо-
родов при расчетах термодинамических функций спиртов от тридека-
нового до эйкозанового.

Альдегиды

Присоединение одного атома кислорода к любому нецикличе-
скому углеводороду может привести к образованию по меньшей мере
одного, а иногда и нескольких (изомерных) альдегидов. К сожале-
нию, по альдегидам имеется меньше информации, поэюму предска-
зываемые свойства менее надежны. Чермин [221] сделал обзор всей
литературы по альдегидам и, воспользовавшись методом инкремента
— СН2 —, рассчитал термодинамические свойства для ряда нормаль-
ных альдегидов, начиная от формальдегида и вплоть до декана ля.
Позже публиковались дополнительные экспериментальные данные
которые сведены в табл. Х.6 и Х.7. Эта информация использована
для расчета приведенных в табл. Х.8 величин A [AHf^J, изменения
энтропии без учета эффекта симметрии А£*98, изменения теплоемко-
сти АСр для нормальных альдегидов и исходных углеводородов.
Указанные в табл. Х.8 значения использованы для пересмотра
термодинамических функций Чермина [221].

Остальные кислородсодержащие органические соединения, дтя
которых получена термодинамическая информация, характери-
зуются слишком широким диапазоном изменения свойств, поэтому
не могут быть отнесены к единому классу. Этот факт подчеркивает
желательность дополнительных исследований.

Таблица Х.6

Энтальпия образования нормальных альдегидов
в состоянии идеального газа при 298,15° К

Альдегид

Уксуснып
Пропионовьти
Масляный
Энантовый

Измеренное значение
АН/°8, (?), ккал/моль

альдегид

—39,76
—45,9
—49,0
—63,1

исходный
углеводород

—24,82
—30 15
-35,00
—49,82

Среднее значение:

Д[АН/|И],
ккал/моль

— 14,94
—15,75
—14,00
—13,28

—14,49

ДН/°9 8 (g),
ккал! моль

(рассчитано
для альде-

гида)

—39,31
—44,64
—49,49
-64,31

Литература а]

[1249]
[1508]
[1065]
[1065]

а ) Источники, содержащие данные о ДЯ/° альдегидов



Таблица Х.7

Энтропия нормальных альдегидов в состоянии
идеального газа при 298,15° К

Альдегид

Уксусный
Пропионовый
Масляный
Э пантовый

Измеренное значение
S°98 (g), ълл/умо ib °К)

альдегид

63,15б)
72.836)
82,44 в )

110,34 в )

исходный
углеводород

64,51
74,12
83,40

111,55

Среднее значение:

ASfB 8( f f),
кал/( ноль-К)

—4,92
-4,85
—4,52
-4,77

-4,76

S2°9 8(o»),
кал! {моль • °К)

(рассчитано
для альде-

гьда)

63,31
72,92
82,20

110,35

Лпгсратураа)

[1167]
[221]
[221]
[221]

а ) Источники, содержащие данные о S" атьдегидов.
") Рассчитано из спектроскопических данных.
в ) Значение S°9 8 (I) пересчитано с учетом данных по давлению пара.

Таблица Х.&

Инкременты, использованные для расчета термодинамических
свойств простых эфиров, спиртов и альдегидов

по свойствам исходных углеводородов

Инкременты

А[Д///29з], ккал/моль
Д5*98, кал/(моль-°К)

ЛСр, кал/(моль .°К)

298° К
300° К
400° К
500° К
600° К
700° К
800° К
900° К

^1000° К

Процессы,

K-R-CH2—н-R'-*
-> 71-R—О—н-R'

—25,5
- 1 , 2 6
- 1 , 8 4
- 1 , 8 7
- 3 , 5 2
—4,81
—5,72
—6,44
—7,04
- 7 , 5 7
—8,04

состояние идеального газа

-+ и-R—ОН

—31,39
-0,59
—2,44
—2,45
-3,74
-4,81
—5,75
—6,51
—7,18
-7,78
—8,30

н-R—СНг—СН3->
-+ н-R—СН^О

—14,49
—4,76
—4,32
- 4 , 3 5
—6,47
—8,44

—10,09
—11,51
—12,74
-13,84
—14,88
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ТАБЛИЦЫ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ
КИСЛОРОДСОДЕРЖАЩИХ СОЕДИНЕНИЙ

При составлении публикуемых в этой главе таблиц термодина-
мических свойств использованы все доступные данные. Таблицы
сгруппированы по классам соединений.

Алифатические эфиры. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 501. Диметиловый эфир, СгН6О (состояние идеального газа).
Мол. вес 46,068

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

cv°

15,73
15,79
19,02

22,23
25,16
27,76

30,04
32,04
33,79

s°

63,83
63,93
68,92

73,51
77,83
81,91

85,77
89,42
92,89

63,83
63,84
64,49

65,84
67,48
69,26

71,08
72,92
74,74

ккал1моль

Я°-Н2°98

0,00
0,03
1,77

3,84
6,21
8,86

11,75
14,86
18,15

дн/°

—43,99
—44,01
-45,20

—46,24
-47,10
—47,79

-48,34
—48,74
—49,03

—26,99
—26,88
—20,99

—14,81
—8,44
—1,94

4,64
11,30
17,99

* * ,

19,781
19,583
11,466

6,473
3,075
0,606

—1,268
—2,743
—3,931

Низкотемпературные термические данные, полученные Кеннеди,
Сагенканом и Астоном [740], включают следующие значения: Tip =
= 131,65° К, АНт = 1,180 ккал/молъ и ТЪ = 248,33° К, причем
AHv — 5,141 ккал/молъ; эти исследователи установили, что S°2S8 (g) =
= 63,72 кал/'(моль -°К). Кистяковский и Райе [758], а также Эйкен
и Франк [383] измеряли теплоемкость паров при 300,76° К и 200
и 280° К соответственно. Полученные экспериментальные данные
хорошо согласуются со значениями, рассчитанными из следующей
спектроскопической информации: отнесения колебательных частот,
выполненного Канадзавой и Нукадой [711], значений моментов инер-
ции по данным Касаи и Майерса [722] и барьера внутреннего враще-
ния 2,7 ккал/молъ, установленного на основании данных Касаи
и Майерса [722] (2,72 ккал/молъ) и Фейтели и Миллера [408]
(2,625 ккал/молъ). Результаты расчетов, выполненных Сеха [1329],
Надни [558] и Банерджи и Дорейсвами [70], находятся в удовле-
творительном согласии, за исключением беспорядочно отклоняющих-
ся значений теплоемкостей, полученных Банерджи и Дорейсвами.

Пилчер, Пелл и Колеман [1145] методом калориметрии пламени
нашли, что AHfMS (g) = —43,99 ккал/молъ; это значение принято
а здесь.

30-831
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Давно полученный результат Томсена [1495], изучавшего сгора-
ние, по расчетам Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаф-
фе [1249] равный —44,3 ккал/молъ, хорошо с этим согласуется.
Гивен [489] обобщил данные по константам равновесия реак-
ции 2СН3ОН (g) 5=t (CH3)2O (g) + H2O (g) и получил значение
—44,4 ккал/моль. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 400,1° К
и Рс = 53 атм.

№ 502. Этилметиловый эфир, С3Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 60,094

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

21,45
21,53
26,08

30,53
34,58
38,11

41,19
43,87
46,18

кал/(мо т

S°

74,24
74,38
81,20

87,50
93,43
99,04

104,33
109,34
114,09

ь.°К)

-((3°-Н°98)/Г

74,24

74,25
75,14

76,99
79,24
81,67

84,18
86,70
89,20

ккач/мо !Ь

Н°-Н2°98

0,00
0,04
2,43

5,26
8,52

12,16

16,13
20,38
24,89

АН Г

—51,73
-51,76
-53,25

—54,53
—55,58
—56,41

—57,05
—57,50
-57,80

&Gf°

-28,12
—27,98
-19,81

—11,30
—2,56

6,35

15,36
24,44
33,57

lg Кр

20,611
20,379
10,825

4,939
0,931

-1,983

—4,196
-5,936
—7,337

Пилчер, Пелл и Колеман [1145] методом калориметрии пламени
нашли, что АЯ/2°И (g) = —51,73 ккал/молъ; это значение принято
и здесь. Давно полученный Томсеном [1495] результат, как указы-
вает Караш [744], хорошо согласуется при —52,0 ккал/молъ. Оце-
ночные значения термодинамических функций для состояния идеаль-
ного газа получены с использованием констант, приведенных
в табл. Х.8. Эйкен и Франк [383] измеряли теплоемкость паров при
200 и 280° К. Экстраполяция оценочных значений показывает удов-
летворительное соответствие. По данным Тиммерманса [1501], ТЪ =
= 280,8° К и Тс = 437,9° К.

№ 503. Диэтиловый эфир, С4Н10О (состояние идеального газа).
Мол. вес 74,120

Пилчер, Скиннер, Пелл и Поуп [1146] методом калориметрии
пламени определили значение AHf2w (g) = —60,28 ккал/молъ.
Единственный более ранний результат, указанный Карашем [744],
содержит серьезную ошибку. Парке и Хаффман [1103] измеряли
теплоемкости в температурном интервале от 90 до 298° К; они уста-
новили также Тпъ = 156,9° К и АНтп = 1,745 ккал/молъ. Парке
и Хаффман [1105] использовали собственный экстраполяционный
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал /(моль -°К)

Ср°

26,89
27,00
33,01

38,77
43,92
48,39

52,26
55,61
58,51

s°

81,90
82,07
90,67

98,66
106,20
113,31

120,03
126,39
132,40

-(Й°-Я°98)/Г

81,90
81,91
83,04

85,37
88,22
91,30

94,48
97,67

100,85

ккал/моль

0,00
0,05
3,06

6,65
10,79
15,41

20,45
25,85
31,56

АН/»

—60,28
—60,32
-62,13

-63,67
—64,92
—65,89

—66,62
-67,13
-67,44

AGf°

-29,24
—29,05
-18,35

—7,22
4,19

15,79

27,50
39,31
51,16

lgKp

21,434
21,163
10,023

3,154
-1,526
—4,930

—7,514
—9,545

—11,181

метод и получили S°29S (I) = 60,5 кал/(молъ-°К). Тиммерманс [1501]
приводит более десяти результатов измерений точки кипения,
из которых мы отобрали значение ТЪ = 307,7 К. Метюс [940] устано-
вил, что при температуре кипения AHv = 6,38 ккал/молъ. Приняв
величину АСр испарения равной —14,3 кал/'(моль «°К), мы рассчитали
AHv29s — 6,516 ккал/молъ. Путем интерполяции значений, указан-
ных Сталлом [1432], установлено, что давление пара при 298,15° К
равно 531 мм рпг. ст. Поправка на неидеальность газа рассчитана
по уравнению Бертло и критическим константам Кея и Донама
{727], Тс = 466,56° К и Рс = 36,0 атм. Энтропия для состояния
идеального газа была затем вычислена следующим образом:

$288 (0 60,50 кал,(молъ-°К)
ASv (испарение) 6516/298,15 21,85
AS (сжатие), — Я In (760/531) —0,71
AS (неидеальность газа) 0,18

£?98 0?) 81,82 кал/(молъ.°К)

По сообщению Кабела и Иохансона [708], величина энтропии
независимо может быть рассчитана из константы равновесия реак-
ции 2С2Н5ОН (g) +±: (С2Н5)2О (g) + Н2О (g). Они установили, что
при 394,0° К Кр = 24,7, откуда AG°94 = —2,511 ккал/молъ для эфи-
ра. Указанная выше энтальпия образования и да ные по теплоем-
кости дают ДЙ391 =—5,303 ккал/молъ для эфира и по разности
Д£°,4 = 7,09 кал/(молъ-°К). Приведение к температуре 298,15° К
Дает S°Me (g) = 82,0 кал/{моль • °К), что отлично согласуется с ре-
зультатом, полученным на основании третьего закона термоди-
намики. Принято среднее значение 81,9 кал/(молъ-°К). Другие
константы равновесия, приводимые в работе Кабела и Иохансона,
вероятно, ошибочны, за исключением данных Атертона [49].

30*
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Оценка теплоемкостей газа сделана на основании значений кон-
стант, приведенных в табл. Х.8. Экспериментальные данные Эйкена
и Франка [383], по-видимому, завышены.

№ 504. Метилпропиловый эфир, С4Н10О (состояние идеального газа).
Мол. вес 74,120

Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

каг/(моль °К)
Ср°

26,89
27,00
33,01
38,77
43,92
48,39
52,26
55,61
58,51

s°

83,52
83,69
92,29

100,28
107,82
114,93
121,65
128,01
134,02

83,52
83,53
84,66
86,99
89,84
92,92
96,10
99,29

102,47

ккал/моль

0,00
0,05
3,06
6,65

10,79
15,41
20,45
25,85
31,56

АН/»

—56,82
—56,86
-58,67
-60,21
-61,46
—62,43
-63,16
—63,67
—63,98

AGf°

—26,27
—26,08
-15,53
-4,57

6,68
18,12
29,67
41,31
53,00

19,252
18,997
8,430
1,990

—2,433
—5,63b
—8,10")

—10,031
—11,583

Пилчер, Пелл и Колеман [1145] методом калориметрии пламени
определили значение AHf2dS (g) = —56,82 ккал/молъ. Оценочные зна
чения термодинамических функций для состояния идеального газа
получены на основании значений для пентана и констант, приведен-
ных в табл. Х.8. Тиммерманс [1501] дает четыре результата опре-
деления точки кипения, из которых мы отобрали ТЬ = 312,2° К

№ 505. Метилизопропиловьш эфир, С4ПюО (состояние идеального газа)*
Мол. вес 74,120

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(могь °К)

26,55
26,67
32,97
38,90
44,17
48,75
52,67
56,09
59,08

s°

80,86
81,03
89,57
97,58

105,15
112,31
119,08
125,49
131,55

80,86
80,87
81,99
84,31
87,16
90,25
93,43
96,64
99,83

пкаг/моль

0,00
0,05
3,04
6,64

10,80
15,45
20,52
25,97
31,73

AHf°

- 6 0 , 2 4
—60,28
—62,11
—63,64
-64,87
—65,81
—66,50
-66,97
—67,23

—28,89
-28,70
—17,89

—6,65
4,87

16,57
28,38
40,28
52,22

21,178
20,907
9,772
2,906

-1,773
—5,173
—7,753
—9,780

—11,412

Пилчер, Пелл и Колеман [1145] методом калориметрии пламени
определили значение AHfi9S (g) = —60,24 ккал/молъ. Оценочные
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значения термодинамических функций для состояния идеального
газа получены на основании данных для 2-метилбутана и констант,
приведенных в табл. Х.8.

№ 506. Метил-тгерет-бутиловый эфир, С5Н12О (состояние
идеального газа). Мол. вес 88,146

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)
ст>°

32,07
32,22
40,18
47,70
54,28
59,66
64,36
68,03
71,66

s°

84,36
84,56
94,93

104,72
114,02
122,80
131,09
138,88
146,23

-<G°-H298^T

84,36
84,37
85,73
88,55
92,03
95,81
99,70

103,63
107,52

кка%*мо гь

Я°-Н298

0,00
0,06
3,69
8,09

13,20
18,90
25,11
31,73
38,72

ДН/°

—70,00
-70,05
-72,18
—73,92
-75,28
—76,30
—77,02
—77,51
-77,77

AGj°

—29,98
—29,74
-15,97
—1,71
12,87
27,65
42,54
57,52
72,55

lgKp

21,978
21,664
8,723
0,745

-4,686
—8,631

-11,620
—13,967
-15,855

По данным измерения энтальпии сгорания и энтальпии испаре-
ния Смутни и Бонди [1390] вычислили ДЯ/°98 (g) — —70,0 ккал/молъ.
Оценочные значения термодинамических функций для состояния
идеального газа получены на основании величин для 2,2-димети л бу-
тана и констант, приведенных в табл. Х.8.

№ 507. Дипропиловый эфир, С6Н14О (состояние идеального газа).
Мол. вес 102,172

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

С

37,
37,
46,
55,
62,
68,
74,
79,
83,

р°

83
99
90
26
61
94
39
11
17

кал/(моль °К

100,98
101,22
113,38
124,76
135,50
145,64
155,21
164,25
172,80

- (
)
с°-я°98)/г

100,98
100,99
102,58
105,89
109,94
114,32
118,84
123,39
127,91

я ° -

0,
0,
4,
9,

15,
21,
29,
36,
44,

тто
Й 298

00
08
32
44
34
93
10
78
90

ктгая/моль

ДН/°

—70,00
—70,05]
— / <->, OU .

—74,55
—76,19
—77,45
—78,38
—79,00
-79,35

AGf

-25,23
—24,95

—9,54
6,45

22,80
39,41
56,16
73,03
89,95

igKp

18,492
18,178
5,209

-2,819
—8,306

-12,304
-15,342
—17,732

—19,658

Коломина, Пелл, Скиннер и Колеман [252] измеряли энтальпию
сгорания и установили, что AHfMS (I) = —78,59 ккал/молъ. По дан-
ным о давлении пара они рассчитали AHv°2ss — 8,6 ккал/моль
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и AHf2m (g) — —70,0 ккал/молъ. Термодинамические функции оце-
нены на основании величин для гептана и констант, приведенных
в табл. Х.8. Тиммерманс [1501] приводит два результата определе-
ния точки кипения, хорошо согласующиеся при ТЪ = 363,2° К.

№ 508. Диизопропиловый эфир, С6Н14О (состояние идеального газа).
Мол. вее 102,172

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кад/(лш.гь-°К)

Ср"

37,83
37,99
46,90

55,26
62,61
68,94

74,39
79,11
83,17

S

93,27
93,51

105,67

117,05
127,79
137,93

147,50
156,54
165,09

-( G °- H 298 ) / T

93,27
93,28
94,87

98,18
102,23
106,61

111,13
115,68
120,20

ккал/моль

Н°—Н°
298

0,00
0,08
4,32

9,44
15,34
21,93

29,10
36,78
44,90

дя/°

-76,20

-76,25
—78,70

-80,75
—82,39
—83,65

-84,58
—85,20
-85,55

до/°

-29,13
-28,84
—12,65

4,10
21,23
38,61

56,13
73,77
91,46

\g Кр

21,352
21.01С
6,912

-1,794
—7,732

—12,051

—15,333
—17,912
—19,988

По сообщениям Коломины, Пелла, Скиннера и Колемана [252]
и Паркса и Манчестера [1111], энтальпия сгорания равна соответст-
венно —958,51 и —958,64 ккал/молъ, откуда следует, что АЯ/°9, (Z) =
= —83,95 ккал/молъ. На основании данных по давлению и плотно-
сти пара Николини [1069] рассчитал AHv°29S = 7,6 ккал/молъ, тогда
как по данным Смутни и Бонди [1390] эта величина равна
7,9 ккал/молъ. Принято среднее значение 7,75 ккал/молъ, из которого
рассчитано AHf29i{g) = —76,2 ккал/молъ. На основании результатов
измерения теплоемкости при температурах от 90 до 298° К Парке,
Хаффман и Бармор [1106] установили, что Тпг = 186,3° К, АНш =
= 2,635 ккал/молъ и Sl9S (I) = 70,4 кал/(молъ-°К). Согласно Николи-
ни [1069], давление пара при 298,15° К равно 150,7 мм рт. ст.
На основании вышеприведенных данных и с учетом поправки на
неидеальность газа, равной 0,1 кал/(моль-°К), рассчитаны следую-
щие значения:
S|98(/) 70,40 кал/(молъ.°К)
&Sv (испарение) 7750/298,15 25,99
^S (сжатие), —Л In (760/150,7) —3,22
AS (неидеальность газа) 0,10

5g98 (g) 93,27 кал/(моль.°К)

Теплоемкости пара рассчитаны из значений для 2,4-диметилпен-
тана и констант, приведенных в табл. Х.8. Согласно определениям
Кобе, Равича и Вора [783], Тс = 500,1° К и Рс = 28,4 атм. По дан-
ным Сталла [1432], ТЪ = 340,7° К.
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№ 509. Изопропил-трет-бутиловый эфир, С7Н16О
(состояние идеального газа). Мол. вес 116,198

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(моль °К)

Ср"

43,30
43,69
53,84

63,52
71,95
79,22

85,46
90,86
95,56

S"

99,89
100,16
114,13

127,21
139,56
151,21

162,20
172,58
182,41

-(G°-ff°g8)/r

99,89
99,90

101,73

105,53
110,18
115,22

120,41
125,64
130,83

ккал/могь

Н°-Н298

0,00
0,09
4,97

10,84
17,63
25,19

33,44
42,26
51,58

—85,60
—85,66
-88,41

-90,72
-92,56
—93,96

—94,98
—95,67
—96,03

AG/°

-30,79
—30,46
—11,62

7,85
27,74
47,91

68,24
88,70

109,22

lg Кр

22,570
22,186
6,348

—3,432
—10,104
—14,958

—18,641
—21,537
—23,868

По данным измерения энтальпии сгорания и энтальпии испаре-
Смутни и Бонди [1390] вычислили AHf2es (I) = —94,0 ккал/молъ

и AHf°M4 (g) = —85,6 ккал/молъ. Оценка термодинамических функ-
|$. ний для состояния идеального газа дана по значениям для 2,2.4-
Ц триметилпентана и константам, приведенным в табл. Х.8.

№ 510. Дибутиловый эфир, С8Н18О (состояние идеального газа).
Мол. вее 130,224

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

48,76
48,98
60,78

71,75
81,29
89,49

96,52
102,60
107,86

ка г/(мо

S°

119,60
119,91
135,63

150,40
164,35
177,51

189,93
201,66
212,74

ь -К)

-(С°-Н2°98>/Г

119,60
119,61
121,67

125,95
131,20
136,89

142,75
148,65
154,51

Н°~Н298

0,00
0,10
5,59

12,23
19,89
28,44

37,75
47,71
58,24

ккал/мо it

ДН/°

—79,80
—79,87
—82,95

—85,51
-87,55
—89,09

—90,21
—90,95
-91,34

Ш°

—21,16
—20,80
—0,62

20,27
41,61
63,27

85,11
107,08
129,12

lg Кр

15,508
15,150
0,339

— 8,858
—15,156
—19,754

—23,249
— 26,001
— 28,218

По данным измерений Коломины, Пелла, Скиннера и Коле-
Мана [252] и Скуратова и Козина [1370], энтальпия сгорания

^ ясидкого дибутилового эфира равна соответственно —1276,9
' и —1277,1 ккал/молъ; из этих значений получено AHf\9S (I) =

= —90,3 ккал/молъ. Согласно Метюсу и Феландту [941], эксперимен-
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тальное значение AHv = 8,83 ккал/молъ при 414,5° К. Оценка АСр
испарения —14 кал/(молъ-°К) приводит к величинам AHv°Z9S =
= 10,5 ккал/молъ и АЯ/°98 (g) = —79,8 ккал/молъ. По данным Тим-
мерманса [1501], Тт = 175,3° К и ТЪ = 415,6° К.

№ 511. Ди-втор-бутиловый эфир, С8Н18О (состояние идеального газа).
Мол. вес 130,224

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

48,76
48,98
60,78
71,75
81,29
89,49
96,52

102,60
107,86

s°

110,57
110,88
126,60
141,37
155,32
168,48
180,90
192,63
203,71

-(б°-н| и )/т

110,57
110,58
112,64
116,92
122,17
127,86
133,72
139,62
145,48

икал/моль

0,00
0,10
5,59

12,23
19,89
28,44
37,75
47,71
58,24

дя/°

—86,20
—86,27
-89,35
-91,91
-93,95
—95,49
—96,61
—97,35
—97,74

AG/°

—24,87
—24,49

—3,41
18,38
40,63
63,20
85,93

108,81
131,75

}gKp

18,226
17,839
1,862

—8,034
—14,799
—19,729
-23,474
-26,421
—28,793

По данным измерения энтальпии сгорания Коломина, Пелл,
Скиннер и Колеман [252] вычислили ДЯ/°И (Z) = —95,98 ккал/молъ.
Они использовали данные по давлению пара для расчета AHv°2ss =
= 9,8 ккал/молъ и AHfMa (g) = —86,2 ккал/молъ. Оценочные значе-
ния термодинамических функций для состояния идеального газа
получены с использованием величин, относящихся к 3,5-диметилгеп-
тану, и констант, приведенных в табл. Х.8.

№ 512. Ди-треда-бутиловый эфир, С8Н18О (состояние идеального газа).
Мол. вес 130,224

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал 1(моль • °К)

Ср°

48,76
48,98
60,78
71,75
81,29
89,49
96,52

102,60
107,86

s->

102,12
102,43
118,15
132,92
146,87
160,03
172,45
184,18
195,26

-(G°-H° 9 8 )/T

102,12
102,13
104,19
108,47
113,72
119,41
125,27
131,17
137,03

ккал/моль

0,00
0,10
5 59

12,23
19,89
28,44
37,75
47,71
58,24

дя/°

—87,20
—87,27
—90,35
-92,91
—94,95
-96,49
-97,61
—98,35
-98,74

AGf°

—23,35
—22,95
—1,03
21,61
44,70
68,11
91,69

115,41
139,20

lg Кр

17,112
16,721
0,562

—9,443
—16,281
— 21,264
—25,047
-28,024
—30,421

По данным измерения энтальпии сгорания Смутни и Бонди [13901
[ вычислили AHf29s (I) — —96,1 ккал/молъ. Они измеряли также
Iдавление пара в интервале температур 4 — 109° С и рассчитали
f AHv°29S

 = 9,0 ккал/молъ и AHf29S (g) = —87,2 ккал/молъ. Оценоч-
ные значения термодинамических функций для состояния идеального
[газа получены с использованием данных для 2,2,4,4-тетраме-
|тилпентана и констант, приведенных в табл. Х.8. Смутни и Бонди
| [1390] рассчитали энергию деформации молекулы ди-трете-бутиловог»
\ эфира, равную 7,6 ккал/молъ.

Циклические эфиры. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 513. Окись этилена, С2Н4О (состояние идеального газа).
Мол. вес 44,052

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал 1 (моль • °К)

Ср°

11,54
11,60
14,95
18,03
20,62
22,78
24,60
26,15
27,47

S°

57,94
58,02
61,82
65,49
69,02
72,36
75,53
78,52
81,34

-(G°-H|98)/r

57,94
57,95
58,44
59,49
60,78
62,20
63,67
65,16
66,63

ккал/моль

Ы ~Й298

0,00
0,03
1,36
3,01
4,95
7,12
9,49

12,03
14,71

дя/°

—12,58
-12,60
—13,51
-14,25
—14,85
-15,32
—15,68
—15,94
-16,12

AGf

—3,13
—3,07

0,25
3,78
7,44

11,20
15,01
18,86
22,74

lg Кр

2,292
2,236

—0,137
—1,652
—2,711
-3,496
—4,100
—4,580
-4,970

По данным измерения энтальпии сгорания в пламенном кало-
риметре Пелл и Пилчер [1133] вычислили ДЯ/°„ (g) =

; = —12,58 ккал/молъ. Они сопоставили также данные предшествую-
щих работ по изучению окиси этилена.

Джиок и Гордон [475] на основании всестороннего изучения
свойств этого соединения при низких температурах пришли к выводу,
что Ttp = 160,71° К, АНт = 1,236 ккал/молъ и ТЪ = 283,71° К,
при этом AHv = 6,101 ± 0,006 ккал/молъ и S°29S (g) =
= 57,94 кал/{моль-°К). Гюнтард и Хейльброннер [548] произвели

I'отнесение частот колебаний и рассчитали термодинамические функ-
ции. Результаты их расчетов теплоемкостей пара согласуются с вели-

*! чинами, полученными в результате измерений, выполненных Кистя-
ковским и Райсом [758], с точностью 0,1 кал/(молъ-°К), однако рас-
считанная ими энтропия газа на 0,30 кал/(моль-°К) превышает значе-

' ние, установленное Джиоком и Гордоном [475]. Кобе и Пеннингтон
. [781] провели повторный расчет термодинамических функций,

а позже Лорд и Нолин [885] еще раз изучили спектр и не внесли
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существенных изменений в расчеты термодинамических свойств.
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 468° К и Рс = 71,0 атм.

JVs 514. Окись пропилена, С3Н6О (состояние идеального газа).
Мол. вес 58,078

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

па г/(моль • °К)

17,29
17,38
22,16

26,46
30,07
33,11

35,68
37,89
39,79

s°

68,53
68,64
74,31

79,73
84,88
89,75

94,34
98,68

102,77

-(G°-H 2 ° 9 8 )/r

68,53
68,54
69,28

70,83
72,74
74,83

76,98
79,16
81,31

ккал/моль

0,00
0,04
2,02

4,45
7,29

10,45

13,89
17,57
21,46

дн/°

-22,17
—22,20
-23,39

—24,37
—25,15
-25,75

-26,21
—26,53
—26,72

AGf°

— 6,16
-6,07
—0,50

5,34
11,36
17,50

23,70
29,96
36,26

lg Кр

4,517
4,418
0,272

-2,335
-4,137
—5,462

—6,475
—7,276
—7,924

Зинке и Хильденбранд [1356] измеряли теплоту сгорания
-а энтальпию испарения жидкой окиси пропилена и сообщили сле-
дующие данные: AHf2ss (I) = —28,84 ккал/моль и AHf2m (g) =
= 22,17 ккал/молъ. По данным измерения теплоемкости в темпера-
турном интервале от И до 300° К Оттинг [1083] установил, что Тт —
= 161,22° К, АНт = 1,561 ккал/молъ и £°98 (1) = 46,91 кал/(молъ-°К).
Остаточная энтропия R In 2 была включена в энтропию смешения
оптических й- и Z-изомеров. Суммарная энтропия приводится нинлС
1в кал/'(моль -°К)].

S (смешение), Л In 2 1,377
5 ц — So (Дебая — Эйнштейна) 0,119
^161 22~^11° к кристалл (графически) 19,297

ДЗте,'1561,4/161,22 9,686

^298 15 — ̂ 161 22° К жидкость (графически) 16,431

-SMS.IBC) 46,91+0,15

ASv, 6667,298,15 22,361
AS (неидеальность газа) 0,108
AS (сжатие), —Л In (760/538) —0,686

^293,is (идеальный газ) 68,69+0,20

Согласно Суолену и Гершбаху [1457], момент инерции равен
824,7-10~117 г3смв, отнесение колебаний в жидкой фазе, по суще-
ству совпадающее с отнесением Тобина [1510], и значение барьера
внутреннего вращения 2,56 ккал/моль, указанное Гершбахом и Суо-
леном [588] и обоснованное Фейтли и Миллером [409], использо-

ваны для расчетов термодинамических функций, в том числе зна-
чения S°2ig (g) = 68,53 кал/(молъ-°К), хорошо согласующегося
с измерениями на основании третьего закона термодинамики и со
спектроскопическим значением, рассчитанным Грином [531].

№ 515. Фуран, С4Н4О (состояние идеального газа).
Мол. вес 68,072

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

*а.г/(л«оль °К)

Ср°

15,64
15,75
21,20

25,73
29,31
32,13

34,41
36,30
37,89

S°

63,86
63,96
69,26

74,50
79,52
84,25

88,70
92,86
96,77

-<с-н;,8)/г

63,86
63,87
64,55

66,02
67,85
69,86

71,94
74,04
76,12

ккал/моль

0,00
0,03
1,89

4,24
7,00

10,08

13,41
16,95
20,66

АН/»

—8,29
—8,31
—9,19

—9,87
—10,40
—10,81

—11,13
-11,37
—11,53

AGf°

0,21
0,26
3,26

6,45
9,77

13,16

16,61
20,09
23,60

lg Кр

—0,154
-0,190
—1,781

-2,821
—3,557
—4,110

—4,536
-4,878
-5,157

Гатри, Скотт, Хаббард, Катц, Мак-Каллох, Гросс, Уильямсон
| и Уаддингтон [551] очень тщательно изучили фуран и сообщили

следующие данные: АНЦЮ (g) = —8,293 ккал/моль, Tt = 150,0° К,
lAHf = 0,489 ккал/моль, Тт = 187,54° К, АНт° = 0,909 ккал/молъ,
\AHV = 6,474 ккал/молъ при ТЬ = 304,5° К, ^ 9 Ч (g) =
?«= 63,86 кал/'(моль-СК); они провели также полный расчет термодина-
мических функций. Бак, Бродерсен и Хансен [62] на основании
рювых отнесений частот колебаний рассчитали термодинамические
|функцпи, однако их расчетные значения не согласуются с экспе-
риментальными данными. Здесь приняты экспериментально обосно-
Ыанные значения первой группы исследователей.

№ 516. от-Диоксан, С4Н8О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 88,104

По данным измерения теплоты сгорания Снелсон и Скиннер
11391] вычислили AHf2as (I) = —84,50 ккал/молъ; с учетом величины

I' AHv°2w = 9,20 ккал/моль, полученной Мак-Доналдом [968], это
/ приводит к значению AHf2M (g) = —75,30 ккал/молъ. Джекобе
•; л Парке [677] на основании измерения энтропии по третьему
\- закону термодинамики получили следующие данные: AHf =

= 0,562 ккал/молъ при Tt = 272,9° К, АНтп° = 3,07 ккал/молъ при
Тпг = 284,1° К, 5°98 (I) = 46,67 кал/(моль-°К). Данные по давле-
нию пара, полученные Сталлом [1432], показывают, что ТЬ =
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г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср°

22,48
22,60
30,23
37,49
43,44
48,25
52,15
55,36
58,05

•калЦмолъ

S°

71,65
71,79
79,35
86,90
94,28

101,35
108,05
114,39
120,36

-(G°~H°2Sg)lT

71,65
71,66
72,63
74,73
77,38
80,30
83,36
86,46
89,55

пкал/мо гь

Я°-Н298

0,00
0,05
2,69
6,09

10,14
14,74
19,76
25,14
30,82

дн/°

—75,30
-75,34
—77,17
—78,57
-79,58
—80,27
—80,70
—80,93
-80,98

AGf°

-43,21
—43,01
—31,94
-20,46
-8,74

3,12
15,06
27,05
39,06

igKp

31,670
31,331
17,450
8,944
3,185

—0,975
—4,111
—6,569
—8,537

= 374,3° К, и позволяют рассчитать AHv = 8,30 ккал/молъ при
температуре кипения. Для расчетов значения S\ts (g) = 71,65
кал/(молъ • °К) и других термодинамических функций исполь-
зовано отнесение частот колебаний, выполненное Малхербе и Берн-
стейном [916]. Правильность этих значений подтверждается следую-
щими расчетами (без поправок на неидеальность газа):

з̂дв (0 46,67 кал/(моль-°К)
ASv2S8, 9200/298,15 30,86
AS (сжатие), —Л In (760/40) —5,85

iSjgg (состояние идеального газа) 71,68 ъал/(молъ.°К)

Спирты. Таблицы для состояния идеального газа
№ 517. Метиловый спирт, СН4О (состояние идеального газа).

Мол. вес 32,042

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль- °К)

Ср°

10,49
10,52
12,29
14,22
16,02
17,62
19,04
20,29
21,38

S"

52,29
57,36
60,62
63,58
66,33
68,92
71,37
73,69
75,88

57,29
57,30
57,73
58,61
59,67
60,81
61,98
63,15
64,31

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,02
1,16
2,49
4,00
5,69
7,52
9,49

11,57

дн/°

—48,08
—48,10
-48,95
-49,70
-50,34
-50,88
-51,31
—51,66
-51,93

AGf°

—38,84
-38,78
-35,54
—32,11
—28,52
—24,84
—21,10
—17,30
-13,46

lg Кр

28,468
28,252
19,420
14,032
10,389
7,756
5,763
4,200
2,941

Чао и Россини [215] на основании данных, полученных при
игании жидкого метилового спирта, установили, что AHfZ9g (Г) =
—57,24 ккал/молъ, тогда как по сообщению Россини [1240]

(I) = —57,02 ккал/молъ. В соответствии с соображениями,
/.высказанными во введении к этой главе, здесь принято значение
I Россини, которое приводит к величине AHf2M (g) = —48,08 ккал/моль,
|«сли воспользоваться значением АНи°ш = 8,96 ккал/молъ, как ука-

JHO в работе Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249].
|Келли [732] сообщил, что по данным измерений теплоемкости при

изких температурах Tt = 157,4° К, AHf = 0,154 ккал/молъ,
\.fm = 175,25° К, АНт° = 0,757 ккал/молъ и S°2^ (I) =
; = 30,3 кал/(молъ-°К). Россини и др. [1249] отобрали значение ТЪ =
= 337,9° К; из перечисленных ниже работ отобрано значение

= 8,43 ккал/молъ.

АНх 337 9'
111МО1Ь

8,429
8,43
8,442

Литература

Фиок, Джинниягс и Холтон [426]
Метюс [940]
Уелтнер и Питцер [1588]

ваш, Ли и Питцер [674] пересмотрели спектроскопические дан-
:е, провели строгий расчет влияния внутреннего вращения (таб-

:ицы Питцера и Гуинна [1162] неприменимы к столь малой моле-
уле) и полный расчет термодинамических свойств, в том числе
начения S°2as (g) = 57,29 кал/(моль-°К). Эти рассчитанные свой-
!тва хорошо согласуются с результатами измерений теплоемкостей,
олученными Эйкеном и Франком [383], Де Врисом и Коллинсом

|323], Роулинсоном [1256], Уелтнером и Питцером [1588], а также
значением энтропии, определенным Келли [732] на основании

_етьего закона термодинамики и исправленным с учетом неидеаль-
ости газа по данным Уелтнера и Питцера [1588]. Последние иссле-
.ователи впервые рассматривали пары метилового спирта как смесь

меров и тетрамеров. Последующее изучение спектра инфракрас-
ого поглощения, выполненное Инскипом, Келлихером, Мак-Маго-
:ом и Сомерсом [671], подтверждает правильность модели, согласно

Которой пары метилового спирта состоят из мономеров, димеров
^ в тетрамеров, тогда как тримеры отсутствуют или присутствуют
*« небольшом количестве. По данным Кобе и Линна [780], Тс =

' = 513° К, Рс = 78,5 атм и dc = 0,272 г/см3.

№ 518. Этиловый спирт, С2Н6О (состояние идеального газа).
Мол. вес 46,068

Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] отобрали зна-
чение AHfMS (g) = —56,240 ккал/молъ, однако впоследствии Чао
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

CV°

15,64
15,71
19,36

22,77
25,69
28,19

30,33
32,19
33,83

кал 1 {моль

S°

67,54
67,64
72,67

77,36
81,78
85,93

89,84
93,52
97,00

•°К)

-№°-н|и)/г

67,54
67,55
68,21

69,57
71,24
73,05

74,90
76,77
78,62

кка t/моль
fjo fro
а Я298

0,00
0,03
1,79

3,90
6,33
9,02

11,95
15,08
18,38

дн/°

—56,12
—56,14
—57,32

-58,31
—59,11
—59,76

—60,27
—60,65
—60,93

AGf°

—40,22
- 4 0 , 1 3
—34,60

—28,80
—22,83
-16,73

— 10,55
- 4 , 3 0

1,98

lg Ар

29,483
29,231
18,904

12,590
8,314
5,222

2,881
1,045

—0,433

и Россини [215] экспериментально установили, что AHj°29s (I) ~
= — 66,20 ккал/молъ, и это значение принято по соображениям, изло-
женным во введении к данной главе. По результатам измерений
Вадсо и Вадсо [1553], AHvl98 = 10,08 ккал/молъ, а, следовательно,
AHf2ss (g) = —56,12 ккал/молъ. На основании данных, полученных
при измерении теплоемкости в температурном интервале от 16
до 298° К, Келли [733] сообщил, что Тт = 158,5° К, АНт° -
= 1,200 ккал/молъ и iS ,̂, (I) = 38,4 кал/(молъ-°К). По данным изме-
рений Фиока, Джиннингса и Холтона [426], ТЪ = 351,7° К, при
этом AHv = 9,220 ккал/молъ. Теплоемкость этилового спирта в газо-
образном состоянии определяли Зинке и Де Врис [1355], Халфорд
и Миллер [565] и Барроу [76]. Барроу произвел отнесение основных
частот колебаний, сделал обзор данных по равновесиям и добился
хорошего соответствия всех экспериментальных результатов. Почти
десять лет спустя Грин [536] сделал обзор имеющихся данных, не-
сколько изменил спектроскопические отнесения, пересчитал термоди-
намические функции и установил, что Sl9!, (g) = 67,54 кал/'(моль-°К).
По данным Кобе и Линна [780], Тс = 516° К, Рс = 63,0 атпм и dc =
= 0,276 г/см3.

№ 519. Пропиловый спирт, С3Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 60,094

Грин [530] опубликовал обзор литературных данных по изуче-
нию сгорания пропилового спирта, однако позднее стали известны
результаты измерений, выполненных Чао и Россини [215], кото-
рые и были приняты. По данным Чао и Россини, AHfl9B (I) =
— —72,79 ккал/молъ. На основании результатов измерений Вадсо
и Вадсо [1553] установлено, что AHv°29S(g) = 11,24 ккал/молъ, откуда
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1"—
г~
Щ 298

В 30°В 40°В го°В 6О°В 70°
В 800
В 900

И юоо
к

Ср°

20,82
20,91
25,86

30,51
34,56
38,03

41,04
43,65
45,93

калЦмоль

S°

77,63
77,76
84,46

90,75
96,68

102,27

107,55
112,54
117,26

•°К)

( - О ° - Я 2 9 8 ) / Г

77,63
77,64
78,52

80,34
82,57
84,99

87,48
89,99
92,49

ккал/моль
Н °- Я

а ° в 8

0,00
0,04
2,38

5,21
8,47

12,10

16,06
20,29
24,78

ля/°

-61,55
—61,58
—63,11

—64,40
—65,46
—66,29

—66,94
-67,41
—67,73

\Gf°

—38,95
—38,81
—30,98

—22,79
— 14,37

—5,79

2,90
11,66
20,47

lg Кр

28,550
28,273
16,926

9,963
5,235
1,807

—0,791
—2,831
—4,474

получено ДЯ/гэв (g) = —61,55 ккал/молъ. Парке, Келли и Хаффман
|1108] определяли термодинамические свойства в интервале тем-
ператур от 90 до 298° К и сообщили, что S°29H (Г) = 46,1 кал/(молъ-°К).

эгласно Парксу и Хаффману [1103], Тт = 147° К и АНт° =
1,240 ккал/молъ. По данным измерений Метюса и Мак-Кетти

939], AHv = 9,852 ккал/молъ при ТЪ = 370,35° К. Эти исследо-
атели также изучали теплоемкость пара, выполнили отнесение
сновных частот колебаний и определили барьер внутреннего вра-

[я; по их данным, S°MS (g) = 77,63 кал/(молъ • °К). Указанное
1ачение энтропии и рассчитанные этими исследователями термо-

1амические функции для состояния идеального газа приняты
данной работе. По сообщению Кобе и Линна [870], Тс = 537° К,

h = 50,2 атм и dc = 0,273 г/см3.

№ 520. Изопропиловый спирт, С3Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 60,094

Ш 2 9 8

7: зоо
)У 400

* 500
600

' 700

800
, 900

V 1000

кал/(мо 1Ь-°Ю

Ср°

21,21
21,31
26,78

31,89
35,76
39,21

42,13
44,63
46,82

s°

74,07
74,21
81,09

87,64
93,81
99,58

105,01
110,12
114,94

-< с °- я

2 °98>/ т

74,07
74,08
74,98

76,86
79,18
81,68

84,26
86,86
89,43

ккал/моль

Я°-Н298

0,00
0,04
2,45

5,40
8,78

12,53

16,61
20,95
25,52

дя/°

-65,15
—65,18
-66,65

—67,82
-68,74
—69,46

-69,99
—70,36
-70,58

дс ;°

— 11,49
—41,34
-33,17

—24,66
—15,94

—7,07

1,87
10,88
19,93

lg Кр

30,411
30,118
18,120

10,776
5,804
2,208

—0,511
—2,642
—4,355
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Результаты измерений теплоты сгорания изопропилового спирта
приведены в работах Паркса, Мосли и Питерсона [1116], Парко
и Манчестера [1111], Чао и Россини [215] и Снелсона и Скиннера
[1391]. В работе двух последних исследователей дан обзор результа-
тов изучения гидрирования ацетона, полученных Долливером.
Грешамом, Кистяковским, Смитом и Воганом [334], и отмечено
хорошее соответствие с их значением AHf29S (Z) = —76,04 ккал/моль.
Данные Вадсо и Вадсо [1553], Бермана, Ларкама и Мак-Кетты [113] п
Хейлса, Кокса и Лиса [561] хорошо согласуются с эксперименталь-
ным значением AHv29s — 10,89 ккал/м'олъ, которое дает AHf29s (g) —
= —65,15 ккал/молъ. Последние две группы исследователей изме-
рили теплоемкости пара и интерпретировали сложную зависимость
между Ср и температурой, обусловленную ассоциацией молекул,
приводящей к равновесной смеси мономеров, димеров и тетрамеров.
Теплоемкость в интервале от 20 до 298,15° К измерял Келли [734].
По более поздним данным Эндона, Коунселла и Мартина [20], изме-
рявшим теплоемкости при температурах от 12 до 327° К, AHnf -
= 1,293 ккал/молъ при Ttp = 185,20° К и Slti (I) = 43,16 кал/(молъ-°К).
Сравнительно недавно Грин [538] сделал обзор спектроскопиче-
ских данных, произвел отнесение основных частот колебаний,
вычислил значение «Ŝ e (s) = 74,07 кал/(молъ • °К) и дал полный
расчет термодинамических функций. Он получил наилучшее согла-
сие между экспериментальными данными и расчетными значениями
при трех симметричных барьерах внутреннего вращения вокруг
оси третьего порядка, равных соответственно 4,00 и 0,80 ккал/молъ
для групп СН3 и ОН. Согласно Хейлсу, Коксу и Лису [561], AHv -
= 9,512 ккал/моль при ТЪ = 355,39° К. По данным Кобе и Линна
[780], Тс = 508,8° К, Рс = 53 атм и dc = 0,274 г/см3.

521. Бутиловый спирт, С4Н10О (состояние идеального газа).
Мол. вес 74,120

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль • °К)

Cv"

26,29
26,41
32,80

38,76
43,90
48,31

52,11
55,40
58,26

8'

86,80
86,97
95,45

103,43
110,96
118,06

124,77
131,10
137,09

-(в"-Н| в в)/т

86,80
86,81
87,92

90,23
93,06
96,13

99,30
102,48
105,65

ккал/моль

0,00
0,05
3,02

6,60
10,74
15,36

20,38
25,76
31,45

AHf

-65,59
—65,63
—67,48

—69,03
-70,28
—71,25

—72,00
—72,53
—72,86

AGf

-36,01
—35,83
-25,61

-14,96
—4,02

7,10

18,34
29,67
41,05

lg Kp

26,397
26,102
13,991

6,537
1,466

—2,217

—5,010
—7,205

R Q72

Измерения энтальпии сгорания выполнены Тьеббесом [1506],
шнером и Снелсоном [1365], Гандри, Хедом и Льюисом [547],

также Чао и Россини [215]. Полученные результаты, за исключе-
дем данных Тьеббеса, хорошо согласуются; принято значение Чао
Россини AHf2w (I) = —77,87 ккал/молъ. Экспериментальное значение

}адсо и Вадсо [1553] AHv°Mg = 12,28 ккал/молъ, откуда AHf2w (g) —
—65,59 ккал/молъ. Коунселл, Хейлс и Мартин [280] на основании

дзкотемпературных термических данных, а также теплоемкости
ipa и энтальпии испарения установили Ttp = 184,51° К, АНт° =

2,240 ккал/молъ, ТЪ = 390,88° К, при этом AHv = 10,31 ккал/молъ,
»s 0) = 53,95 кал/(молъ • °К) и Sl9S (g) = 86,8 кал/(л4оль-°К). При-
етые здесь значения термодинамических функций рассчитаны

|"рином [532]; им же по методу инкрементов получена величина
"'__ (g) — 86,90 кал/(молъ-°К). По данным измерений, выполнен-

ix Амброзом и Тоунсендом [14], Тс ~ 563,0° К и Рс = 43,55 атм.

№ 522. втор-Бутиловый спирт, С4Н10О (состояние идеального газа).
Мол. вес 74,120

щр, °к
ШШ
Ш298

if300
Ж 400

Щ 500
» 600
К 700
К 800
Ж 900

Щюоо

Ср"

27,08
27,20
33,70

39,70
44,72
49,02

52,68
55,88
58,62

кал/(моль

S°

85,81
85,98
94,71

102,89
110,59
117,81

124,60
130,99
137,03

• К)

- ( G 0 - H 2 O 9 8 ) ^

85,81
85,82
86,96

89,34
92,24
95,39

98,62
101,86
105,08

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,06
3,10

6,78
11,01
15,70

20,79
26,22
31,95

AHf

—69,86
—69,90
—71,66

-73,12
—74,28
-75,18

-75,86
—76,33
-76,63

AG}°

-39,99
—39,81
—29,49

—18,78
-7,80

3,35

14,61
25,96
37,35

\gKp

29,311
28,997
16,114

8,208
2,842

—1,047

—3,992
—6,.103
-8,162

Результаты измерений теплоты сгорания, выполненных Скин-
ером и Снелсоном [1365], а также Чао и Россини [215], прекрасно
эгласуются между собой и приводят к значению AHf2ss (I) =

—81,90 ккал/молъ. По данным измерений Бермана и Мак-Кетты
1114], AHv2i8 = 12,038 ккал/молъ, что приводит к AHf2tB (g) —

—69,86 клал/моль; они же измеряли теплоемкость пара в интер-
вале от 365 до 455° К. В качестве модели для уравнения состояния

|Вни выбрали равновесную смесь мономеров, димеров и тетрамеров.
f«lo молекулярной структуре, спектрам и калориметрическим данным
|£ь!ли оценены барьеры и рассчитаны таблицы термодинамиче-
с к и х функций. По сообщению этих исследователей, S°29S (g) =-

85,81 кал/(моль-°К). Биддискомб, Коллерсон, Хэндли, Херинг-

I'31-831
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тон, Мартин и Спрейк [126] измеряли давление пара и определили
ТЪ = 372,66° К; по их расчетам, AHv31s = 9,80 ккал/моль, что
хорошо согласуется с данными Бермана и Мак-Кетты [114]. По дан-
ным Амброза и Тоунсенда [14], Тс = 535,95° К и Рс = 41,39 атм

№ 523. трет-Бутиловый спирт, С4Н]0О (состояние идеального газа).
Мол. вес 74,120

298
300
400
500
600
700
800
900
1000

27,10
27,23
34,16
40,27
45,37
49,64
53,32
56,42
59,16

77,98
78,15
86,96

95,25
103,06
110,38

117,26
123,72
129,81

77,98
77,99
79,14
81,54
84,48
87,67
90,94
94,23
97,48

Н'-

0,
0
3

6
11
15

21
26
32

тто 1
И 2 9 8 |

00
06
13

86
15
91

,06
,55
,33

AHf

—77,
—77,
- 7 9 ,

- 8 1 ,
- 8 2 ,
- 8 2 ,

- 8 3 ,
- 8 4
- 8 4

о

87
91
64

05
15
98

60
02
26

AG/

—45,
- 4 5 ,
—34,

—22,

- И ,
0,

12,
24
36

ч
66
47
38

89
16
75

75
82
94

33,47)
33,120
18,781
10,005
4,061

—0,23.
J
>

—3,482
—6,027
-8,072

По данным измерения теплоты сгорания Скиннер и Снелсон
[1365] вычислили АЯ/адя (I) = —85,87 ккал/молъ; в сочетании с дан
ными измерения теплоты испарения, полученными Бейноном и Мак-
Кеттой [124], это приводит к значению AHfus (g) = —77,87 ккал/молъ
Оттинг [1082] на основании изучения термических свойств в интер-
вале температур 15—330° К пришел к выводу, что энтальпия пре-
вращения кристаллической фазы II в кристаллическую фазу I при
Tt = 286,14° К равна Д#£° = 0,198 ккал/молъ, энтальпия превра-
щения кристаллической фазы II в кристаллическую фазу III при
Tt — 281,54 °К равна Д#£° = 0,155 ккал/молъ, а энтальпия превра-
щения кристаллической фазы III в кристаллическую фазу I при
Tt = 294,47° К равна AHf = 0,117 ккал/молъ; при Ttp = 298,97° К
величина АНт = 1,602 ккал/молъ; S°Z9a (с) = 40,84 кал/(молъ-°К)
и S°29S,91 (I) = 46,30 кал/(молъ-°К). Бейнон и Мак-Кетта [124] изме-
ряли давление пара, теплоту испарения и теплоемкость пара. Они
сообщили, что полученные ими значения теплоемкости пара согла-
суются в пределах ошибки эксперимента с данными Рейнолдса и Де
Вриса [1121], а также Зинке и Де Вриса [1355]. Бейнон и Мак-
Кетта [124] произвели корреляцию значений теплоемкостей пара
с моделью, предполагающей равновесную смесь мономеров, димеров
и тетрамеров. Им удалось привести в соответствие значение энтро-
пии, установленное на основании третьего закона термодинамики,
со спектроскопическими данными и строением молекулы, а также
рассчитать термодинамические функции. По их данным, AHv =~

= 7,86 ккал/молъ при ТЪ = 355,48° К, AHvim = 8,00 ккал/молъ
и $298 (ё) = 77,98 кал/(молъ-°К). Согласно Амброзу и Тоунсенду
[14], Тс = 506,2° К, Рс = 39,2 атм и & = 0,270 г/см3.

Эберц и Лукас [363], а также Тафт и Риж [1464] изучали равно-
весную гидратацию изобутена до т/?епг-бутилового спирта и уста-
новили, что AG°29S = —1,300 ккал/молъ для следующей реакции:

0?) + Н2О (О = С4НюО (1)

70,17
—4,04

16,72
-68,32

46,30
—85,87

-40,59
-13,51

Под формулами соединений, участвующих в этой реакции, указаны
значения энтропии и энтальпии образования; приведены также
данные, полученные на основании таблиц, воспроизведенных в этой
книге. Из указанных значений следует, что AGr = —13,51 —

1 — [298,15 (—40,59)] = —1,408 ккал/молъ, а это хорошо согла-
суется с равновесными значениями.

№ 524. Амиловый спирт, С5Н12О (состояние идеального газа).
Мол. вес 88,146

i

*

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср°

31,76
31,91
39,74
47,01
53,24
58,59
63,18
67,15
70,59

кал J (моль

в-

96,21
96,41

106,68
116,35
125,48
134,10
142,23
149,91
157,16

-К)

-(G°-H°98)/T

96,21
96,22
97,56

100,36
103,79
107,51
111,35
115,21
119,05

ккал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,06
3,65
8,00

13,02
18,61
24,71
31,23
38,12

дя/°

—72,27
—72,32
-74,48
-76,29
—77,73
-78,85
-79,69
—80,28
-80,63

AGf°

-35,79
-35,56
—22,97
—9,88

3,54
17,18
30,95
44,83
58,76

ЫКр

26,232
25,907
12,550
4,318

-1,289
-5,364
-8,455

-10,885
-12,841

По результатам измерений теплоты сгорания Чао и Россини
(215] получили значение АЯ/°М (Z) = —85,55 ккал/молъ, которое
хорошо согласуется с величиной, предложенной Россини [1242].
Согласно измерениям Вадсо и Вадсо [1553], AHv298— 13,28 ккал/молъ,
что приводит к АЯ/°98 (g) = —72,27 ккал/молъ. Парке, Хаффман
H Бармор [1106] изучали термические свойства при температу-
Рах от 90 до 298° К и сообщили следующие результаты: Тт. = >
= 195,0° К, АНт0 = 2,350 ккал/молъ и ТЪ = 411,0° К. Отсюда /
Рассчитано значение АНиш = 10,20 ккал/молъ. Согласно Парксу,/

/
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Хаффману и Бармору [1106], Slts (I) = 60,9 кал/(моль-°К). Зинке
и Де Врис [1355] измеряли теплоемкость пара и получили данные,
хорошо согласующиеся с расчетными значениями Грина. [532],
который вычислил также термодинамические функции и величину
К»н (g) = 96,21 кал/(молъ-°К).

№ 525. mpem-Амиловый спирт, C5Hi20 (состояние идеального газа).
Мол. вес 88,146

Таким образом, замена метильной группы неопентана на группу ОН
понижает энтропию на (86,89 — 84,54) = 2,35 кал/'(моль -°К).

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

cv°

31,47
31,63
39,97
47,68
54,25
59,59
64,22
67,82
71,40

S°

87,68
87,88
98,14

107,91
117,20
125,97
134,24
142,01
149,34

87,68
87,69
89,03
91,83
95,29
99,06

102,94
106,86
110,74

ккал/моАь

Н°~Н298

0,00
0,06
3,65
8,04

13,15
18,85
25,04
31,65
38,61

ДН/°

—78,65
—78,70
-80,86
—82,62
—83,98
—85,00
—85,74
-86,24
—86,53

AGf

—39,62
—39,39
—25,94
—11,99

2,26
16,72
31,30
45,97
60,68

igKp

29,0 V
28,691
14,171
5,243

—0,823
-5,221
—8,5?(

— 11,162
—13,262

По данным измерений теплоты сгорания Чао и Россини [215]
вычислили A///2q8 (I) = —90,71 ккал/молъ. Для согласования с соот-
ветствующими величинами, полученными Вадсо и Вадсо [1553], при-
няты во внимание данные Мак-Карди и Лейдлера [966] и установле-
но, что AHv^gs = 12,06 ккал/молъ, а это приводит к AHf2as (g) =
= —78,65 ккал/молъ. Парке, Хаффман и Бармор [1106] изучали
низкотемпературные свойства в интервале от 90 до' 298° К и полу-
чили следующие результаты: Tt = 146,0° К, AHf = 0,469 ккал/молъ,
Тт = 264° К, АНт° = 1,065 ккал/молъ, ТЪ = 375,5° К и 5°98 (I) =
= 54,8 кал/(моль-°К). Согласно Батлеру, Рамчандани и Томсону
[187], AHval5 = 9,40 ккал/молъ. В соответствии с третьим законом
термодинамики энтропия рассчитана следующим образом:

Sjgs (I) 54,80 кал/(молъ-°К)
Д5и=ДЯу/Г = 12 060/298,15 40,45
Д5 (сжатие), —Л In (760/16,8) —7,57

Saes (g) 8 7 - 6 8 кал/(моль-°К)

Принимая во внимание общую симметрию, можно следующим обра-
зом оценить энтропию трепг-а.ммл.ового спирта [в кал/(молъ-°К)].
Sags неопентан (g) 73,23 Slas mpem-бутиловый спирт (g) 78,00
R In 972 13,66 Л In 27 6,54

86,89

S ^ 2,2-диметилбутан (g)
R In 243

85,62
10,90

96,52

S298 трет-ампловыш спирт (g) x
Я In 27 6,54

(минус 2,35)= 94,17

Таким образом (96,52 — 2,35 — 6,54) — х = 87,63 кал/(молъ• °К).
Получается неплохое согласие, но оценочные значения имеют точ-
ность в пределах 0,5 кал/(молъ-°К). Теплоемкость этого соединения
в газообразном состоянии рассчитана на основании разности тепло-
емкостей амилового спирта и гексана и теплоемкости 2,2-диметил-
бутана.

№ 526. Гексиловый спирт, С6Н14О (состояние идеального газа).
Мол. вес 102,172

T, "К

• 298

300
400
500
600
700
800
900

1000

пал/(моль -°К)

Ср°

37,23
37,41
46,68
55,26
62,58
68,87
74,25
78,90
82,92

s°

105,52
105,76
117,80
129,17
139,90
150,03
159,59
168,61
177,14

- ( G ° - H 2 % 8

) / T

105,52
105,53
107,11
110,39
114,42
118,79
123,30
127,84
132,35

ккал/моАь

Н°-Я29»

0,00
0,07
4,28
9,39

15,29
21,87
29,03
36,70
44,79

дн/°

—76,39
-76,44
—78,93
—80,99
-82,63
—83,89
-84,83
—85,47
-85,85

ДО/"

—32,97
—32,71
-17,73
—2,19

13,72
29,89
46,20
62,63
79,12

IgXp

24,168
23,825
9,689
0,957

—4,998
—9,332

—12,621
-15,208
—17,291

84,54

По данным измерений теплоты сгорания Чао и Россини [215]
вычислили АД/298 (Ь ~ —90,67 ккал/молъ. Расчет по уравне-
нию (Х.1) приводит к значению АЯУ 2 9 8 = 14,28 ккал/молъ, откуда
следует AHf29S (g) = —76,39 ккал/молъ. Келли [733] на основании
изучения низкотемпературных свойств в интервале 18—298° К сооб-
щил следующие значения: Ttp = 225,8° К, АНтп° = 3,676 ккал/молъ
й ^ s (0 = 68,6 кал/(молъ-°К). Грин [532] получил на основании
энтропии в соответствии с третьим законом термодинамики значение
"̂ 298 (ё) ~ Ю5,1 кал/(моль-°К) и по методу инкрементов рассчитал
*̂298 (ё) ~ Ю5,52 кал/(моль-°К), а также остальные значения термо-
динамических функций, принятые здесь.
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№ 527. Гептиловый спирт, С7Н16О (состояние идеального газа).
Мол. вес 116,198

X. Химическая термодинамика соединений С, Н и О 487

298

300
400

500

600
700
800

900
1000

кал/(моль °К)

Ср°

42,70
42,91
53,62
63,51
71,92
79,15
85,32
90,65
95,25

s°

114,83
115,10
128,93
141,99
154,33
165,97
176,95
187,31
197,11

-(G--H| 9 8)/r

114,83
114,84
116,65
120,42
125,05
130,08
135,26
140,47
145,65

ккал/моль

0,00
0,08
4,92

10,79
17,57
25,13

33,36
42,17
51,47

АН/"

—80,03
-80,09
—82,89

-85,21
—87,05
—88,45

—89,49
-90,19
—90,58

AG/°

-29,68
—29,37
-12,02

5,98
24,39
43,08
61,94
80,92
99,97

lgifp

21,752
21,393
6,565

—2,613
—8,883

—13,451
—16,919
—19,649
-21,847

По данным измерения теплоты сгорания Чао и Россини [215]
вычислили AHf29i (I) = —95,31 ккал/молъ. Расчет по уравнению (Х.1)
приводит к AHv298 ~ 15,28 ккал/молъ, что дает AHf2gs (g) =
= —80,03 ккал/моль. Парке, Кеннеди, Гейтс, Мосли, Мур и Ренк-
вист [1109] изучали термические свойства в интервале температур
от 80 до 300° К и сообщили следующие данные: Тт = 240,4° К,
АНт° = 4,344 ккал/молъ и S°2gs (I) = 77,9 кал/(моль-°К). Согласно
Россини, Питцеру, Арнетту, Брауну и Пиментелу [1248], ГЬ=449,4°К.
Грин [532] получил на основании энтропии в соответствии с третьим
законом термодинамики значение S\m (g) = 116,1 кал/(молъ • °К)
и по методу инкрементов рассчитал Sl9S (g) = 114,83 кал/(моль-° К),
а также остальные значения термодинамических функций, приня-
тые здесь.

№ 528. Октиловый спирт, С8Н18О (состояние идеального газа).
Мол. вес 130,224

298

300
400

500

600
700
800

900
1000

кал/(моль °К)

Ср°

48,17
48,41
60,56
71,76
81,26
89,43
96,39

102,40
107,58

S"

124,14
124,44
140,06
154,81
168,75
181,90
194,31
206,02
217,08

124,14
124,15
126,19
130,45
135,69
141,36
147,21
153,10
158,95

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,09
5,55

12,18
19,84
28,39
37,69
47,63
58,14

дя/°

—85,34
-85,41
—88,53

—91,10
-93,14
—94,68

—95,82
-96,57
—96,98

AG/°

—28,05
—27,70
-7,97

12,48
33,38
54,60

76,00
97,53

119,14

lgKp

20,561
20,178
4,354

—5,453
-12,159
—17,047

—20,760
—23,683
—26,037

По данным измерения теплоты сгорания Чао и Россини [215]
числили AHf2sa (I) = —101,62 ккал/молъ; это значение в сочета-

1И с величиной AHv298 = 16,28 ккал/молъ, полученной по уравне-
_ро (Х.1), дает АЯ/2°Э8 (g) — —85,34 ккал/молъ. Грин [532] рассчитал
врмодинамические функции, включающие значение S°MS (g) =

124,14 кал1'(моль-°К). Согласно Клайну и Эндрюсу [237], Тт =
231,7° К, а по данным Россини, Питцера, Арнетта, Брауна и Пи-

внтела [1248], ТЪ = 468,4° К.

№ 529. Нониловый спирт, С9Н20О (состояние идеального газа).
Мол. вес 144,250

ш'°к

К 298
К 300
» 4 0 0

К 500
Ж 600
Ж 700
i f 800
Щ 900

Цооо

Ср°

53,64
53,91
67,50
80,01
90,60
99,71

107,46
114,15
119,91

кал/(мол1

S°

133,45
133,79
151,18
167,63
183,17
197,84
211,67
224,72
237,06

. °К)

-(G°-H°9 8)/r

133,45
133,46
135,74
140,48
146,32
152,64
159,16
165,73
172,25

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,10
6,18

13,58
22,12
31,65
42,01
53,10
64,81

дн/°

—92,47
—92,54
-95,98
—98,81

—101,04
—102,73
—103,97
—104,78
—105,20

-28,25
—27,85
—5,74

17,15
40,56
64,31
88,24

112,33
136,50

lg Кр

20,703
20,289
3,138

-7,498
—14,772
—20,076
-24,105
—27,276
-29,830

По данным измерения теплоты сгорания Чао и Россини [215]
числили ДЯ/2°98 (I) — —109,75 ккал/молъ, это значение при

298 = 17,28 ккал/моль по уравнению (Х.1) дает AHfl9S (g) =
—92,47 ккал/молъ. Грин [532] рассчитал iS°98 (g) =
133,45 кал/(молъ• °К) и все термодинамические функции. Россини,

ицер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 486,7° К.

№ 530. Дециловый спирт, С10Н22О (состояние идеального газа).
Мол. вес 158,276

?т, «к
калЦмогь °К)

142,76
143,13
162,31
180,45
197,59
213,77
229,03
243,43
257,03

142,76
142,77
145,28
150,52
156,95
163,92
171,11
178,36
185,55

ккал/моль

н°-я; дн/°

0,00
0,11
6,82

14,97
24,39
34,90
46,34
58,57
71,48

—96,38
—96,46
-100,22
-103,30
-105,73
-107,56
-108,89
-109,76
-110,21

AGf°

—25,22
—24,78
—0,30
25,05
50,95
77,23

103,70
130,35
157,07

lg-Kp

18,486
18,054
0,162

-10,950
-18,557
-24,110
-28,328
-31,651
-34,326
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По данным измерения теплоты сгорания Чао и Россини [215]
вычислили значение AHf29S (I) = —114,66 ккал/молъ, которое в соче-
тании с величиной AHv^s = 18,28 ккал/молъ, рассчитанной по урав-
нению (Х.1), дает AHf2ts (g) = —96,38 ккал/молъ. Согласно рас-
четам термодинамических функций, произведенным Грином [532],
^Ls (g) = 142,76 кал/(молъ-°К) Россини, Питцер, Арнетт, Браун
и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 503,2° К.

№ 531. Ундециловый спирт, СИН24О (состояние идеального газа).
Мол. вес 172,302

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

64,58
64,91
81,38

96,51
109,28
120,27

129,60
137,65
144,57

s°

152,07
152,48
173,44

193,27
212,02
229,71

246,39
262,13
277,00

-(G°-H2°M)/r

152,07
152,08
154,82

160,55
167,58
175,20

183,07
190,99
198,85

кпал/моль

0 00
0,12
7,45

16,36
26,67
38,16

50,66
64,04
78,16

дя/°

—100,91
—101,00
-105,07

—108,41
—111,04
—113,01

— 114,44
—115,36
-115,83

AGf°

—22,81
—22,34

4,53

32,33
60,72
89,53

118,54
147,74
177,02

lgKp

16,722
16,271

-2,47d

—14,131
—22,117
—27,95(

—32,38\
—35,87о
—38,687

В соответствии с данными табл. Х.8 и значением для исходного
углеводорода Д#/2 9 8 (g) = —100,91 ккал/молъ Грин [532] рассчитал
значение S°Ma (g) = 152,07 кал/(молъ-°К) и вычислил величины всех
термодинамических функций. Россини, Питцер,
и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 519° К.

Арнет, Браув

№ 532. Додециловый спирт, С12Н26О (состояние идеального газа).
Мол. вес 186,328

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

70,05
70,41
88,32

104,76
118,62
130,55

140,67
149,40
156,90

С О

161,38
161,82
184,56

206,09
226,44
245,64

263,75
280,84
296,98

-(G°-H 2 ° 9 8 )/T

161,38
161,39
164,37

170,58
178,21
186,48

195,02
203,62
212,15

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,13
8,08

17,76
28,94
41,42

54,99
69,50
84,83

дн/°

—105,84
-105,93
—110,33

-113,92
-116,75
—118,87

—120,39
—121,37
—121,85

—20,81
-20,29

8,96

39,21
70,10

101,43

132,99
164,74
196,58

igKp

15,252
14,77е»

-4,89' .

-17,137
—25,532
—31,661)

-36,328
—40,001
—42.96С

Значение SHfiw (g) = —105,84 ккал/молъ рассчитано по данным
для соответствующего углеводорода с использованием инкремента,

• приведенного в табл. Х.8. Грин [532] вычислил величину 5°98 (g) =
= 161,38 кал/(молъ-°К) и произвел полный расчет термодинамиче-

1 ских функций. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248|
| отобрали ТЪ = 534° К.

№ 533. Тридеканол-1, С,3Н28О (состояние идеального газа).
Мол. вес 200,354

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль К)

Ср°

75,49
75,87
95,27

112,98
127,97
140,80

151,71
161,12
169,30

s°

170,37
170,84
195,37

218,58
240,54
261,25

280,78
299,20
316,61

- < G ° - H 2 9 8 > / r

170,37
170,38
173,59

180,29
188,52
197,44

206,65
215,92
225,13

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,15
8,72

19,15
31,22
44,67

59,31
74,96
91,49

дя/°

—110,77
—110,87
-115,58

— 119,43
—122,46
-124,72

—126,34
— 127,38
-127,88

AGf°

-18,71
—18,14

13,51

46,25
79,67

113,55

147,69
182,02
216,46

igKp

13,712
13,217

—7,383

—20,214
—29,017
—35,452

—40,344
-44,199
—47,305

Значения A-fl7298 (g) = —110,77 ккал/молъ, S°2ts (g) =
170,37 кал/(моль • °К) и теплоемкости для газообразного состоя-

Гния рассчитаны по данным для соответствующего углеводорода,
использованием инкрементов, приведенных в табл. Х.8. Россини,

[Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 549° К.

№ 534. Тетрадеканол-1, CuHS0O (состояние идеального газа).
Мол. вес 214,380

%• г. °к

\ 298
* 300

400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

80,96
81,36

102,21

121,23
137,32
151,08

162,77
172,87
181,60

s°

179,68
180,19
206,49

231,40
254,96
277,19

298,14
317,91
336,59

-(Со-яа°в8)/т

179,68
179,69
183,13

190,32
199,15
208,72

218,60
228,55
238,43

ккал/моль

Н °~ Я 298

0,00
0,16
9,35

20,55
33,49
47,93

63,64
80,43
98,16

дя/°

—115,70
—115,81
—120,84

—124,94
-128,17
-130,57

—132,29
-133,39
-133,91

AGf

-16,70
— 16,10

17,94

53,13
89,04

125,46

162,13
199,02
236,01

lg Кр

12,242
11,725

—9,802

—23,220
—32,4ol
-39,167

—44,289
—48,326
—51,578
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Теплоемкости для газообразного состояния, значения S°2gs (g) =
= 179,68 кал/(молъ-°К) и AHf29S (g) — —115,70 ккал/молъ рассчитаны
по данным для соответствующего углеводорода с использованием
инкрементов, приведенных в табл. Х.8. Россини, Питцер, Арнетт.
Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 564° К.

№ 535. Пентадеканол-1, Ci5H32O (состояние идеального газа).
Мол. вес 228,406
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)
Ср°

86,42
86,86

109,15

129,47
146,66
161,35

173,84
184,61
193,90

S"

188,99
189,53 '
217,62

244,22
269,38
293,12

315,50
336,61
356,55

-(в°-н;и)/т

188,99
189,00
192,68
200,35
209,78
220,00
230,55
241,18
251,73

ккал/моль

0,00
0,17
9,98

21,94
35,77
51,19
67,96
85,89

104,83

дя/°

—120,62
—120,73
—126,08
—130,44
— 133,86
-136,41

—138,23
—139,38
—139,92

AGf°

—14,69
-14,04

22,38

60,01
98,42

137,37

176,58
216,03
255,58

lgJCp

10,765
10,226

—12,226

—26,231
—35,849
-42,886
—48,237
—52,456
—55,854

Значения &Hf2ga (g) = —120,62 ккал/моль, S°MH (g) =
= 188,99 кал/(моль -°К.) и теплоемкости для газообразного состояния
рассчитаны по данным для соответствующего углеводорода с исполь-
зованием инкрементов, приведенных в табл. Х.8. Россини, Питцер,
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 578° К.

№ 536. Гексадеканол-1, С16Н34О (состояние идеального газа).
Мол. вес 242,432

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

91,89
92,35

116,09
137,72
156,00
171,63

184,90
196,36
206,30

s°

198,30
198,87
228,74
257,03
283,80
309,05

332,86
355,31
376,53

198,30
198,31
202,22
210,38
220,41
231,28

242,51
253,81
265,03

ккал/моль
Я ° - Н 2 8 Ь

0,00
0,18

10,62
23,33
38,04
54,44

72,28
91,36

111,51

дн/°

-125,54
—125,66
-131,33
—135,94
—139,56
—142,25

— 144,17
—145,38
—145,93

AGf°

-12,67
—11,98

26,81

66,90
107,81
149,28
191,03
233,03
275,14

lg Кр

9,288
8,726

—14,650

—29,241
—39,267
—46,604

—52,185
—56,580
—60,130

ни следующие данные: Tt = 307° К, AHt° = 3,976 ккал/моль,
1 = 321,8° К, АЯ/тг° = 8,461 ккал/молъ, S°MS (s) = 108,0 кал/(молъ• °К)
2̂98 (0 = 1^5,0 кал/(молъ -ОК). Теплоемкости для газообразно-
состояния, а также величины S°2W (g) = 198,30 кал/(молъ -°К)
Hflna (g) = —125,54 ккал/моль рассчитаны по данным для соот-
твующего углеводорода с использованием инкрементов, приве-
шх в табл. Х.8. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел

] отобрали ТЪ = 592° К.

№ 537. Гептадеканол-1, С17Н36О (состояние идеального газа).
Мол. вес 256,458

°К
кал/(мОль-"К)

Ср°

97,36
97,84

123,03

145,97
165,34
181,91
195,97
208,11
218,60

s°

207,61
208,22
239,87
269,85
298,22
324,99
350,22
374,01
396,50

-<с-л;м>/т

207,61
207,62
211,76
220,41
231,04
242,56
254,46
266,43
278,33

ккал/моль

Н°-Н°2»В

0,00
0,19

11,25
24,73
40,32
57,70
76,61
96,83

118,18

дя/°

-130,47
—130,60
—136,58
—141,46
—145,27
—148,10
—150,12
-151,39
—151,96

AGf°

-10,67
—9,93
31,24
73,78

117,18
161,18
205,48
250,03
294,70

IgKp

7,818
7,235

—17,069
—32,248
-42,682
—50,320
-56,131
—60,713
—64,403

Значение &Hf29S (g) = —130,47 ккал/молъ, S°2as (g) =
j>207,61 кал/(молъ-°К) и теплоемкость для газообразного состояния

считаны по данным для соответствующего углеводорода с исполь-
Ванием инкрементов, приведенных в табл. Х.8. Россини, Питцер,

|нетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 605° К.

№ 538. Октадеканол-1, С18Н38О (состояние идеального газа).
Мол. вес 270,484

Парке, Кеннеди, Гейтс, Мосли, Мур и Ренквист [1109] изучали
термические свойства в интервале температур 80—300° К и полу-

°к

98
00
00

00
00
00

00
00
00
——

кал/(моль-°К)

Ср°

102,82
103,34
129,97
154,21
174,68
192,18

207,03
219,85
230,90

s°

216,92
217,56
251,00

282,67
312,64
340,92

367,57
392,71
416,46

216,92
216,93
221,31

230,44
241,67
253,84

266,41
279,06
291,63

ккал/моль

0,00
0,20

11,88

26,12
42,59
60,96
80,93

102,29
124,84

дя/°

-135,39
—135,52
—141,83

—146,96
—150,97
—153,95

—156,06
—157,38
-157,98

до/-

-8,65
—7,87
35,68

80,67
126,57
173,09

219,93
267,04
314,27

lg Кр

6,340
5,735

—19,493

—35,258
—46,100
—54,039

—60,079
-64,842
—68,679
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Теплоемкости для газообразного состояния, а также величины
£°в8 (g) = 216,92 кал/(молъ-°К) и ЛЯ/°98 (g) = —135,39 ккал/мо.п
рассчитаны по данным для соответствующего углеводорода с исполь-
зованием инкрементов, приведенных в табл. Х.8. Россини, Питцер,
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 618° К.

№ 539. Нонадеканол-1, С)9Н4оО (состояние идеального газа).
Мол. вес 284,510

Т, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

пая 1 (люль • °К)

Ср°

108,29
108,83
136,91
162,46
184,03
202,46
218,10
231,60
243,30

s°

226,23
226,91
262,12
295,49
327,06
356,85

384,93
411,42
436,44

-(G°-H°9 8)/r

226,23
226,24
230,85
240,47
252,30
265,13
278,36
291,69
304,93

кка г/моль

гто тто
а Д 298

0,00
0,21

12,51
27,52
44.87
64,21
85,26

107,76
131,52

дя/°

—140,32
—140,46
— 147,08
-152,47
—156,68
—159,79
—162,01
-163,39
—164,00

AGf°

-6,64
—5,83
40,11
87,55

135,94
184,99
234,37
284,03
333,82

]g Ку

4,871
4,2 V

—21,912
—38,265
—49,5 И
—57,754
—64,0^
—68,900
—72,0,V

Значения AHfl98 (s) = —140,32 ккал/молъ, S°29S (g) ~
= 226,23 кал/(молъ -СК) и теплоемкости для газообразного состояния
рассчитаны по данным для соответствующего углеводорода с исполь-
зованием инкрементов, приведенных в табл. Х.8. Россини, Питцер,
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ — 631° К.

№ 540. Эйкозанол-1, С20Н42О (состояние идеального газа).
Мол. вес 298,536

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

113,76
114,32
143,85
170,71
193,38
212,74
229,17
243,35
255,70

s°

235,54
236,25
273,25
308,31
341,49
372,79
402,29
430,12
456,42

-< G °- H 298^ r

235,54
235,55
240,39
250,50
262,93
276,41
290,32
304,32
318,23

кпал/моль

Н°-Н298

0,00
0,22

13,15
28,91
47,14
67,47
89,59

113,23
138,20

АН/"

—145,25
—145,40
—152,34

-157,98
—162,38
—165,64
—167,96
—169,39
-170,02

ДЙ/°

—4,64
- 3 , 7 8
44,53
94,43

145,32
196,89
248,81
301,03
353,37

3,4(Х
2,73!

-24,33)
-41,271
- 5 2 329
—61,47С
—67,969
-73,096
—77.226

Теплоемкости для газообразного состояния, а также величины
>s(s) — —145,25 ккал/молъ и S°2,JS (g) = 235,54 кал/(моль-"К.)

усчитаны по данным для соответствующего углеводорода с исполь-
вванием инкрементов, приведенных в табл. Х.8. Россини, Питцер,

|рнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 643° К.

Ненасыщенные спирты. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 541. Аллиловый спирт, С3Нб0 (состояние идеального газа).
Мол. вес 58,078

Ш «г
11 '

В 2 9 8

•зо°&400

В 5 0 0

•boo
К700
К800
№900

Цооо
К—

кал/(моль-°К)

Ср°

18,17
18,25
22,81
26,79
30,11
32,91
35,28
37,35
39,06

S°

73,51
73,63
79,52
85,05
90,23
95,09
99,64

103,92
107,95

- ( G ° - H 2 9 8 > ' T

73,51
73,52
74,29
75,89
77,85
79,97
82,15
84,33
86,50

ккал]моль

Н°-Н298

0,00
0,04
2,10
4,58
7,43

10,59
14,00
17,63
21,46

AHf°

—31,55
—31,57
—32,69
—33,62
-34,39
—35,00
—35,48
—35,85
—36,11

—17,03
—16,94
—11,88

-6,57
—1,09

4,52
10,19
15,92
21,70

lgKp

12,481
12,340
6,492
2,871
0,396

—1,410
-2,784
—3,867
—4,742

|" Долливер, Грешам, Кистяковский, Смит и Воган [334] изме-
теплоту гидрирования аллилового спирта до пропилового

ярта и получили данные, позволившие рассчитать ДЯ/°98 (g) =
—31,55 ккал/молъ для аллилового спирта. Кобе, Харрисон и Пен-

гон [777] произвели отнесение основных частот колебаний
высот барьеров и рассчитали значение термодинамиче-

функций. По сообщению этих исследователей, >5°88 (g) =
73,51 кал/(молъ '°К).

Двухатомные спирты. Таблица для состояния
идеального газа

№ 542. Этиленгликоль, С2Н6О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 62,068

Парке, Уест, Нейлор, Фуджии и Мак-Клейн [1121] измеряли
" ^ у сгорания и установили, что ДЯ/°98 (I) = 108,73 ккал/молъ.

основании отобранных Сталлом [1432] данных по давлению пара
рссчитано значение AHv29S = 15,68 ккал/молъ, которое приводит

величине Д#/°98 (g) = —93,05 ккал/молъ. Парке, Келли и Хафф-
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

па г}{моль °К)

Ср°

23,20
23,28
27,06

30,10
32,72
35,00

36,90
38,00
39,88

с о

77,33
77 48
84,71

91,08
96,81

102,03

106,84
111,24
115,33

-lCe-HJ,,)/r

77,33
77,34
78,30

80,23
82,52
84,94

87,38
89,79
92,14

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
2 57

5,43
8,58

11,97

15,57
19,31
23,19

ДЯ/°

—93,05
—93,07
—93,83

—94,43
—94,90
—95,24

—95,48
-95,66
—95,76

AGf°

—72,77
—72,64
—65,71

—58,61
—51,40
—44,12

—36,81
—29,46
—22,09

53,337
52,917
35,901

25,617
18,721
13,775

10,054
7,153
4,827

ман [1108] измеряли теплоемкость в интервале температур от 90 до
298° К и получили следующие результаты:

•5298 (0 39,9 калЦмолъ.°К)
ASv, 15 680/298 52,59
AS (сжатие), — Д In (760/0,098) —17,80
AS (неидеальность газа) (пренебрежимо мало) 0,00

S°igii (идеальный газ) 74,69 кал/(молъ-°К

Дяткина [361] произвела отнесение основных частот колебаний
рассчитала термодинамические функции и установила, что iS ĝ (g) —
= 77,33 кал/(моль-°К). С этим значением хорошо согласуются

величины S°2dS (g) = 77,30 кал/(моль-°Щ и5*„ = —0,59 кал/(моль '°К)
рассчитанные по данным для соответствующего углеводорода. Нео-
пределенности в определении теплоемкости при температурах ниж(
90° К и экстрапояции давления паров при 298° К говорят в польз\
принятия значения, установленного Дяткиной.

Циплоалканолы. Таблица для состояния
идеального газа

№ 543. Цпклогексанол. С6Н12О (состояние идеального газа).
Мол. вес 100,156

Парке, Мосли и Петерсон [1116] и Селлерс и Суннер [1331] изме
ряли теплоту сгорания и получили данные, согласующиеся в пре-
делах ошибки эксперимента. По данным последней группы иссле-
дователей, AHfl9, (I) — —83,22 ккал/молъ, откуда следует, что
ДЯ/°98 (g) = —70,40 ккал/моль. Келли [735] изучал низкотем
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Г, °К

298
300
400

500
600
700

800

900
1000

палЦмоль °К)

Ср°

30 41
30,59
41,14

50,90
59,29
66,33

72,18
77,06
81,13

S"

78,32
78,51
88,78

99,03
109 07
118,76

128 01
136,80
145,14

-(G°-H°9s)/r

78,32
78,33
79,65

82,51
86,10
90,08

94,25
98 49

102,74

ккал/лють

H°~H298

0,00
0,06
3,65

8,27
13,79
20,08

27,01
34,48
42,40

—70,40
—70,45
-72,86

—74,71
-76,04
—76,89

-77,35
—77,48
-77,31

лс/°

- 2 8 18
—27,92
—13,36

1,74
17,16
32,77

48,47
64,21
79,96

lg Kp

20,654
20,338

7,297

—0,762
—6,251

—10,232

— 13,239
— 15,591
— 17,474

пературные свойства и установил, что Tt = 263,5° К, AHt —
= 1,960 ккал/моль, АНт = 0,406 ккал/моль и SliS (Г) —
— 47,7 кал/(моль-°К). Тиммерманс [1501] дает три значения для
точки шниления; принята величина Тт = 296,6° К. На основании
обзора данных по давлению пара Сталл [1432] пришел к выводу,
что ТЪ = 434° К; согласно Метюсу и Феландту [941], AHvi3i —
= 10,875 ккал/молъ. Оценка среднего значения АСр =
= 14,5 кал/(молъ -°К) в температурном интервале 434 — 298° К дает
AHv2ss = 12,820 ккал/молъ. Эти данные приводят к следующим
значениям:

5° 9 8 (/) 47,70 кал/'(моль-°К)
ASv, 12 820/298,15 43,00
AS (сжатие), - Л In (760/1,5) -12,38

5° 9 8 (g) 78,32 кал/(молъ-°К)

Теплоемкость газообразного циклогексанола рассчитана как сумма
теплоемкостей циклогексана и этилового спирта за вычетом тепло-
емкости этана.

Альдегиды. Таблицы для состояния идеального газа

№ 544. Формальдегид, СН2О (состояние идеального газа).
Мол. вес 30,026

По данным измерения теплоты сгорания Вартенберг и Лернер-
Штейнберг [15731 вычислили AHfw (g) — —27,7 ккал/молъ. Ньютон
и Додж 11062] измеряли параметры равновесия реакции

HCHO(g) -r H2(g) - CH3OH(g)
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

8,46
8,47
9,38

10,46
11,52
12,49

13,37
14,16
14,81

В'

52,29
52,35
54,90

57,11
59,12
60,97

62,69
64,31
65,84

-(О°-Я°„8)/т

52,29
52,30
52,64

53,32
54,12
54,97

55,83
56,68
57,52

ккал/лммь

Н°~Н298

0,00
0,02
0,91

1,90
3,00
4,20

5,50
6,88
8,33

ля/°

—27,70
—27,71
-28,11

—28,50
—28,86
—29,17

—29,44
—29,67
—29,86

AG/°

—26,27
—26,27
-25,72

-25,08
—24,36
—23,59

—22,77
-21,92
—21,05

19,258

19,133
14,053

10,961
8,873
7,363

6,220

5,323
4,599

и установили, что при 197° С Кр = 2090, откуда AG^/470 =
= —15,19 кал/(моль-°К). Мы рассчитали величину A#r2g8 =
= 470 (—15,19 — 26,59) = —19,637 кал, используя следующие
функции энергии Гиббса:

Соединение

НСНО (g)

Н2(?)
СН3ОН (g)

&(Gil0-H298)/m

(G470—Я298)
470

кал/(моль °К)

53,09
31,84
58,34

—26,59

Литература

Пиллаи и Клевеленд [1149]
Россини и др. [1248]
Иваш, Ли и Питцер [674]

Из значения АЩ°2т = —48,080 ккал/молъ для СН3ОН (g) мы рас-
считали для формальдегида ДЯ/°,„ (g) = —28,44 ккал/молъ. На
основании анализа этих данных мы отобрали для НСНО {g) значение
AHf2iS (g) = —28,0 ± 1,5 ккал/молъ. Россини, Вагман, Эванс,
Левин и Джаффе [1249] на основании литературных данных
отобрали Ттп = 154,9° К и ТЪ = 253,9° К, при этом AHv =
= 5,85 ккал/молъ. Пиллаи и Клевеленд [1149] рассмотрели спектро-
скопические данные для некоторых плоских молекул XYZ2 и рас-
смотрели пять молекул этого типа, в том числе НСНО и DCDO. Они
использовали результаты Блау и Нил сена [143] по определению
частот в инфракрасной области спектра. Структурные параметры,
взятые из измерений Лоуренса и Страндберга [852] в микроволно-
вой области, согласуются с соответствующими результатами измере-
ний Эрландсона [382]. Пиллаи и Клевеленд 11149] рассчитали значе-

ния термодинамических параметров газообразного состояния; из их
значений мы отобрали S°2Sft (g) = 52,29 кал/(моль -°К). Эта величина
энтропии всего лишь на 0,03 кал/(молъ -°К) больше значения, рас-
считанного несколько лет назад Томпсоном [1487].

№ 545. Ацетальдегид, С2Н4О (состояние идеального газа).
Мол. вес 44,052

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

13,06
13,11
15,73

18,27
20,52
22,50

24,20
25,68
26,96

S-

63,15
63,24
67,37

71,16
74,69
78,01

81,12
84,06
86,84

-( 6 °- Н 298^ Г

63,15
63,16
63,70

64,82
66,17
67,63

69,12
70,62
72,10

ккал/могь

Н°-Д298

0,00
0,03
1,47

3,17
5,12
7,27

9,61
12,10
14,74

дн/°

—39,76
—39,78
-40,57

—41,27
—41,86
—42,35

—42,74
—43,05
-43,27

AGf°

-31,86
—31,81
—29,03

—26,07
—22,97
—19,78

-16,53
-13,24
—9,91

lg Кр

23,353
23,174
15,862

11,393
8,366
6,176

4,516
3,214
2,165

Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] на основании
старых литературных данных о теплотах сгорания и последних работ

Шолливера, Грешама, Кистяковского, Смита и Вогана [334] по опре-
делению теплоты гидрирования до этилового спирта сообщили сле-

дующие значения: АЯ/°98 (g) = —39,76 ккал/молъ, Тт. = 155° К,
Хтп = 0,770 ккал/молъ и ТЪ = 293,3° К. По данным измерений
РКолемана и Де Вриса [245], Д#у293,з — 6,145 ккал/молъ. Отнесения
растот колебаний, первоначально использованные Смитом [1381],
|были пересмотрены Питцером и Уелтнером [1167] для получения
^лучшего согласия с данными Райдила [1227] по изучению равно-
весного гидрирования, а также с результатами измерения теп-
шоемкостей в газообразном состоянии, полученными Колеманом
| а Де Врисом [245]. Питцер и Уелтнер [1167] получили данные, лучше
ьвсего согласующиеся со значением потенциального барьера вну-
'треннего вращения 1,00 ккал/молъ; они рассчитали термодинамиче-
ские функции и установили, что 5°98 (g) =63,15 кал/(моль •°}Ц).
Более поздние работы Лина и Килба [874] в микроволновой области

рпоказали, что потенциальный барьер внутреннего вращения равен
{ 1Д4 + 0,06 ккал/молъ; в то же время из инфракрасных спектров
* Фейтли и Миллер [407] определили потенциальный барьер, равный

1,18 + 0,15 ккал/молъ. Эванс и Бернстейн [394] изучали спектры
более тщательно и внесли исправления в отнесение частот колеба-
ний, но это не привело к значительным изменениям в величинах
термодинамических функций.

32-831
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№ 546. Пропноновый альдегид, C-jH6O (состояние идеального газа).
Мол. вес 58,078

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка г/(мо ъь • °К)

Ср°

18,80
18,87
23,09

26,89
30,22
33,03

35,45
37,55
39,27

s°

72,83
72,95
78,97

84,54
89,74
94,62

99,19
103,49
107,54

-(G°-H2%e)/r

72,83
72,84
73,63

75,26
77,24
79,38

81,57
83,77
85,95

кпал/моib

Н°~Н298

0,00
0,04
2,14

4,64
7,50

10,67

14,10
17,75
21,59

— 45,90
— 45,92
—47,00

— 47,91
-48,66
—49,26

-49,73
—50,08
—50,32

AGT"

—31,18
-31,09
—25,97

—20,60
—15,07

—9,42

- 3 , 7 0
2,08
7,89

Ig Kp

22,851
22,644
14,188

9,005
5,489
2,941

1,011
—0,505
— 1,725

По данным измерения теплоты сгорания Тьеббес [1508] вычислил
AHf2s8 (I) = —52,95 ккал/моль и АЯ/°98 (g) = —45,9 ккал/молъ.
На основании данных о строении молекулы и спектроскопиче-
ской информации Чермин [221] определил значение S°98 (g) =
= 72,83 калI(моль -°К), которое и принято здесь наряду с данными
о теплоемкости в газообразном состоянии. Мёллер [1019] также
изучал спектр и рассчитал значение теплоемкости, которое оказалось
на несколько процентов ниже значения, определенного Чермином.
Согласно измерениям Тьеббеса [1508], Тт = 170° К и ТЪ = 321° К.

№ 547. Масляный альдегид, С4Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 72,104

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка г j {моль< °К)

Ср°

21,52
24,61
30,20

35,20
39,60
43,40

46,60
49,30
51,70

S-. | -(G°-H°9 8)/r

82,44
82,60
90,46

97,74
104,56
110,96

116.97
122,61
127,94

82,44
82,45
83,48

85,61
88,21
91,01

93,88
96,76
99,62

икал/моль

0,00
0,05
2,80
6,07
9,82

13,97
18,48
23,27
28,33

АН/"

—49,00
—49,03
-50,40

—51,56
—52,51
—53,24

—53,80
-54,20
—54,45

AGf

—27,43
—27,30
— 19,84

— 12,06
—4,07

4,07

12,29
20,58
28,91

ig Kp

20,105
19,885
10,837

5,269
1,481

—1,271

—3,358
—4,998
—6,319

По данным измерения теплоты сгорания Нихолсон [1065] опре-
делил значение, хорошо согласующееся с результатами измерений
Тьеббеса [1508], согласно которым AIIf2as (I) = —57,06 ккал/моль
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и ДЯ/°И (g) = —49,0 ккал/молъ. Парке, Кеннеди, Гейтс, Мосли,
Мур и Ренквист [1109] измеряли теплоемкости в температурном
интервале от 80 до 300° К и получили следующие результаты: Тт =
= 176,8° К, АНт = 2,654 ккал/молъ и £°98 (I) =- 59,0 кал/(моль-°К).
На основании этих данных Чермин [221] получил значение S\m (g) =
= 82,44 кал/(молъ -ОК) и рассчитал остальные термодинамические
функции для состояния идеального газа. Россини, Питцер, Арнетт,
Браун и Пиментел [1248] отобрали ТЪ = 348,02° К.

№ 548. Валериановый альдегид, С.,Н10О (состояние идеального газа).
Мол. вес 86,130

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ'°~К)

Ср"

29,96
30,08
37,10

43,40
49,00
53,70

57,70
61,10
64,00

S»

91,53
91,72

101,35

110,32
118,74
126,66

134,10
141,09
147,69

91,53
91,54
92,80

95,42
98,61

102,06

105,60
109,16
112,69

ккал/моль

Н ~'Н298

0,00
0,06
3,43
7,46

12,08
17,22

22,80
28,74
35,00

АЯ/°

—54,45
—54,49
-56,18

—57,60
—58,74
—59,61

—60,27
—60,72
—60,99

AGf

—25,88
-25,70
—15,84

—5,59
4,92

15,61

26,40
37,26
48,18

ig Kp

18,968
18,724
8,654

2,441
—1,793
—4,874

—7,211
-9,048

-10,528

X Q.О,

2S8 \ё) =

С использованием инкрементов, приведенных в табл.
получены значения AHfMS (g) = —54,45 ккал/молъ и S^ _,
= 91,53 кал/(моль-°К). Теплоемкость для состояния идеального
газа определена Чермином [221]. Россини, Питцер, Арнетт, Браун
и Пиментел [1248] отобрали Тт = 182° К и ТЪ = 375,7° К.

№ 549. Гексановый альдегид (гексаналь), С6Н12О
(состояние идеального газа). Мол. вес 100,156

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал! (моль • °К)

Ср°

35,43
35,57
44,00

51,70
58,30
63,90

68,70
72,90
76,40

101,07
101,29
112,70

123,37
133,39
142,81

151,66
160,00
167,87

-(G°-HJM)/T

101,07
101,08
102,57

105,68
109,47
113,57

117,78
122,01
126,21

ккаг/моль
Н ° - Я 2 9 8

0,00
0,07
4,06

8,85
14,36
20,47

27,11
34,20
41,67

АН/°

—59,37
—59,41
— 61,43

—63,10
—64,44
—65,46

— 66,22
—66,73
—67,01

AGf

-23,93
—23,71
—11,49

1,19
14,17
27,36

40,67
54,07
67,52

Ig Kp

17,541
17,275

6,280

-0,520
-5,162
—8,543

—11,110
-13,129
—14,756

32*
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С использованием инкрементов, приведенных в табл. Х.8.
получены значения AIIf°MH (g) — —59,37 ккал/молъ и £°98 (g) -
- 101,07 кил/(моль-°К). Теплоемкость для состояния идеального

газа определена Чермином [221]. Россини, Питцер, Ариетт, Браун
и Ииментел [12481 отобрали Тт =- 217° К и ТЪ = 401,9° К.

№ 550. Энантовый альдегид (гептаиаль), С7Н14О
(состояние идеального газа). Мол. вес 114,182

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср°

40,89
4], 07
51,00
59,90
67,70
74,20
79,80
81, 60
88,70

кал/ (мо

fi-

l l 0,34
110,60
123,80
136,16
147,79
158,72

169,00
178,69
187,82

1 Ь - ° К )

110,34
110,35
112,08
115,67
120,06
124,81
129,70
134,61
139,18

кпап/мо !Ь

11 ~Пш

0,00
0,08
4,69

10,25
16,64
23,74
31,45
39,67
48,31

ДЯ/°

— 63,10
-63,15
—65,48
— 67,41
— 68,94
—70,10
—70,96
—71,53
—71,83

AG/°

— 20,71
— 20,45

—5,85
9,29

24,77
40,49
56,34
72,29
88,30

i s Ki>

15,18:
li,90(

3,197
— 4,058
—9,021

—12,64(
— 15,390
— 17,554
— 19,298

По данным измерения теплоты сгорания Нихолсон [1065] вычис-
лил величину Ai//°98 (I) = —74,5 ккал/молъ, которая приводит
к значению АйГ/°98 (g) = —63,1 ккал/молъ. Парке, Кеннеди, Гейтс.
Мосли, Мур и Ренквист [1109] измеряли теплоемкость в темпера-
турном интервале 80—300° К и получили следующие результаты:
Тт = 229,8° К, АНт _= 5,637 ккал/молъ и S°294 (I) = 83,3 кал(молъ -°К).
На основании данных о давлении пара, полученных Сталлом [1432],
рассчитано значение AHv29g = 11,40 ккал/молъ. Чермин [221] обоб-
щил имеющиеся данные и рассчитал термодинамические функции.
в том числе 5°98 (g) = 110,34 кал/(моль -°К), что хорошо согласуется
со значением энтропии, рассчитанным на основании третьего закона
термодинамики. Россини, Питцер, Арнетт, Брауп и Пиментел [12481
отобрали ТЪ = 425,8° К,

№ 551. Октаналь, С8Н16О (состояние идеального газа).
Мол. вес 128.208

Функции теплоемкости определены Чермином [2211. С использо-
ванием инкрементов, приведенных в табл. Х.8, получены значения
AHf°Mg (g) = —69,23 ккал/молъ и S°2i)H (g) = 119,66 кал/(моль -°К).
Россини, Питцер, Арнетт, Брауп и Пимептел [1248] отобрали Тт —
= 246° К и ТЪ = 446° К.

X. Vимическая термодинамика соединении С, [1 и О

№ 552. Понаналь, С,И18О (состояние идеального газа).
Мол. вес 142,234

501

г, ск

298
300
400

500
00(J
700
800
900

1000

Ср°

16,36
к;, 50
57,90
08,20
77,00
84,50
90,90
90,40

101,00

ка 1 /(мо

S'

119,66
119,95
134,92
118,98
162,21
171,66
186,37
197,10
207,80

ib JK)

-(G>-*l,J/T

119,66
119,07
121,'И
125,71
130,70
136,10
141,66
117,25
152,79

т.ьаг/могь

Н ° - Н 2 9 ,

0,00
0,09
5,32

11,01
18,91
27,00
35,77
45,15
55,02

Ml,'

—69,23
—09,29
— 71,91
— 71,12
- 7 5 , 8 5
— 77,10
-78,11
- 7 8 , 7 3
— 79,05

\Gf°

- 19,91
— 19,01

— 2,63

14,96
32,91
51, 19

09,57
88,08

100,65

Jg Кр

14,594
14,284

1.43С
—6,539

—11,997
— 15,980
— 19,006
—21,389
—23,307

т, °к

298
300
400
500
000
700
800
900

1000

кал /(моль • °К)

cv j s-

51,82
52,00
04,80
70,40
86,40
94,80

101,90
108,10
113,40

128,97
129,30
146,05
161,78
176,02
190,58
203,72
210,09
227.70

128,97
128,98
131,17
135,74
141,33
147,38
153,61
159,87
166,08

пкаг/могь

Н ° - Я 2 9 8

0,00
0,10
5,95

13,03
21,18
30,25
40,09
50,60
61,68

ДЯ/°

— 74,16
-71,22
-77,19
— 79,64
— 81,57
—83,01
—84,06
— 84,74
—85,08

AG/°

— 17,91
— 17,56

1,80
21,84
42,31
03,09
84,02

105,09
120,21

Ig Кр

13,124
12,792

—0,983
—9,546

—15,412
—19,697

22 952
—25,517
—27,583

Функции теплоемкости определены Чермином [221]. С использо-
ванием инкрементов, приведенных в табл. Х.8., получены значения
&ЩЯЛ8) = — 7 4 > 1 6 ккал/молъ и S°2sq (g) - 128.97 калI(молъ °К).
Россини. Питцер, Ариетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали Тт =
= 255° К и Г 6 = 467° К.

№ 553. Деканаль, Ci0H20O (состояние идеального газа).
Мол. вес 156.260

Функции теплоемкости рассчитаны Черлштнш [221]. С исполь-
зованием инкрементов, приведенных в табл. Х.8, получены значения
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

•кал 1 (.моль °К)

Ср°

57,29
57,55
71,80

84,70
95,70

105,00

113,00
119,90
125,70

s°

138,28
138,64
157,18

174,62
191 06

206,53

221,09
234,80
247,75

- < G ° - H » 8 > / T

138,28
138,29
140,72

145,77
151,96

158,67

165,57
172,51
179,39

ккал/могь

Н°~Н298

0,00
0,11
6,59

14,43
23,46

33,51

44,42
56,07
68,36

ля/°

—79,09
—79,16
—82,45

—85,14
—87,26

-88,86

—90,01
—90,74
—91,10

AGf°

— 15,90
—15,51

6,23

28,72
51,68

74,99

98,46
122,07
145,76

]g Кр

11,654
11,300

—3,402

-12,551
-18,825

—23,410

—26,896
—29,642
—31,854

АЩ°Ш (g) = —79,09 ккал/молъ и S°M8 (g) = 138,28 кал/(моль-°К).
Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали Ттп =
= 267° К и ТЪ = 486° К.

Кепгоны. Таблицы для состояния идеального газа

№ 554. Ацетон, С3Н6О (состояние идеального газа).
Мол. вес 58,078

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

•кал/(моль -°К)

Ср°

17,90
17,97
22,00

25,89
29,34
32,34

34,93
37,19
39,15

s°

70,49
70,61
76,33

81,67
86,70
91,45

95,94
100,19
104,21

70,49
70,50
71,25

72,80
74,70
76,76

78,88
81.01
83,13

ккал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,04
2,04

4,44
7,20

10,29

13,65
17,26
21,08

AHf°

52,00
-52,02
—53,20

-54,22
—55,07
-55,74

—56,28
-56,67
—56,93

AG/°

—36,58
-36,48
—31,12

—25,48
-19,65
—13,69

—7,64
-1,54

4,61

* * >

26,811
26,577
17,001

11,135
7,156
4,273

2,088
0,373

—1,007

На основании результатов измерения теплоты испарения и тепло-
емкости пара Пеннингтон и Кобе [1135] сделали отнесения основных
частот колебаний и установили термодинамические свойства ацетона
в состоянии идеального газа, в том числе определили S°MS (s) =

= 70,49 кал/(моль-СК). Полученная этими исследователями вели-
чина AHv = 6,952 ккал/молъ при ТЪ = 329,28° К и расчетное зна-

X. Химическая термодинамика соединений С, Н и О 503

| чение энтропии £°98 (g) — 70,49 кал/(моль -°К) хорошо согласуются
i с полученными на основании третьего закона термодинами-
I ки данными Келли [734], по сообщению которого S°29S (I) —
:> = 47,9 кал/'(моль -°К), Тт = 176,61° К и АНт = 1,366 ккал/молъ.

Майлс и Хант [1000] определили энтальпию сгорания пара, приме-
нив метод калориметрии пламени. После внесения небольших попра-
вок на изменения в атомных весах и энтальпию сгорания водорода

\ получено значение А///°9Ч (g) = —51,74 ккал/молъ. Теплоту гидри-
* рования паров ацетона при 355° К измеряли Долливер, Грешам,

Кистяковский, Смит и Воган [334]. Полученные этими исследова-
' телями результаты в сочетании с точными значениями для изопро-

пилового спирта приводят к величине AHf^ (g) = —52,07 ккал/молъ.
В качестве третьего источника информации служат данные, полу-
ченные Колбом и Баруеллом [791] при изучении системы ацетон —
водород — изопропиловый спирт. На основании этих данных полу-
чено значение AHflas (g) = —52,03 ккал/молъ (метод расчета опи-
сан на стр. 78). Принято округленное среднее значение, равное
—52,00 ккал/молъ. Дополнительные данные, полученные при изуче-

' нии той же системы, приведены в работе Бакли и Херингтона [180].
' Новейшие данные хорошо согласуются с отобранными нами. По дан-

ным Кобе и Линна [780], Тс = 508,7° К и Рс = 46,6 атм.

№ 555. Бутанон-2, С4Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 72,104

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(моль-°К)

Ср"

24,59
24,68
29,81

34,76
39,09
42,83

46,08
48,90
51,33

S-

80,81
80,97
88,77

95,97
102,70
109,01

114,95
120,54
125,82

— ( G 0 — Н ° Э 8 ) / Г

80,81
80,82
81,85

83,96
86,53
89,29

92,13
94,98
97,80

ккал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,05
2,78

6,01
9,71

13,81

18,26
23,01
28,02

дя/°

-56,97
—57,00
—58,39

—59,59
—60,58
—61,37

—61,99
—62,43
— 62,72

AG/°

—34,91
-34,78
—27,15

— 19,20
— И 03

— 2,70

5,72
14,21
22,75

lg Яр

25,591
25,335
14,834

8,392
4,017
0,843

—1,562
-3,451
-4,973

Зипке и Оттинг [1358] измеряли энтальпию сгорания и термиче-
ские свойства в условиях низких температур; по их данным, Ttp =
= 186,48° К, АНт° = 2,017 ккал/моль, Sl9a (I) = 57,08 кал/(молъ -°К)
и AHf°2m (Г) = —65,31 ккал/молъ. Зинке и Оттинг на основании
собственных данных и данных, полученных Никерсоном, Кобе
и Мак-Кеттой [1068] при изучении теплоемкости пара и энтальпии
испарения, установили барьеры внутреннего вращения по методу
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Скотта и Мак-Каллоха [1317]. Значения этих барьеров использовали
при расчетах термодинамических функций. На основании величины
AHv°,s4 — 8,34 ккал/молъ, установленной Никерсоном и др. [1068],
получено значение А///°9Ч (g) — —56,97 ккал/молъ. Зинке и Оттинг
[1358] приводят ссылки на предшествующие работы по изучению
этого соединения. Бакли и Хериигтоп [180] определили константы
равновесия реакции гидрирования бутаноиа-2 до бутанола-2. Резуль-
таты этих исследователей прекрасно согласуются с принятыми нами
значениями. Ссылки на более ранние работы по изучению равновес-
ной реакции гидрирования приведены в работе Бакли и Херингтона.
Согласно Никерсону и др. [10681, ТЪ = 352,(51° К, при этом AIIv =
-= 7,475 ккал/моль. По данным измерений Кобе, Кроуфорда и Стефен-
сопа [773], Тс = 535,7° К и Рс = 41 атм.

№ 556. Пентанон-2, С,Н10О (состояние идеального газа).
Мол. вес 86,130

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(мО1Ь.°К)

28,91
29,06
36,42

42,80
48,32
53,06

57,13
60,62
63,61

s°

89,91
90,09
99,49

108.31
116,62
124,43

131,79
138,72
145,27

~(G°-H°2as)jT

89,91
89,92
91,15

93,71
96,84

100,23

103,72
107,23
110,71

%ка } jмоль

0,00
0,06
3,34

7,31
11,87
16,95

22,46
28,35
34,57

ДЯ/°

—61,82
—61,86
—63,64

—65,12
—66,32
—67,26

— 67,98
—68,48
—68,80

AG)°

—32,76
-32,59
—22,55

— 12,10
— 1,38

9,52

20,53
31,64
42,79

lgKp

24,016
23,738
12,319

5,288
0,504

—2,973

— 5,609
—7,682
-9,351

Теплоемкость пара и энтальпию испарения пентанона-2 и бута-
нона-2 измеряли Никерсоп, Кобе и Мак-Кетта [1068]. Эти исследо-
ватели изучали молекулярную структуру, спектроскопические дан-
ные и барьеры внутреннего вращения; они рассчитали таблицы тер-
модинамических функций для бутапона-2, которые позже были
модифицированы Зинке и Оттингом [1358]. Первая группа иссле-
дователей на основании результатов измерений определила значение
для инкремента группы — СН2 —, необходимого для расчетов тер-
модинамических функций высших членов ряда метилкетонов. При-
веденные здесь значения для пентанона-2 получены с использованием
этих инкрементов и величин для бутапона-2, полученных Зинке
и Оттингом [1358]; по этим данным для пентапона-2 S°29V (g) —
= 89,91 кал/(моль -"К). Значения теплоемкости, полученные Никер-
соном, Кобе и Мак-Кеттой [1068], не требуют исправлений. Если
из энтальпии образования пентана в газообразном состоянии вычесть
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энтальпию образования газообразного бутана, то получим инкре-
мент для группы - С Н 2 - А#/°98 (g) = (-35,00) - (-30,15) =
= —4,85 ккал/моль. Использование этого инкремента и значений
для бутапопа-2, полученных Зинке и Оттингом [1358], дает для пен-
тапопа-2 величину Ai7/°9R (T) = —71,70 ккал/моль и AHf°2i)ft (g) =
-= —61,82 ккал/молъ, Дйу2 9 8 = 9,885 ккал/молъ и AHv =•
= 7,980 ккал/молъ при ТЪ — 375,42° К по измерениям Нпкерсона,
Кобе и Мак-Кетты [1068].

Не пасы щепные кетоны. Таблица для состояния
идеального газа

№ 557. Кетен, С2Н2О (состояние идеального газа).
Мол. вес 42.036

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

(р°

12,37
12,41
14,22

15,68
16,89
17,91

18,80
19,57
20,25

ьа I/(MQ

В°

57,79
57,87
61,70

65,03
68,00
70,68

73, 13
75,39
77,49

. ь . ° К )

~<.G°-HlJ8)/T

57,79
57,80
58,30

59,32
60,53
61,79

63,06
64,30
65,52

кка 11 мо ьь

0,00
0,03
1,36

2,86
4,49
6,23

8,07
9,99

11,98

AHf°

— 14,60
-14,60
— 14,81

-15,02
— 15,22
— 15,42

—15,60
-15,78
—15,93

AGf°

— 14,41
— 14,41
— 14,31

— 14,16
— 13,97
— 13,74

-13,49
— 13,22
— 12,92

lg Kp

10,561
10,495
7,817

6,188
5,(188
4,290

3,686
3,209
2,824

Райе и Гринберг [1223] измеряли теплоту реакции кетена с раз-
бавленным водным раствором едкого натра и с рядом алифатических
спиртов. На основании полученных этими исследователями данных
Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] определили значе-
ние АЯ/°98 (g) = —14,6 ккал/молъ. Последующие эксперименталь-
ные данные, полученные Коксом и Эсбитом [283] методом микро-
волновой инфракрасной спектроскопии, а также соответствующие
данные Мура и Пиментела [1023] позволили получить значительно
более точные величины термодинамических функций по сравнению
со значениями, рассчитанными на основании более ранних спектро-
скопических данных, приведенных в работе Дрейтона и Томпсона
[349], Бэка и Андерсена [61] и Арепдала и Флетчера [25]. Здесь
Приняты значения термодинамических функций, рассчитанные
Муром и Пимептелом [1023], в том числе значение S°29H (g) =•
= 57,79 кал/(моль -°К). Россини, Вагмап, Эванс. Левин и Джаффе
[1249] отобрали Тт =- 122° К и ТЪ = 217° К. В литературных
источниках не приводились значения АНт и AHv.
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Циклокетоны. Таблица для состояния идеального газа

№ 558. Циклогексанон, С6Н10О (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,140

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

26,21
26,39
36,00

45,00
52,90
59,50

65,00
69,50
73,00

s°

77,00
77,17
86,09

95,11
104,03
112,70

121,01
128,94
136,45

77,00
77,01
78,16

80,65
83,80
87,32

91,01
94,79
98,58

ккаг/мочь

Н°~НШ

0,00
0,05
3,18

7,24
12,14
17,77

24,01
30,74
37,87

ДЯ/° | AGf°

—55,00
—55,05
—57,23

-58,94
—60,18
—60,99

—61,44
—61,59
—61,49

—21,69
-21,49

—9,95

2,08
14,40
26,90

39,48
52,11
64,75

lg Kv

15,898
15,652
5,436

-0,907
—5,244
—8,398

—10,785
—12,654
-14,151

Конн, Кистяковский и Смит [261] на основании результатов
измерения энтальпии гидрирования газообразного циклогексанона
до газообразного циклогексанола при 355° К получили значение
АЯг°55 = —15,424 ккал/молъ, из которого после внесения необходи-
мых поправок рассчитана величина AHr°i9S = —15,30 ккал/молъ.
Приняв для циклогексанола AHfzw (g) = —70,40 ккал/молъ, уда-
лось рассчитать для циклогексанона значение AHf2M (g) =
= —55,10 ккал/молъ. Селлерс и Саннер [1331] измеряли энтальпию
сгорания и определили величину АЙс° (I) = —841,04 ккал/молъ;
из этого значения и величины AHv302 = 10,11 ккал/молъ, найденной
Колосовским и Алимовым [799], были рассчитаны А#/°98 (Z) =
= —64,86 ккал/молъ и А#/°98 (g) = —54,75 ккал/молъ. Принято
значение Д#/°98 (g) = —55,00 ккал/молъ. Оценка величины энтропии
для газообразного состояния при 298° К получена из сравнения
разностей энтропии этилового спирта и ацетальдегида, этана и ацет-
альдегида, пропана и ацетона, изопропилового спирта и ацетона;
полученное при этом среднее значение относилось к циклогексанолу
и циклогексанону. На основании такого сравнения получена вели-
чина S°29S (g) = 7 7 + 1 кал/'(моль -°К). Теплоемкость для газообраз-
ного состояния установлена путем суммирования соответствующих
величин для циклогексана и ацетона с последующим вычитанием
значения для пропана. По данным Тиммерманса [1501], Тпг =
= 242,0° К и ТЪ = 428,8° К. Величина AHv = 9,00 ккал/молъ при
точке кипения получена из данных Колосовского и Алимова [799]
для температуры 293° К.

X. Химическая термодинамика соединений С, Н и О 507

Насыщенные карбоновые кислоты и их производные.
Таблицы для состояния идеального газа

№ 559. Муравьиная кислота, СН2О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 46,026

298
300
400

500
600
700

800
900

•юоо

кал/(моль °К)

Ср°

10,81
10,84
12,85

14,62
16,02
17,32

18,35
19,21
19,95

s°

59,45
59,52
62,92

65,99
68,78
71,35

73,73
75,94
78,00

-(G°-H°wfl)iT

59,45
59,46
59,91

60,82
61,92
63,08

64,27
65,44
66,60

ккал/ мо %ь

Н°~Н298

0,00
0,03
1,21

2,59
4,12
5,79

7,58
9,45

11,41

дн/°

—90,49
—90,50
—90,96

—91,34
-91,64
—91,87

-92,05
—92,18
—92,27

— 83,89
—83,85
—81,56

— 79,17
— 76,70
—74,20

—71,66
—69,10
— 66,53

lg-Kp

61,492
61,084
44,561

34,602
27,938
23,164

19,576
16,779
14,539

Зинке [1353] на основании данных, полученных при сжигании
образцов высокой чистоты, определил значение А#/°98 (I) =
= —101,52 ккал/молъ, которое в сочетании с AHv°29S = 4,78 ккал/молъ
и с учетом изменения энтальпии при переходе от насыщенного пара
к состоянию идеального газа мономера, равного 6,25 ккал/молъ
(по сообщению Уоринга [1571]), приводит к величине А#/°98 (g) =
= —90,49 ккал/молъ. Стаут и Фишер [1428] на основании измерения
низкотемпературных свойств установили, что ftp = 281,45° К,
АНт = 3,035 ккал/молъ и 5°9Ч (I) = 30,82 ± 0,1 кал/(моль -°К).
Милликан и Питцер [1010] опубликовали обзор спектроскопиче-
ских данных, вновь измерили инфракрасный спектр, пересмотрели
отнесения основных частот колебаний и рассчитали S°2iS (g) =
= 59,43 кал/(моль °YL). Сравнительно недавно Грин [534] проана-
лизировал все имеющиеся данные, включая информацию, полу-
ченную микроволновым методом, и рассчитал весьма тщательно
все термодинамические функции, из которых принято значение
#298 (S) = 59,45 кал/'(моль -°К). Халфорд [562] и Уоринг [1571]
вычислили энтропию испарения до равновесного пара (состоящего
из мономеров и димеров) и превращения равновесного пара в идеаль-
ный газ при 298,15° К. Они считают, что димеры существуют в кри-
сталлическом состоянии с возможной неупорядоченной ориента-
цией атомов водорода в водородной связи. Последующие рентгено-
структурные определения показали, что кристалл относится
к типу структур с бесконечными цепями. Вследствие этого из перво-
начальных расчетов был исключен член, описывающий неупорядочен-
ную ориентацию в данном кристалле, и получены следующие зна-
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чения для энтропии муравьиной кислоты в состоянии идеального
ичза при 298,15° К:

Метод

Спектроскопический
Термический
Термический

со

пал/(мо гь

59,427
59,30+0,3
59,44+0,1

Литература

Милликан и Пптцер [1010]
Халфорд [562]
Уоринг [1571]

Эти данные хорошо согласуются в пределах ошибки эксперимента.
По сообщению Уоринга [1571], AHv = 5,235 ккал/моль при ТЪ —
= 373,7° К.

№ 560. Уксусная кислота, С2Н4О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 60,052

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

15,90
15,97
19,52

22,60
25,15
27,35

29,08
30,60
31,99

каг/(моль

1 S°

67,52
67,62
72,72

77,41
81,76
85,81

89,58
93,09
96,39

•°К)

-<G°-

67
67
68

69
71
73

74
76
78

-Н298>/Т

,52
,53
,20

,58
,25
,04

,88
,71
,51

ккал/могь

Н°-Н298

0,00
0,03
1,81

3,92
6,31
8,94

11,77
14,75
17,88

дн/°

-103,93
—103,95
—104,76

—105,42
— 105,94
—106,34

— 106,64
-106,87
—107,01

AGf°

—90,03
—89,94
-85,14

—80,16
—75,06
-69,88

—64,65
—59,39
—54,10

!в

65
65,
46,

35,
27,
21,

17,
14,

И,

Кр

989
520
518

036
339
817

662
421
823

Эванс и Скиннер [389] проанализировали результаты работ
по определению теплот сгорания, измерили теплоту сгорания и полу-
чили значение Л//у°98 (I) = —115,72 ккал/молъ. По эксперименталь-
ным данным Брауна [174], Мак-Даугалла [895] и Риттера и Сай-
монса [1233] мы рассчитали инкремент энтальпии 11,75 ккал/молъ
для перехода от реальной жидкости к идеальному мономерному
газу при 298,15° К, а это приводит к значению ДЙУ298 (g) =
= —103,93 ккал/молъ. Парке, Келли и Хаффмап [1108] измеряли
теплоемкость в температурном интервале 90—298° К и получили
значение S°M4 (I) =38,20 калI'(моль -°К). Позже Вельтпер [1587]
измерял теплоемкость пара и теплоту испарения; на основании
полученных данных он определил консганту равновесия мономер —
димер. Он произвел отнесение частот, рассчитал термодинамические
функции и получил S°M8 (g) — 67,52 кал/(моль-"К). Россини, Вагмаи,
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Эванс. Левин и Джаффе [1249] отобрали Тт = 298,76° К, АНт =
=- 2,80 ккал/молъ и ТЪ = 391,25° К; при этой температуре Вельтпер
fl587] получил значение АН и = 5,663 ккал/моль. Величины Тс =
— 594,8° К и Рс = 56,0 атм приняты по данным измерений Юнга,
цитированным Тиммермансом [1501].

№ 561. Метилформиат, С2Н4О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 60,052

7 °ТС

298

.500

400

500

600

700

800

900

1000

ъагДмогь °К)

Ср"

15,90
16,00
19,50

22,60
25,20
27,40

2Q,10

30,60
32,00

S0

72,00
72,10
77,20

81,89
86,25
90,30

94,07
97,59

100,89

-(G°-H°9 8)yr

72,00
72,01
72,68

74,06
75,73
77,52

79,36
81,19
83,00

кка г/ чо гь

Н°-Н298

0,00
0,03
1,81

3,92
6,32
8,95

11,78
14,76
17,89

ДЯ/°

—83,60
—83,62
—84,43

—85,09
—85,60
—86,00

—86,30
—86,53
—86,67

AGt"

— 71,03
—70,96
—66,61

—62,07
—57,42
—52,69

—47,91
—43,09
—38,26

\SKp

52,067
51,689
36,390

27,130
20 913
16,449

13,088
10 464
8,360

Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] сделали обзор
литературных данных по теплотам сгорания и отобрали значе-
ние АЯ/°Э8 (g) = —83,6 ккал/моль. Значение энтропии S°m (g) =
= 72.0 кал/(молъ -°К) найдено на основании результатов изучения
равновесия, полученных Лейси, Даннингом и Сторчем [836]. Рос-
сини и др. [1249] отобрали AHv = 6,750 ккал/молъ при ТЪ =
= 304,7° К. Согласно Тиммермансу [1500], Тт = 173° К и АНт =
= 1,800 ккал/молъ. Карл [299] проанализировал данные микро-
волновой спектроскопии и определил потенциальный барьер вну-
треннего вращения метильной группы при 1,190 ккал/молъ. Тепло-
емкость метилформиата в газообразном состоянии принята равной
теплоемкости газообразной уксусной кислоты.

№ 562. Укслсный ангидрид, С4Н6О3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 102,088

Данные Конна, Кистяковского, Робертса и Смита [258] и Вадсо
[1558] хорошо согласуются в отношении энгальпии гидролиза
жидкого уксусного ангидрида до жидкой уксусной кислоты, для
которых энтальпия равна соответственно —13,96 и —14,00 ккал/молъ.
Среднее значение —13,98 ккал/молъ использовано наряду с энталь-
пиями образования уксусной кислоты и воды для расчета энтальпии
образования уксусного ангидрида AHf^ (I) — 149,14 ккал/молъ.
Экспериментальные низкотемпературные данные [968] включают
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

23,78
23,91
30,86

36,78
41,62
45,74

48,91
51,64
54,11

S°

93,20
93,35

101,21

108,75
115,89
122,63

128,95
134,87
140,44

-(G°-Hlga)jT

93,20
93,21
94,23

96,39
99,05

101,94

104,93
107,93
110,90

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,05
2,80

6,19
10,11
14,49

19,23
24,25
29,54

ДД7"

-137,60
—137,63
—139,02

—140,09
—140,91
—141,50

-141,92
—142,19
— 142,32

AGf

—113,93
—113,79
-105,61

—97,13
-88,46
-79,67

—70,81
—61,91
—52,97

igKv

83,511
82,889
57,702

42,455
32,221
24,874

19,344
15,032
11,576

следующие значения: Тш = 199,11° К, АНпг° = 2,51 ккал/молъ
и 2̂98 (0 = 64,2 калI'(моль -°К). Эти данные приводят к величине
энергии Гиббса для реакции гидролиза 12,66 ккал/(молъ-°К), что
удовлетворительно согласуется со значением 12,2 ккал/(молъ-°К),
полученным Кноппом, Линнеллом и Чайлдом [767] на основании
данных о равновесии. Результаты измерения давления пара, полу-
ченные Мак-Дональдом, Шрейдером и Сталлом [969], использованы
для расчета AHv°29S = 11,54 ккал/молъ, AHf°2m (g) = —137,6 ккал/молъ,
2̂99 (s) — 93,2 кал/(молъ -°К) и AHv = 9,85 ккал/молъ при ТЬ =

= 411,8° К. Теплоемкость пара аппроксимирована путем вычитания
значений для водяных паров из удвоенных значений для уксусной
кислоты. По данным Кобе и Линна [780], Тс = 569° К и Рс =
= 46,2 атм.

№ 563. Этилацетат, С4Н8О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 88,104

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль • °К)

Ср°

27,16
27,24
32,84

38,70
43,65
47,69

51,01
53,75
56,05

s°

86,70
86,87
95,47

103,44
110,95
117,99

124,58
130,76
136,54

-(G°-H2°98)/r

86,70
86,71
87,84

90,17
93,02
96,09

99,24
102,40
105,53

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,06
3,06

6,64
10,77
15,34

20,28
25,52
31,01

дн/°

—105,86
—105,89
—107,36

-108,58
—109,52
-110,23

-110,75
—111,11
-111,34

AGf°

—78,25
-78,08
—68,58

—58,74
-48,69
—38,49

—28,21
—17,86

- 7 , 4 8

lg Kv

57,359
56,882
37,470

25,675
17,733
12,015

7,705
4,337
1,635
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Вадсо [1555] измерял энтальпию гидролиза и установил, что
АЯ/°9В = 0,89 ккал/молъ для реакции

С учетом ранее принятых значений для этилового спирта, уксусной
кислоты и воды это значение приводит к величине для этилацетата
АД/294 (0 = —114,49 ккал/молъ. Величины давления пара, ото-
бранные Сталлом [1432]: 71 мм рт. ст. при 20° С, 90 мм рт. ст.
при 25° С и 115 мм рт. ст. при 30° С. Из уравнения Клаузиуса —
Клапейрона следует, что

Это значение приводит к принятой здесь величине ДЯ/°9! (g) =
= —105,86 ккал/молъ. Такая величина достаточно хорошо согла-
суется с теплотой сгорания жидкого этилацетата АЯ/°9Я (g) =
= —106,58 ккал/молъ, которая определена Шенбергом [1285]. Парке,
Хаффман и Бармор [1106] измеряли теплоемкость в температурном
интервале 90—298° К и получили значения Тт = 189,3° К и АНт° =
= 2,505 ккал/молъ; они установили также следующие значения:

^298 (0 62,0 кал/'(моль.°К)
ASv, 8630/298,15 28,94
Д5 (сжатие), — Д In (760/90) —4,24

5298 (идеальный газ) 86,7 кал/(молъ-°К)

Метюс [940] измерил AHv = 7,720 ккал/молъ при ТЬ = 349,15° К.
Теплоемкость в газообразном состоянии измерена Джаткаром [683],
а также Бенневицем и Росснером [103]; полученные хорошо согла-
сующиеся значения экстраполированы к высоким температурам
в предположении, что при 1500° К теплоемкость составляет 80%
величины, принятой для нормальных условий.

Ненасыщенные кислоты. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 564. Акриловая кислота, С3Н4О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 72,062

Использование сочетания расчетных методов можно иллюстри-
ровать следующим примером. Шенберг [1285] по данным измерения
теплоты сгорапия жидкой пропионовой кислоты вычислил A#/°98(Z) =
= —121,92 ккал/молъ. Скиннер и Снелсон [1364] на основе измере-
ний энтальпии гидрирования жидкой акриловой кислоты до жидкой
пропионовой кислоты (—30,35 ккал/молъ) определили для акриловой
кислоты ДЯ/°И (I) = —91,75 ккал/молъ. Сталл [1432] отобрал для
акриловой кислоты давление пара 3,10 мм рт. ст. при 20° С,
4,28 мм рт. ст. при 25° С и 5,85 мм рт. ст. при 30° С. На основа-
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Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

).а 1/(жоль- °К)

Си°

18,59
18,67
22,94
26,56
29,50
32,00
33,93
35,61
37,12

s°

75,29
75,41
81,38
86,90
92,01
96,75

101,16
105,25
109,08

75,29
75,30
76,08
77,70
79,66
81,77
83,92
86,07
88,18

кка г/мо гь
н°-л;„8

0,00
0,04
2,13
4,61
7,41

10,49
13,79
17,27
20,91

ДЯ/ =

—80,36
—80,38
—81,13
—81,73
—82,21
—82,59
-82,88
—83,10
—83,24

AGf°

—68,37
—68,30
—61,15
—59,83
—55,40
—50,90
-46,36
-41,78
—37,17

ig Кр

50,113
49,751
35,046
26,149
20,179
15,892
12,664
10,145
8,124

нии уравнения Клаузиуса — Клапейрона мы получили AHv =
= 11,21 ккал/моль. Следовательно, для акриловой кислоты
AHf29a (g) = —80,54 ккал/моль.

Парке и Хаффман [1105] приводят для масляной кислоты S°29S (I) =
= 54,1 кал/(моль -°К). По данным для давления пара, отобранным
Сталлом [1432], мы интерполировали давления 0,68, 0,98 и 1,40 мм
pm. cm. для 20, 25 и 30° С соответственно. На основе этих резуль-
татов мы рассчитали для масляной кислоты /\Hv2gS = 12,98 ккал/молъ.
В заключение была рассчитана энтропия масляной кислоты:

S°2Sg (I) 54,10 кал/(молъ.°К)
ASv, 12 980/298,15 43,53
AS (сжатие), - Л In (760/0,98) -13,22
Поправка на пеидеальность газа (приблизи-

тельное значение) 0,02

<?29s (идеальный газ) 84.43 кал/(моль-°К)

Теперь можно оценить энтропию акриловой кислоты в газообразном
состоянии, пользуясь указанными ниже значениями энтропии
соответствующих соединений в газообразном состоянии при298,15°К.

Замещение группы —СНз группой

Н3ССНз (54,85), Н3ССООН (67,52)
Н3ССН2СН2СН3 (74,12), Н3ССН2СН2СООН

Среднее значение:

—соон

(84,43)
12
10

11

C
D

 C
O

,49
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Для Н2ССНСН3 значение ^2

О

9, (̂ ) = 63,80 кал/(моль-°К). Таким
образом, для НоССНСООН (g) соответствующее значение равно
63,80 -f 11,49 = 75,29 кал/(моль-"К). Наконец, теплоемкость акри-
ловой кислоты в газообразном состоянии может быть оценена исходя
из следующих величин теплоемкостей:

г, «к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

н3ссоон
(1)

15,90
15,97
19,52
22,60
25,15
27,35
29,08
30,60
31,99

Н3ССН3
(2)

12,58
12,64
15,68
18,66
21,35
23,72
25,83
27,69
29,33

(1)-(2,

3,32
3,33
3,84
3,94
3,80
3,63
3,25
2,91
2,66

Н2ССНСН3
(3)

15,27
15,34
19,10
22,62
25,70
28,37
30,68
32,70
34,46

НгССНСООН

18,59
18,67
22,94
26,56
29,50
32,00
33,93
35,61
37,12

Димеризация или полимеризация этих соединений не учитывалась.

Фенолы. Таблицы для состояния идеального газа

№ 565. Фенол, С6Н6О (состояние идеального газа).
Мол. вес 94,108

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

ка if (моль - °К)
Ср°

24,75
24,90
32,45
38,64
43,54
47,44
50,62
53,26
55,49

S"

75,43
75,59
83,82
91,75
99,24

106,26
112,80
118,92
124,65

-(О°-я2°98)/г

75,43
75,44
76,51
78,77
81,56
84,59
87,72
90,85
93,94

ккаа/моль
Н ~~Й298

0,00
0,05
2,93
6,50

10,61
15,17
20,07
25,27
30,71

дя/»

—23,03
—23,05
—24,09
—24,90
—25,53
—26,01
—26,38
—26,64
—26,80

AGf°

—7,86
—7,77
—2,51

2,99
8,62

14,36
20,14
25,98
31,84

Ig Кр

5,763
5,661
1,369

-1,306
-3,140
—4,482
—5,502
—6,308
—6,958

Теплоту сгорания измеряли Парке, Манчестер и Воган [1112]
И Кокс [285]; принято значение Л#/°98 (с) = —39,44 ккал/лолъ.
Получепное Коксом. На основании тщательного изучения давления
33-831
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пара Биддискомб и Мартин [129] сообщили следующие данные:
AHv = 9,73 ккал/молъ при ТЬ = 454,99° К и A#s298 = 16,41 ккал/молъ
для твердого состояния, откуда вычислено AHf2°s (g) =
= —23,03 ккал/молъ. Парке, Хаффмап и Бармор [1106] измеряли
термические свойства в интервале температур от 90 до 298° К и уста-
новили, что £2°8 (с) — 34,10 кал/(моль'°Щ; позже Андон, Коунсен,
Херрингтон и Мартин [19] изучали термические свойства в темпе-
ратурном интервале 12—336° К и получили значения Б°ш (с) =
= 34,42 кал/(моль >ОК) и АНгп = 2,752 ккал/молъ при Ttp =
— 314,06° К. Последняя группа исследователей отметила, что зна-
чение Alls и давления пара при 298,15° К определены недостаточно
точно и не приводят к соответствию значения £°98 (g) = 75,43
кал/(моль-°К), выведенного на основании спектроскопических
данпых и установленного экспериментально, однако их экстра-
поляция значений Ср/Т обеспечивает хорошее согласие между экспе-
риментальной величиной S t°0 (g) и полученной из спектроскопиче-
ских данных. Эванс [392] и позже Грин [533] на основании по суще-
ству одних и тех же отнесений колебаний рассчитали в основном
одинаковые значения термодинамических функций. Расчеты [968]
показывают, что Тс = 692° К и Рс = 60,5 атпм.

№ 566. ле-Крезол, С7Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 108,134

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(моль °К)

Ср°

29,27
29,91
38,74

46,20
52,26
57,19

61,27
64,93
68,50

С о

85,27
85,46
95,30

104,78
113,75
122,19

130,10
137,53
144,55

-«?<«-я;в8)/т

85,27
85,28
86,56

89,26
92,60
96,23

99,98
103,74
107,47

кка 1 'мочь

0,00
0,06
3,50

7,76
12,69
18,17

24,10
30,41
37,08

-31,63
—31,66
—33,08

—34,21
—35,10
—35,78

—36,29
—36,65
—36,79

дв/°

—9,69
—9,55
— 1,95

5,96
14,08
22,34

30,67
39,06
47,49

7,099

6,958
1,067

-2,607
-5,128
—6,974

—8,378

—9,48(
—10,37е»

Из спектроскопических данных Грин [537] рассчитал теплоемко-
сти ж-крезола в газообразном состоянии и значение £2°8 (g) =
= 85,27 кал/(моль -"Щ; он сообщил, что АЯ/29°8 (g) -=- —31,63 ккал/молъ
Парди и Вейнрич [1101] получили следующие данные: Тт
-= 284,7° К и AHv = 10,32 ккал/молъ при ТЬ = 475,4°К.
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№ 567. о-Крезол, С7Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 108,134

298

300
400

500
600
700
800

v 900

; looo

Gp°

31,15

31,31
39,74

46,91
52,77
57,56

61,55
65,25
68,82

кап,/(моль °1

| 8-

85,47
85,67
95,86

105,52
114,61
123,11

131,06
138,53
145,59

—

К)

G°-

85,
85,
86,

89,
93,
96,

100,
104,
108,

47
48
81

59
01
71

52
33
10

0,00
0,06
3,63

7,97
12,96
18,49

24,44
30,78
37,49

кка а/моль

AHf°

—30,74
—30,77
—32,07

-33,11
—33,94
—34,58

—35,06
—35,38
—35,50

Дй

— 8

—8

— 1,

6

14,

22,

31

39

47,

Г

86

7>
16

ПО

1\

89

1 >,
\'\
75

lg-ffp

6 491
6 353
0,635

2 923

—7,147

8 503
—9 573

— 10,436

Грин [537] рассчитал термодинамические функции, определил
АЯ/2°8 (g) — —30,74 ккал/молъ и S2°s (g) = 85,47 кал/'(моль-°К),

s а также рассчитал из спектроскопических данных теплоемкости
пара. Парди и Вейнрич [1101] получили следующие данные: Тт =

•• = 303,2° К и AHv = 10,20 ккал/молъ при ТЬ = 464,0° К.

№ 568. •и-Крезол, С7Н8О (состояние идеального газа).
Мол. вес 108,134

%. т ° к

298

300
400

• 500

600
700

800

900
1000

г

29
29

38

46

52

57

61
64

68

р°

,75
,91

,6Ь

,07
,10

,03

,11
,85
,40

гал/(мо

8'

83,09
83,28
93,11

102,56
111,51
119,92
127,81
135,22
142,24

ib-°K)

—(G°—J

83,
83,
84,

87,
90,
94,

97,
101,
105,

09
10
38

08
41
03

77
52
24

0
0
3,

7,
12,
18,

24,
30,
37,

298

00
06
50

75
66
13

04
34
00

ккал1 моль

ДЯ/°

—29,97
-30,00
-31,42

—32,56
—33,47
-34,16

-34,70
—35,06
— 35 22

AG

—7
—7,

0,

8

17

25,

34,
42,
51,

1°

38

?А

58

19,
05

54

10

7Я
38

\g*Kp

5 406
5,272

-0,317

—3 810
—6 212
-7,973

—9,315
—10 374
—11,229

Из спектроскопических данных Грин [537] рассчитал £2°8 (g) —
= 83,09 кал/(моль <0К) и теплоемкости для газообразного состоя-
ния, он сообщил, что AiT/2°8 (g) = —29,97 ккал/молъ. Парди и Вейн-
рич [И01] получил следующие данные:
== 10,32 ккал/молъ при ТЬ = 475,3° К.

Тт = 307,9° К ' и ~AHv =

33*
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Фенилкарбоновые кислоты. Таблица для состояния
идеального газа

№ 569. Бензойная кислота, С7Н6О2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 122,118

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

каг/(.моль °К)

Ср=

24,73
24,86
33,07

40,76
47,02
52,06
56,14
59,50
62,30

S-

88,19
88,35
96,64

104,87
112,87
120,51
127,74
134,55
140,97

-(G°-B°wa)/T

88,19
88,20
89,27
91,57
94,46
97,64

100,95
104,31
107 66

кка г/мо^ь

я°-н°9 8

0,00
0,05
2,95

6,66
11,05
16,02
21,43
27,22
33,31

днг

—69,36
—69,39
—71,01
—72,36
—73,47
—74,35
—75,07
-75,64
- 76,07

AG/=

—50,29
—50,17
—43,50
-36,46
—29,18
—21,72

—14,16
—6,51

1,20

lgKp

36,859
36,547
23,768
15,938
10,629
6,782
3,869
1,58!

—0,262

Джессап [687, 688], а также Прозен и Россини [1201] получили
в основном согласующиеся данные по теплоте сгорания, приводя-
щие к значению А#/°98 (с) = —92,062 ккал/моль, Девис и Джонс
[310] указывают значение A//s°o7 = 21,85 ккал/моль, которое дает
A//s2°8 = 22,70 ккал/моль, откуда Ai7/2°8 (g) = —69,36 ккал/моль
На основании тщательных измерений теплоемкости при низких
температурах Фурукава, Мак-Коски и Кинг [454] получили значе-
ния S°q8 (с) = 40,05 кал/(моль-°К), Тт = 395,52° К и АНт° =
= 4,32 ккал/моль. По данным Сталла [1432], ТЪ — 522,4° К. при
этом AHv = 12,10 ккал/моль (по данным: Девиса и Джонса [310])
Мы рассчитали термодинамические функции для состояния идеаль-
ного газа на основании предварительного отнесения основных коле-
бательных частот и установили значение S2la(g) — 88,19 кал/(моль -"К)

Глава XI

ХИМИЧЕСКАЯ ТЕРМОДИНАМИКА АЗОТСОДЕРЖАЩИХ
СОЕДИНЕНИЙ

Введение

В этой главе рассмотрены соединения, содержащие азот наряду
с углеродом и водородом, а в некоторых случаях и с кислородом.
Данные о соединениях, содержащих галоген или серу, можно найти
в двух следующих главах.

Многие азотсодержащие органические соединения имеют про-
мышленное значение; ежегодное производство их составляет мил-
лионы килограммов. Обзор химии и использования промышленных
азотсодержащих соединений дан в работе Астла [28]. Учитывая,
что целый ряд из описанных Астлом процессов лимитируется тер-
модинамическими равновесиями, применение термодинамических
расчетов к таким реакциям может оказаться весьма плодотвор-
ным. Но в отличие от технологии углеводородов, где термодина-
мика нашла самое широкое применение, эффективность такого
подхода при рассмотрении азотсодержащих органических соеди-
нений сильно ограничена отсутствием точных данных о свободных
энергиях. Парке и Хаффман [1105] обсуждают значения свободной
энергии для 24 азотсодержащих органических соединений, однако
почти все величины, приводимые в этой работе, недостаточно на-
дежны, а такие важные классы, как алифатические амины, нитри-
лы и нитросоединения, не представлены вовсе. Точные данные по
этим и другим классам азотсодержащих соединений все еще весьма
скудны, поэтому таблицы, помещенные в этой главе, содержат мно-
го оценок, полученных путем расчета с использованием констант
(инкрементов).

^Хотя полные термодинамические данные, отличающиеся высо-
кой точностью, получены только для небольшого числа азотсодер-
жащих соединений, энтальпии образования многих из этих соеди-
нений определены со средней точностью. Такое положение частич-
но явилось следствием того, что органические азотсодержащие
соединения имеют большое значение как взрывчатые вещества
а высокоэнергетические топливные материалы. Как отмечает По-
линг [ИЗО], прочность связи в молекулярном азоте вопреки ожи-
даниям очень велика. Поэтому молекулы, содержащие связи С N
О — N и Н — N, крайне нестабильны в том отношении, что легко
Перегруппировываются с образованием молекулярного азота и дру-
гих продуктов, таких, как окись углерода и вода. В качестве хоро-



518 Часть 2 Термические и термохимические свойства веществ

шо известных примеров можно назвать нитроглицерин, тринитро-
толуол и гексоген (циклонит). В последнее время благодаря этому
свойству азотсодержащие соединения нашли применение в каче-
стве реактивного топлива; типичными системами являются анилин —
азотная кислота и диметилгидразин — жидкий кислород. Теорети-
чески максимальные характеристики взрывчатого вещества или
реактивного топлива могут быть определены по энтальпии образо-
вания; широкие исследования в этой области выполнены Уилямсом,
Мак-Эваном и Генри [1616], Холкомбом и Дорсеем [613], Маррином
и Голдхагеном [1039], Медардом и Томасом [981—986].

Органические азотсодержащие соединения играют очень важную
роль в биохимии. Интерес к термодинамике биохимических процес-
сов привел Хаффмана и его сотрудников к работам по измерению
энтропии и энтальпии сгорания ряда аминокислот. Борсук и Хафф-
ман [148] обобщили полученные результаты и рассчитали равно-
весие для синтеза аминокислот в физиологических условиях (напри-
мер, протекающего в печени процесса образования аланина из
пировиноградной кислоты и аммиака). В последнее время интерес
к этой области вновь возрос; термические данные для некоторых
из указанных соединений были получены заново с высокой степенью
точности; были определены также свойства других аминокислот,
ранее не изучавшихся [241, 666].

При работе с органическими азотсодержащими соединениями
были выполнены интересные исследования в области структурного
анализа, резонанса и внутреннего вращения. Результаты тщатель-
ного изучения пирролидина, полученные Мак-Каллохом [946], под-
крепили концепцию псевдовращения (вращения угла максималь-
ного скручивания вокруг оси кольца) в насыщенных пятичленных
циклах. Псевдовращение может быть свободным, как в циклопента-
не [753], или немного заторможенным, как в пирролидине [948].

В ненасыщенных шестичленных циклах атом азота может заме-
щать атом углерода с образованием гетероциклических ароматиче-
ских соединений. Резонансная стабилизация в этих соединениях
сопоставима со стабилизацией в бензоле, однако точное сравнение
невозможно из-за неопределенности при установлении прочности
«нормальной» связи С — N. Согласно Бедфорду, Бизеру и Морти-
меру [93], энергия резонанса пиридина и пиразина равна соответ-
ственно 32 и 24 ккал/моль, а бензола 36 ккал/моль. Представление
о резонансе важно также для объяснения барьеров, препятствую-
щих внутреннему вращению. Нитрогруппа в алифатических соеди-
нениях вращается свободно, но если она присоединена к бензольно-
му кольцу, то возможен резонанс, включающий структуру [ИЗО]

о-
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в которой связь между углеродом и азотом частично имеет характер
двойной связи. Барьер внутреннего вращения в нитробензоле по
экспериментальным данным составляет около 6 ккал/молъ. Анало-
гично аминогруппы в алифатических; соединениях имеют барьер
внутреннего вращения около 2 ккал/молъ, тогда как в анилине он
повышается до 3,4 ккал/моль, поскольку и здесь возможна резо-
нансная структура, включающая кольцо [ИЗО]:

\ =NH,

В то же время метильные группы, связанные с ароматическим коль-
цом, вращаются свободно, как это установлено при изучении пико-
линов (метилпиридинов). При изучении пиколина было сделано
важное наблюдение — неожиданно большой сдвиг низких колеба-
тельных частот при переходе от жидкой к парообразной фазе; этот
эффект был впервые отмечен при изучении толуола. Использование
жидкостных частот для паровой фазы приводит к ошибке в расчет-
ных значениях функций почти столь же большой, как и обычная
калориметрическая неточность, и обусловливает расхождение с ка-
лориметрическими данными, даже если учесть свободное вращение.
Из других заслуживающих внимания работ по изучению барьеров
внутреннего вращения следует отметить исследования молекулы
метилнитрата, в которой, согласно термическим данным, происходит
свободное вращение нитрогруппы и метильнои группы, однако мик-
роволновые спектроскопические данные свидетельствуют о боль-
ших барьерах, равных 9 ккал/молъ для нитрогруппы и 2,3 ккал/молъ
для метильнои группы. Для объяснения такого противоречия необ-
ходимы дополнительные исследования.

Как уже указывалось, многие из приведенных в этой главе
таблиц для состояния идеального газа основаны на оценочных рас-
четах с использованием констант, причем особенно это относится
к теплоемкостям и энтропиям. К сожалению, из-за недостатка
экспериментальных данных по азотсодержащим соединениям эти
оценки не отличаются высокой достоверностью. В табл. XI.1 при-
ведены различные константы «метил»-замещения, использованные
Для получения этих оценок, а также данные, на основании которых
определены сами константы. Некоторые противоречия в этой табли-
це могли явиться следствием неточности экспериментальных опре-
делений, однако возможно, что и сам метод «метил»-замещения для
некоторых рядов не позволяет получать оценки с высокой степенью
точности.

\
о-



Константы замещения для алифатических азот

Тип соединения

Первичные амины

СН3СН3 -_> CH3NH2

СН3СН2СН3

СН3СН2СН2СН3

СН3СН2СН2СН2СН3

R - C H 3

CH3CH2NH2

CH3CH2CH2NH2

CH3CH2CH2CH2NH2

R — N H 2

Вторичные амины

CH3CH2CH3 _ ^ CH3NHCH3

CH3CH2CH2CH2CH3 —^ CH3CH2NHCH2CHj
R — C H 2 — R ' _ ^ R — NH — R'

Третичные амины

H

CH3 —С — С Н 3 .
I

сн3

н
I

СН3СН2— С—СН2СН3 -

С Н 2 С Н 3

н
I

R — С — R '

R"

. С Н 3 — N — С Н 3

С Н 3

• С Н 3 С Н 2 — N — С Н 2 С Н 3

С Н 2 С Н 3

R — N — R '
I

R"

Нитрилы

СН3СН3 —> CH3CN
СН3СН2СН3 -^ CH3CH2CN

СН3СН2СН2СН3 _ > CH3CH2CH2CN
R — C H 3 _ ^ R - C N

Нитросоединения

СН3СН3 - ^ CH3NO2

СН3СН2СН3 —^ CH3CH2NO2

СН3СН2СН2СН3 — , CH3GH2CH2NO2

СН3СН2СН2СН2СН3 —г CH3CH2CH2CH2NO2

R _ C H 3 — > R — N 0 2

9 8

пка 11мо ьь

14,74
13,82
12,85
13,00
13,60

20,32
17,70
19,0

26,45

21,54

24,0

41,24
35,92
38,29
38,50

2,38
0,62
0,35
0,60
0,52

2

гал/(мо i

-0,41
0,01

-0,20

-0,60

-0,60

-1,40

-1,40

-0,22
0,43

0,10

8,70

8,70

Таблица XI.1

содержащих соединений в газообразном состоянии

ДСр, ка °К)

1

298°К

-0,59

-0,21

-0,40

-1,07

-1,07

я ~
1?21

1
 -1
'
21

1 -°'
1 0

*| -0,11

<
-0,10

1,12

1,12

300°К

-0,62

-0,22

-0,42

-1,08

-1,08

-1,21

-1,21

-0,12

-0,13

-0,12

1,12

1,12

400°К

-1,29

-0,89

-1,09

-1,65

-1,65

-1,69

-1,69

-1,06

-1,36

-1,21

1,12

1,12

500°К

-1,92

-1,58

-1,75

-2,09

-2,09

-1,99

-1,99

-2,07

-2,50

-2,29

0,90

0,90

600°К

-2,48

-2,20

-2,34

-2,47

-2,47

-2,28

-2,28

-3,00

-3,46

-3,23

0,57

0,57

700°К

-2,96

-2,73

-2,85

-2,78

-2,78

-2,56

-2,56

-3,82

-4,26

-4,04

0,18

0,18

800°К

-3,38

-3,19

-3,29

-3,14

-3,14

-2,87

-2,87

-4,57

-4,94

-4,75

-0,27

-0,27

900°К

-3,75

-3,59

-3,67

-3,37

-3,37

-3,15

-3,15

-5,24

-5,56

-5,40

-0,72

-0,72

1000° К

-4,07

-3,95

-4,01

-3,64

-3,64

-3,42

-3,42

-5,83

-6,13

-6,00

-1,16

— l,ib
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Тип соединения

Нитраты

СН3СН3 —,. CH3ONO2

СН3СН2СН3 —> CH3CH2ONO2

СН3СН2СН2СН3 —> CH3CH2CH2ONO2

R — CEI3—>R — ONO2

J, e
кгал/мо гь

-8,86
-11,98
-11,45
-10,8

29S
каг/(моль

15,12
16,56

15,8

Первичные алкиламины. Таблицы для состояния
идеального газа

JM 601. Метиламин, CH5N (состояние идеального газа).
Мол. вес 31,058

Т, "К

298
300
400

500
600
700

S00
900

1000

кал/(мо ib °К)

Ср°

11,97
12,01
14,38

16,73
18,86
20,76

22,44
23,94
25,26

S"

57,98
58,06
61,84

65,30
68,55
71,60

74,48
77,21
79,81

-(G°-H°98)/r

57,98
57,99
58,48

59,51
60,75
62,08

63,45
64,83
66,20

кка ij мо гь

Н °- Я 2 9 8

0,00
0,03
1,35

2,90
4,69
6,67

8,83
11,15
13,61

дн/°

—5,50
—5,52
—6,53

—7,39
—8,09
-8,65

-9,09
—9,41
-9,64

\Gf°

7,71
7,79

12,38

17,21
22,20
27,29

32,46
37,67
42,92

lg Кр

-5,648
—5,672
—6,764

—7,522
-8,085
—8,521

-8,866
—9,148
-9,380

Астон, Силлер и Мессерли [43] получили следующие термические
данные для метиламина в условиях низких температур: Tip —
= 179,69° К, АНтп° = 1,466 ккал/молъ и АНи — 6,169 ккал/моль

при ТЪ = 266,82 К. Энтропия идеального газа при точке кипения
по расчетам равна 56,42 + 0,3 кал/(молъ-° К). Сравнительно боль
шая неточность объясняется эффектом термического гистерезиса,
проявляющимся в случае твердого состояния. Установлено, что
теплоемкость очень сильно зависит от предшествующей термической
обработки образца.

Основываясь на тщательном спектроскопическом исследовании,
Грей и Лорд [523] произвели отнесение частот колебаний. By, Зерби.
Калифано и Кроуфорд [1631] пересмотрели всего лишь одну часто-
ту из данного отнесения, основываясь на расчете в нормальны^
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Продолжение табл. XI.1

2Э8°К

5

5

70

70

300

5,

5.

° к

70

70

400°К

6

6

19

19

АСр,

500 К°

6,29

6,29

\а г'(моаь

6 00 °К

6,19

0,19

)
700°К

5

5

,97

,97

800°К

5,

5,

64

64

900° К

5

5

27

27

1000°К

4

4

,86

,86

координатах. Идентичные структурные данные и барьеры внутрен-
него вращения получили Ито [672], Ыисикава [1077] и Нисикава,
Ито и Симода [1078]. На основании пересмотренных отнесений
колебаний и структурных данных было получено значение энтро-
пии идеального газа при температуре кипения, равное 56,69
кал/(моль-° К), согласующееся в пределах ошибки эксперимента со
значением, установленным на основании третьего закона термоди-
намики. Термодинамические функции рассчитаны по молекулярным
данным, которые кажутся надежно установленными. Результаты
измерения теплоемкости для газообразного состояния, полученные
Фелсингом и Джессеном [416], по-видимому, завышены, возможно
вследствие ассоциации частиц в газовой фазе. Кобе и Харрисон
[775] рассчитали термодинамические функции по менее точным моле-
кулярным данным и энтропии, определенной по третьему закону
термодинамики.

Джаффе [678] измерял энтальпию сгорания жидкого метиламина
и'^вычислил АЯ/2°8 (I) = — 11,31 ккал/моль. По результатам изме-
рений энтальпии испарения, полученным Астоном и др. [43], а так-
же по данным о теплоемкости Джаффе установил, что А//У2Э8 =
= 5,8 ккал/молъ, откуда A#/2°s (g) =- — 5,5 ккал/молъ. Коттрел
и Джилл [277] определили Д#/29°8 (g) = — 2,8 ккал/молъ, исходя
из энтальпии сгорания нитрата метиламина и энтальпий растворения
метиламина и нитрата метиламина. Россини. Вагман, Эванс, Левин
и Джаффе [1249] приводят значение —6,7 ккал/молъ, полученное
на основании очень старых данных по теплотам сгорания. Принято
значение Джаффе. Кобе и Линн [780] отобрали Тс ̂ = 430,1° К и
Рс = 73,6 атм.

№ 602. Этиламин, C2H7N (состояние идеального газа).
Мол. вес 45,084

Вагнер [1564] сравнил частоты для целого ряда молекул, имею-
щих скелет С — С — X. По его схеме и спектроскопическим данным,
полученным Стюартом [1420] и Кольраугаем [787], отнесение основ-
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298

300
400
500

600
700
800

900
1000

Ср"

17,36

17,44
21,65

25,44

28,68
31,47
33,89

36,02
37,88

па

S

68
68
73,

79,
83,
88,

92,

97,
100,

lJ(MOlb

08
19
80

04
98
61

98
09
99

1
•°К)

-(О°-Я°эч)/Г

68,08
68,09
68,82

70,35
72,21
74,23

76,30
78,38
80,45

И —

0
0,
2,

4,
7,

ю,
13,
16,
20,

298

00
04
00

35
06
07

35
84
54

кка %1 моль

ЛН/°

— 11,00
— 11,03
— 12,34

-13,42
-14,27
—14,92

— 15,42
—15,76
—15,97

AG/°

8.91
9,03

15,92

23,11
30,50
38,02

45,61
53,27
60,96

IgKp

—6,528
—6,576
—8,698

— 10,103
—11,109
—11,870

—12,460
— 12,935
—13,321

ных частот (в см'1) выглядит следующим образом: 414, 773, 780,
889, 997, 1046, 1082, 1122, 1223, 1300, 1376, 1450 (3), 1620, 2950 (5),
3320 (2). Величины суммарных и приведенных моментов инерции
рассчитаны на основании стандартных длин связи и углов; барьеры
внутреннего вращения оценены 3,30 и 1,99 ккал/молъ соответствен-
но для метильной группы и аминогруппы. Термодинамические функ-
ции рассчитаны на основании этих молекулярных данных. Джаффе
[678] измерял энтальпию сгорания жидкости и вычислил АЯ/2°8 (I) =
= — 17,71 ккал/молъ. Из данных по давлению пара, полученных
Мелом [987], Джаффе рассчитал АЯУ2°8. = 6,7 ккал/молъ, откуда
АД/гэв (ё) = — И'О ккал/молъ. Россини, Вагман, Эванс, Левин
и Джаффе [1249] отобрали АЯ/2°8 (g) = — 11,6 ккал/молъ, основан-
ное на старых данных по теплотам сгорания, утративших свою
ценность. Россини и др. [1249] указывают также следующие значе-
ния: Тт = 192,2° К и AHv = 6,7 ккал/молъ при ТЪ = 289,7° К.

В работе Поланда и Мела [1173] приведено значение Ср2°8 (/) —
— 31,1 кал/(молъ-° К) и даны величины плотности жидкости и дав-
ления пара. Мел [987] рассчитал таблицы свойств этиламина для
использования его в качестве охлаждающего агента. Кобе и Линн
[780] отобрали Тс = 456° К и Рс = 55,5 атм.

№ 603. Пропиламин, C3H9N (состояние идеального газа).
Мол. вес 59,110

Термодинамические функции оценены на основании констант,
приведенных в табл. XI.1, и значений для «-бутана. Караш [744]
указывает два значения энтальпии сгорания, основанные на рабо-
тах Томсена и Лемоулта. Работа Лемоулта, как известно, недоступ-
на (см. [387]), да и полученный им результат, вероятно, занижен.
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г, °к

298
500
400

500
600
700

800
900

1000

Ср-

22,89
22,98
28,51

33,59
37,96
41,70

44,94
47,77
50,21

ПСП./(МО 1Ь °К

S»

77,48
77,63
85,01

91,93
98,45

104,59

110,37
115,83
120,99

- ( п о

77,
77,
78,

80,
82,
85,

88,
91,
93,

48
49
45

46
92
58

32
08
82

И'—

0
0
2

5
9

13

17
22
27

И"
П298

,00
,05
,63

,74
,32
,31

,64
,28
,18

AHf°

— 17,30
—17,33
-18,97

-20,31
—21,37
—22,17

— 22,76
—23,16
—23,40

AG/°

9,51
9,68

18,91

28,58
38 16
48,50

58,63
68,83
79,08

igKp

—6,974
— 7,050

— 10,349

— 12,491
—14,007
—15,141

— 16,016
—16,714
— 17,281

Определение Томсена дает величину ДЯ/2°8 (g) — — 17,3 ккал/молъ.
Россини и сотр. [1250] приводят значения Тт = 190,2° К,
ТЪ = 321,0° К и константы для уравнения Антуана. На основании
констант Антуана, критических констант, отобранных Кобе и ЛшГ-
ном [780] (Тс = 507° К и Рс = 46,8 атм), и использования уравне-
ния Хаггенмахера [560] получено значение ДЯ^°8 = 7,46 ккал/молъ,
из которого следует АЯ/2°8 (I) = — 24,8 ккал/молъ.

№ 604. Бутиламин, C4H41N (состояние идеального газа).
Мол. вес 73,136

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка |/(д1О1ь °К)

Ср»

28,33
28,45
35 'А

41,83
47,30
51,98

56,01
59,51
62, Vi

s«

80,76
86,94
96,10

104,71
112,83
120,48

127,69
13i,50
140,93

- ( G ° - H | 9 t ) / r

86,76
86,77
87,97

90,46
93,52
96 8^

100,24
103,67
107,08

? na xjмо гь

тто rio
Н ~Н298

0,00

о,оь
3,26

7,13
11 59
16,56

21,96
27,74
33,85

Л Я Г

—22,00
—22,01
—24,00

— 25,59
—26 45
— 27 79

—28 49
—28,91
—29,19

AG/°

11.76

11, fi7

L',61

)5,7O

18,08
00,65

7 3 33
86,09
98,90

igKp

—8,619
-8,716

—12,900

—15,60")
—17,512
—18,9'Л

—20,031
—20,905
—21,61.!

По данным измерений энтальпии сгорания Эванс, Фейрбразер
и Скиннер [387] вычислили АЯ/2°8 (I) = — 30,53 ккал/молъ. Это
значение почти на 11 ккал/молъ менее отрицательно, чем более раннее
значение, полученное Карашем [744] на основании данных Лемоул-
та. Россини и согр. [1250] отобрачп Тт = 221,1° К и ТЬ = 351.0°'К,
а также константы для уравнения Алтуана. Эти константы испо.ть-
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зованы наряду с оценками Тс = 525° К и Рс = 40 атм и уравне-
нием Хаггенмахера [560] для вычисления AHv2gs = 8,50 ккал/молъ
и Л#/298 (s) = — 22,10 ккал/молъ. Термодинамические функции оце-
нены с использованием констант, приведенных в табл. XI. 1, и зна-
чений для к-пентана.

№ 605. emop-Бутиламин, С4НИК (состояние идеального газа).
Мол. вес 73,136

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

Ср-

27,99
28,12
35,40
41,96
47,55
52,34
56,42
59,99
62,54

ка г/(мо

о

83,90
84,08
93,18

101,80
109,96
117,66
124,92
131,78
138,24

ьь °К)

83,90
83,91
85,10
87,58
90,64
93,96
97,38

100,82
104,24

кпал/моль

Я ° - Я 2 9 8

0,00
0,06
3,24
7,11

11,60
16,60
22,04
27,87
34,00

дя/°

—24,90
—24,94
-26,91
—28,51
—29,74
—30,66
-31,31
—31,72
-31,94

AG/°

9,71
9,92

21,86
34,24
46,91
59,76
72,72
85,76
98,83

lg Кр

— 7,118
— 7,229

— 11,942
—14,966
—17,085
—18,658
—19,865
—20,824
—21,599

По данным измерения энтальпии сгорания 2-аминобутана Эванс,
Фейрбразери Скиннер [387] вычислили АЯ/2°8 (I) = —32,88 ккал/молъ.
Старая работа Лемоулта, как указывает Караш [744], при-
водила к значению —39,0 ккал/молъ. Энтальпия испарения при
298° К, равная по оценке 8,0 ккал/молъ, позволила рассчитать
ДЯ/2°8 (g) = — 24,9 ккал/молъ. Согласно Россини и сотр. [1250],
Тт = 168,7° К и ТЪ = 336° К. Термодинамические функции для
состояния идеального газа оценены с использованием констант,
приведенных в табл. XI. 1, и значений для 2-метилбутана.

№ 606. трет-Бутиламин, С 4 Н И \ (состояние идеального газа).
Мол. вес 73,136

Т, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(люль- °К)

Ср°

28,67
28,79
36,46
43,25
48,87
53,55
57,49
60,88
63,79

s°

80,76
80,94
90,30
99,18

107,58
115,47
122,89
129,86
136,43

-(G°-H°98)/r

80,76
80,77
81,99
84,55
87,69
91,10
94,62
98,15

101,65

ккал)моль

Н °- Н 298

0,00
0,06
3,33
7,32

11,94
17,06
22,62
28,54
34,78

дя/°

-28,65
—28,69
-30,57
—32,05
-33,15
—33,94
-34,48
—34,79
—34,91

&Gf°

6,90
7,12

19,35
32,01
44,93
58,01
71,18
84,41
97,67

lg Кр

—5,056
—5,183

-10,573
—13,991
—16,364
-18,111
—19,443
—20,497
—21,346

XI. Химическая термодинамика азотсодержащих соединений 527

По данным измерения энтальпии сгорания Эванс, Фейрбразер
и Скиннер [387] вычислили Д#/2°8 (Г) = — 35,95 ккал/молъ. Караш
[744] приводит прекрасно согласующееся значение, полученное на
основании данных Лемоулта. Такое согласие следует считать слу-
чайным, поскольку данные Лемоулта для других изомеров, как
известно, содержат ошибку в несколько килокалорий на моль. Соглас-
но оценке Эванса и др. [387], энтальпия испарения при 298° К равна
7,3 ккал/молъ; эта величина кажется правдоподобной и приводит
к значению AHf2°9a (g) = — 28,65 ккал/молъ. Россини и сотр. [1250]
отобрали Тт = 205,7° К и ТЪ = 317,6° К. Термодинамические функ-
ции оценены с использованием констант, приведенных в табл. XI.1,
и значений для неопентана.

Вторичные алкиламииы. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 607. Диметиламин, C2H7N (состояние идеального газа).
Мол. вес 45,084

I 5Г, "К
А,
I
1 298
| 300
* 400
L 500

, 600
1 700
; 800
i 900
1 1000
i

кал/\молЬ' °К)

16,50
16,58
20,89
24,93
28,41
31,42
33,94
36,24
38,19

s°

65,24
65,35
70,71
75,82
80,68
85,29
89,65
93,79
97,71

-(G°-H2°98)/r

65,24
65,25
65,95
67,42
69,22
71,19
73,23
75,29
77,34

ккал/моль

Я°-Я298

0,00
0,04
1,91
4,21
6,88
9,87

13,14
16,66
20,38

дн/°

-4,50
-4,53
—5,93
—7,06
-7,96
-8,63
—9,12
—9,45
-9,63

AGf°

16,25
16,38
23,57
31,08
38,79
46,64
54,57
62,55
70,57

lg Кр

—11,913
—11,932
-12,877
—13,584
-14,130
—14,562
—14,906
—15,189
-15,423

Низкотемпературные данные Астона, Эйдинова и Форстера [32]
'^включают следующие значения: Ttp — 180,96° К, АНт°= 1,420
^.ккал/молъ и ТЪ = 280,04° К, при этом AHv = 6,330 ккал/молъ,
, а также S2°s (g) = 65,24 кал/(молъ-° К). На основании отнесений
* колебаний и барьеров внутреннего вращения, полученных Астоном
. и др., Кобе и Харрисон [775] рассчитали термодинамические функции

вплоть до 1000° К. Результаты измерения теплоемкостей пара, полу-
. ченные Фелсингом и Джессеном [416], хорошо согласуются с этими
^ рассчитанными значениями. Джаффе [678] по данным измерения
" энтальпии сгорания жидкого диметиламина получил значение

\ ДЯ/2°8 (I) = — 10,5 ккал/молъ. На основании энтальпии испарения
t в данных по теплоемкости, полученных Астоном и и др. [32], Джаф-
-| фе получил значение AHv2°s — 6,0 ккал/молъ и АЯ/2°8 (g) •= — 4,5

. ккал/молъ. В работе Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе
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[1249] приведено значение ДЯ/2°8 (g) — — 6,6 ккал/молъ, основан-
ное на старых малодоступных данных. Кобе и Линн [780] отобрали
Тс = 437,7° К и Рс =- 52,4 атм.

№ 608. Диэтиламин, C4HnN (состояние идеального газа).
Мол. вес 73,136

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка!/(толь °К)

Ср°

27,66
27,79
34,88
41,49
47,14
52,05
50,16
59,81
62,91

S»

84,18
84,36
93,33

101,8-5
109,92
117,57
124,79
131,62
138,09

-(G°-H°9 8)/r

84,18
84,19
85,36
87,81
90,83
94,11
97,50

100,91
104,31

пка г!мо ть

H°-H29S

0,00
0,06
3,19
7,02

11,46
16,42
21,84
27,64
33,78

дн/°

— 17,30
— 17,34
— 19,36
—21,00

22 28
—23,23
—23,91
—24,35
—24,56

AGf

17,23
17,44
29,35
41,73
54,39
67,26
80,22
93,28

106,37

lg Кр

—12,62S
-12,704
—16,037

—18,238
— 19,812
—20,997

—21,91 .
—22,019
—23,24

Джаффе [678] по данным измерениям энтальпии сгорания жидко-
го диэтиламина вычислил /S.Hf2m (Г) — — 24,79 ккал/молъ. Средние
значения энтальпии испарения при 298° К, установленные Колосов-
ским и Алимовым [799], а также Поландом и Мелом [1173], даю г
значение ДЯ/2°8 (g) = — 17,3 ккал/молъ. Караш [744] приводит
старые литературные данные, из которых следует, что A-ff/29°8 (I) ~-
= — 29,2 ккал/молъ и АЯ/2°8 (g) = — 21,3 ккал/молъ. Эти значе-
ния не учитывались. Оценки термодинамических функций для со-
стояния идеального газа получены на основании значений для пен-
тана и констант, приведенных в табл. XI.1. Согласно Поланду
и Мелу [1173], Тт = 223,2° К и ТЪ = 327,3° К. Кобе и Линн [780]
отобрали Тс = 496° К и Рс = 36,6 атм.

Третичные алкиламииы. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 609. Триметиламии C3TT9N (состояние идеального газа).
Мол. вес 59,110

Свойства триметиламина при низких температурах изучали
Астон, Сагенкан, Жаж, Моссен и Зур [42], которые получили сле-
дующие данные: Ttp = 156,07° К, Д # т ° = 1,564 ккал/молъ, Affv —
= 5,482 ккал/молъ при ТЪ — 276,02° К ' 2 7 0 , 0 2 (g) - 67,31
кал/(моль'° К). По отнесениям колебаний они рассчитали барьер вну-
треннего вращения, углы между связями и межатомные расстояния,
а также определили из калориметрических данных величину энтро-
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Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

ha i /(моль °К)

Ср°

21,93
22,05
28,08
33,63
38,34
42,29
45,62
48,50
50,98

s°

69,02
69,16
76,34
83,22
89,78
95,99

101,86
107,41
112,65

69,02
69,03
69,96
71,93
74,36
77,01
79,76
82,52
85,28

кпа %j моль

Н°-Н298

0,00
0,05
2,56
5,65
9,25

13,29
17,69
22,40
27,38

AHf

—5,70
-5,74
—7,44
—8,80
-9,83

—10,59
—11,12
—11,45
—11,60

AGf

23,64
23,82
33,94
44,44
55,19
66,10
77,08
88,13
99,22

lg Кр

—17,325
-17,349
—18,542
—19,426
—20,102
—20,635
—21,056
—21,401
-21,682

пии. Установленная величина барьера внутреннего вращения была
; подтверждена результатами микроволновых исследований, выпол-
ненных Лайдом и Манном [872]. В работе Кобе и Харрисона [775]

|*даны термодинамические функции для состояния идеального газа,
рассчитанные на основании вышеприведенных данных. Джаффе

fl678] определил эшальпию сгорания жидкого триметиламина и вы-
!числил Ai/jC,8(Z) — — 10,94 ккал/молъ. Энтальпия испарения, полу-

[енная Астоном и др. [42] и пересчитанная для 298° К, позволила
:олучить значение АЯ/°98 (g) = — 5,70 ккал/молъ. В работе Кара-

Ша [744] приводятся три значения энтальпии сгорания, полученные
в более старых и малодоступных исследованиях. Два из этих зна-
чений сильно отличаются от величины, полученной Джаффе, а тре-
тье находится в отличном соответствии.

№ 610. Триэтиламин, C6H15N (состояние идеального газа).
Мол. вес 101,188

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ьал/(моль- °К)

Ср°

38,46
38,66
48,70
58,10
66,10
72,80
78,56
83,50
87,80

О

96,90
97,14

109,66
121,56
132,88
143,58
153,69
163,23
172,26

-(G»_H°99)/r

96,90
96,91
98,54

101,97
106,18
110,77
115,51
120,29
125,04

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,08
4,45
9,80

16,02
22,98
30,55
38,66
47,23

дн/°

— 23,80
—23,86
-26,52
—28,67
— 30,32
-31,54
—32,39
-32,91
-33,14

AGf

26,36
26,67
43,93
61,80
80,0")
98,55

117,18
135,92
154,71

lg К~р

—19,320
—19,425
—24,000
—27,011
-29,156
-30,767
—32,011
—33,005
—33,811

34-831
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По данным измерения энтальпии сгорания Джаффе [G78] и Лауч,
Эрцбергер и Требер [851] вычислили AHf2gs (/), равные —32,07
и —29.6 ккал/моль. Принято первое значение, полученное Джаффо
в результате более тщательно выполненных исследований. На осно
вании данных измерения давления пара Копп и Файндлей [2731
рассчитали константы уравнения Антуана. Их уравнение очень
хорошо согласуется со старыми данными Жуковского [705]. однако
плохо согласуется с результатами Поланда и Мела [1173]. Уравне-
ние Коппа и Файндлея признано наиболее точным и использовано
в сочетании с критическими константами, отобранными Кобе и Лин-
ном [780] (Тс --= 532° К и Рс = 30 атм), а также с уравнением Хаг-
генмахера [560] для расчета значения AHv°ws — 8,29 ккал/моль.
Исходя из этой величины, мы рассчитали AHf2ijS (g) =• — 23,8 ккал
моль. Караш [744] приводит значение, определенное более 50 лет
назад, которое на 8 ккал/молъ отличается от величины, установлен-
ной Джаффе.

Согласно Поланду и Мелу [1173], Тт =~ 158,5° К, а по Копп̂ >
и Файндлею [273], ТЪ = 362,7° К. Термодинамические функции
оценены с использованием констант, приведенных в табл. XI. 1,
и значений для 2-этилпентана.

Циклические амины. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 611. Этиленшшн, C2H5N (состояние идеального газа).
Мол. вес 43,068

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

12,55
12,63
16,83

20,52
23,56
26,05

28,14
29,92
31,45

?,о 1/(мо

S»

59,90
59,98
64,20

68,37
72,39
76,21

79,83
83,25
86,48

ib °К)

-(G°-HJ,g)/T

59,90
59,91
60,45

61,62
63,08
64,69

66,36
68,04
69,7 5

кьал/могь

H °- H l98

0,00
0,03
1,51

3,38
5,59
8,07

10,78
13,09
16,76

ДН/°

29,50
29,48
28,:"8

27, А
26,86
26,38

26,03

25,81
25,69

KGP

42,54
42,62
47,17

51,98
56,93
61,99

67,10
72,25
77,42

—-U, !<->

—.51 ,0'ii
—2о,77.

— 2 2 , 7 1 k

— 2 0 , 7 : .
— 1я,.; -

—18,.'.-"
— 17, )i
— hi .91 е

Результаты тщательных измерений энтальпии сгорания жидкое
этиленимина, выполненных; Нелсоном и Джессапом [1052], позво-
лили получить значение AHf°1s (I) — 21.96 ккал1 моль. Согласно
Бенкеру [1589], ТЪ — 329 °К. Оценка энтропии испарения
22 кал/(молъ -° К) приводит к значению АНи = 7,24 ккал! мол»
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Если же принять оценку АСр испарения равной —10 калI(моль ° К),
то A//i/"°98 = 7,55 ккал/молъ, откуда AiJ/°98 (g) = 29,5 ккал/молъ.
Согласно Тиммермансу [1502], Тт = 195,2° К.

Томпсон и Кейв [1489], а также Хоффман, Эванс и Глоклер
[612] определили основные частоты на основании изучения инфра-
красных спектров и спектров комбинационного рассеяния. Несмотря
на некоторые различия в отнесении основных частот к различным
видам колебаний, их численные значения достаточно хорошо согла-
суются в отношении 16 из 18 частот. Томпсон и Кейв не привели
значения для одного вида колебаний и значение для другого под-
вергли сомнению. Для этих частот Хоффман, Эванс и Глоклер
приняли значения 1654 и 1209 см'1. Частоту 1654 см~г нельзя с уве-
ренностью принять для деформационного колебания группы NH,
к которому она отнесена. По соотнесению с другими молекулами
для этого вида колебаний произвольно принята частота 800 см'1.
Тарнер, Фиора и Кендрик [1523] рассчитали структурные константы
из данных микроволновой спектроскопии и сделали обзор пред-
шествующих работ в этой области. Результаты, полученные Игараси
[670] при изучении дифракции электронов, согласуются в предел
ошибок эксперимента. Термодинамические функции рассчитаны на
основании частот с учетом исправления отнесений, внесенного Хофф-
маном, Эвансом и Глоклером, и молекулярных констант Тарнера,
Фиора и Кендрика.

№ 612. Пирролидин, C4H9N (состояние идеального газа).
Мол. вес 71,120

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

па%1 (моль °К)

Ср°

19,39
19,53
27,33

34,39
40,31
45,22

49,35
52,85
55,84

S 0

73,97
74,10
80,80

87,68
94,49

101,08

107,39
113,41
119,14

-(О°-Я°98)/Г

73,97
73,98
74,84

76,72
79,11
81,78

84,59
87,46
90,35

пкал/моль

Н°-Н2%в

0,00
0,04
2,39

5,49
9,23

13,51

18,25
23,36
28,80

дн/°

-0,86
—0,90
—3,02

—4,69
—5,96
—6,90

— 7,55
-7,96
—8,16

AG/ °

27,41
27,58
37,41

47,72
58,32
69,12

80,01
90,99

102,01

\gKv

— 20,089
-20,091
-20,439

—20,856
—21,242
—21,578

—21,858
—22,095

22,293

| Данные, характеризующие свойства пирролидина в условиях
V Низких температур, опубликованы в работах Хилденбранда, Зинке,
'<• Мак-Доналда, Крамера и Сталла [600], а также Мак-Каллоха,
| Доуслина, Хаббарда, Тодда, Мессерли, Хоссенлоппа, Фроу, Доу-
I сона и Уаддингтона [948]. Результаты этих работ превосходно

34*
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согласуются. Здесь приведены результаты Мак-Каллоха и др.,
отличающиеся несколько большей точностью: Tt = 207,14° К,
AHf = 0,129 ккал/молъ, Ttp = 215,31° К, АНт° = 2,050 ккал/моль.
ТЪ = 359,72° К, при которой AHv = 7,89 ккал/моль, и 5°9, (Г) —
= 48,76 кал/(молъ° К). Результаты измерения энтальпии сгорания,
полученные двумя вышеуказанными группами ученых, также пре-
красно согласуются и приводят к значению АЯ/°98 (I) = — 9,84
ккал/молъ. Мак-Каллох и др. определяли также теплоемкость пара
и энтальпию испарения в зависимости от температуры и рассчитали
A#i>°98 = 8,98 ккал/молъ и А#/°98 (g) = — 0,86 ккал/молъ. На осно-
вании отнесения колебаний и исправленных параметров несколько
ограниченного «псевдовращения» они рассчитали термодинамиче-
ские функции, полностью соответствующие экспериментальным
данным.

Хелм, Ланум, Кук и Болл [584] измеряли плотность, вязкость,
поверхностное натяжение и коэффициент преломления чистого
пирролидина. Бриглеб [169] сопоставил основность и энергии резо-
нанса ряда органических азотсодержащих оснований, в том числе
и пирролидина.

№ 613. Пиридин, C5H5N (состояние идеального газа).
Мол. вес 79,098

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ {моль ' "К)

Ср"

18,67
18,80
25,42
31,11
35,72
39,44
42,49
45,04
47,17

s°

67,59
67,71
74,05
80,35
86,44
92,24
97,71

102,87
107,73

-<G°-H° 9 8 )/T

67,59
67,60
68,41
70,17
72,38
74,81
77,33
79,89
82,43

ккал/моль

Я °~ Н 298

0,00
0,04
2,26
5,09
8,44

12,21
16,31
20,69
25,30

дн/°

33,50
33,48
32,38
31,52
30,87
30,40
30,07
29,85
29,76

AGf°

45,46
45,54
49,73
54,18
58,77
63,46
68,20
72,98
77,79

lg Kp

—33,324
—33,171
—27,172

—23,679
-21,401
—19,812

—18,6.И
-17,722
— 16,900

Работа по вычислению термодинамических свойств пиридина,
выполненная Мак-Каллохом, Доуслином, Мессер ли, Хоссенлоп-
пом, Кинченлое и Уаддингтоном [949], содержит следующие данные:
Ttp = 231,48° К, АНт°= 1,979 ккал/молъ, ТЪ = 388,38° К, при
этом AHv = 8,392 ккал/молъ, £°98 (I) = 42,52 кал/(моль-0 К).
5°98 (g) = 67,59 кал/(моль-° К), АЯ/°98 (I) = 23,89 ккал/молъ и
Affflss (g) = 33,50 ккал/молъ. Обзор более ранних работ сделал Ли
[864], который получил соответствующее значение с несколько
меньшей точностью. Данные Херингтона и Мартина [585] по дав-
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лению пара, а также Кокса, Чоллонера и Митэма [288] по энталь-
пии образования превосходно согласуются с соответствующими
данными Мак-Каллоха и др.

№ 614. «-Пиколин, C6H7N (состояние идеального газа).
Мол. вес 93,124

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

23,90
24,05
31,92
38,82
44,55
49,27
53,21
56,52
59,34

s°

77,68
77,83
85,85
93,74

101,34
108,57
115,41
121,88
127,98

-(в°-н,°,в)/г

77,68
77,69
78,73
80,94
83,71
86,75
89,91
93,11
96,29

ккая/моль
а ~пгт

0,00
0,05
2,86
6,40

10,58
15,28
20,41
25,90
31,69

AHf

23,65
23,62
22,17
21,01
20,11
19,45
18,97
18,67
18,54

AGf°

42,32
42,43
48,93
55,77
62,80
69,98
77,22 '
84,52
91,86

lg Кр

—31,017
-30,909
—26,735

—24,374
—22,873
—21,846

—21,095
—20,524
-20,074

Исчерпывающие термодинамические данные для а-пиколина взя-
ты из работы Скотта, Хаббарда, Мессерли, Тодда, Хоссенлоппа,
Гуда, Доуслина и Мак-Каллоха [1315]. Полученные в этой работе
результаты включают следующие значения: Ttp = 206,45° К,
АНт° = 2,324 ккал/молъ, AHv — 8,654 ккал/молъ при ТЪ —
= 402,54° К, Д#г;2

0

98 = 10,15 ккал/молъ, S°29S (I) = 52,07 кал/(молъ •
•° К), iS°98 (g) = 77,68 кал/(молъ-° К), AHf2ga (Z) = 13,50 ккал/молъ

и А//У298 (g) = 23,65 ккал/молъ. Измеренная энтропия соответствует
свободному вращению метильной группы. Данные по давлению па-
ра, полученные Херингтоном и Мартином [585], и значения точки
'плавления и криоскопической энтальпии плавления, установленные
•Биддискомбом, Коулсоном, Хандли и Херингтоном [127], отлично
согласуются между собой. Вторые вириальные коэффициенты и рас-
считанные значения энтальпии испарения, установленные Андоном,
Коксом, Херингтоном и Мартином [21], а также Коксом и Андоном
[287], удовлетворительно согласуются с результатами Скотта и др.
Энтальпия сгорания, определенная Коксом, Чолонером и Митэмом
[288], приводит к значению ДЯ/°И (I) = 14,10 ккал/молъ. Нет осно-
вания искать причины несоответствия, которое лишь немного превы-
шает сумму экспериментальных ошибок.

№ 615. Р-Пиколин, C6H7N (состояние идеального газа).
Мол. вес 93,124

Полные термодинамические данные для Р-пиколина взяты из
: работы Скотта, Гуда, Гатри, Тодда, Хассенлоппа, Осборна и Мак-
' Каллоха [1310]. Их результаты включают следующие значения:
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

? а 1/(лт 1Ь К)

Ср°

23,80
23,94
31,82
38,74
44,47
49,19
53,12
50,43
59,23

S"

77,67
77,82
85,81
93,68

101,26
108,48
115,31
121,77
127,86

-(G«-/i°9h)/T

77,67
77,68
78,71
80,92
83,68
86,72
89,87
93,06
96,24

пка 11 моль

0,00
0,05
2,85
6,38

10,55
15,24
20,36
25,84
31,63

ля/°

25,37
25,34
23,87
22,71
21,80
21,13
20,65
20,34
20,20

44,15
50,66
57,50
64,54
71,72
78,98
86,29
93,63

lgiTp

-32,28(
-32,164
—27,678

-25,130
—23,506
—22,392

—21,574
—20,953
—20,463

Тт = 255,01° К, АНпг° = 3,389 ккал/молъ, AHv = 8,932 ккал/моль
при ТЬ = 417,29° К, AHv°Mft = 10,62 ккал/молъ, S'tM (I) = 51,70
кал1{молъ° К), S°98 (g) = 77,67 кал/(молъ-° К), Д#/2°98 (I) = 14,75
ккал/молъ и AHf29S (g) = 25,37 ккал/молъ. Экспериментально уста-
новленная энтропия свидетельствует о свободном вращении метиль-
ной группы. Точка плавления и криоскопически найденная энталь-
пия плавления приведены в работе Биддискомба, Коулсона, Хандли
и Херингтона [127]. Данные по давлению пара получены Херингто-
ном и Мартином [585], а вторые вириальные коэффициенты и рас-
считанные энтальпии испарения опубликованы в работе Андона,
Кокса, Херингтона и Мартина [21], а также Кокса и Андона [287];
они хорошо согласуются с результатами Скотта и др. Энтальпия
сгорания, определенная Коксом, Чолонером и Митэмом [288], при-
водит к значению AHf2sa (I) = 16,32 ккал/молъ. Не удалось найти
явных причин, объясняющих расхождение со значениями Скотта
и др., которое более чем в пять раз превышает сумму эксперимен-
тальных ошибок.

Ариламины. Таблица для состояния
идеального газа

№ 616. Анилин, CeII7N (состояние идеального газа).
Мол. вес 93,124

Термодинамические свойства анилина определены Хаттоном,
Хилденбрандом, Зинке и Сталлом [579] по результатам собствен-
ных измерений в сочетании с литературными данными. Приведенные
в этой работе низкотемпературные данные, в том числе Ttp =
= 267,13° К, АНт° = 2,519 ккал/молъ и 5°98 (I) = 45,72 кал/'(моль -°К),
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Т, "К

' 298

30( i

$ 4( 0

500

^ 600

70(1

800
900

1000

пал/(ми Lb °Iv)

25,91

2() , (17

\\,\7
'.0,81
i ( ) , ( ) 9

50,32
53,79
.")(>, 7 1

59,18

s°

70,28
76,15
85,09
93,45

101,38
108,81
115,76
122,27
128,38

76,28
76,29
77,41
79,79
82,73
85,93
89,23
92,54
95,83

Н°-Н2,8

0,00
0,05
3,08
6,84

11,19
16,02
21,23
26,76
32,56

лн/°

20,70
20,73
19,50
18,55
17,83
17,30
16,91
16,64
16,51

AG/°

39,84
39,96
46,57

53,45
60,50
67,66

74,87
82,14
89,43

—29,205
—29, 109
—25,444

—23,363
—22,035
—21,123

— 20,454
— 19,946
— 19,545

хорошо согласуются с результатами предшествующих, более
узких работ Паркса, Хаффмана и Бармора [1106]. Величина тепло-
емкости анилина в жидком состоянии при температуре около 298° К
в сочетании с результатами измерений Хафа, Мейсона и Сейджа
[616, 617] в условиях высоких температур приводит к значению
Ср (Т) ~= 33,71 + 0,0409т1 [кал/(молъ-° К)]. Энтальпия сгорания, по
данным измерений Хаттона и др., также хорошо согласуется со
значением, полученным Андерсоном и Джилбертом [17] и пересмо-
тренным Коулом и Джилбертом [244]. После внесения исправлений,
связанных с принятием атомного веса углерода, равным 12,010,
получено среднее значение ДЯ/°88 (I) = 7,43 ккал/молъ. При расчете
термодинамических функций для состояния идеального газа исполь-
зованы отнесения колебаний по Эвансу[391], несколько пересмотрены
лишь величины барьеров внутреннего вращения. Значения функций
свободной энергии для жидкости и газа использованы затем в соче-
тании с литературными данными при расчете величин AHv.2a& —

\ = 13,325 ккал/молъ и AHf2BS (g) = 20,76 ккал/молъ. Согласно расче-
^ там, температура кипения равна 457,55° К, при этом AHv =
* = 10,643 ккал/молъ.

Нитрилы. Таблицы для состояния идеального гаш

№ 617. Ацегонитрил, C2H3ft (состояние идеального газа).
Мол. вес 41,052

Терлюдинамические функции сравнительно недавно рассчитаны
Пиллаи и Клевелендом [1148] на основании принятых в работе
Томаса, Шеррарда и Шеридана [1485] отнесений частот колебаний
и структурных молекулярных постоянных. Правильность принятых
структурных постоянных подтверждается работами Костейна [275]
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

>ai/(voib ° K )

Ср°

12,48
12,52
14,62

16,59
18,35
19,90

21,26
22,45
23,50

8°

58,19
58,27
62,16

65,64
68,83
71,77

74,52
77,10
79,52

58,19
58,20
58,71

59,76
61,01
62,34

63,69
65,04
66,37

0,00
0,03
1,39

2,95
4,70
6,61

8,67
10,86
13,16

i -ка г/ моль

AHf

21,00
20,99
20,46

19,99
19,58
19,23

18,94
18,70
18,53

AGf

25,24
25,27
26,78

28,41
30,13
31,92

33,76
35,62
37,52

lg Кр

—18,50
-18,4(17
—14,6.:

—12,4Ь
—10,971
—9,91,7

—9,22'
—8,6",i
—8,19'

и Бенкатесварлу, Бейкера и Горди [1533]. Результаты расчетов
Пиллаи и Клевеленда хорошо согласуются с более ранними данными
Эвелла и Боурланда [400], Томпсона [1488], а также Гюнтарда и Ко
ваца [549].

Иванцов [675] измерял теплоемкость пара и теплоту испаре
ния с помощью современного струйного калориметра. Получен
ные им значения теплоемкостей, пересчитанные для нулевог<
давления, блестяще согласуются со спектроскопическими данными.
Согласно определениям Иванцова, ТЪ = 354,8° К, при этой тем-
пературе AHv = 7,3 ккал/молъ.

Патнам, Мак-Ичерн и Килпатрик [1209] изучали низкотемпера-
турные свойства ацетонитрила и получили следующие результаты:
Tt = 216,9° К, AHf = 0,215 ккал/молъ, Ttp = 229,32° К, АНт° =
= 1,952 ккал/молъ и AHv\ti = 7,94 ккал/молъ; они рассчитали S^ (I) —
= 35,76 кал/(молъ-° К) и <S°98 (g) = 58,67 кал/(молъ-° К). Величина
энтропии, рассчитанная по методу, основанному на применении
третьего закона термодинамики, выше спектроскопического значе-
ния на 0,48 кал/(моль-°К). Расхождение можно объяснить тем,
что использовалось экспериментальное значение AHv29S; экстраполя-
ция результатов Иванцова [675] приводит к AHv^s = 7,86 ккал/молъ
и S°a4a (g) = 5 8 > 4 0 кал/{молъ-°К).

Единственные доступные данные по энтальпии образования при-
ведены в работе Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [12491.
В качестве наиболее надежного принято их значение для газообраз-
ного состояния АНЦМ (g) = 21,0 ккал/молъ, основанное на резуль-
татах Томсена [1495]. Россини и др. отобрали также значения Тт =
228,3° К и АНт° = 2,13 ккал/молъ. Праузниц и Картер [11851
получили значения вторых вириальных коэффициентов при низкие
давлениях в температурном интервале 40—100° С и рассчитали
константы равновесия димеризации.
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№ 618. Акрилонитрил, C3H3N (состояние идеального газа).
Мол. вес 53,062

г, -к

298
300
400

500
600
700

800
[ 900

1000

Ср"

15,24
15,30
18,36

20,95
23,11
24,90

26,43
27,75
28,88

ъал/(могь•

*

65,47
65,57
70,40

74,78
78,80
82,50

85,93
89,12
92,10

° К )

~(G°—J

65
65
66

67
68
70

72
74
75

Н° 9 8 )/Г

,47
,48
,11

,42
,98
,65

,35
,04
,70

Я°—i

0,
0,
1,

3,
5,
8,

10,
13,

. . .

J29b

00
03
72

69
90
30

87
58
41

ккаг/моаь

AHf

44,20
44,19
43,75

43,36
43,03
42,74

42,50
42,30
42,16

AGf

46,68
46,69
47,60

48,61
49,69
50,82

51,99
53,19
54,41

—34,215

-34,014
—26,006

—21,245

—18,097
—15,866

-14,202
—12,915
— 11,890

Термодинамические функции для состояния идеального газа
\ рассчитаны из спектроскопических данных Халверсоном, Стаммоы
| и Уоленом [568]. Энтальпия сгорания жидкого акрилонитрила изме-
нена Девисоми Видеманом [314], получившими результат Л-НУ°98 (1) =
| = 35,9 ккал/молъ. По данным этих исследователей, Тт — 189,5° К
| и ТЪ = 350,5° К, при которой AHv = 7,8 ккал/молъ. Оценка эн-
иальпии испарения при 298° К приводит к значению AHf2sg (g) =
\= 44,2 ккал/молъ.

JN» 619. Пропионитрил, C3H5N (состояние идеального газа).
Мол. вес 55,078

т, °к

' 298
300
400

, 500
| 600

700

' 800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

17,46
17,53
21,18

24,52
27,42
29,94

32,14
34,05
35,70

S°

68,50
68,61
74,16

79,26
83,99
88,41

92,55
96,45

100,13

-(е°-я°9 6)/г

68,50
68,51
69,24

70,74
72,56
74,51

76,51
78,51
80,49

ккал/моль

H°-Hles

0,00
0,04
1,98

4,26
6,86
9,73

12,84
16,15
19,64

дя/°

12,10
12,08
11,19

10,43
9,79
9,27

8,86
8,56
8,35

AGf

22,98
23,05
26,84

30,84
34,99
39,23

43,53

47,89
52,28

—16,844

—16,789
—14,665

—13,481
—12,743
-12,248

—11,893

—11,629
—11,425

Вебер и Килпатрик [1583] изучали свойства пропионитрила при
1зких температурах и получили следующие данные: Tt = 176,96° К,
# f = 0,408 ккал/молъ, Тт = 180,37° К, АНт° = 1,202 ккал/молъ,
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з̂эа (0 = 45,25 кал/(молъ-°К), AHv°ws ~ G,632 ккал/мольж S°24S (g)~
— 68,75 кал1(молъ-° К). Дункан и Янц [357] произвели отнесения
основных частот и рассчитали термодинамические функции, приняв
потенциальный барьер внутреннего вращения равным 5,2 ккал1жолъ.
Вебер и Килпатрик [1583] сочли неправильной величину S°98 (g) —
-= 67,81 кал/(моль -° К), полученную Дунканом и Янцем, и дали
свое значение S°wa (g) = 68,58 кал!(моль-° К), основанное на исполь-
зовании величин моментов инерции и потенциального барьера
3,05 ккал/моль, полученного Лернером и Дейли [856] и Лаури [849].
Проверка этих расчетов приводит к значению S°9I (g) = 67,61 кал/
(моль-° К), если пользоваться параметрами Дункана и Янца, и к
значению &°98 (g) =68,24 кал/(моль -°К), если принять параметры
Вебера и Килпатрика. Причина таких расхождений не выяснена.
Для наших целей мы приняли значение 5°9в (g) = 68,50 кал/(моль -°К),
которое получается при сочетании величины потенциального барье-
ра 2500 кал/моль с отнесениями Дункана и Янца. Теплоемкости
рассчитаны также с учетом этих отнесений и указанной величины
барьера.

Иванцов [675] измерял энтальпию испарения при различных
температурах и получил, в частности, значение AHv = 7,353 ккал/молъ
при ТЪ = 370,32° К. Известно лишь одно значение энтальпии обра-
зования AHf°29S (Г) = 3,45 ккал/молъ, вычисленное из энтальпии
сгорания, указанной Карашем [744] и основанной на результатах
Лемоулта. Учитывая, что работа Лемоулта по бутиронитрилу хоро-
шо согласуется с современными определениями, это значение при-
нято как достаточно достоверное. Полученная Вебером и Килпатри-
ком [1583] энтальпия испарения приводит к значению АЯ/°98 (g) =
= 12,1 ккал/молъ.

№ 620. Бутиронитрил, C4H7N (состояние идеального газа).
Мол. вес 69,104

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср"

23,19
23,28
28,39

33,05
37,07
40,51

43,48
46,04
48,22

G O

77,78
77,93
85,34

92,18
98,57

104,55

110,16
115,43
120,40

77,78
77,79
78,76

80,77
83,21
85,84

88,53
91,23
93 90

ккал/моль

н°-я° 9 8

0,00
0,05
2,64

5,71
9,22

13,11

17,31
21,79
26,50

дн/°

8,14
8,11
6,94

5,94
5,14
4,51

4,03
3,69
3,49

AG/°

25,97
26,07
32,25

38,69
45,32
52,07

58,89
65,78
72,69

lg Кр

— 19,032
—18,99i
—17,618

— 16,912
—16,506
— 16,256

-16,088
—15,972
-15,886
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По данным измерения энтальпии сгорания Эванс и Скиннер [388]
вычислили ДЯ/°М (I) = — 1,39 ккал/молъ. Караш [744] на основа-
нии приводимых им данных пятидесятилетней давности, получен-
ных Ломоултом, дает значение AHf2W (I) — — 2,0 ккал/молъ, кото-
рое можно считать достаточно хорошо согласующимся с приведен-
ным выше значением. Иванцов [675] определял энтальпию испаре-
ния в температурном интервале 85—116° С и установил, что ТЪ =
= 390,47° К и при этой температуре AHv = 8,13 ккал/моло. На
основании экстраполяции результатов Иванцова выведены значе-
ния AHv°2as = 9,53 ккал/молъ и AHf2m (g) = 8,14 ккал/молъ. Термо-
динамические функции оценены с использованием констант, при-
веденных в табл. XI.1, и значений для к-бутана.

Данные Хейма [582] по давлению пара превосходно согласуются
с результатами Иванцова. Согласно экспериментальным данным
Тиммерманса [1500], Тт = 161° К и АНт° = 1,2 ккал/молъ.

№ 621. Изобутиронитрил, C4H7N (состояние идеального газа).
Мол. вес 69,104

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср"

23,04
23,13
28,56

33,33
37,39
40,81

43,74
46,25
48,40

S»

74,88
75,03
82,44

89,34
95,79

101,81

107,46
112,76
117,75

-(G°-H°9e)/r

74,88
74,89
75,86

77,87
80,33
82,97

85,68
88,40
91,09

ккал/моль

Н ° - Я 2 8 8

0,00
0,05
2,64

5,74
9,28

13,19

17,42
21,93
26,66

АН/"

6,07
6,04
4,87

3,90
3,12
2,52

2,07
1,76
1,57

AG/°

24,76
24,87
31,34

38,07
44,98
52,01

59,10
66,25
73,44

— 18,149
—18,120
—17,121

—16,640
—16,382
—16,236

—16,145
—16,087
—16,049

По данным измерения энтальпии сгорания Эвапс и Скиннер
[388] вычислили AHf29S (I) = — 2,92 ккал/молъ. Более ранние дан-

1 ные неизвестны. Иванцов [675] определял энтальпию испарения
в температурном интервале 70—102° С и установил, что ТЪ =
= 376,76° К; при этой температуре AHv = 7,754 ккал/молъ. Экстра-
поляция данных Иванцова приводит к значениям AHv°29S = 8,99

{ккал/молъ и AHf29S (g) — 6,07 ккал/молъ. Термодинамические функ-
| ии д Л Я состояния идеального газа определены с использованием

; Констант, приведенных в табл. XI.1, и значений для изобутана.
^Согласно Тиммермансу [1502], Тт = 201,7° К.
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№ 622. Бензонитрил, C7H5N (состояние идеального газа).

Мол. вес 103,118

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °Ю

Ср°

26,07
26,21
33,65

39,85
44,80
48,79

52,08
54,80
57,08

76,73
76,90
85,49

93,68
101,40
108,62

115,35
121,65
127,54

-(G°-H298>/ r

76,73
76,74
77,86

80,21
83,11
86,24

89,46
92,69
95,89

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
3,06

6,74
10,98
15,67

20,72
26,06
31,66

ДЯ/°

52,30
52,28
51,47

50,83
50,32
49,93

49,62
49,39
49,28

до/°

62,35
62,41
65,92

69,61
73,41
77,30

81,22
85,18
89,17

igKp

—45,702
—45,464
—36,01Г

—30,424
—26,737
—24,131

—22,187
-20,685
—19,488

По данным измерения энтальпии сгорания Эванс и Скиннер
[388] вычислили AHf^s (0 = 39,0 ккал/молъ. Приводимое в работе
Караша [744] более старое и менее надежное значение энтальпии сгора-
ния дает 36,3 ккал/молъ. По данным о давлении пара, опубликован-
ным Джорданом [703], Эванс и Скиннер рассчитали AHv°2W =
= 13,26 ккал/молъ и АЯ/°98 (g) = 52,3 ккал/молъ. Грин [535] сделал
отнесения частот колебаний и рассчитал термодинамические функ-
ции вплоть до 1000° К. По данным измерений Витшонке [1623],
Ттп = 260,40° К и АНпг° = 2,60 ккал/молъ. Согласно Тиммермансу
[1501], Тгп = 259,35° К; это может указывать на существование
второй кристаллической формы, поскольку данные Сталла [1432]
согласуются с результатами, полученными Витшонке. Принято
значение ТЪ = 464,15° К, которое является средней величиной
результатов Тиммерманса [1501], Джордана [703] и Сталла [1432].
Филип и Уотертон [1141] экспериментально определили AHv =
= 11,0 ккал/молъ при температуре кипения.

Нитроалканы. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 623. Нитрометан, CH3NO2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 61,042

Джонс и Джиок [702] изучали низкотемпературные свойства
нитрометана и установили, что Ttp = 244,73° К и АНт° = 2,319
ккал/молъ; по их расчетам |У°Э8 (I) = 41,05 кал/(моль -°К). На основа-
нии тщательного определения точки замерзания Тупс [1515] сооб-
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Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль'"К)

Ср°

13,70
13,76
16,80

19,56
21,92
23,90

25,56
26,97
28,17

s°

65,73
65,82
70,20

74,25
78,03
81,57

84,87
87,96
90,87

-<о°-я°9 8уг

65,73
65,74
66,31

67,50
68,94
70,50

72,09
73,68
75,26

ккал/моль

М ~Й298

0,00
0,03
1,56

3,38
5,46
7,75

10,23
12,86
15,61

дя/°

—17,86
-17,88
-18,69

—19,32
—19,78
—20,11

—20,32
-20,44
—20,48

AG/°

— 1,66
—1,56

4,01

9,76
15,62
21,55

27,52
33,51
39,51

lg Кр

1,217
1,137

—2,191

-4,267
—5,691
—6,728

—7,517
—8,136
-8,634

, что Тт = 244,60° К, т. е. более чем на 0,1° ниже тройной точ-
)ки, установленной Джонсом и Джиоком. Причина такого расхожде-
н и я не ясна. Мак-Каллох, Скотт, Пеннингтоы, Хоссенлопп и Уад-
1дингтон [964] измеряли теплоемкость пара, давление пара и энталь-
|пию испарения в широком интервале температур. Полученные ими
^экспериментальные данные включают следующие значения: ТЪ =
| = 374,34° К, при этой температуре AHv = 8,120 ккал/молъ, АНг%э& =
f— 9,17 ккал/молъ и 5°в8 (g) = 65,73 кал/(моль -°К). Соответствие
дежду значениями функций, установленными калориметрическим

спектроскопическим методами, достигнуто путем допущения впол-
ае возможного влияния ангармоничности и свободного внутреннего
Вращения. Термодинамические функции при температурах вплоть
цо 1000° К рассчитаны на этой основе. Мак-Каллох и др. приводят
гылки на предшествующие работы, в том числе на работы Питце-

|>а и Гуинна [1161] и Де Вриса и Коллинса [324] по изучению тепло-
емкости пара, а также Метюса [940] по определению энтальпии испа-
рения. Отнесение частот колебаний взяты из работы Смита, Пана

Нилсена [1379]. Свободное внутреннее вращение подтверждается
результатами микроволновых спектроскопических исследований, вы-
юлненных Танненбаумом, Джонсоном, Майерсом и Гуинном [1466].

Мак-Каллох и др. [964] приводят неопубликованные данные по
калориметрии сгорания, полученные в лабораториях Национально-
го бюро стандартов США; эти данные приводят к значению AHf °98(Z) =

— 27,03 ккал/молъ. Величины энтальпии сгорания, полученные
[олкомбом и Дорсеем [613], а также Кассом, Флетчером, Мортиме-

ром, Куинси и Спрингаллом [200], достаточно хорошо согласуются
«ежду собой, однако на 5—6 ккал/молъ отличаются от неопублико-
*нных значений. Если рассматривать результаты для всего ряда

яитроалканов, то данные Мак-Каллоха и др. кажутся более точными,
поэтому они приняты здесь. Более старые данные, приводимые
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в работе Биховского и Россини [125], хороню согласуются с приня-
тым значением.

Хаф, Мейсон и Сейдж [616] измеряли теплоемкость жидкого
нитрометана при температурах 310—360° К. Их результаты удов-
летворяют соотношению Ср (I) — 18,70 + 0,023Г [кал/(моль-°К)].
Экстраполяция к более низким температурам показывает, что их
результаты, возможно, завышены, так как данные Джонса и Джио-
ка свидетельствуют о более медленном возрастании Ср с темпера-
турой.

№ 624. Нитроэтан, C2H5NO2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 75,068

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль • °К)

Ср°

18,69
18,78
23,66

27,92
31,45
34,38

36,81
38,89
40,67

8°

75,39
75,51
81,60

87,35
92,76
97,83

102,59
107,05
111,24

75,39
75,40
76,19

77,85
79,89
82,10

84,36
86,64
88,89

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,04
2,17

4,75
7,73

11,02

14,58
18,37
22,35

дя;°

—24,20
—24,23
—25,39

—26,27
—26,91
—27,36

—27,65
—27,81
—27,85

AG/°

— 1,17
—1,03

6,89

15,07
23,40
31,82

40,29
48,80
57,32

lg Ар

0,857
0,748

—3,76b

—6,586
—8,52J»
—9,93!

— 11,007
— 11,851
— 12,527

Касс, Флетчер, Мортимер, Куинси и Спринголл [200] измеряли
энтальпию сгорания, в их работе приведены более ранние результа-
ты, полученные Холкомбом и Дорсеем [613], а также неопублико-
ванные данные Национального бюро стандартов. Все три источника
достаточно хорошо согласуются, однако предпочтение отдано дан-
ным Национального бюро стандартов и принято значение
AHf2gs (I) = —33,9 ккал/моль. Тщательные исследования, выпол-
ненные Тупсом [1515], позволили ему установить Тт = 233.63° К.
и ТЪ = 387,22° К, а также вывести уравнение для давления пара.
Это уравнение использовано, наряду с уравнением Хаггенмахера
[560] и оценками Тс = 582° К и Рс -= 37 атм, для расчета AHv
= 8,4 ккал/молъ при температуре кипения, AHv2Bg = 9,7 ккал/мо.п,
и ДЯ/°98 (g) = — 24,2 ккал/молъ. Термодинамические функции для
состояния идеального газа оценены с использованием консташ,
приведенных в табл. XI.1, и значений для пропана. Бирд [87] изме-
рял теплоемкость нитроэтана и установил, что Ср (I)
32,9 кал/(молъ -°К) при температурах 298—323° К.
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№ 625. 1-Питропропан, C3H7NO2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 89,094

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

па т/(мо гь °К)

Ср-

24,41
24,52
30,72

36,24
40,87
44,73

47,96
50,72
53,06

S-

85,00
85,16
93,08

100,54
107,57
114,17

120,36
126,17
131,64

~(G°-H°29S)/T

85,00
85,01
86,04

88,20
90,85
93,72

96,66
99,62

102,55

ккал/мо !Ь

Н°-Н298

0,00
0,05
2,82

6,17
10,04
14,32

18,96
23,90
29,09

дя/°

—29,80
—29,83
—31,29

-32,42
—33,25
-33,84

—34,22
-34,42
—34,47

AG/°

0,08
0,26

10,53

21,12
31,91
42,81

53,79
64,81
75,84

**,

—0,056
—0,190
—5,751

-9,230
—11,621
—13,367

— 14,694
-15,737
— 16,575

Касс, Флетчер, Мортимер, Куинси и Спринголл [200] опублико-
вали результаты измерений энтальпии сгорания и привели более
ранние значения Холкомба и Дорсея [613], а также неопублико-
ванные данные Национального бюро стандартов. Все три источника
хорошо согласуются, однако предпочтение отдано данным Нацио-
нального бюро стандартов и принято значение AHf29S (Z) = — 40,15
ккал/молъ. Тщательные исследования, выполненные Тупсом [1515],
позволили ему установить Тт — 169,16° К и ТЪ = 404,33° К, а так-
же вывести уравнение для давления пара. На основании уравнения
Хаггенмахера [560] и оценок Тс = 595° К и Рс = 36 атм получе-
но значение AHv = 8,8 ккал/моль при температуре кипения
и AHv2gg = 10,3 ккал/моль. По собственным данным измерения дав-
ления пара Холкомб и Дорсей рассчитали AHv29S. = Ю,4 ккал/молъ,
при этом они исследовали более широкий температурный интервал,
нежели в работе Тупса. Усреднение дает ДЯ/°И (g) = —29,8 ккал/моль.

Термодинамические функции для состояния идеального газа
оценены с использованием констант, приведенных в табл. XI.1, и
значений для н-бутана. Бирд [87] измерял теплоемкость 1-нитро-
пропана в температурном интервале 298—323° К. Полученные дан-
ные могут быть использованы с точностью + 2 % , если пользоваться
уравнением Ср (I) = 8,11 + 0,107Г [кал/(молъ-° К)].

№ 626. 2-Нитропропан, C3H7NO2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 89,094

Энтальпия сгорания определена экспериментально Холкомбом
|И Дорсеем [613]. а также Кассом, Флетчером, Мортимером, Куинси

Спринголлом [200]. В последней работе приводятся также неопуб-
ликованные данные Национального бюро стандартов. Все три источ-
ника хорошо согласуются, но предпочтение отдано значению Нацио-
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал / (моль • °Ю

Ср°

24,26
24,37
30,89

36,52
41,19
45,03

48,22
50,93
53,24

s°

83,10
83,26
91,18

98,70
105,78
112,43

118,65
124,49
129,98

-(G°-H298>'T

83,10
83,11
84,14

86,31
88,97
91,85

94,82
97,79

100,74

•кпал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
2,82

6,20
10,09
14,41

19,07
24,04
29,25

ДН/о

-33,50
—33,53
—34,99

—36,09
-36,90
-37,45

-37,80
—37,99
-38,02

bGt°

—3,06
-2,87

7,59

18,37
29,33
40,42

51,57
62,75
73,96

2,240
2,090

—4,146

—8,027
—10,685
—12,619

—14,087
-15,238
—16,163

нального бюро стандартов при отборе АЯ/°И (I) = — 43,3 ккал/молъ.
Тупс [1515] опубликовал результаты тщательных измерений, соглас-
но которым Тпг — 181,83° К и ТЪ = 393,40° К, им выведено также
уравнение для давления пара. Оно использовано, наряду с урав-
нением Хаггенмахера [560] и оценочными значениями Тс = 595° К
и Рс = 36 атм, для расчета AHv = 8,4 ккал/молъ при температуре
кипения и AHv298 = 9,76 ккал/молъ. На основании собственных
результатов измерения давления пара Холкомб и Дорсей [6131
рассчитали значение AHvZ9s — 9,9 ккал/молъ, что хорошо согла-
суется с данными Тупса. Среднее значение использовано для расче-
та АЯ/°98 (g) = —33,5 ккал/молъ.

Термодинамические функции для состояния идеального газа
оценены с использованием констант, приведенных в табл. XI. 1,
и значений для изобутана.

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

№ 627. 1-Нитробутан, C4H9NO2

Мол. вес

пал/(моль • °К)

Ср°

' 29,85
] 29,99
" 37,65

44,48
50,21
55,01

59,03
62,46
65,39

Со

94,28
94,47

104,17

113,32
121,95
130,06

137,68
144,83
151,57

-(в°-Я;„)/Т

94,28
94,29
95,56

98,20
101,45
104,96

108,58
112,22
115,82

(состояние идеального газа
103,120

клал/мо гь

Н°-Н«8

0,00
0,06
3,45

7,56
12,31
17,57

23,28
29,36
35,76

дя/°

—34,40
—34,44
—36,22

—37,60
-38,63
—39,36

—39,84
-40,10
—40,17

&Gf°

2,42
2,65

15,30

28,34
41,63
55,07

68,59
82,17
95,76

lg Кр

— 1,77.')
—1,920
—8,337

-12,388
—15,163
—17,193

—18,737
-19,951
—20,928
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г По данным измерений энтальпии сгорания Холкомб и Дорсей
1613] вычислили ДЯ/;8 (Z) = —46,03 ккал/молъ. Они измеряли
также давление пара и по полученным данным определили AHvM8 =
= 11,6 ккал/молъ и АЯ/°98 (g) = —34,4 ккал/молъ. В результате
тщательно выполненных исследований Тупс [1515] установил что
$т - 191,82° К и ТЪ = 425,92° К. Данные по давлению пара,
(полученные Тупсом, хорошо согласуются с результатами Холком-
ба и Дорсея в соответствующем температурном интервале. Они

юпользованы, наряду с уравнением Хаггенмахера [560] и оценками
"с = 600° К и Рс = 35 атм, для расчета AHv — 9,3 ккал/молъ
гри температуре кипения. Термодинамические функции для состоя-
[ия идеального газа оценены с использованием констант, приве-
(епных в табл. XI. 1, и значений для к-пентана.

№ 628. 2-Нитробутан, C4H9NO2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 103,120

Щ 298

• 300
• 400
Ж 500
Ж 600
Ж 700

В 800
Щ 900
• 1000

кал/ (моль -°К)

Ср°

29,51
29,66
37,61

44,61
50,46
55,37

59,44
62,94
65,96

S

91,62
91,81

101,45

110,62
119,28
127,44

135,11
142,31
149,11

- < G ° - H 2 9 8 > / T

91,62
91,63
92,89

95,52
98,77

102,29

105,92
109,56
113,18

ккал/моль

H°-H298

0,00
0,06
3,43

7,55
12,31
17,61

23,36
29,48
35,93

AHf°

-39,10
—39,14
—40,94

—42,32
-43,33
—44,02

—44,47
-44,68
—44,70

t±Gf°

—1,49
—1,25
11,66

24,98
38,54
52,24

66,02
79,85
93,70

lg Кр

1,089
0,914

-6,373

—10,919
-14,036
-16,310

-18,035
—19,390
-20,477

По данным измерений энтальпии сгорания Холкомб и Дорсей
1613] вычислили Д#/°98 (I) = —49,61 ккал/молъ. Они измеряли
ракже давление пара и на основании полученных данных рассчитали

&Hv298 ~ Ю,48 ккал/молъ, из которого следует АЯ/°99 (g) =
•== — 39,1 ккал/молъ. Тупс [1515] не смог вызвать кристаллизацию,
Tto ему удалось измерить давление пара и получить результаты,

Корошо согласующиеся к данными Холкомба и Дорсея, и получить
Значение ТЪ = 412,65° К. На основании данных Тупса по давлению
чара, а также оценок Тс = 600° К, Рс = 35 атм удалось с помощью
Уравнения Хаггенмахера [560] рассчитать значение AHv =

|==8,8 ккал/молъ при температуре кипения. Термодинамические
рункции для состояния идеального газа оценены с использо-
ванием констант, приведенных в табл. XI.1, и значений для 2-ме-
Тилбутана.

35—83 1



546 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

Алкилнитриты и алпилнитраты. Таблицы
для состояния идеального газа

№ 629. Метилнитрит, CH3NO2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 61,042

г, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

умгЦмоль °К)

Ср°

15,11
15,17
18,24

21,01
23,35
25,32

26,97
28,36
29,52

С о

67,95
68,05
72,84

77,22
81,26
85,11

88,50

-&°-Щю)1Т

67,95
67,96
68,59
69,88
71,45
73,12

74,83
91,76 76,53
94,81 ^ 78,21

гам i/моль

Н°-Чю

0,00
0,03
1,71
3,67
5,89
8,33

10,95
13,71
16,61

дя/°

—15,30
— 15,31
— 15,99

-16,47
— 16,79
— 16,97
— 17,04
— 17,02
— 16,92

AGf°

0,24
0,33
5,66

11,13
16,68
22,28

27,89
33,51
39,12

lg К и

-0,17',
—0,2-1!
- 3 , 0 9 !

— 4,86".
—6,077
—6,9".",

—7,619
—8, 136
—8,550

Лирмейкерс и Рам/пергер [854] определяли при 25 и 50° С равно-
весные составы газофазной системы

CH3OH(g) + NOCl(g) = CH3ONO(g) + HCl(g).

Полученные данные позволили на основании расчетов по вто-
рому закону термодинамики установить значение Afff29a (g) =~
= —16,28 ккал/молъ. Гейселер и Тирфельдер [464] сжигали метил-
нитрат в пламенном калориметре и определили AHf2<ie (g) -
= —16,8 ± 0,8 ккал/молъ. Уилер, Уиттейкер и Пайк [1601] полу-
чили данные по энтальпии взрыва газообразного метилнитрата.
которые в сочетании с энтальпией реакции между азотным ангидри-
дом и метилнитритом, найденной Реем и Оггом [1218], приводят
к значению ДЯ/°И (g) = —14,46 ± 0,9 ккал/молъ. Грей и Иран
[525] в своей работе приводят неопубликованное значение ДЯ/°98 (g)=~
= —14,93 ± 0,26 ккал/молъ, основанное на энтальпии гидролиза,
сообщенной Балдреем, Лотцгеселем и Стайлом. На основании дан-
ных, полученных при измерении энтальпии реакции между метано-
лом и нитрозилхлоридом, Рей и Гершон [1216] установили, чго
Д#/°9 8 (g) = —15,64 + 0,20 ккал/молъ. Принято среднее значение
—15,3 ккал/молъ, основанное на предпочтительном отношении к ре-
зультатам, полученным Греем и Праттом, а также Реем и Гершоном.

Кокс и Рей [293] измеряли константы равновесия реакции между
метанолом и нитрозилхлоридом при 298° К и получили значительно
меньшую величину, чем Лирмейкерс и Рамспергер. Принято значе-
ние Кокса и Рея и использовано для расчета S°2!>s (g) = 67,95 кал'
(молъ-°К). Грей и Пратт [525] рассчитали энтропию, исходя и 3
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структурных и спектроскопических данных для цис- и транс-язо-
!<меров. Небольшое различие в энергиях позволяет принять для
|данных целей допущение об одинаковом содержании каждого изо-
|мера в парах. Расчетное значение энтропии смеси составляет

74,17 кал/(молъ-°К) в предположении свободного внутреннего вра-
щения как для группы СН3, так и для группы NO. Грей и Ривс

{527] установили, что барьер для группы NO равен 10,5 ккал/молъ,
го снижает энтропию до 71,17 кал/(моль-°К). Разность между этой

величиной и экспериментальным значением 67,95 кал/(молъ -ОК)
зусловлена очень высоким барьером внутреннего вращения метиль-

|ой группы, и этой степени свободы приписана частота колебания
|05 см'1. Теплоемкость метилнитрита в состоянии идеального газа
рассчитана с использованием этой частоты и отнесений колебаний
яо Грею и Пратту.

Томпсон и Дейнтон [1490] экспериментально определили ТЪ =
255,8° К и при этой температуре AHv = 5,0 ккал/молъ. В работе

Грея и Пратта дано более высокое значение AHv2gs = 5,4 ккал/молъ.
Гейселер и Ретцш [462] рассчитали термодинамические функции,
Принимая потенциальный барьер для нитрозогруппы 9,00 ккал/молъ

допуская свободное внутреннее вращение для метильной группы.

№ 630. Метилнитрат, CH3NO3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 77,042

Щ, °к

I
• 298
К 3 0 0

• 400

В1500
• 600
Щ700
Ж 800
Ж 900
Ж 0 0 0

кал/(моль-°К)

Ср°

18,28
18,34
21,87
24,95
27,54
29,69

31,47
32,96
34,19

S"

72,15
72,27
78,04

83,26
88,04
92,45

96,54
100,33
103,87

-(« О - Н ° 2 9 8 >/ Г

72,15
72,16
72,92

74,47
76,34
78,33

80,36
82,37
84,34

ккал/моль

Я°-Н298

0,00
0,04
2,05
4,40
7,03
9,89

12,95
16,18
19,53

AHf°

—28,80
—28,82
—29,50

—29,97
—30,26
—30,40
—30,43
—30,36
—30,21

AGf°

— 7,21
—7,08

0,29

7,79
15,37
22,99

30,62
38,25
45,87

lgKp

5,284
5,154

—0,156

-3,405
—5,599
-7,177
—8,364
-9,287

—10,024

Рей и Огг [1218] измеряли энтальпию реакции между азотным
^гидридом и метилнитритом. Полученные ими результаты исполь-
Ованы в сочетании с отобранными нами значениями для метилнитри-

и получена величина АЯ/°98 (g) = —28,2 ккал/молъ. Рей и Огг
энтальпии взрыва жидкого метилнитрата, найденной Уилером,

ттейкером и Пайком [1601], и энтальпии испарения, рассчитан-
. t на основании данных о давлении пара Мак-Кинлея-Мак-Ки
Шелвин-Хьюза [977], получили значение А#/°98 (g) = —29,4 ккал/

35*
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моль. Принято среднее значение —28,8 ккал/молъ. Грей и Смит [528]
изучали низкотемпературные свойства и получили следующие дан-
ные: Тт = 190,2°К, АНт° = 1,97 ккал/молъ и S°ms (I) =
= 51,86 кал/(моль-°К). Грей и Пратт [524] на, основании данных
о давлении пара, полученных Мак-Кинлеем-Мак-Ки и Мелвин-
Хыозом [977], рассчитали значение AHv = 7,54 ккал/молъ при
ТЪ = 337,8° К, AHv298 = 8,1 ккал/молъ и S°2gs (g) = 76,05 кал/(молъ-
• ° К). Бранд и Коутон [159] сделали отнесения основных частот
и рассчитали S\ti (g) = 75,97 кал/(моль • °К), исходя из допуще-
ния о наличии двух видов свободного внутреннего вращения. Со-
гласованность результатов хорошая, но явно случайная, посколь-
ку данные микроволновой спектроскопии, опубликованные Диксо-
ном и Уилсоном [330], могут быть интерпретированы только на
основе предположения о наличии барьеров 9,10 и 2,32 ккал/молъ
соответственно для вращения нитро- и метильной групп. Если при-
нять эти барьеры, то рассчитанное значение энтропии будет
72,15 кал!'(моль-°К). Данные, полученные на основе третьего зако-
на термодинамики, оценить трудно. Стандартное вещество для

, сравнения не использовали, а пустой калориметр не проверяли.
Грей и Смит [529] получили экспериментальные данные для этил-
нитрата и рассчитали £°98 (g) =83,25 кал/(моль-° К). Разность
(инкремент) между значениями для метилнитрата и этилнитрата
составляет всего лишь 7,2 кал/(молъ-°К), тогда как среднее значение
инкремента для других классов соединений равно 10 кал/(моль-°К).
Наиболее точным в данном случае признано значение, осно-
ванное на спектроскопических данных, и при расчетах термодинами-
ческих функций использовали отнесения колебаний по Бранду
и Коутону, а также значения барьеров вращения и моментов инер-
ции по Диксону и Уилсону.

№ 631. Этилнитрат, C2H5NO3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 91,068
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т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

CV°

23,27
23,36
28,73
33,31
37,07
40,17
42,72
44,88
46,69

s» | -(G°-H°98)/r

83,25
83,40
90,87
97,79

104,21
110,16
115,70
120,86
125,68

83,25
83,26
84,24
86,27
88,73
91,37
94,07
96,76
99,42

пкал/моль

Н°-Н2°98

0,00
0,05
2,66
5,77
9,29

13,16
17,31
21,69
26,27

дя/°

-36,80
-36,82
-37,85
—38,58
-39,05
—39,31
—39,42
-39,39
—39,24

AGf°

-8,81
—8,63

0,93
10,72
20,62
30,59
40,58
50,58
60,58

lg-Kp

6,456
6,290

—0, 509

-4,684
—7,511
—9,530

—11,086
-12,283
-13,239

При изучении свойств этилнитрата в условиях низких темпера-
! тур Грей и Смит [529] получили следующие данные: Тт = 178,6° К,
АНт = 2,04 ккал/молъ и S°29S (I) = 59,08 кал/(моль -°К). Эти дан-
ные нельзя считать весьма точными (ср. данные для метилнитрата),
но тем не менее они здесь приняты. Фейрбразер, Скиннер и Эванс
[405] по экспериментально найденному значению энтальпии сгора-
ния рассчитали величину АЯ/°98 (I) = — 45,5 ккал/молъ. На основа-
нии данных о давлении пара, полученных Греем, Праттом и Лар-
кином [526], Грей и Пратт [524] рассчитали AHv = 7,92 ккал/молъ
при ТЪ — 360,8° К и АНи2в8 = 8,67 ккал/молъ. Эти значения позво-
лили вычислить Д#/°98 (g) = —36,8 ккал/молъ и S°98 (g) = 83,25
кал/(моль •°Щ. Значение теплоемкости для состояния идеаль-
ного газа оценочное. Грей, Пратт и Ларкин [526] приводят
обзор литературных данных по определению энтальпии образования.

T, °к

298
\ 300
. 400

500
600

I? 700

Ж 800
Ш 900

i£ 1000
! •

№ 632. Пропилнитрат, C3H7NO3
Мол. вес

кал/(люль «К)

Ср°

28,99
29,10
35,79
41,63
46,49
50,52
53,87
56,71
59,08

s°

92,10
92,28

101,59
110,22
118,26
125,73
132,71
139,22
145,32

92,10
92,11
93,33
95,86
98,93

102,23
105,61
108,99
112,32

(состояние идеального газа
105,094

пкал/моль

Н°-Я298

0,00
0,06
3,31
7,19

11,60
16,46
21,68
27,22
33,01

дя/°

—41,60
—41,63
—42,96
-43,93
—44,59
-44,99
-45,19
-45,21
-45,07

AGf°

—6,53
—6,32

5,67
17,95
30,38
42,91
55,49
68,08
80,66

lg Кр

4,790
4,603

-3,098
-7,844

-11,067
-13,398
-15,157
—16,530
—17,628

По данным измерения энтальпии сгорания Фейрбразер, Скиннер
и Эванс [405] вычислили AHf29S (I) = —51,27 ккал/молъ. Более
ранние данные отсутствуют. Грей и Пратт [524] определили давле-
ние пара и рассчитали AHv = 8,58 ккал/молъ при ТЪ = 383,2° К

ж и AHv2S8 = 9,70 ккал/молъ. Дафф [355] вычислил AHv = 7,6 ккал/молъ
основании собственных данных по давлению пара, которые сов-

падают с результатами Грея и Пратта при температурах вблизи
'Нормальной точки кипения, но более высокие при 298° К. Принятые
t Данные Грея и Пратта позволили рассчитать AHf29g (g) =

I г = —41,6 ккал/молъ. Термодинамические функции для состояния
^Идеального газа оценены с использованием констант, приведенных

табл. XI. 1, и значений для н-бутана.
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№ 633. Изопропилнитрат, C3H7NO3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 105,094

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль °К)

Ср°

28,84
28,95
35,96

41,91
46,81
50,82

54,13
56,92
59,26

s°

89,20
89,38
98,70

107,38
115,47
122,99

130,00
136,54
142,67

- < е ° - Я 2 в 8 > / г

89,20
89,21
90,43

92,96
96,05
99,36

102,76
106,16
109,50

v кка г/моль

Н°-Н298

0,00
0,06
3,31

7,22
11,66
16,55

21,80
27,35
33,17

U.It,-'

-45,65
—45,68
—47,01

—47,96
-48,59
—48,96

-49,12
—49,12
-48,96

AGf°

—9,72
—9,50

2,78

15,34
28,06
40,87

53,71
66,57
79,43

lg Кр

7,125
6,919

—1,519

-6,706
—10,222
—12,760

—14,673
—16,165
-17,358

По данным измерения энтальпии сгорания изопропилнитрата
Фейрбразер, Скиннер и Эванс [405] рассчитали ДЯ/°М (I) =
= —54,92 ккал/молъ. Более ранние данные отсутствуют. Грей и Пратт
[524] определили давление пара и рассчитали AHv = 8,35 ккал/молъ
при ТЪ = 375,2° К и AHv298 = 9,27 ккал/молъ. Дафф [355]
также опубликовал результаты измерения давления пара, которые
согласуются с данными Грея и Пратта вблизи нормальной точки
кипения, но при 298° К превосходят их на 10 мм ртп. ст. и приводят
к значению AHv = 7,3 ккал/молъ. Приняты результаты Грея и
Пратта, на основании которых получена величина AHf29S (g) =
= —45,65 ккал/молъ. Термодинамические функции для состояния
идеального газа оценены с использованием констант, приведенных
в табл. XI. 1, и значений для изобутана.

Глава XII

ХИМИЧЕСКАЯ ТЕРМОДИНАМИКА
ГАЛОГЕНСОДЕРЖАЩИХ СОЕДИНЕНИЙ

Введение
i

i Важность галогенсодержащих органических соединений со всей
{очевидностью была показана в недавнем обзоре [1655], согласно
которому производство хлора в США должно было в 1967 г. состав-

лять 7,5 млн. т, причем 70% общего количества хлора предназнача-
лось для синтеза органических соединений. Предусматривалось,
[Что значительная доля пойдет на производство поливинилхлорида —
'широко применяемого полимерного материала. Высокая термостой-
кость фторуглеродов и полифторуглеродов обусловливает их ис-
пользование, несмотря на относительно высокую стоимость. Бром-
содержащие и иодсодержащие соединения находят применение во
многих специальных случаях, но используются они не столь широко.

Термохимия органических галогенсодержащих соединений на-
ходится все еще в неудовлетворительном состоянии. Обзор термо-
химии органических соединений фтора опубликован Патриком
[1126, 1127]; он показал серьезную нехватку надежных данных
По энтальпиям образования этих соединений. В настоящее время
разработаны методы точных измерений [513], но они пока применя-
лись лишь к сравнительно немногим соединениям. Лейчер и Скиннер
[833] пересмотрели энтальпии образования органических соединений
фтора на основании критического анализа имеющихся данных по
Водным растворам HF и газообразному CF4. На этой основе были
произведены расчеты для всех соединений фтора, упоминающихся
Р этой главе и в гл. XIV (ср. табл. VIII.2 и № 704 для состояния
Идеального газа). Наши сведения о многих простых органических
Соединениях хлора получены благодаря работам, выполненным
в Лундском университете (Швеция) с применением метода стацио-
нарной термохимической бомбы. Смит, Бьеллерап, Крук и Уестер-
йарк [1384] внесли значительные исправления в оригинальные
Данные, однако результаты остаются все еще довольно ненадежны-

. Выполненные Лейчером, Парком и их сотрудниками (Колорад-
ский университет) измерения энтальпий реакций, а также более

анние работы Кистяковского и его учеников позволили установить
'Нтальпии образования целого ряда соединений, содержащих фтор

хлор. Бьеллерап [139, 140] дает интересный исторический очерк
азвития калориметрии сжигания органических соединений брома.
ак и в случае соединений фтора, хорошо разработанные методы



Константы замещения для газообр

Тип соединения

Монофториды

C H 3 C H 3 - * C H 3 F
СН3СН2СН3 - > CH3CH2F

СН3СН2СН2СН3 —> GH3CH2CH2F

н н
1 1I I

СНз—С — СНз —^ СНз — С—СНз
1СНз F

R — С Н 3 — > R — F

Дифториды

СН3СН2СН3 —> FCH2F
СН3СН(СН3)2 —> CH3CHF2

RCH(CH3)2 —=• RCHF2

Трифториды

HC(CH3)3->HCF3

CH3C(CH3)3->CH3CF3
RC(CH 3) 3^RCF 3

Ароматические фториды

С6Н5СН3 — > CgHsF
l , 4 - C H 3 C e H 4 F —> 1,4-C 6 H 4 F 2

R—CH3_4>R—F

Д[ля/°98],
ккал/моль

-37,8

-36,5

-36,3

-36,8

-80,7
-83,0
-81,9

-130,5
-134,4
-132,5

-38,43
-38,30
-38,37

калЦмоль- °К)

-5,16
-4,77

-4,97

-9,98
-9,44
-9,71

-14,92
-13,87
-14,40

-6,27
-6,64
-6,46

298° К

-3,62
-3,46

-3,54

-7,32
-6,90
-7,11

-10,94
-10,32
-10,63

-2,23
-2,56
-2,40

Таблица ХИЛ

Константы замещения для газообра

Тип соединения

Алифатические хлориды

СН3СН3 —> СН3С1
СН-зСН^ОНз —> ОНзСгз^С!

СН3СН2СН2СН3 —> CH3CH2CH2CI

н н
1

L*ri3 — v-*— ̂ ^ З — "̂ ^^-3 — ̂ *— ^ " 3
С Н 3 С1

ккал/моль

-0,39
-1,88
-0,95

-2,85

кал[(моль • °Kj

-2,37
-2,15

1,39

-2,09

-

азных фторсодержащих соединений

ДСр, калДлшль-°К)

I

1

1I
к

300°К

-3,65
-3,49

-3,57

-7,38
-6,96
-7,17

-11,01
-10,38
-10,70

-2,23
-2,56
-2,40

400°К

-5,12
-4,97

-5,05

-10,32
-9,84

-10,08

-14,89
-14,80
-14,85

-3,26
-3,27
-3,27

500° К

-6,40
-6,30

-6,35

-12,92
-12,55
-12,74

-19,07
-19,10
-19,09

-4,50
-4,33
-4,42

600° К

-7,52
-7,44

-7,48

-15,16
-14,94
-15,05

-22,49
-22,83
-22,66

-5,72
-5,46
-5,59

700° К

-8,49
-8,43

-8,46

-17,12
-16,99
-17,06

-25,49
-26,03
-25,66

-6,87
-6,55
-6,71

800° К

-9,38
-9,32

-9,35

-18,86
-18,80
-18,83

-28,16
-28,80
-28,48

-7,89
-7,54
-7,72

9 0 0 ° К

-10,18
-10,12

-10,15

-20,44
-20,41
-20,43

-30,66
-31,23
-30,95

-8,80
-8,41
-8,60

1000° К

-10,89
-10,85

-10,87

-21,85
-21,84
-21,85

-32,66
-33,35
-33,01

-9,61
-9,18
-9,40

Таблица XII.2

i зных хлорсодержащих соединений

ДСр, калЦмоль-ш

Ш

1

298°К

-2,84
-2,58
-3,05

-2,27

3 0 0 ° К

-2,87
-2,61
-3,06

-2,28

400°К

-4,16
-3,98
-4,24

-3,78

5 0 0 ° К

-5,47
-5,34
-5,61

-5,14

600°К

-6,69
-6,57
-6,87

-6,42

700°К

-7,79
-7,67
-7,98

-7,55

800°К

-8,79
-8,66
-8,99

-8,55

9 0 0 ° К

-9,68
-9,55
-9,87

-9,45

1000°К

-10,47
-10,35
-10,63

-10,24



Тип соединения

сн. СН3

I
СН3 — С—СНз—> СНз—С—СН 3

СН3 С1

— СН3СН2СН2СН3 -
1 С1СН2СН2С1

СНз(СН 2)зСН 3 - > СНз(СН2)3С1

н н
С Н 3 С Н 2 — С — С Н з -± С Н 3 С Н 2 — С — С Н 3

I
СНз

н н
С Н 3 С Н 2 — С — С Н 3 - ^ С 1 С Н 2 С Н 2 — С — С Н з

СНз

н

I
СН3

н
€ Н 3 С Н 2 С Н 2 — С — С Н 3 —> С1СН2СН2 — С — С Н 3

I I
СНз СНз

сн. сн.
С Н 3 С Н 2 - С - С Н 3 - » . С Н з С Н 2 - С - С Н з

ОН С1

н н
1 I I

•j- С Н 3 С Н 2 — С — С Н 3 - ^ . С1СН2 — С — С Н 3

С Н 3

~2 СН 3 (СН 2 )зСНз -

н

1

С1

С1(СН2)3С1

- ± - С Н 3 С Н 2 - С - (
3 I|

СН 3

R — С Н з - ^ R —CI

Ароматические хлориды

С 6 Н 5 С Н 3 - > С 6 Н 5 С 1

н
С
|
С1

Д[дн/°в8],
nnai1мо1Ь

- 4 , 1 3

-0,43

-0,20

-1,68

-1,18

-1,44

-4,05

-1,34

-1,80

-1,07

-1,67

0,44

29S

кал/(лшль-°К)

-1,17

-2,41

-1,93

-3,38

Продолжение табл. XI 1.2

ДСр, кал/(моль-°К)

298°К 300°К 400°К 500°К 600°К 700°К 800°К 900°К 1000" К

-1,17

-2,25

-2,46

-1,37

-1,81

-2,20

-2,47

-1,38

-3,55

-3,80

-3,92

-2,63

- 5 , 4 0

-5,32

-5,38

-4,05

-7,01

-6,70

-6,71

-5,42

-8,30

-7,86

-6,71

-9,28

-8,92

-8,87

-7,83

-10,01

-9,82

-9,74

-8,82

-10,80

-10,61

-10,52

-9,71



Тип соединения

Алифатические бромиды

СН3СН3 —> СН3Вг
СН3СН2СН3 - * CHgCH^Br

н н
1 I1 1

СНз—С — СНз —^ СНз—С — СНз
1 1

СН3 Вг
СН3 Вг
1 1

1 1
СНз—С-—СНз —^ СНз—С — СНз

1 1
СН3 СН3

СН3СН2СН2СН3—> СН3СН2СН2Вг
СН 3 (СН 2 ) 3 СН 3 _> СН3СН2(СН2)3Вг

СН3(СН2)4СН3 -> СН3(СН2)4СН2Вг

н н
1 1

СНзСН,—С—СН3—»СН3СН2—С —СН3

1 1
СН3 Вг

i - СН3СН2СН2СН3 - ^ у ВгСН2СН2Вг

н н
1 1

4 - с н 3 с н 2 — с — с н 3 - > 4 - В г С н 2 — с — с н 3
I IСН3 Вг

н н
1 14-сн3сн2 - с - сн 2 сн 3 -^4-вгСН2- с - сн 2 сн 3
1 1

СН3 Вг

н н н н
i 1 !

4-СНз-С С-СНз _»-^СНз-С С-СН3

II 1
СНз СНз Вг Вг

СН3 Н СНз Н

~ СНз— С С—СНз —* СН3 — С—С-СНз
с, 1 1 1

СНз СНз Вг Вг
R —CH 3—>R—Вг

Ароматические бромиды
CgH5CH3 —> СеНбВг

Константы

Л[ДЯ/°98],
ккал/моль

11,24
9,52

8,95

7,67

9,15
9,35
9,09

8,22

10,43

9,76

8,75

9,05

7,88

9,20

13,15

замещения для

Д 8 2 ° в 8 -
калЦмоль °К)

0,34
0,64

0,74

1,17

0,17

0,61

-1,07

газообразных бромсодержащих соединений

\
1
1

11II111
1
1

298°К

-2,44
-2,09

-1,87

-1,22

-1,91

_^М5

300°К

-2,47
-2,18

-1,94

-1,23

-1,96

-1,46

400°К

-3,75
-3,61

-3,43

-2,62

-3,35

-2,81

ДСр,

500°К

-5,10
-5,03

-4,86

-4,16

-4,79

-4,24

кал/(моль

600°К

-6,38
-6,32

-6,20

-5,63

-6,13

-5,79

°К)

700°К

-7,53
-7,47

-7,36

-6,97

-7,33

-6,83

800°К

-8,58
-8,50

-8,40

-8,13

-8,40

-7,94

Таблица XII.3

900°К

-9,50
-9,42

-9,33

-9,16

-9,37

-8,92

1000°К

-10,33
-10,24

-10,14

-10,06

-10,19

-9,79



558 Часть 2 Термические и термохимические свойства веществ

Константы замещения для газооб

Тип соединения

Алифатические иодиды

СНзСНз—>.СН31
СН3СН2СН3 —» CH3CH2I

н н
I I

С Н 3 — С — С Н 3 — » С Н 3 — С — СН3

I I
СН3 I

CH3CH2CH2CH3 —> CH3CH2CH2I

4- сн 3 сн 2 сн 2 сн 3 .
н

у
сн3

сн3

I
з — С — СН

»i-ICH2CH2I

Н

4-1СН2-С-СН3

I

сн3

I
з — С — СI I

СН3 I
R — C H 3 _ * R — I

Ароматические иодиды

С 8 Н 5 С Н 3 — ± С 6 Н 5 1

пкалШоль

23,6
22,8

22,2

22,9

23,0

22,8

22,1

22,8

2 V
калЦмоль °К)

2,30
2,75

2,76

2,41

2,07

3,62

2,65

1,24

применялись лишь при изучении сравнительно немногих бромсо-
держащих соединений.

Термохимия и термодинамика галогенсодержащих органических
соединений представляют интерес как с теоретической, так и с прак-
тической точки зрения. В своем обзоре Патрик [1126] указывает,
что энергия связи С — F возрастает с увеличением числа атомов
фтора, присоединенных к данному атому углерода. Причины такой
повышенной стабильности полностью не установлены. Богатая лите-
ратура по вопросу об энтальпии образования радикала CF2 и соот-
ветствующей энергии диссоциации C2F4 с разрывом связи С = С
пока еще не содержит точных значений этих величин. Барьеры
внутреннего вращения в рассматриваемых соединениях свидетель-
ствуют о необходимости дальнейших исследований. Несмотря на
большое различие в электроотрицательностях и размерах атомов
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Таблица XII 4

разных иодсодержащих соединений

АСр, кал/(моль °К)

298°К | 300°К 400°К | 500°К | 600°К I 700°К | 800°К I 900°К 1000° К

-2,03
-1,81

-1,61

-0,80

-1,56

-0,72

-2,06
-1,84

-1,64

-0,81

-1,56

-0,73

-3,32
-3,36

-3,18

-2,28

-3,05

-2,15

-4,71
-4,89

-4,66

- 3 , *

-4,54

-3,68

-6,04
-6,24

-6,04

-5,39

-5,93

-5,15

-7,24
-7,40

-7,23

-6,79

-7,17

-6,49

-8,32
-8,43

-8,28

-7,83

-8,22

-7,65

-9,29
- 9 36

-9,23

-8,97

-9,21

-8,67

-10,13
-10,18

-10,06

-9,89

-10,07

-9,59

I четырех галогенов, барьеры внутреннего вращения метильных
(Групп изменяются лишь незначительно в таких рядах, как ряд
^этилгалогенидов. В ряду C2F5X барьер повышается от 2 до
•2,5 ккал/молъ при переходе от X = С1 до X = I [1232]. Измерения
\ теплоемкости веществ в конденсированной фазе при низких тем-
пературах и калориметрические измерения в паровой фазе помогут
[Лучше выяснить эту тенденцию.

Из-за недостатка точных данных константы «метил»-замещения
Приведены в табл. XII.1—XII.4 только для монозамещенных соеди-
аений. В настоящее время не представляется возможным получить
Достаточно точные оценки энтальпий образования соединений с вы-
сокой степенью замещения галогенами. Исключением могут быть
Черфторалканы, для которых Брайант [178] и Гуд с сотр. [508]
разработали соответствующие методы расчета.
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Алифатические производные. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 701. Фторметан, CH3F (состояние идеального газа).
Мол. вес 34,034

т, -к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

8,96
8,99

10,56
12,26
13,83
15,23
16,45
17,51
18,44

ч°

53,25
53,31
56,11
58,65
61,03
63,27
65,38
67,38
69,28

-(G°-H293)/ r

53,25
53,26
53,63
54,38
55,29
56,27
57,28
58,29
59,30

•ыкал/моль

0,00
0,02
1,00
2,14
3,45
4,90
6,49
8,18
9,98

дя/°

—55,90
-55,91
—56,61
-57,24
—57,78
—58,22
—58,59
-58,88
—59,11

AGf°

-50,19
—50,16
-48,13
—45,93
-43,62
-42,23
-38,77
-36,28
—33,76

lg Кр

36,789
36,536
26,295
20,077
15,889
12,870
10,592
8,809
7,378

По оценке Лейчера и Скиннера [833], AHf29S — — 55,9 ккал/молъ.
Термодинамические функции рассчитаны на основании отобранных
Смитом и Миллсом [1389] значений основных частот и моментов
инерции, определенных по данным микроволновой спектроскопии
Джиллиамом, Эдвардсом и Горди [485]. Джеллс и Питцер [465]
провели хорошо согласующийся расчет функций, воспользовав-
шись частотами по Плайлеру и Бенедикту [1172] и приняв общий
момент инерции 5,92-Ю"117 г3-см6. Россини, Вагман, Эванс, Левин
и Джаффе [1249] приводят значения Тт = 131,4° К и ТЪ = 194,8° К.
Результаты Р7Г-измерений опубликованы в работе Мичелса, Вис-
сера, Ланбека и Уолкерса [998].

т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

№705!. Дифторметан, CH2F2 (состояние
Мол. вес 52,026

кал/(моль-"К)
Ср°

10,25
10,28
12,22
14,10
15,72
17,08
18,22
19,17
19,98

8"

58,94
59,01
62,23
65,17
67,88
70,41
72,77
74,97
77,04

-(С"-н;9 8)/т

58,94
58,95
59,37
60,24
61,29
62,42
63,56
64,71
65,84

идеального газа).

ккал/моль
Я°-Н298

0,00
0,02
1,15
2,47
3,96
5,60
7,37
9,24

11,20

дя/°

—108,24
—108,25
—108,84
-109,34
-109,76
—110,09
-110,36
—110,56
—110,71

AGf°

—101,66
—101,62
—99,31
-96,87
-94,34
-91,74
—89,10
-86,43
—83,76

lg Кр

74,513
74,024
54,260
42,341
34,361
28,641
24,340
20,987
18,304
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Нейгебауер и Маргрейв [1061] измеряли энтальпию сгорания
паров дифторметана. Их данные приводят к значению АЯ/°98 (g) —
= — 108,24 ккал/моль. Термодинамические функции рассчитаны
на основании основных частот по Плайлеру и Бенедикту [1172]
и величин моментов инерции, вычисленных Лайдом [865], исходя

! из данных микроволновой спектроскопии. Недавно выполненное
J Порто [1181] исследование тонкой структуры инфракрасных полос
| привело к результатам, прекрасно согласующимся с данными Лай-
| да. Менее точные молекулярные данные использовали при расчете

термодинамических функций Джеллс и Питцер [465], Мейстер,
Доулинг и Билецкий [990], Свердлин и Годнев [1453] и Глоклер
и Эджелл [497, 498]. Согласно Россини, Вагману, Эвансу, Левину
и Джаффе [1249], ТЪ = 221° К.

№ 703. Трифторметан, CHF3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 70,018

Т, °К

298
300
400
500
600

1 700
800
900

1000

кач/(моль °К)

Ср°

12,20
12,24
14,88
16,55
18,13
19,36
20,33
20,99
21,74

s°

62,04
62,12
66,03
69,53
72,69
75,58
78,23
80,66
82,91

- ( С ° - Н 298^ Г

62,04
62,05
62,56
63,61
64,86
66,19
67,53
68,86
70,15

•ккал/мо <ib

Н°~Н298

0,00
0,03
1,39
2,96
4,70
6,58
8,56

10,63
12,77

AHf°

-166,71
— 166,72
—167,10
—167,41
-167,65
—167,82
-167,95
—168,04
-168,09

AGf°

—158,48
—158,43
—155,61
—152,70
—149,73
—146,73
-143,71
—140,67
-137,65

lg Kp

116,165
115,412
85,015
66,740
54,536
45,808
39,257
34,158
30,083

Нейгебауер и Маргрейв [1061] измеряли энтальпию сгорания
паров трифторметана. Их данные приводят к значению А///°98 (g) =
= — 166,71 ккал/молъ. Принятые здесь термодинамические функции
рассчитаны Джеллсом и Питцером [465] на основании отнесений
колебаний по Плайлеру и Бенедикту [1172] и моментов инерции,
вычисленных из оптических спектров Бернстейном и Герцбергом
1118]. Сравнительно недавние микроволновые спектроскопические
Данные, полученные Гхошем, Трамбаруло и Горди [473], позволили
установить структуру, прекрасно согласующуюся со структурой
по Бернстейну и Герцбергу, отнесения колебаний подтверждены
Декером, Мейстером и Клевелендом [316], которые рассчитали тер-
модинамические функции, почти совпадающие с функциями, вычи-
сленными Джеллсом и Питцером. Термодинамические функции рас-
считаны также Свердлиным и Годневым [1453], а теплоемкости вы-

36—831
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числены Глоклером и Эджеллом [497, 498]. Вандеркуи и Де Врис
[1527] измеряли теплоемкость при 300° К и получили данные, хорошо
согласующиеся с рассчитанными значениями. Низкотехмпературные
свойства изучали Валентайн, Бродале и Джиок [1526], которые
получили следующие значения: Ttp = 117,97° К, АНт -
= 0,970 ккал/молъ и ТЪ = 190,97° К, при этом AHv = 3,994 ккал
моль. Рассчитанное значение энтропии по методу, основанному
на третьем законе термодинамики, превосходно согласуется со зна-
чением, вычисленным из спектроскопических данных, принятых
здесь. Хоу и Мартин [615] экспериментально определяли PVT-
данные и опубликовали таблицы термодинамических свойств в тех
нической системе единиц. По их данным Тс = 299° К и Рс =
— 47,7 атм.

№ 704. Четырехфтористый углерод, CF4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 88,010

т °к

298
300
400

500
600
700

800

900

1000

кал/ (жоаь-°К)

Ср°

14,68
14,73
17,41

19,43
20,91
21,99
22,84
23,42
23,91

s°

62,50
62,60
67,22

71,33
75,01
78,32

81,31
84,03
86,53

62,50
62,51
63,12

64,36
65,83
67,38
68,94
70,47
71,95

ккал/мо 1ь

H°~H29S

0,00
0,03
1,64
3,49
5,51
7,66
9,90

12,22
14,58

ЛШ°

—223,00
—223,00
—223,18
-223,26
—223,29
—223,26
—223,21
—223,14
—223,05

AGf°

-212,34
—212,27
-208,67
—205,03
—201,38
—197,73
— 194,08
— 190,45
— 186,85

lg Kp

155,641
154,634
114,004
89,613
73,318
61,729
53,018
46,244
40,835

На основании обзора термохимических данных по CF4 Лейчер
и Скиннер [833] отобрали значения Д#/ 2 9 8 (g) = — 223,0 ккал/моль.
Недавно проведенное тщательное исследование Уолкера [15681
по определению энтальпии реакции между дицианом и трехфтори-
стым азотом, а также работа Гринберга и Хаббарда [542] по изуче-
нию сгорания графита в атмосфере фтора подтверждают приведенное
выше значение в пределах точности опыта. Целый ряд исследо-
ваний не рассмотрен Лейчером и Скиннером, поскольку эти иссле
дования выполнены с меньшей точностью, однако и они привели
к результатам, согласующимся в пределах экспериментальных оши-
бок. Киркбридж и Дэвидсон [755] и Воробьев и Скуратов [1546]
измеряли энтальпию реакции между CF4 и щелочными металлалш-
В публикациях Дууса [360] и Нейгебауера и Маргрейва [1059] име-
ются данные по энтальпии разложения тетрафторэтилена на CF4

XII. Химическая термодинамика галогенсодержащих соединений 563

и аморфный углерод. Джессап, Мак-Коски и Нелсон [691] определя-
ли энтальпию сгорания метана во фторе, однако их данные не подда-
ются строгому исправлению на отклонение парообразного HF
от идеального поведения. Бейбуц [59] применял метод «взрыва»
и получил значение АЯ/°98 (g) = —220,1 ккал/молъ. Представляет
интерес определение энтальпии путем прямого соединения элементов,
производившееся Вартенбергом и Шютте [1575], которое привело
к сильно заниженному значению.

Олбрайт, Галегар и Инс [8] рассчитали термодинамические функ-
ции, воспользовавшись частотами по Клаассену [227] и приняв общий
момент инерции равным 3,24-10"115 г3смв; они учитывалиIтакже
поправку на ангармоничность, основанную на данных по теплоем-
кости парообразного дифтордихлорметана по Мейси [935]. Принятые
значения функций, рассчитанные Олбрайтом и др., за исключением
небольшой поправки к значению энтропии, внесенной в связи с тем,
что, согласно данным, полученным методом электронной дифракции
Торнтоном [1498] и Хоффманом и Ливингстоном [611], общий момент
инерции составляет 3,15-Ю"115 г3см6. Другие расчеты, основанные
на приближении гармонического осциллятора, выполнили Джеллс
и Питцер [465], Нагараян [1043], Свердлин и Годнев [1453], Декер,
Мейстер и Клевеленд [316], а также Кобе и Кобе [778]. Хванг
и Мартин [669] измеряли теплоемкость пара при постоянном объеме
и получили результаты, хорошо согласующиеся со спектроскопиче-
скими значениями. Эйкен и Шредер [384] изучали низкотемператур-
ные свойства и получили следующие данные: Tt = 76,23° К, AHt =
= 0,353 ккал/молъ, Ttp = 89,47° К и АНт — 0,167 ккал/молъ.
Экспериментально определенная энтропия согласуется с рассчетным
значением Олбрайта и др. Кострюков, Саморуков и Стрелков [801]
также опубликовали низкотемпературные данные, находящиеся
в удовлетворительном согласии, за исключением значения для AHt,
которое по их данным равно 0,415 ккал/молъ.

Доуслин, Харрисон, Мур и Мак-Каллох [339] изучали PVT-
свойства и вычислили вириальные коэффициенты. Чейри [217] изме-
рял давление пара и плотности, опубликовал рассчетные таблицы
и установил значения Тс = 227,5° К и Рс = 37 атм.

№ 705. Фторэтан, C2H5F (состояние идеального газа).
Мол. вес 48,060

Термодинамические функции рассчитаны на основании отнесе-
ний частот согласно Смиту, Са>ндеру, Нилсену и Фергюсону [1380],
моментов инерции по Крейчману и Дейли [808], а также барьера
внутреннего вращения, установленного Каталано и Питцером [205].
Значения, рассчитанные Каталано и Питцером при трех температу-
рах, согласуются с данными, приведенными в этой работе. Энтальпия
образования по оценке Лейчера и Скиннера [833] равна —62,5 ккал/

36*



564 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

14,11
14,17
17,57

20,72
23,44
25,77

27,76
29,49
30,98

S 0

63,32
63,41
67,96

72,23
76,25
80,04

83,62
86,99
90,18

63,32
63,33
63,92

65,16
66,68
68,32

70,01
71,71
73,40

пкал/моль

Н°~Н298

0,00
0,03
1,62

3,54
5,75
8,21

10,89
13,76
16,78

ЛЯ/°

—62,50
—62,52
— 63,55

—64,42
—65,13
—65,69

—66,13
-66,45
—66,67

AGf°

—50,08
—50,01
-45,67

—41,10
—36,37
—31,53

—26,62
-21,66
— 16,68

\gKp

36,709
36,427
24,953

17,964
13,247
9,843

7,273
5,260
3,645

моль. Основываясь на обзорных данных по давлению пара, Ли и Рос-
сини [863] отобрали константы уравнения Антуана и рассчитали
значение ТЪ = 235,5° К.

№ 706. 1,1-Дифторэтан, C2H4F2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 66,052

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль °К)

Ср°

16,24
16,31
19,93

23,07
25,68
27,86

29,69
31,24
32 56

s°

67,52
67,63
72,83

77,62
82,06
86,19

90,03
93,62
96,98

-(С°-Н°98)/г

67,52
67,53
68,21

69,62
71,33
73,16

75,03
76,90
78,74

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,04
1,85

4,01
6,45
9,13

12,01
15,05
18,25

AHf°

-118,00
—118,02
—118,85

—119,54
—120,09
—120,51

—120,83
—121,05
— 121,19

AGf°

-104,26
— 104,18
-99,43

—94,50
—89,44
—84,29

— 79,10
-73,87
—68,63

lg Ар

76,424
75,891
54,326

41,303
32,576
26,316

21,608
17,937
14,999

Термодинамические функции рассчитаны на основании отнесений
колебаний согласно Смиту, Саундерсу, Нилсену и Фергюсону [1380].
моментов инерции, взятых из работы Солимена и Дейли [1392].
а также барьера внутреннего вращения, установленного Хиршбахом
[586] и Фейтли и Миллером [407]. В хорошем согласии находятся
и расчеты термодинамических функций, выполненные Мирсом, Ста-
лом, Орфео, Шейром, Келлсом Томпсоном и Мак-Канном [979]; эти
же исследователи определили плотности жидкости и пара, а также
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давление пара и на основании полученных данных установили, что
ТЪ = 248,15° К, при этом AHv = 5,1 ккал/молъ, Тс = 386,7° К
и Рс = 44,4 атм. Согласно Россини, Вагману, Эвансу, Левину
и Джаффе [1249], Тт = 156° К.

Лейчер и Скиннер [833], основываясь на неопубликованных дан-
ных по энтальпии гидрирования 1,1-дифторэтилена, получили значе-
ние А7//°98 (g) = —118,0 ккал/молъ.

Лейчер, Кианпур, Оттинг и Парк [827] измеряли энтальпию гидри-
рования 1,1-дифтор-2,2-дихлорэтилена до 1,1-дифторэтана. Энталь-
пию образования 1,1-дифтор-2,2-дихлорэтилена определена Вартен-
бергом и Шифером [1574] по реакции с калием. Сочетание этих двух
результатов дает АЯ/°98 (g) = —117,9 ккал/молъ. Это значение
не отличается высокой точностью, однако хорошо согласуется с при-
нятой здесь величиной.

№ 707. 1,1,1-Трифторэтан, C2H3F3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,044

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ксм/Ошмь °К)

Ср°

18,75
18,83
22,75

25,90
28,38
30,37

31,98
33,32
34,45

s°

68,66
68,78
74,75

80,18
85,13
89,66

93,82
97,67

101,24

- ( С ° - Н 2 9 8 > / Г

68,66
68,67
69,45

71,06
73,00
75,06

77,15
79,22
81,25

кка г/мо гь

Н°-Н298

0,00
0,04
2,13

4,56
7,28

10,22

13,34
16,61
20,00

ЛН/°

—178,20
— 178,21
— 178,82

-179,28
— 179,61
—179,85

— 180,00
— 180,09
—180,12

AGf°

— 162,23
—162,14
— 156,68

—151,09
-145,42
—139,70

—133,96
— 128,19
-122,45

Ig-Kp

118,915
118,110
85,601

66,038
52,967
43,614

36,594
31,128
26,760

Колесов, Мартынов и Скуратов [793] измеряли энтальпию сгора-
ния в атмосфере кислорода и определили AHf°29S(g) = —178,2 ккал/
моль, Рассел, Голдинг и Иост [1270] опубликовали следующие низко-
температурные данные: Ttp -= 161,82° К, АНш = 1,480 ккал/молъ,
ТЪ = 225,86° К и AHv = 4,583 ккал/молъ при 224,40° К. Эджел,
Миллер и Эми [367], а также Томас, Хикс и Шеридан [1484] прово-
дили исследования методом микроволновой спектроскопии и получил
практически идентичные общие моменты инерции, хотя интерпрета-
ция этих авторов различается. Нилсен, Клаасен и Смит [1070] опуб-
ликовали общепринятые отнесения колебаний. На основании этих
Данных, а также величины энтропии, определенной по третьему зако-
Ву термодинамики, был установлен барьер внутреннего вращения
3200 кал/моль. Каталано и Питцер [204] по комбинационным инфра-
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красным полосам рассчитали V — 3040 кал/молъ, а Вандеркоой и Де
Врис [1527] измеряли теплоелшость пара при постоянной темпера-
туре и получили зачение V = 3370 кал/моль. Для расчета термоди-
намических функций использовано среднее значение 3200 кал/моль.

Мире, Стал, Орфео, Шейр, Киллс, Томпсон и Мак-Канн [979]
измеряли плотности жидкости и пара, а также давления пара и полу-
чили Тс = 346,3° К и Рс = 37,1 атм.

№ 708. Гексафторэтан, C 2F 6 (состояние идеального газа).
Мол. вес 138,020
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700
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900
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Ы31/(л(огь °К)

Ср=

25,43
25,33
29,99

33,26
35,54
37,15

38,32
39,17
39,78

S-

79,37
79,53
87,52

94,58
100,85
106,46

111,50
116,06
120,23

- ( G ° - H 2 9 8 ^ T

79,37
79,38
80,43

82,57
85,10
87,76

90,42
93,02
95,54

кка I/MO гь

Й °- Н 298

0,00
0,05
2,84

6,01
9,45

13,09

16,87
20,75
24,69

AHf°

—321,00
—321,00
—321,02

—320,91
—320,71
-320,47

—320,22
-319,94
—319,66

AGf°

—300,52
—300,39
—293,51

—286,65
—279,81
—273,01

—266,25
—259,53
—252,88

igKp

220,275
218,825
160,360

125,288
101,917
85,234

72,734
63,018
55,265

На основании результатов измерений энтальпии реакции между
натрием и гексафторэтаном Киркбрайд и Дэвидсон [755] получили
AHf2M (g) = —311 ккал/моль. Зинке [1354] по данным измерений
энтальпии реакции между трехфтористым азотом и гексафторэтанол1
установил AHfMS (g) = —321,0 ккал/моль. Чуйков-Ру [1521] на осно-
вании обзора термохимических данных по G2F6 и по радикалам CF,
пришел к выводу, что значение —311 ккал/моль, вероятно, занижено
(по абсолютному значению). Принят результат, полученный
Зинке.

Пейс и Астон [1097] опубликовали следующие низкотемператур-
ные данные: Tt = 103,98° К, AHt = 0,893 ккал/молъ, Ttp -=
= 173,10° К, АНт = 0,642 ккал/молъ и ТЪ = 194,87° К, при этом
AHv = 3,860 ккал/моль. Установлено, что энтропия идеального
газа при 194,87° К должна быть равна 69,88 кал/(моль-°К). Исполь-
зование этой величины и данных по электронной дифракции, полу-
ченных Свиком и Карлом [1459], а также отнесение колебаний по Кар-
ни, Пиотровскому, Мейстеру, Брауну и Клевеленду [192] позволило
определить барьер внутреннего вращения 3,96 ккал/молъ. Термоди-
намические функции рассчитаны с учетом именно этого значения
барьера.
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№ 709. 1-Фторпропан, C3H7F (состояние идеального газа).
Мол. вес 62,086

г, °к
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32
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41
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р°

,75
,83
,55
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,82
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,88
,29
,37
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ч°

72,71
72,84
79,20

85,16
90,79
96,11

101,11
105,83
110,29

°К)

—(G°—Я

72,
72,
73,

75,
77,
79,

82,
84,
86,

298>'Г

71
72
55

28
40
70

07
45
81

Я - -

0
0
2

4
8

И

15
19
23

Н298

,00
,04
,26

,95
,04
,49

,24
,25
,49

кка %/лю 1Ь

ЛЯ/°

—67,20
—67,23
—68,56

—69,68
—70,59
—71,29

—71,82
—72,20
—72,43

AG1°

—47,87
-47,75
— 41,05

—34,04
—26,82
— 19,47

— 12,03
- 4 , 5 3

3,00

35,087
34,785
22,427

14,877
9,770
6,078

3,287
1,100

—0,655

Термодинамические функции для состояния идеального газа
являются оценочными. Лейчер, Кианпур и Парк [828] измеряли
энтальпию гидрирования 1-фторпропана до пропана и фтористого
водорода при 248° С. Приведение к температуре 298° К и использо-
вание энтальпий образования пропана и фтористого водорода,
принятых в этой книге, приводит к значению А/7/°98 (g) =
= —67,2 ккал/моль. Ли и Россини [863] отобрали данные по давлению
пара, на основании которых получили значение ТЪ = 270,7° К.
Хирота [607] опубликовал данные по моментам инерции и барьерам
внутреннего вращения, основанные на результатах исследования
по методу микроволновой спектроскопии.

№ 710. 2-Фторпропан, C3H7F (состояние идеального газа).
Мол. вес 62,086

Г, °К
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58
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39
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кка г!моль

ДН/°

—69,00
—69,03
-70,36

—71,46
—72,33
— 73 00

-73,51
—73,S6
—74,08

AGf

—48,
- 4 8 ,
—41,

- 3 4 ,
- 2 6 ,
— 19

— И
- 3

4

81
68
69

40
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27
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35,775
35,465
22,779

15,033
9,798
6,016

3,159
0,921

—0,874
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Термодинамические функции для состояния идеального газа
являются оценочными. Лейчер, Кианпур и Парк [828] измеряли
энтальпию гидрирования 2-фторпропана до пропана и фтористого
водорода при 248° G. Приведение к температуре 298° К и использо-
вание энтальпий образования пропана и фтористого водорода, при-
нятых в этой книге, приводит к значению AHf2W (g) = —69,0
ккал/молъ. Согласно Россини [1250], Тт = 139,8° К и ТЬ =
= 263,8 К.

№ 711. Октафторциклобутан, C4F8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 200,040

т, °к
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37,32
37,45
44,50
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С о

95,69
95,93

107,70

118,27
127,75
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150,96
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-(С°-я | и )/т

95,69
95,70
97,25

100,42
104,20
108,18

112,18
116,10
119,91

ккал/мо ,ь

Н О - Л 2 Э 8

0,00
0,07
4,18

8,93
14,14
19,66

25,42
31,37
37,46

ДН/°

—365,20
—365,20
—365,16

—364,92
-364,55
—364,12

—363,66
—363,17
-362,64

AGf°

—334,33
—334,14
—323,78

—313,46
—303,20
-293,01

—282,89
—272,82
—262,88

lg Кр

245,057
243,408
176,895

137,007
100,437
91,477

77,277
66,246
57,450

Дуус [360] измерял энтальпию сгорания C2F4 и C4F8, при этом
продуктом сгорания была смесь GF4, CO2 и CF2O. Допущение о том,
что все систематические ошибки в основном взаимно компенсируются,
позволяет получить энтальпию димеризации тетрафторэтилена,
равную —49,4 ккал/молъ. Аткинсон и Тренвит [51] рассчитали кон-
станту равновесия реакции димеризации G2F4 при 500° С. Их данные
приводят к значению энтальпии димеризации —50,4 ккал/молъ.
На основании энтальпии образования C2F4, принятой в этой книге,
можно рассчитать энтальпию образования C4F8 соответственно рав-
ной —364,2 и —365,2 ккал/молъ. Колесов, Талакин и Скуратов [795]
измеряли энтальпию реакции между натрием и C4F8, протекающей
с образованием фтористого натрия и аморфного углерода, и получили
значение —714,5 ккал/молъ. Калориметрическим методом они уста-
новили, что энтальпия образования аморфного углерода состовляет
0,700 ккал/г-агпом. Энтальпия образования фтористого натрия, ука-
занная в работе Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249],
приведена в соответствие с принятым здесь значением для HF (водн.)
и это позволило рассчитать для C4F8 энтальпию образования —
356,7 ккал/молъ. Наиболее точным значением признана энтальпия
образования AHfws (g) = —365,2 ккал/молъ, рассчитанная на основа-
нии данных Эткинсона и Тренвита.
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Фурукава, Мак-Коски и Рейли [457] приводят следующие низко-
температурные данные: Ttp = 232,96° К, АНт = 0,662 ккал/молъ
и ТЬ = 267,17° К, при этом AHv — 5,58 ккал/молъ. Наблюдалось
четыре перехода в твердом состоянии, однако получение точных
характеристик твердого состояния при низких температурах затруд-

i нено из-за тенденции к стеклообразованию. Мейси [936] опубликовал
результаты измерения теплоемкости пара при трех температурах.
Отнесения колебаний по Эджелу [365] приводят к более низкому
рассчетному значению теплоемкости, нежели экспериментальные
величины Мейси, а в то же время отнесения по Клаассену [226]
дают слишком высокие расчетные значения теплоемкости. Поэтому

jf кривая теплоемкости была построена на основе усреднения экспе-
* риментальных данных Мейси и расчетных значений при 800, 900

и 1000° К. Значение энтропии, определенное Фурукавой, Мак-Коски
и Рейли [457] на основании третьего закона термодинамики, может
быть ненадежным вследствие стеклообразования, однако оно, веро-
ятно, определено с точностью до энтропийной единицы. Расчетное
вначение энтропии при 298° К равно 95,69 кал/(молъ-°К).

РУТ-дапяше опубликованы в работах Доуслина, Мура и Уад-
дингтона [344], Бамбаха [68] и Мартина [934]. В последней из этих
Лработ дан обзор опубликованных результатов и выведены уравнения,
критические константы из этих трех работ хорошо согласуются при
~V = 388,5° К и Рс = 27,5 атпм. Де Нев'ерс и Мартин [322] опреде-

Шяжпж Cv между 26 и 90% критической плотности.

I
\ № 712. 1,1-Дифторэтилен, C2H2F2 (состояние идеального газа).

Мол. вес 64,036
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0,00
0,03
1,60

3,44
5,49
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12,48
15,01

дя/°

—82,50
-82,51
—82,89

—83,20
—83,44
-83,63

—83,79
-83,91
—83,98

AGf°

—76,84
—76,80
—74,83

—72,78
-70,68
—68,53

—66,37
-64,18
—62,00

lg Кр

56,319
55,947
40,886

31,812
25,744
21,396

18,130
15,585
13,550

Лейчер и Скиннер [833], проанализировав работы Нейгебауера
Маргрейва [1059] и Колесова, Мартынова, Штехера и Скуратова

t?92] по определению энтальпии сгорания, отобрали значение
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Ai?/°98 (g) = —82,5 ккал/молъ. Термодинамические функции осно-
ваны на моментах инерции, определенных Эйджеллом, Кинси и Эми
[366] по методу микроволновой спектроскопии, и отнесениях основ-
ных частот по Эджеллу и Юлти [368]. Мире, Стал, Орфео, Шейр,
Келлс, Томпсон и Мак-Канн [979] измеряли плотности жидкости
и пара, а также давление пара и получили следующие данные: ТЪ =
= 187,5° К, Тс = 303,2° К и Рс = 43,7 атпм. Эти исследователи
рассчитали термодинамические функции на основании полученных
Карле и Карле [717] данных по дифракции электронов и отнесений
колебаний по Смиту, Нилсену и Клаассену [1378]. Их значения
несколько выше представленных здесь расчетных величин главным
образом из-за более низкого значения частоты крутильного коле-
бания.

№ 713. Трифторэтилен, C2HF3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 82,028
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каг

S

69,
70,
75,

79,
83,
87,

90
94
96

1(МО 1

о

94
05
22

79
88
58

94
02
85

ь °К)

-(G°—I

69,
69,
70,

72
73
75

77
78
80

1° )/Т
298 ; /

94
95
63

02
66
39

12
83

,50

Н°~Н2Ч8

0,00
0,04
1,84

3,89
6,14
8,54

11,06
13,67
16,36

ккал/моль

дя/°
i

—118,50
—118,50
—118,70

—118,84
—118-.95
—119,02

—119,07
—119,11
—119,11

AG/o

—112,
—112,
—110,

—107,
—105
—103

—101
—98
- 9 6

22

18
04

86
66
44

21

,97
,76

1 о-

82,

81,
60,

47,

38,
32

27

23
21

Кп

257

721
122
145

484
,292

648

033
146

Колесов, Мартынов, Штехер и Скуратов [792] измеряли энтальпию
сгорания. Согласно их результатам, ДЯ/°98 (g) = —118,5 ккал/молъ.
Хотя это значение и не отличается высокой точностью, но является
обоснованным и принято здесь. Манн, Аквиста и Плайлер [9191
произвели отнесения основных частот, сделали оценку структурны\
постоянных и рассчитали терчодинадшческие функции. Россини.
Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] приводят ТЪ = 221° К.

№ 714. Тетрафторэтилен, C 2F 4 (состояние идеального газа).
Мол. вес 100,020

Фурукава, Мак-Коски и Рейли [456] изучали низкотемператур-
ные свойства и установили, что Ttp = 142,00° К, AHm ~
= 1,844 ккал/молъ и ТЪ = 197,53° К, при этом AHv =
= 4,020 ккал/молъ. Энтропия, определенная калориметрическим
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль' °К)

Ср°

19,24
19,29
21,97

23,99
25,53
26,71

27,61
28,31
28,86

71,69
71,81
77,75

82,87
87,39
91,42

95,05
98,34

101,35

-<-c°-Hls*VT

71,69
71,70
72,49

74,06
75,91
77,85

79,77
81,66
83,48

ккаг/мо Jb

Н°—Н298

0,00
0,04
2,11

4,41
6,89
9,50

12,22
15,02
17,88

AHf°

— 157,40
— 157,40
-157,37

-157,31
— 157,25
— 157,19

— 157,12
— 157,05
— 156,97

AGf°

-149,07
— 149,02
— 146,23

— 113,46
— 140,69
— 137,93

—135,19
-132,45
— 129,76

\gKp

109,269
108,558
79,893

62,701
51,244
43,062

36,930
32,162
28,357

методом, прекрасно согласуется с расчетным значением Манна,
Аквиста и Плайлера [920], полученным на основании собственных
отнесений колебаний и данных по дифракции электронов, опубли-
кованных Карле и Карле [717]. Приняты термодинамические функции
Манна Аквиста и Плайлера, поскольку отнесения колебаний под-
тверждены в работах Манна, Мила и Плайлера [923], а также Манна,
Фано, Мила и Симаноути [922].

Лейчер и Скиннер [833] приняли значение А#/ 2 9 8 (g) =
= —157,4 ккал/молъ, основываясь на энтальпии реакции с водородом

! и энтальпии взрыва с образованием CF4 и углерода, согласно данным
' Нейгебауера и Маргрейва [1059]. Аналогичные определения выпол-
нил Дуус [360] и получил хорошо согласующиеся результаты, но они
отличаются меньшей точностью. В работах Киркбрайда и Дэвидсона
[755], Вартенберга и Шифера [1574], а также Колесова, Зенкова
и Скуратова [796] опубликованы данные измерения энтельпии реак-
ции тетрафторэтилена со щелочными металлами, однако эти данные
характеризуются меньшей точностью. Киркбрайд и Дэвидсон [755]
определяли также энтальпию образования 1,1,2,2-тетрафтор-1,2-
дихлорэтана по реакции с калием. Сочетание полученной ими вели-
чины с энтальпией присоединения хлора к тетрафторэтилену. опуб-
ликованной в работе Лейчера, Мак-Кинли, Сноу, Мичела, Нелсона
и Парка [831], дает Ai//°98 (g) = —162 ккал/молъ, что плохо согла-
суется с отобранным значением.

Вуд, Лагоу и Маргрейв [1625] измеряли энтальпию сгорания
Политетрафторэтилена в атмосфере фтора и получили резуль-
таты, хорошо согласующиеся с более ранними данными.
Их результаты приводят к значению для мономера Ai//°98 (s) =
= —199,2 ккал/молъ. Данные по теплоемкости политетрафторэтилена
Ори низких температурах опубликованы в работе Фурукавы, Мак-
Коски и Кинга [455].
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Ароматические фторпроизводные. Таблицы
для состояния идеального газа

№ 715. Фторбензол, С6Н5Г (состояние идеального газа).
Мол. вес 96,100

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

nai/(мо гь °К)

Ср°

22,57
22,72
29,99
36,04
40,86
44,70
47,83
50,42
52,58

72,33
72,48
80,04
87,40
94,41

101,01
107,19
112,98
118,40

-(G e-HJB b)/r

72,33
72,34
73,32
75,40
77,99
80,81
83,73
86,66
89,57

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,05
2,69
6,00
9,86

14,14
18,77
23,69
28,84

—27,86
—27,88
—28,84
—29,59
—30,17
—30,60
—30,93
—31,15
-31,27

&Gf°

-16,50
—16,44
—12,46
—8,28
—3,97

0,44
4,89
9,38

13,89

lg Кр

12,097
11,973
6,810
3,620
1,446

—0,137
—1,336
—2,278
-3,035

Термодинамические свойства фторбензола достаточно полно изу-
чены Скоттом, Мак-Каллохом, Гудом, Мессерли, Пенингтоном,
Кинчелое, Хоссенлоппом, Доуслином и Уаддингтоном [1318]. По дан-
ным этих исследователей Ttp = 230,94° К, АНт = 2,702 ккал/молъ,
ТЪ = 357,89° К, при этом АЯУ° = 7,457 ккал/моль, S°29S (I) =
= 49,22 кал/'(моль -°К), S'ne (g) = 72,33 кал/моль-°К), AHv°29a =
= 8,27 ккал/молъ и Ср (I) = 16,39 + 0,0623Г [кал/(моль -°К), 2 9 0 -
350 °К]. Результаты более ранних низкотемпературных исследова-
ний Сталла [1431] по определению теплоемкости, а также результаты
Монтгомери и Де Вриса [1021] по определению теплоемкости пара
хорошо согласуется с приведенными выше данными. Скотт и др.
использовали результаты исследований строения методом микровол-
новой спектроскопии Мак-Каллоха и Полноу [945] и немного исправ-
ленные отнесения колебаний по Смиту, Фергюсону, Хадсону и Нил-
сену [1377] для расчета термодинамических функций и при этом полу-
чили значения, хорошо согласующиеся с экспериментальными данны-
ми. Пересмотренные отнесения находятся в хорошем соответствии
с независимо установленными отнесениями Уиффена [1603].

Гуд, Скотт и Уаддингтон [514] определили энтальпию сгорания
фторбензола и на основании полученных данных рассчитали
АЯ/;8 (I) = —36,13 ккал/моль и Д#/°98 (g) = —27,86 ккал/моль.
Более ранние данные Свартса [1458] представляют лишь историче-
ский интерес.
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№ 716. л-Дифторбензол, C6H4F2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,092

298
300
400

500
600

* 700
800

* 900
i 1000
1

Cp°

25,40
25,54
32,72
38,55
43,13
46,74
49,67
51,99
53,94

па г

S

76
76
85

93,

100,
107,
113,
119,
125,

/(моль

57
73
10

05
49
42

86
85
43

°K)

-(C°-l

76,
76,
77,

79,
82,
85,

88,
92,
95,

*298>/Г

57
58
67

96
77
80

91
02
08

я°-

0,
0,
2,

6,
10,
15,

19,
25,
30,

H298

00
05
98

55
64
14

97
05
35

ккал/могь

АН/0

—74,09
— 74,11
-74,82
—75,36
-75,77
—76,06
—76,28
—76,41
-76,47

ДЙ/°

—61,43
-61,35
—56,98
—52,46
—47,84
-43,15
—38,45
-33,71
—28,97

lg Кр

45,026
44,693
31,132
22,928
17,425
13,473
10,502
8,185
6,332

Грин, Кайнастон и Пейсли [541] сделали отнесение колебаний,
оценили структурные постоянные и рассчитали термодинамические
функции. Данные по дифракции электронов, полученные Оосака,
Секине и Саито [1088], подтверждают принятую оценку структуры
в пределах ошибки опыта. Гуд, Лейцина, Скотт и Мак-Каллох [512]
измеряли энтальпию сгорания с помощью вращающегося бомбового
калориметра и установили значения АЯ/298 (Z) = —82,38 ккал/моль
и А#/ 2 9 8 (g) = —74,09 ккал/моль. Данные о переходах в литературе
не найдены.

№ 717. о-Дифторбензол, C6H4F2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,092

'Г, °К
кал/(моль

Ср"

25,46
25,60
32,76
38,65
43,33
47,08
50,12
52,62
54,72

76,94
77,10
85,48
93,44

100,92
107,89
114,38
120,43
126,09

76,94
76,95
78,04
80,33
83,15
86,19
89,31
92,44
95,52

ктхгл/моль

дя/°

0,00
0,05
2,98
6,56

10,67
15,19
20,06
25,20
30,57

-70,39
-70,41
-71,12
-71,65
-72,04
-72,31
-72,48
-72,57
-72,55

-57,84
-57,76
-53,43
-48,94
-44,37
-39,73
-35,07
-30,38
-25,71

igKp

42,395
42,078
29,192
21,393
16,161
12,403
9,580
7,378
5,619

Скотт, Мессерли, Тодд, Хоссенлопп, Осборн и Мак-Каллох [1322]
Цательно изучили термодинамические свойства этого соединения
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и опубликовали следующие данные ftp = 226,01° К, АНт
= 2,640 ккал/молъ, ТЪ = 367,07° К и при этой температуре AHv -
= 7,699 ккал/молъ, AHv298 = 8,65 ккал/молъ. S°2!ie (g) —
= 76,94 кал/(молъ-° К) и Ср (I) = 19,52 + 0,062 Т [кал/(моль -°К),
280—360° К]. Эти исследователи оценили структурные постоянные
на основании данных для фторбензола, поскольку значения, получен-
ные Оосака [1087] методом дифракции электронов, кажутся менее
правдоподобными. После этого были сделаны отнесения колебаний,
позволившие рассчитать значения в хорошем соответствии с резуль-
татами экспериментальной работы. Независимо выполненное отне-
сение Грина, Кайнастона и Пейсли [541] приводит к энтропии при
298° К более чем на 0,3 кал/(молъ -° К) завышенной главным образом
в результате использования основной частоты 196 см'1 вместо
240 см-1.

Гуд, Лейцина, Скотт и Мак-Каллох [512] измеряли энтальпию
сгорания с помощью вращающегося бомбового калориметра и устано-
вили значения АЯ/°98 (I) = —79,04 ккал/молъ и Д#/°98 (g) =
= —70,39 ккал/молъ. Работа Свартса [1458], выполненная более
50 лет назад, представляет лишь исторический интерес.

№ 718. от-Дифторбензол, C6H4F2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 114,092

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1(моль • °К)

Ср"

25,55
25,70
32,84

38,64
43,20
46,80

49,68
52,04
53,99

S°

75,43
75,59
84,00

91,97
99,43

106,37

112,82
118,81
124,39

-(С°-н°98)/г

75,43
75,44
76,53

78,83
81,65
84,69

87,81
90,93
94,00

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,05
2,99

6,57
10,67
15,18

20,01
25,10
30,40

дя/°

-73,43
—73,45
-74,15

-74,68
—75,08
-75,36

—75,57
—75,71
—75,75

AGf°

—60,43
—60,35
—55,87

—51,23
—46,51
—41,72

-36,91
—32,06
—27,23

Jg Кр

44,294
43,963
30,523

22,393
16,941
13,025

10,082
7,786
5,950

Термодинамические функции рассчитаны на основании отнесении
частот по Стоильковичу и Уиффену [1426] с дополнениями Грина,
Кайнастона и Пейсли [541], а также Скотта, Мессерли, Тодда, Хоссен-
лоппа, Доуслина и Мак-Каллоха [1321]. Полученные результаты
лишь немного отличаются от значений, приводимых Грином, Кай-
настоном и Пейсли [541]. Молекулярная структура, установленная
Оосакой, Секине и Саито [1088], подтверждает оценочные значения,
использованные Грином и др.
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Гуд, Лейцина, Скотт и Мак-Каллох [512] измеряли энтальпию
сгорания с помощью вращающегося бомбового калориметра и уста-
новили значения AHf29S (/) = —81,98 ккал/молъ и АЯ/°И (g) =
= —73,43 ккал/моль. Согласно Тиммермансу [1501], Тт = 249,5° К
и ТЪ = 362,0° К.

№ 719. Гексафторбензол, C6F6 (состояние идеального газа).
Мол. вес 186,060

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль • °К)

Ср°

37,43
37,56
43,88

48,78
52,55
55,43

57,62
59,32
60,63

s°

91,59
91,83

103,53

113,87
123,11
131,44

138,99
145,88
152,20

- < G ° - H 2 9 8 > / T

91,59
91,60
93,15

96,28
100,00
103,90

107,82
111,67
115,41

кпал/могь

Н°-Н298

0,00
0,07
4,16

8,80
13,87
19,28

24,94
30,79
36,79

AHf°

—228,64
—228,64
—228,34

—228,03
—227,72
-227,41

—227,11
—226,81
—226,50

AGf°

—210,18
—210,07
—203,91

—197,84
—191,84
—185,88

—179,97
-174,10
—168,31

lg Кр

154,058
153,026
111,407

86,473
69,874
58,030

49,163
42,274
36,782

Коунсел, Грин, Хейлс и Мартин [279] всесторонне изучили тер-
модинамические свойства и получили следующие данные: Tip =
= 278,25° К, АНт = 2,770 ккал/молъ, ТЪ = 353,41° К и при этой

г температуре AHv = 7,571 ккал/молъ, А#у°98 = 8,61 ккал/молъ,
~ „(Z) = 66,90 кал/(молъ -°К) и Ср (I) = 39,54 + 0,045 Т [кал/{молъ -°К)Г

)—310° К]. Отнесение колебаний, предложенное Стилом и Уиф-
','феном [1409], изменено по отношению к одной низкой частоте
л для приведения в соответствие с экспериментальным значением
" энтропии и теплоемкости пара. Кокс, Гандри и Хед [290] по данным

измерения энтальпии сгорания получили значение AHf2gs (I) =
= —237,25 ккал/молъ и А#/ 2 9 8 (g) = —228,64 ккал/молъ. Коунсел
и др. установили также Тс = 516,72° К и Рс = 32,61 атм. Значения
критических температур, установленные Ченгом и Мак-Коубри [219],
а также Патриком и Проссером [1128], находятся в удовлетворитель-
ном соответствии.

№ 720. а,а,а-Трифтортолуол, C7H5F3 (состояние идеального газа).
Мол. вес 146,110

* Скотт, Доуслин, Мессерли, Тодд, Хоссенлопп, Кинчелое и Мак-
;"Каллох [1301] получили полные термодинамические данные,

том числе следующие значения: Tip = 244,14° К, АНт =
= 3,294 ккал/молъ, ТЪ = 375,20° К и при этой температуре AHv° =
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т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(жоль-°К)

Ср°

31,17
31,35
40,59
48,20
54,20
58,94
62,75
65,86
68,45

s°

89,05
89,25
99,57

109,48
118,81
127,54

135,66
143,24
150,32

-(С°-я°98)/т

89,05
89,06
90,40
93,23
96,73

100,51
104,40
108,30
112,16

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,06
3,67
8,13

13,26
18,92
25,01
31,45
38,17

дн/°

—143,42

—143,44
-144,45
-145,18
—145,70
—146,02
—146,22
—146,29
—146,23

AGf°

-122,20
—122,07
-114,78
—107,27
-99,64
—91,93
-84,20
—76,44
-68,70

igKp

89,570
88,923
62,708
46,886
36,293
28,701
23,001
18,561
15,014

= 7,800 ккал/моль, AHvlw = 8,98 ккал/молъ и £°98 (Z) =
= 64,89 кал/(моль-°К). Термодинамические функции, хорошо согла-
сующиеся с экспериментальными значениями, были рассчитаны
в предположении свободного вращения группы GF3 и достаточно
обоснованных отнесений колебаний, опубликованных в работе Нара-
симхама, Нилсена и Теймера [1047].

Гуд, Скотт и Уаддингтон [514] измеряли энтальпию сгорания
с помощью вращающегося бомбового калориметра и установили зна-
чения A#/°98(Z) = —152,40 ккал/молъ и A#/°98(g) = —143,42 ккал/молъ.

№ 721. w-Фтортолуол, C7H7F (состояние идеального газа).
Мол. вес 110,126

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

27,76
27,93
36,43

43,73
49,70
54,57

58,60
61,98
64,84

s°

81,15
81,33
90,55

99,49
108,01
116,05

123,61
130,71
134,39

- < G ° - H 2 8 8 > / T

81,15
81,16
82,36

84,90
88,04
91,48

95,03
98,60

102,15

•ккал/моль

H°~Hl9s

0,00
0,06
3,28

7,30
11,98
17,20

22,87
28,90
35,25

дя/°

—35,38
—35,41
—36,72

-37,78
—38,61
-39,24

—39,70
—40,00
—40,15

AGf°

—16,94
—16,83
-10,43

—3,72
3,16

10,18

17,27
24,41
31,57

lg Kp

12,419
12,261
5,696

1,628
—1,15)
—3,170

—4,717
—5,927
—6,900

Полные термодинамические данные для n-фтортолуола приведены
в работе Скотта, Мессерли, Тодда, Хоссенлоппа, Доуслина и Мак-
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Каллоха [1321]: Tip = 216,49° К, АНт = 2,235 ккал/молъ, ТЬ =
= 389,79° К и при этой температуре AHv = 8,144 ккал/молъ, S298 (I) =
«= 56,67 о кал/(молъ -°К), Ср (Z) = 20,53 + 0,0685Г [кал/(молъ -°К),
300—360° К] и АЯУ°98 = 9,42 ккал/молъ. Рассчитанные значения
термодинамических функций, находящиеся в прекрасном соответ-
ствии с экспериментальными данными, получены на основании
рценок структурных постоянных, отнесений колебаний по сопостав-
лению с гс-дифторбензолом и гс-ксилолом, а также в предположении
свободного вращения метильной группы.

Гуд, Лейцина, Скотт и Мак-Каллох [512] измеряли энтальпию
Сгорания с помощью вращающегося бомбового калориметра и уста-
новили значения Д#/°98 (1) = — 44,80 ккал/молъ и АЯ/°98 (g) =
•= —35,38 ккал/молъ. Опубликованная свыше 50 лет назад работа
Свартса отличается низкой точностью.

Алифатические хлорпроизводиые. Таблицы
! для состояния идеального газа

№ 722. Хлорметан, СН3С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 50,491

298
300
400

| 500
I; 600
": 700

V 800
1 900
'.' 1000

кал/(моль- °К)

Ср»

9,74
9,77

11,52
13,19
14,66
15,93
17,04
18,01
18,86

1 S°

56,04
56,11
59,16
61,91
64,45
66,81
69,01
71,07
73,01

-<с--я;вв)/т

56,04
56,05
56,45
57,27
58,26
59,31
60,39
61,46
62,52

ккал/моль

Н °- Я 29 8

0,00
0,02
1,09
2,33
3,72
5,25
6,90
8,65

10,50

дне

-20,63
—20,64
—21,28
—21,84
-22,30
—22,69
—23,00
—23,25
-23,43

AGf°

-15,03
—15,00
—13,01
—10,88
—8,65
-6,34

—3,98
— 1,59

0,83

lgKp

11,017
10,924
7,110
4,756
3,149
1,979
1,088
0,386

—0,182

, Лейчер, Эмери, Бомфолк и Парк [824] измеряли энтальпию гидри-
.рования хлорметана до метана и хлористого водорода и вычислили
' * * ? а ч е н и е ^-^298 (#) ~ —20,63 ккал/молъ, которое и принято здесь.
ЙРОССИНИ, Вагман, Эванс, Левин, и Джаффе [1249] приводят значение
•ж /̂гэв (ё) ~ —19,6 ккал/молъ, основанное на старых результатах
Томсена [1495]. На основе масс-спектрометрических данных Маргрейв
929] рассчитал AHfMg (g) = —18,0 ккал/молъ. Мессерли и Астон
"91] изучали низкотемпературные свойства и получили следующие

иные: Ttp = 175,43° К, АНт = 1,537 ккал/молъ, ТЬ = 248,93° К
при этой температуре АНи = 5,147 ккал/молъ, S298 (g) =
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= 55,94 кал/'(моль -°К). Приведенные здесь термодинамические
функции рассчитаны Черни и Эрдосом [207] с использованием микро-
волновых структурных постоянных, установленных Миллером.
Аамодтом, Доусманисом, Тоунесом и Крейтчманом [1008], и частот,
указанных Герцбергом [589]. Рассчитанное значение £°9„ (g) -
= 56,04 кал/(молъ >ОК) превосходно согласуется с величиной, полу-
ченной на основании третьего закона термодинамики. Бартелл и Бро-
куей [79] определили длины связей и углы, воспользовавшись методом
дифракции электронов, и получили данные, хорошо согласующиеся
со значениями, установленными методом микроволновой спектро

скопии.
Термодинамические функции были недавно рассчитаны также

Джеллесом и Питцером [465], Свердлиным [1451] и Кобе и Крауфор
дом [772]. Уайтло-Грей, Ривс и Боттомли [1606] измеряли давления
пара и опубликовали расчеты вириальных коэффициентов. В работе
Хсу и Мак-Кетта [624] приведены таблицы термодинамических
свойств в технических единицах.

№ 723. Дихлорметан, СН2С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,940

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

12 22
12,26
14,69

15,87
17 36
18,47
19,38
20,15
20,80

в-

64,59
64,67
68,56
71,96
74,99
77,75

80,28
82,61
84,77

64,59
64,60
65,11
66,15
67,37
68,66
69,96
71,24
72,48

ккал/моль

Н ° - Я 29 8

0,00
0,03
1,39
2,91
4,58
6,37
8,26

10,24
12,29

4Я/°

—22,80
—22,81
—23,22

—23,57
—23,85
-24,06

—24,22
-24,33
—24,40

AG/°

—16,46

-16,42
—14,22
—11,93

—9,58
—7,18

—4,76

—2,32
0,13

lgifp

12,ОС

11,961
7,77(
5,21."

3,48'J
2,242

1,301

0,563
—0,02Ь

Джеллес и Питцер [465] рассчитали термодинамические функции,
используя отнесения колебаний по Плайлеру и Бенедикту [11721
и моменты инерции, полученные микроволновым методом Майерсом
и Гуинном [1042]. В работе Джеллеса и Питцера даны ссылки на более
ранние расчеты, а в работе Свердлина [1451] приведены соответствую-
щие значения, опубликованные позже. Данные Пер лика [1138!
и Ридела [1228, 1229] по определению теплоемкости дихлорметана
в жидком состоянии удовлетворительно согласуются, если принять
Ср (I) = 17,16 + 0,023Г [кал/(моль-°К), 270-320° К]. Курбатов
[814] также измерял теплоемкость жидкости, однако его данные
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^слишком завышены. Метюс [940] экспериментально установил зна-
чение А # У = 6,69 ккал/молъ при 313,7°К. На основании указанных

[ше величин теплоемкости дихлорметана в жидком и газообразном
стояниях вычислено AHv°2gs — 6,87 ккал/молъ.

Согласно Дрейсбаху [352], Тт—178,0ГК. Россини, Вагман,
•ванс, Левин и Джаффе [1249] приводят значения АНт =

1,1 ккал/молъ. Перез Масиа и Диаз Пенья [1137] измерили моляр-
:е объемы пара в температурном интервале 323 — 423°К. В работе

•рейсбаха [352] приведено значение ТЪ = 312,90° К и даны константы
пя уравнения Антуана, которые в сочетании с данными Перез Масиа

Диаз Пенья по мольным объемам пара позволили рассчитать
основании точного уравнения Клапейрона величину AHv°ni —

6,89 ккал/молъ. Эта величина прекрасно согласуется с обсуждав-
мися выше калориметрическими данными.
На основании энергии сгорания, установленной Смитом, Бьел-

tepanoM, Круком и Уестермарком [1384], а затем исправленной
учетом новой величины энтальпии окисления мышьяковистого
"идрида [142] и приведенной к AHcz%s, получено значение
г/298 (0——29,2 ккал/молъ. Величина AHv°2ss, рассчитанная выше,

1ет AHf°29i (g) = — 22,3 ккал/молъ. Амадор, Лейчер и Парк [И]
аределили энтальпию гидрирования дихлорметана до метана и хло-
истого водорода при 250°С, равную —40.07 ккал/моль. Приведе-
ве к температуре 298° К на основании АСр реакции, рав-
рго —5 кал/ (моль-°К), приводит к значению ДЯ/°М (g) —

— 23,05 ккал/моль. Здесь принято среднее взвешенное значение
1-22,8 ккал/молъ.

№ 724. Хлороформ, СНС13 (состояние идеального газа).
Мол. вес 119,389

°К
кал/(моль

Op- -(G°-ff°

I-400

15
15
17

19,
20,
21,

21,
22,
22,

71
76
83

34
44
27

91
43
86

70
70
75

79
83
86

89
92,
94,

,66
76
59

74
37
58

47
08
47

70,66
70,67
71,31
72,59
74,09
75,65

77,20
78,71
80,17

ккал/моль

Н°-Н° ДН/° ]g Kp

0,00
0,03
1,72

3,58
5,57
7,66
9,82

12,04
14,30

24,20
24,20
24,36
24,44
24,48
24,49
24,47
24,43
24,37

-16,38
— 16,33
-13,68
— 10,99
—8,30
—5,60
-2,91
—0,21

2,47

12,004
11,895
7,472
4,806
3,024
1,749

0,795
0,052

—0,540

рмодинамические функции рассчитаны Джеллесом и Питцером
5] на основании колебаний по Плайлеру и Бенедикту [1172] и мо-

Ьтов инерции, полученных аппроксимированием значений, уста-

37*



580 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

новленных Дженом и Лайдом [084] микроволновым методом. Черни
и Эрдос [207], Мадиган и Клевеленд [912] и Свердлин [1451] опубли-
ковали данные, почти идентичные с результатами Джеллеса и Питце-
ра. Удовлетворительно согласуются и результаты измерений тепло-
емкости жидкого хлороформа, полученные Стейвели, Тапманом
и Хартом [1407], Харрисоном и Мелвин-Хьюзом [572], а также
Ричардсом и Уолласом [1225]. Их результаты для интер-
вала 240—330° К описываются уравнением Ср (Z) = 21,86 -f
+ 0,018 Т [кал/(моль ^К)]. Теплоемкость жидкого хлороформа изме-
рял также Курбатов [814], однако его результаты недостаточно точны.
По сообщению Дрейсбаха [352] Ттп = 209,56° К и ТЪ = 334,88° К;
согласно Метюсу [940], AHv 3З4,4 = 7,02 ккал/молъ. Указанные выше
принятые данные по теплоемкости приводят к результату АНи°29я -
= 7,44 ккал/молъ. Опубликованные Колосовским и Алимовым [799],
а также Кусано [816] данные по энтальпии испарения, по-видимому,

завышены.
Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] опубликовали дан-

ные по энергии сгорания, которые после исправления с учетом нового
значения энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142]
и приведения к AHc29g позволили получить AHf2w (I) =
= —32,3 ккал/молъ. Киркбрайд [754] измерял энтальпию реакции
между хророформом и хлором с образованием четыреххлористого
углерода и хлористого водорода. Сочетание результатов, полученных
этим исследователем, с другими данными по четыреххлористому
углероду привело к значению AHf°2M(l) = —30,5 ккал/молъ. Принято
среднее взвешенное значение Д#/°98(/) = —31,6 ккал/молъ. Эта вели-
чина, а также обсуждавшаяся выше энтальпия испарения, найден-
ная Метюсом, привели к значению AH°2m(g) =—24,2 ккал/молъ.

№ 725. Четыреххлористый углерод, СС14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 153,838

г°, к

298
300
400
500
600
700
800
•900

1000

кал/(моль °К>

Ср°

20,02
20,08
22,04
23,28
24,07
24,61
25,00
25,29
25,52

s°

74,12
74,25
80,31
85,37
89,69
93,44
96,75
99,72

102,39

74,12
74,13
74,94
76,53
78,37
80,27
82,12
83,92
85,63

ккал/моль

0,00
0,04
2,15
4,42
6,79
9,23

11,71
14,23
16,77

дя/°

—24,00
—24,00
—23,79
—23,55
—23,29
—23,04

—22,79
-22,54
—22,29

&Gf°

-13,92
—13,85
—10,50
—7,21
—3,96
—0,76

2,40
5,53
8,64

lg Kp

10,201
10,093

5,738

3,1'О
1,U4
0,233

—O,6">6
—1,344
- 1 , 8 8 8
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Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] опубликовали дан-
ные по энтальпии сгорания, которые после исправления с учетом

.нового значения энтальпии окисления мышьяковистого ангидри-
да [142] и приведения к A#c 2 e 8 дают AHf°29S(l) = —29,9 ккал/молъ.
В каждом эксперименте только 4% величины измеряемой энталь-

|„пии относилось за счет сгорания четыреххлористого углерода;
остальная часть обусловливалась вспомогательными веществами.
Смит и др. опубликовали также данные для хлороформа,

Цкоторые после аналогичных исправлений позволили получить
AHflts (I) = —32,3 ккал/молъ; согласно Киркбрайду, энтальпия
реакции между хлором и хлороформом с образованием четыреххло-
1истого углерода и хлористого водорода составляет —22,3 ккал/молъ;

^сочетание этих данных дает для четыреххлористого углерода
w (I) = — 32,5 ккал/молъ. Энтальпия испарения при 298° К,

о которой речь идет ниже, дает соответственно А#/ 2 9 8 (g) = —22,2
и —24,8 ккал/молъ.

Боденстейн, Гюнтер и Хофмейстер [144] измеряли энтальпию
взрыва смеси паров четыреххлористого углерода, хлора и водорода;
они получили значение АНг = —62,6 ккал/молъ для реакции между
четыреххлористым углеродом и водородом с образованием углерода
Ш хлористого водорода. Если принять, что в данном случае энтальпия
Образования углерода составляет 1—2 ккал/молъ [1059], то для СС14

|Д/Г/°88 (g) будет находиться в пределах от —23,9 до —24,9 ккал/молъ.
[Принято округленное среднее значение AHflss (g) = —24,0
щкал/молъ.

Хикс, Хулей и Стефенсон [594] изучали низкотемпературные
Двойства и получили следующие данные: Tt = 225,3° К, AHt =
\*= 1,095 ккал/молъ, Ttp = 250,3° К, АНт = 0,601 ккал/молъ. Более
ранняя работа Лорда и Бланчарда [884] хорошо согласуется с работой
Сталла [1431]. Хилденбранд и Мак-Доналд [598] проверили рас-
четы Хикса и др. по экстраполяции от 15 до 0° К и установили значе-

е AHv°MS = 7,75 ккал/молъ, позволившие им рассчитать энтропию
298 (§) = 73,92 кал/(молъ-°К), согласующуюся в пределах ошибки
пыта с величинами, основанными на спектроскопических данных.

В результате тщательных исследований Данлоп [359] установил
= 250,4° К. Тиммерманс [1501] указывает целый ряд источников,

которых приводятся данные, прекрасно согласующиеся при ТЪ =
349,9° К. Теплоемкости пара измерял Питцер [1154], который

шределил также AHv = 7,17 ккал/молъ при 349,8° К. Согласно
"етюсу [940], AHv = 7,16 ккал/молъ при 349,5° К, что хорошо
гласуется с данными Питцера. Результат Кусано [816] AHv3oSi =
7,72 ккал/молъ хорошо согласуется со значениями Хилденбранда
Мак-Доналда. Энтальпии испарения находятся в соответствии

теплоемкостями четыреххлористого углерода в жидком и парообраз-
ном состояниях. Данные по теплоемкостям жидкости, полученные

йвели, Тапманом и Хартом [1407]. Харрисоном и Мельвин-Хью-
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зом [572], а также Ричардсом и Уоллесом [1225], хорошо согласуются
между собой и с результатами, полученными Хиксом, Хулееч
и Стефенсоно.м [594]. Экспериментальные точки в интервале от 250
до 340° К описываются с точностью до 1 % уравнением Ср (Г) —
= 27,65 + 0,0137 Ыал(молъ-°К)].

Из многочисленных расчетов термодинамических функций по
спектроскопическим данным можно упомянуть следующие: Сте-
венсона и Бича [1419], Волда [1545], Черни и Эрдоса [207], Свердлина
[1451], Джеллеса и Питцера [465], а также Мадигана и Клевеленда
[912]. Принятые здесь значения взяты из работы Олбрайта, Джейле-
гара и Иннеса [8], в которой вносились исправления в приближении
ангармоничности на основе теплоемкостей дифтордихлорметана в па-
рообразном состоянии, опубликованных Мейси [935].

№ 726. Хлорэтан, С2Н5С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 64,517

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср"

14,99
15,05
18,56

21,68
24,31
26,53

28,42
30,06
31,48

s°

65,93
66,03
70,85

75,33
79,52
83,44

87,11
90,56
93,80

-<С°-Я;м)/Т

65,93
65,94
66,57

67,88
69,47
71,19

72,96
74,72
76,47

ккал^моль

Я°-Н298

0,00
0,03
1,72

3,73
6,04
8,58

11,33
14,26
17,33

дн/°

—26,70
—26,72
-27,68

—28,47
—29,11
—29,61

-29,99
—30,26
-30,43

-14,34
—14,26
—9,96

—5,43
—0,76

4,00

8,83
13,70
18,60

Ig Кр

10,509
10,389
5,440

2,374
0,278

—1,25(1

—2,411
—3,327
—4,004

Гордон и Джиок [518] изучали низкотемпературные свойства
и установили, что Ttp = 134,8° К, АНпг = 1,064 ккал/молъ и ТЪ -=
= 285,4° К, при этом AHv = 5,892 ккал/молъ. Теплоемкость хлор-
этана в жидком состоянии изменяется в температурном интер-
вале 260—290° К в соответствии с уравнением Ср (I) = 16,57 —
+ 0,28 Т [кал/(молъ-°К)]. Экспериментальное значение энтропии
при 285,4° К равно S° (g) = 65,31 кал/(моль-°К). Швендеман и Джа-
кобс [1296] рассчитали моменты инерции на основании данных микро-
волновой спектроскопии и вычислили барьер внутреннего вращения
3685 кал/моль из результатов измерения Лайда [867]. На основании
спектров в далекой инфракрасной области Фейтели и Миллер [4101
установили величину барьера, хорошо согласующуюся с результатом
Швендемана и Джакобса. Эти значения в сочетании с отнесениями
колебаний по Даашу, Лиангу и Нилсену [302] использованы для
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расчета термодинамических функций, в том числе величины S° {g) =
= 65,25 кал/(молъ -°К) при 285,4° К, которая превосходно согласует-
ся со значением, установленным на основании третьего закона тер-
модинамики. Немного отличающиеся значения функций рассчитаны
Грином и Холденом [540] на основании более ранних микроволновых
данных, опубликованных Вагнером и Дейли [1565], и тех же отнесе-
ний колебаний.

Лейчер, Эмери, Бомфолк и Парк [824] измеряли энтальпию
реакции между хлорэтаном и водородом с образованием этана
и хлористого водорода; ими получено значение Ai7/°98 (g) =
= —25,8 ккал/молъ. Кейси и Фордхам [199] на основании результатов
измерения энтальпии сгорания получили значение ДЯ/°98 (g) =
= —23,6 ккал/молъ. Константы равновесия реакции между этиленом
и хлористым водородом, опубликованные Лейном, Линнеттом и Ос-
виным [845], Хоулеттом [620], а также Рудковским, Трифелем
и Фростом [1262], приводят соответственно к значениям Д/Г/°98 (g),
равным —26,7, —26,9 и —27,0 ккал/молъ. Из данных по равновесию
отобрано значение —26,7 ккал/молъ.

Эйкен и Франк [383] измеряли теплоемкость пара и получили
данные, хорошо согласующиеся с рассчитанными значениями. Кобе
и Харрисон [776], а также Кобе и Крауфорд [772] рассчитали термо-
динамические свойства на основании отнесений колебаний и барьера
4700 кал/моль, согласно работе Дааша, Лианга и Нилсена [302].

№ 727. 1,1-Дихлорэтан, С2Н4С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,966

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль °К)

Ср"

18,22
18,29
21,85

24,82
27,24
29,21

30,85
32,25
33,45

S"

72,89
73,01
78,77

83,98
88,72
93,07

97,08
100,80
104,26

-( G °- H 298^ T

72,89
72,90
73,66

75,21
77,07
79,05

81,06
83,05
85,00

ккал/могь

Я °~ Н 298

0,00
0,04
2,05

4,39
7,00
9,82

12,83
15,98
19,27

ЛЯ/"

-31,05
—31,07
—31,77

—32,31
—32,73
-33,04

—33,25
-33,38
—33,43

AGf"

—17,47
-17,39
— 12,72

—7,89
—2,96

2,02

7,04
12,09
17,15

12,806
12,667
6,948

3,448
1,080

-0,632

-1,924
-2,936
—3,748

Ли и Питцер [862] опубликовали низкотемпературные данные,
включающие значения Ttp = 176,18° К, АНш = 1,881 ккал/молъ
И АНи29з = 7,409 ккал/молъ. Сглаженные значения теплоемко-
стей, полученные этими исследователями в интервале 270—300° К,
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описываются уравнением Ср (I) = 24,22 + 0,020Т [кал/моль-°К)].
Значение энтропии S°MS (g) = 72,89 кал / (моль-°К), вычисленное
на основании третьего закона, точно соответствует рассчитан-
ной нами величине, основанной на отнесениях колебаний по Даа-
шу, Лиангу и Нилсену [302] с учетом молекулярной структуры,
установленной Данфордом и Ливенгстоном [305] в работе по изу-
чению дифракции электронов. Частота крутильных колебаний, при-
нятая Даашем и др., указывает на наличие барьера внутреннего
вращения 3750 кал/моль.

Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] приводят
значение AHf°2iS (I) = —36,4 ккал/молъ, основанное на очень старых
данных по энтальпиям сгорания. Смит, Бьеллерап, Крук и Уестер-
марк [1384] установили энтальпию сгорания, которая после исправ-
ления, связанного с новой величиной энтальпии окисления мышьяко-
вистого ангидрида [142], и приведения к давлению 1 атм и 298° К
дает AHfMS (I) = —38,37 ккал/молъ. Энтальпия испарения, измерен-
ная Ли и Питцером и приведенная к 298° К, дает AHf2iS (g) —
= —31,0 ккал/молъ.

Амадор, Лейчер и Парк [11] измеряли энтальпию гидрирования
дихлорэтана до этана и хлористого водорода при 250° С и полу-
чили —34,65 ккал/молъ. Приведение к 298° К дает AHf2ig (g) =
= —31,09 ккал/молъ, что прекрасно согласуется с результатами
измерения энатальпии сгорания. Принято среднее значение
—31,05 ккал/молъ. Тиммерманс [1501] опубликовал данные по тем-
пературе кипения, согласно которым среднее значение ТЪ = 330,4° К.
Приведенные Ли и Питцером [862] данные по энтальпии испарения
экстраполированы, в результате чего рассчитано значение AHv —
= 6,97 ккал/молъ при температуре кипения.

№ 728. 1,2-Дихлорэтан, С2Н4С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,966

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(молЬ'°К)

Ср°

18,80
19,00
22,00

24,70
26,90
28,80

30,40
31,80
33,00

s°

73,66
73,78
79,67

84,87
89,58
93,87

97,82
101,49
104,90

-<.G°-H°29S)/T

73,66
73,67
74,45

76,02
77,89
79,87

81,87
83,85
85,79

икал/моль
тто иго

0,00
0,04
2,09

4,43
7,01
9,80

12,76
15,87
19,12

АН)"

—31,00
—31,01
-31,67

-32,22
—32,66
-33,00

—33,26
-33,44
—33,53

AGf°

-17,65
—17,57
—12,98

—8,25
-3,41

1,50

6,44
11,42
16,41

lg Кр

12,938
12,799
7,093

3,604
1,242

-0,467

-1,759
—2,772
—3,586
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Конн, Кистяковский и Смит [259] измеряли энтальпию присоеди-
нения хлора к этилену при 355° К и утановили, что она равна
—43,65 ккал/молъ. Для этой реакции АСр — 0,5 кал/(молъ -°К) и при
298° К АНг = —43,68 ккал/молъ. Сочетание этих значений с вели-
чиной энтальпии образования этилена, указанной Россини, Ваг-
маном, Эвансом, Левиным и Джаффе [1249], дает AHf29S (g) —
= —31,18 ккал/молъ. Зинке и Сталл [1359] опубликовали данные
по энтальпии сгорания 1,2-дихлорэтана в жидком состоянии и рассчи-
тали AHf°iaa (Г) = —39,57 ккал/молъ; они ввели также поправки к ве-
личине АЕс, установленной Смитом, Бьеллерапом, Круком и Уестер-
марком [1384], и получили AHf\w (I) = —38,52 ккал/молъ. Указы-
ваемая Гуином и Питцером [556] энтальпия испарения при 298° К,
равная 8,44 ккал/молъ, близка к величине 8,47 ккал/молъ, даваемой
Зинке и Сталлом; она использована здесь, поскольку обеспечивает
сопоставимость данных. Энтальпия образования идеального газа
равна —30,08 ккал/молъ по данным Смита и др. и —31,13 ккал/молъ,
согласно Зинке и Сталлу. Энтальпия реакции с водородом, приводя-
щей к образованию этана и хлористого водорода, по результатам
измерении Сталла, Амадора, Лейчера и Парка [11] при 250° С равна
—35,32 ккал/молъ. После приведения к 298° К вычислено A/7/°9S (g)~
= —30,47 ккал/молъ. Принято среднее взвешенное значение
AHflss (g) = —31,0 ккал/молъ.

В результате изучения низкотемпературных свойств Питцер
[1151] установил, что Ttp = 237,2° К, АНт = 2,112 ккал/молъ
и
 'S'-MS (0 = 49,84 кал/(моль-°К). Для сравнения Питцер указывает

^ также менее надежные значения Рейлинга [1210]. Согласно расче-
'. там Гуина и Питцера [556] на основании низкотемпературных дан-
f x S24S (g) = 73,66 кал/(молъ *°К); эти исследователи опубликовали
также результаты измерения теплоемкости пара. Теплоемкость

' идеального газа рассчитана для ряда температур из спектроскопиче-
ских данных с использованием потенциальной функции для внутрен-
1него вращения, подобранной таким образом, чтобы соответствовать
['экспериментальным результатам. Сглаженная кривая, проведенная
J На основании как экспериментальных, так и расчетных точек, исполь-
зована для определения приведенных здесь значений.

Теплоемкость жидкости измеряли Питцер [1151], Стейвели, Тап-
|ман и Харт [1407] и Рюйтер [1268]; в интервале 280—350° К она опи-
|сывается уравнением Ср (I) = 21,05 + 0,033Г [кал/(молъ -°К)]. Дрейс-
|бах [352] приводит значение ТЪ = 356,62° К; согласно измерениям
Щетюса [940], AHv = 7,65 ккал/молъ.

№ 729. 1,1,2-Трихлорэтан, С2Н3С13 (состояние идеального газа).
Мол. вес 133,415

Зинке [1354] измерял энатльпию сгорания по методу, описанному
Зинке и Сталлом [1359], и получил AHf298 (I) = —42,7 ккал/молъ.
1о сообщению Киркбрайда [754] энтальпия хлорирования 1,2-ди-
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Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

cv°

21,27
21,34
25,03

27,92
30,13
31,87

33,28
34,44
35,42

S-

80,57
80,71
87,37

93,28
98,57

103,35

107,70
111,69
115,37

80,57
80,58
81,46

83,24
85,36
87,60

89,84
92,05
94,20

кпа i/мо ib

0,00
0,04
2,37

5,02
7,93

11,03

14,29
17,68
21,17

АН Г

—33,10
—33,11
—33,57

-33,88
—34,08
—31,19

-34,24
—34,23
—34,16

AGf°

—18,52
-18,43
— 13,46

—8,40
—3,28

1,86

7,01
12,17
17,32

lg Кр

13,575
13,426
7,355

3,670
1,196

-0,581

—1,915
-2,955
—3,786

хлорэтана до 1,1,2-трихлорэтана с образованием хлористого водорода
равна —27,8 ккал/молъ; эта величина в сочетании с надежно установ-
ленными величинами для 1,2-дихлорэтана и хлористого водорода
приводит к значению АЯ/°9, (I) = —45,3 ккал/молъ. Киркбрайд под-
черкивает, что его результат кажется завышенным, поскольку приво-
дит к слишком большой теплоте присоединения хлора к винилхло-
риду по сравнению с другими аналогичными реакциями. Исходя
из этого, приняты результаты измерения энтальпии сгорания. Уиль-
ямсон и Харрисон [1617] сообщили данные по энтальпии испарения
в температурном интервале 57—85° С; экстраполяция дает значения
Д//у°98 = 9,57 ккал/молъ и AHfM8 (g) = —33,1 ккал/молъ. Уильямсон
и Харрисон опубликовали также данные по теплоемкости пара кото-
рые были использованы Харрисоном и Кобе [574] для удовлетвори-
тельных отнесений колебаний и установления барьера внутреннего
вращения, поскольку это необходимо для расчета термодинамиче-
ских функций. Тиммерманс и Роланд [1505] определили Ттп =
= 236,5° К и 'ТЪ = 387,2° К; согласно измерениям Кроу и Смита
[296], АНтп = 2,7 ккал/молъ. Экстраполяция данных Уильямсона
и Харрисона приводит к значению AHv = 8,3 ккал/молъ при темпе-
ратуре кипения.

№ 730. 1,1,2,2-Тетрахлорэтан, С2Н2С14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 167,864

Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] опубликовали дан-
ные по энтальпии сгорания, которые после исправления с учетом
нового значения энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида
[142] и приведения к АИс29& позволили получить АЯ/°„ (Z) -=
= —47,2 ккал/молъ. Дрейсбах [353] приводит значение AHv°29S =
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

24,09
24,16
27,90

30,77
32,91
34,55

35,85
36,90
37,76

s°

86,69
86,84
94,33

100,88
106,68
111,88

116,58
120,87
124,80

-(С°-Н°98)/г

86,69
86,70
87,69

89,69
92,04
94,51

96,98
99,40

101,75

кпаг[моль

Н ~"Й298

0,00
0,05
2,66

5,60
8,79

12,16

15,69
19,32
23,06

дя/°

—36,50
—36,51
—36,74

—36,85
—36,85
—36,78

—36,66
—36,48
—36,26

AGf°

—20,45
—20,35
—14,93

—9,46
—3,98

1,49

6,95
12,39
17,81

Jg-Kp

14,992
14,827
8,157

4,135
1,451

—0,466

—1,898
—3,008
—3,892

= 10,7 ккал/молъ, из которого следует ДЯ/°98 (g) =
= —36,5 ккал/молъ. Согласно Дрейсбаху, Тт = 229,4° К и ТЪ =
= 419,4° К; по измерениям Метюса [940] AHv = 9,24 ккал/молъ
при 419° К. Кобе и Харрисон [776] рассчитали термодинамические
функции, допуская, что вращательные изомеры имеют одинаковую
энергию. Эти функции не очень надежны, поскольку в действитель-
ности вращательные изомеры имеют различную энергию, что под-
тверждается результатами спектроскопических исследований, выпол-
ненных Наито, Накагавой, Куратани, Итисимой и Мидзусимой
[1044], Симаноути [1345], и Злетовом, Клевелендом и Мейстером
[1645].

№ 731. Пентахлорэтан, С2НС15 (состояние идеального газа).
Мол. вес 202,313

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

28,14
28,23
31,77

34,42
36,22
37,53

38,52
39,26
39,88

кал/ (моль

S°

90,95
91,13
99,76

107,15
113,59
119,27

124,35
128,93
133,10

°К)

-<с°-я2°и)/г

90,95
90,96
92,11

94,39
97,07
99,84

102,59
105,27
107,85

Я°-Н298

0,00
0,06
3,06
6,38
9,92

13,61
17,41
21,30
25,26

ккал/моль

ДЯ/°

—34,00
—34,00
—33,91

—33,71
—33,45
—33,15

—32,84
—32,50
—32,15

AGf

—15
—15,

—9,

— 3 ,
2,
8,

14,
19,
25,

°

93
82
77

76
21
13

01
84
64

ig

И ,
11,
5,

1,
- 0 ,
—2,

-з,
—4,
—5,

Кр

678
525
338

641
805
539

826
818
603
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Нилсен, Лианг и Дааш [1071] изучали спектр пентахлорэтана,
произвели отнесение колебаний и рассчитали термодинамические
функции при определенных температурах. Кобе и Харрисон [776]
опубликовали более полные расчеты на основании тех же отнесепий.
Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] получили данные по
энергии сгорания, которые после исправления с учетом нового значе-
ния энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142] и приведе-
ния к AHc2SS дали AHf2w (Г) = —45,3 ккал/молъ. Россини, Вагман,
Эванс, Левин и Джаффе [1249] приводят значения Тт = 244,2° К,
АНт = 2,7 ккал/молъ, ТЪ — 432,5° К и AHv = 9,7 ккал/молъ при
температуре кипения. Если принять оценку АСр испарения равной
—12 кал/(молъ-°~К), то AHv°i9S = 11,3 ккал/молъ и AHf\w(g) --
= —34,0 ккал/молъ. Киркбрайд [754] измерял энтальпию присоедине-
ния хлора к трихлорэтилену. Его данные в пределах ошибки экспери-
мента соответствуют результатам, полученным при изучении энталь-
пии сгорания. Курбатов [814] опубликовал данные по теплоемкости
жидкости, которые, очевидно, слишком завышены.

№ 732. Гексахлорэтан, С2С16 (состояние идеального газа).
Мол. вес 236,762

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

КО1/(Л10 1Ь °К)

Ср°

32,59
32,67
36,11

38,29
39,69
40,63

41,29
41,76
42,11

S"

94,77
94,98

104,88

113,18
120,29
126,49

131,96
136,85
141,27

- ( G ° - H 2 9 8>/T

94,77
94,78
96,10

98,71
101,73
104,83

107,89
110,84
113,67

ккал/моль

0,00
0,07
3,51

7,24
11,14
15,16

19,26
23,41
27,61

дн/°

-33,80
—33,79
—33,33

—32,80
—32,26
—31,72

—31,20
-30,69
—30,19

AGf°

—13,58
—13,45
—6,74

—0,15
6,32

12,71

19,02
25,26
31,45

lg Кр

9,954
9,801
3,684

0,068
-2,302
—3,968

-5,195
—6,135
—6,873

Карни, Пиотровский, Мейстер, Браун и Клевеленд [192] на осно-
вании собственных отнесений колебательных частот и данных изуче-
ния дифракции электронов, полученных Свиком Карле и Карле [1460],
рассчитали термодинамические функции. Кобе и Харрисон [776]
опубликовали расчеты, хорошо согласующиеся с расчетами, приве-
денными в работе [192]. Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384]
получили данные по энергии сгорания, которые после исправления
с учетом нового значения энтальпии окисления мышьяковистого
ангидрида [142] и приведения к AHc2S8 позволили получить
АЯ/°98 (s) = —49,3 ккал/молъ. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаф-
фе -[1249] приводят следующие значения: Tt = 344,4° К, AHt ~
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•=1,9 ккал/молъ, Тт = 459,9° К, АНт = 2,33 ккал/молъ и Ts =
= 457,6° К, при этой температуре AHs = 12,2 ккал/молъ. Если
принять АСр сублимации — 9 кал/(молъ-ОК), то рассчетное значение
AHsl9g = 15,5 ккал/молъ и A#/°9 8(g)=—33,8 ккал/молъ. Киркбрайд
[754] измерял энтальпию присоединения хлора к тетрахлорэтилепу.
Его данпые соответствуют энтальпии сгорания эгих соединений.

№ 733. 1-Хлорпропан, С3Н7С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 78,543

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ксиЦмо tb'°K)

Ср°

20,24
20,34
25,36

29,73
33,43
36,57

39,24
41,57
43,59

s°

76,27
76,40
82,96

89,10
94,85

100,25

105,31
110,07
114,55

-(G°-H°98)/r

76,27
76,28
77,14

78,92
81,10
83,45

85,87
88,30
90,70

ккал/моль

Я°-Н298

0,00
0,04
2,33

5,09
8,26

11,76

15,55
19,60
23,86

дн/°

-31,10
-31,13
—32,42

-33,49
—34,34
—35,01

—35,51
-35,86
—36,07

AG/°

-12,11
—11,99

' -5,41

1,47
8,54

15,75

23,03
30,37
37,75

lg Кр

8,876
8,736
2,956

-0,643
—3,111
—4,917

—6,291
—7,375
-8,250

Грин и Холден [540] рассчитали термодинамические свойства
на основании вполне допустимых отнесений колебаний, принятых
длин связи и углов, метального и скелетного барьеров внутреннего
вращения, равных соответственно 3100 и 2900 кал/моль, и разности
энергии между транс- и гош-вращательными изомерами, равной
50 кал/моль. Данные, полученные Сарахманом [1276] методом микро-
волновой спектроскопии, а также данные Морино и Кухитцу [1026],
полученные методом дифракции электронов, подтверждают при-
веденные выше оценки; на этом основании приняты значения Грина
и Холдена.

Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] неправильно цити-
ровали энтальпию сгорания, полученную Эфтрингом[370]. Результат,
исправленный с учетом нового значения энтальпии окисления мышья-
ковистого ангидрида [142] и приведенный к значению Д#с298, дает
Д#/°98 ( I) = —37,5 ккал/молъ. По данным измерений Метюса и Фе-
ландта [941] AHv — 6,62 ккал/молъ при 319° К. Если принять оцен-
ку АСр испарения —12 кал/(моль -°К), то AHv°ws = 6,9 ккал/молъ
и Д#/°98 (g) = —30,6 ккал/молъ. Девис, Лейчер и Парк [308] измеря-
ли энтальпию реакции между 1-хлорпропаном и водородом с образо-
ванием пропана и хлористого водорода и по этим данным рассчитали
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значение AHf2w(g) = — 31,54 ккал/молъ. Принято среднее значе-
ние —31,1 ккал/молъ.

Данные Тиммерманса [1501] по температурам перехода не отли-
чаются согласованностью. В лаборатории Тиммерманса получены
следующие значения: Тт = 150,35° К и ТЪ = 319,75° К. Перез
Масиа и Диаз Пенья [1137] опубликовали значения вторых вириаль-
ных коэффициентов для пара в температурном интервале 323—398° К.

№ 734. 2-Хлорпропан, С3Н7С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 78,543

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Cv°

20,87
20,97
25,99

30,48
34,20
37,30

39,94
42,20
44,16

кал/(мо гь °

S°

72,70
72,83
79,57

85,86
91,76
97,27

102,43
107,26
111,81

К)

(G°-h

72,
72,
73,

75,
77,
80,

82,
85,
87,

О \ If
2 9 3 " J

70
71
59

42
66
07

55
03
48

Н°~Н2В8

0,00
0,04
2,40

5,23
8,47

12,04

15,91
20,02
24,34

ккал/моль

AHf°

—35,00
-35,03
—36,26

-37,26
—38,04
—38,62

—39,05
—39,33
-39,49

AGf

—14,
-14,

у

—0,
6,

14,

21,
29,
37,

°

94
82
89

68
71
22

79
42
07

ig

10
10
4

0
2

—4

—5
—7
—8

Кр

, 954
,797
,312

,297
,443
,439

,952
143

,102

Термодинамические функции рассчитаны на основании предло-
женных Шеппердом [1344] отнесений колебаний; средние длины свя-
зей рекомендованы Саттоном [1449]; согласно оценке, барьер внут-
реннего вращения составляет 4,0 ккал/молъ. Данные Ямаха [1637]
по дифракции электронов согласуются в пределах эксперименталь-
ной ошибки с величинами длин связей по Саттону. Расчетные значе-
ния термодинамических функций использовали в сочетании с кон-
стантами равновесия реакции дегидрохлорирования, эксперимен-
тально установленными Хоулеттом [620], и таким образом было рас-
считано значение AfffZg8 (g) = —35,2 ккал/моль. Менее точные дан-
ные по равновесиям, полученные Энтелисом и Чирковым [379], при-
водят к значению AHf2ss (g) = —34,6 ккал/моль. Смит, Бьеллерап.
Крук и Уестермарк [1384] опубликовали данные по энергии сгорания,
которые после исправления с учетом нового значения энтальпии
окисления мышьяковистого ангидрида [142] и приведения к АНс29л

дают AHf29S (/) = —42,3 ккал/молъ. Метюс и Феландт [941] опреде-
лили AHv = 6,34 ккал/молъ при 309° К. Если принять оценку АСр
испарения —12 кал/(моль-°К), то Affv°29S = 6,47 ккал/молъ. Сочета-
ние этих значений с результатами Смита и др. дает AHf29S (g) —
= —35,8 ккал/молъ, что хорошо согласуется с экспериментальными
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величинами. Девис, Лейчер и Парк [308] определили энтальпию реак-
ции с водородом, приводящей к образованию пропана и хлористого во-
дорода, на основании чего рассчитали AHfV9S(g) = —32,93 ккал/моль,
которая кажется слишком положительной. Принято среднее взвешен-
ное значение, равное —35,0 ккал/молъ.

Тиммерманс [1501] приводит Тт = 156,2° К и ТЪ = 308,0° К.
Перез Масиа и Диаз Пенья [1137] измеряли мольные объемы пара
в температурном интервале 313—398° К.

№ 735. 1,2-Дихлорпропан, С3Н6С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 112,992

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(чо ib °К)

С р °

23,47
23,60
28,60

32,95
36,47
39,47

41,97
44,18
46,08

84,80
84,95
92,44

99,30
105,63
111,48

116,92
122,00
126,75

-(&°-Н|„в)/Т

84,80
84,81
85,79

87,82
90,27
92,89

95,55
98,21

100,83

пка г/мо гь

JJO TJJO

0,00
0,05
2,66

5,75
9,22

13,02

17,10
21,41
25,92

дн/°

—39,60
—39,62
—40,66

—41,48
—42,11
-42,56

—42,87
—43,04
—43,09

AGf°

—19,86
— 19,74
—12,95

—5,92
1,25
8,52

15,83
23,18
30,55

14,558
14,380
7,074

2,588
—0,455
—2,659

—4,325
—5,630
-6,676

Согласно Амадору, Лейчеру и Парку [11], энтальпия реакции
1,2-дихлорпропана с водородом при 250° С, которая приводит к обра-
зованию пропана и хлористого водорода, равна —31,215 ккал/молъ;
приведение к 298° К дает ДЯ/°И (g) = —39,08 ккал/молъ. По сообще-
нию Смита, Бьеллерапа, Крука и Уестермарка [1384] результаты
измерения энергии сгорания, исправленные с учетом нового зна-
чения эшальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142] и при-
веденные к Ai7c°98, дают АЯ/°98 (I) — —48,7 ккал/молъ. Согласно
Дрейсбаху [353], AITv\w — 8,68 ккал/молъ, что дает ДЯ/°,„ (g) =
= —40,0 ккал/молъ. Принято среднее значение —39.6 ккал/молъ.

Термодинамические функции для состояния идеального газа
Оценены с использованием констант, приведенных в табл. XII.2.
По дашгъпг Дрейсбаха Тт = 172,71° К, ТЪ = 369,52° К и AHv =
= 7,59 ккал!молъ при точке кипения. В работе Курбатова [814] при-
водятся приближенные данные по теплоемкости жидкости. Изучены
Структура и барьеры внутреннего вращения на основании данных
По дипольным моментам [1090], спектрам комбинационного рассеяния
{1027], теплоемкости при низких температурах [296] и дифракции
электронов [1627].
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№ 736. 1,3-Дихлорпропан, СзН6С1г (состояние идеального газа).
Мол. вес 112,992

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

палЦмоль °К)

Ср°

23,81
23,93
28,69

32,82
3(3,22
39,11

41,56
43,70
45,50

s°

87,76
87,91
95,46

102,32
108,62
114,42

119,81
124,83
129,53

-< С °- Н 298>/ Г

87,76
87,77
88,76

90,80
93,25
95,87

98,53
101,17
103,78

кка г/моль

И°-Я298

0,00
0,05
2,69

5,77
9,22

12,99

17,03
21,30
25,76

АН/»

—38,60
—38,62
-39,64

—40,46
— 11,11
— 41,59

-41,94
—42,16
—42,26

AGf°

—19,74
—19,63
— 13,14

--6,41
0,46
7,43

14,45
21,52
28,61

lg Кр

14,472
14,298
7,176

2,802
—0,167
—2,320

-3,948
—5,226
—6,251

Пересчет энергии сгорания по Смиту, Бьеллерапу, Круку
и Уестермарку [1384] с учетом нового значения энтальпии окисле-
ния мишьяковистого ангидрида [142] и приведение к АНс°гт дану
Д#/°9? (/) = —48,3 ккал/моль. Согласно Дрейсбаху [353], AHv°29S -
= 9,66 ккал/молъ, что дает AHf29S (I) = —38,6 ккал/молъ. Термоди-
намические функции для состояния идеального газа оценены с исполь-
зованием констант, приведенных в табл. XII.2. По данным Дрейс-
баха [353] Тт = 173,7° К, ТЪ = 393,6° К и при этой температуре
i\Hv = 8,10 ккал/молъ..

№ 737. 2,2-Дихлорпропан, С3Н6С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 112,992

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

палЦмоль °К)

CV°

25,30
25, i0
30,56

34,75
38,06
40,75

43,00
44,91
46,56

s°

77,92
78,08
86,12

93,40
100,04
106,12

111,71
116,89
121,71

-(G--ff|M)/T

77,92
77,93
78,99

81,15
83,76
86,52

89,33
92,10
94,83

ккал1моль
H°~H298

0,00
0,05
2,86

6,13
9,78

13,72

17,91
22,31
26,88

AHf

-42,00
—42,02
-42,87

—43,50
-43,95
—44,26

—44,46
—44,54
—44,53

AG/°

—20,21
-20,08
— 12,62

—4,99
2,76

10,57

18,41
26,28
34,16

lg Kp

14,813
14,625
6,897

2,180
—1,004
—3,300

—5,030
—6,382
-7,464

Опубликованные Смитом, Бьеллерапом, Круком и Уестермарком
[1384] данные по энергии сгорания, исправленные с учетом нового
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значения энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142],
позволили получить значение АЯс°98 и соответственно AEfMS (I) =
= —49,65 ккал/молъ. Согласно Дрейсбаху [353], AHv°2m =
= 7,64 ккал/молъ, что дает ДЯ/°9, (g) = —42,0 ккал/молъ. Отнесение
колебательных частот проведено Тобином [1509]; структурные данные
получены Коутсом и Ливингстоном [281]. Эти данные использованы
в сочетании с оценочным значением барьера внутреннего вращения
4,0 ккал/молъ для расчета термодинамических свойств идеального
газа. По данным Дрейсбаха [353] Тт = 239,4° К, ТЪ = 343,7° К
и AHv = 7,0 ккал/молъ при точке кипения,

№ 738. 1,2,3-Трихлорпропан, С3Н6С13 (состояние идеального газа).
Мол. вес 147,441

298
300
400

500
? 600

700

i 8 0 0

t 900
'1000

палЦмоль °К)

Cp°

26,82
26,96
31,71

35,69
38,87
41,52

43,79
45,68
47,34

s°

91,52
91,69

100,12

107,63
114,43
120,63

126,32
131,59
136,49

~(G°-H°29a)/T

91,52
91,53
92,64

94,90
97,60

100,45

103,34
106,19
108,97

ккал/моль

H°-H298

0,00
0,05
2,99

6,37
10,10
14,13

18,40
22,87
27,52

AHf

—44,40
-44,42
—45,20

—45,80
-46,26
—46,58

-46,78
—46,88
—46,88

AG/°

—23,37
-23,24
—16,06

—8,70
—1,24

6,29

13,85
21,44
29,04

* * ,

17,132
16,933
8,775

3,804
0,452

—1,964

—3,784
-5,207
—6,346

Бьеллерап и Смит [141] измеряли энергию сгорания в калори-
аетре с вращающейся бомбой, а Смит, Бьеллерап, Крук и Уестер-
иарк [1384] опубликовали данные, полученные методом стационарной
Калориметрической бомбы. Метод вращающейся калориметрической
эомбы считается более точным; данные, полученные этим мето-
дом, исправлены с учетом нового значения энтальпии окисления
яышьяковистого ангидрида [142] и приведены к АЯс298; они позволи-
Ни получить значение АНЦЮ (I) = —55,65 ккал/молъ. Согласно

ЦДрейсбаху [353], АЯу°98 = 11,22 ккал/молъ, что дает Д#/°98 (g) =
44,4 ккал/молъ. Термодинамические функции для состояния иде-

ального газа оценены с использованием констант, приведенных
табл. XII.2. Дрейсбах [353] приводит значения Тт = 258,5° К
ТЪ = 430,0° К (при этой температуре AHv = 8,87 ккал/молъ).

1елсон и Ньютон [1051] экспериментально определили Ср (I) =
= 34,3 + 0,032Г [кал/(молъ-°К), 270-350° К]. В работе Курбатова

§814] также приведены данные о теплоемкостях жидкости, однако
Н недостаточно точны.

8-831
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№ 739. 1-Хлорбутан, С4Н9С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 92,569

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

25,71
25,84
32,30
37,98
42,77
46,85
50,31
53,32
55,92

кал/(мол

S°

85,58
85,74
94,08

101,92
109,27
116,18
122,67
128,77
134,53

-&°-н°2Ю)/т

85,58
• 85,59

86,68
88,95
91,73
94,74
97,83

100,93
104,00

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
2,97
6,49

10,53
15,02
19,88
25,06
30,53

ля/°

—35,20
—35,23
-36,85
—38,17
—39,22
—40,03
—40,62
-41,03
—41,26

AG/°

—9,27
—9,11
—0,15

9,18
18,75
28,48
38,30
48,20
58,13

lg Кр

6,797
6,640
0,084

—4,012
—6,828
—8,891

—10,463
—11,7а1

—12,701

Грин и Холден [540] рассчитали термодинамические свойства
на основании собственных значений для 1-хлорпропана и метилено-
вых инкрементов Персона и Пиментела [1140]. Смит, Бьеллерап,
Крук и Уестермарк [1384] приводят данные по энергии сгорания,
которые после исправления с учетом нового значения энтальпии
окисления мышьяковистого ангидрида [142] и приведения к A#c29s
дают ЛЯ/298 (0 = —43,2 ккал/моль. Метюс и Феландт [941] экспери-
ментально получили значение AHv = 7,38 ккал/молъ при 349,7° К.
Если принять оценку АСр испарения —13 кал/(моль -"К), то AHv°Mg =
= 8,0 ккал/молъ и ДЯ/°И (g) = —35,2 ккал/молъ. По согласующим-
ся данным Дрейсбаха [352] и Тиммерманса [1501] Тт = 150,0° К
и ТЪ = 351,6° К. Перез Масиа и Диаз Пенья [1137] определили вто-
рой вириальный коэффициент в температурном интервале 358—423° К.
Укайи и Бонам [1525] определили скелетную структуру и сделали
некоторые выводы об относительной стабильности вращательных
изомеров на основании изучения дифракции электронов.

№ 740. 2-Хлорбутан, С4Н9С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 92,569

Энергия сгорания по данным Смита, Бьеллерапа, Крука и Уестер-
марка [1384], приведенная к AHc2Ss и исправленная с учетом нового
значения энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида [1421.
дает AHf29S (I) — —46,2 ккал/молъ. Дрейсбах [353] приводит зна-
чения AHv = 6,98 ккал/молъ при Тт = 141,9° К и AHv°ns =
= 7,60 ккал/молъ, откуда АЯ/°98 (g) = —38,6 ккал/молъ. Приведены
оценки терлюдинамических функций для состояния идеального газа.
Укайи и Бонам [1525] установили структуру и сделали некоторые
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1 г, °к
*_
| 298
•' 300
* 400
I 500
1 6 0°
| 700
| 800

I 90°
11000

I

кал/(моль °К)

Ср°

25,93
26,07
32,52
38,33
43,18
47,33
50,84
53,92
56,60

85,94
86,11
94,50

102,40
109,83
116,81
123,36
129,53
135,35

-(G°-H°9 8)/T

85,94
85,95
87,05
89,34
92,14
95,17
98,29

101,42
104,53

ккал/люль

Н°-Н298

0,00
0,05
2,99
6,54

10,62
15,15
20,06
25,30
30,83

дя/°

—38,60
—38,63
-40,23
—41,52
-42,53
—43,29
-43,84
—44,19
-44,36

AGf°

—12,78
—12,62
—3,70

5,59
15,10
24,78
34,53
44,36
54,21

\gKp

9,368
9,195
2,022

-2,441
—5,500
-7,735
-9,433

—10,770
—11,847

; |йыводы относительно стабильности вращательных изомеров на осно-
вании данных, полученных при изучении дифракции электронов.

№ 741. 1-Хлор-2-метилпропан, С4Н9С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 92,569

Яг'В—»
| 2 9 8
1 300
1,400

1 500
$600
1 i 700

**800
fV900

?1ооо

пал/(моль- °К)

cv

25,93
26,07
32,52
38,33
43,18
47,33
50,84
53,92
56,60

s°

84,56
84,73
93,12

101,02
108,45
115,43
121,98
128,15
133,97

-(G--H| M )/r

84,56
84,57
85,67
87,96
90,76
93,79
96,91

100,04
103,15

ккал/моль

Д°-Н298

0,00
0,05
2,99
6,54

10,62
15,15
20,06
25,30
30,83

дя/°

—38,10
-38,13
—39,73
—41,02
-42,03
—42,79
-43,34
—43,69
—43,86

—11,87
—11,71
—2,65

6,78
16,43
26,24
36,13
46,10
56,09

1SKP

8,700
8,530
1,447

—2,962
—5,984
-8,192
-9,871

—11,193
—12,258

" Энергия сгорания по данным Смита, Бьеллерапа, Крука и Уестер-
*арка [1384] исправлена с учетом нового значения энтальпии окисле-
ния мышьяковистого ангидрида [142] и приведена к AHc2SS, что дает

ТГ/2эч (0 = —45,8 ккал/молъ. Согласно Тиммермансу [1501], Тт =
142,0° К и ТЬ = 342,0° К. Энтальпия испарения при 298° К оце-

На на основании сопоставления с аналогичными соединениями
признана равной 7,7 ккал/молъ, что дает АЯ/298 (g) =

38*
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= —38,1 ккал/моль. Термодинамические функции для состояния иде~
ального газа оценены с использованием констант, приведенных
в табл. XII.2.

№ 742. 2-Хлор-2-метилпропан, С4Н9С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 92,569

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

па i/(моль - °К)

Ср°

27,30
27,40
34,00

39,60
44,20
48,10

51,50
54,50
57,00

s°

77,00
77,17
85,98

94,19
101,83
108,94

115,59
121,83
127,71

-(G°-H°8e)/r

77,00
77,01
78,16

80,56
83,47
86,61

89,82
93,03
96,21

кка i/могь

Я °~ Й 298

0,00
0,06
3,13

6,82
11,02
15,64

20,62
25,92
31,50

дн/°

-53,80
—43,83
—45,28

—46,43
—47,34
—48,01

-48,48
—48,77
—48,89

де/°

-15,32
—15,14
—5,35

4,78
15,10
25,57

36,10
46,70
57,33

igKp

11.2JB
И, 0!(
2,921

—2,087
—5,5ои
—1М1

—9,81)3

— ll,,V,i

—12,52ч

Величина tS.Ec по данным Смита, Бьеллерапа, Крука и Уестер-
марка [1384] исправлена с учетом нового значения энтальпии окисле-
ния мышьяковистого ангидрида [142] и приведена к AHc2gS, что дает
AHf24S (I) = —50,1 ккал/молъ. Согласно Дрейсбаху [353], AHv°MH -
= 7,0 ккал/моль, откуда следует, что AHf2g$ (g) = —43,1 ккал/моль.

Хаулетт [619, 620] рассчитал термодинамические функции на осно-
вании отнесений колебаний, почти полностью соответствующих отне-
сениям Шеппарда [13431 и Тобина [1509], а также величинам момен-
тов инерции, согласно Уильямсу и Горди [1615], и значению барьера
внутреннего вращения, равному 3600 кал/моль. Хаулетт [619], Кистя-
ковский и Штауффер [763], а также Леванова и Андриевский [857]
опубликовали данные о равновесных константах реакции между 2-м е-
тилпропеиом и хлористым водородом. Эти данные хорошо согласуют-
ся п приводят к среднему значению AHf°29S (g) = —43,8 ккал/моль.
Признано, что данные о равновесиях более точны, чем резуль-
таты измерения энтальпии сгорания, и поэтому принято значение
— 43,8 ккал/молъ.

Кушнер, Кроу и Смит [817] экспериментально определили Tt -
= 183,1° К при AHt = 0,41 ккал/молъ, Tt = 219,6° К при AHt -
= 1,39 ккал/молъ и АНт = 0,48 ккал/молъ. Согласно Дрейсба^У
[353], Тт = 247,8° К, ТЪ = 323,9° К и AHv = 6,6 ккал/молъ при
температуре кипения.

Недавно опубликованные работы по изучению структуры поЯ"
тверждают данные Уильямса и Горди (об этом говорят результаты
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1кроволновых спектроскопических исследований Лайда и Джена
868] и Зейла, Винневиссера и Мюллера [1642], а также результаты
абот по дифракции электронов Боуена, Джилкриста и Саттона [152]
Бастиансена и Смедвика [81]).

№ 743. 1-Хлорпентан, С5НИС1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 106,595

Шг, °к

ШI 298

Щ 300

К 4 0 0

•'500
I 600
• 700
№800
И 900

Шооо

Ср°

31,18
31,34
39,24

46,23
52,11
57,13

61,38
65,07
68,25

na.,/(Moi

S"

94,89
95,09

105,21

114,74
123,70
132,12

140,03
147,48
154,50

ь °К)

94,89
94,90
96,22

98,98
102,36
106,02

109,78
113,56
117,30

0,00
0,06
3,60

7,88
12,81
18,27

24,20
30,53
37,20

кка i/мо (Ь

ДН/°

-41,80
—41,84
—43,77

—45,35
—46,60
—47,55

— 48,24
—48,71
-48,96

AGf°

-8,94
—8,74

2,60

14,39
26,45
38,71

51,07
63,52
76,02

]g Kp

6,551
6,304

— 1,423

—6,288
—9,634

— 12,085

-13,952
-15,425
—16,613

Грин и Холден [540] рассчитали термодинамические свойства на
'новации собственных значений для 1-хлорпропана и метиленовых
шрементов Персона и Пиментела [1140]. Бьеллерап и Смит [141]
шерялн энтальпию сгорания с помощью калориметра с вращаю-
(ейся бомбой. Их значения, исправленные с учетом нового значения
[тальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142] и приведен-
ю к давлению 1 атм и 298° К, дают Д77/°98 = —50,8 ккал/молъ.

!олее ранние работы, проводившиеся с неподвижной бомбой, обсуж-
1Лись Смитом, Бьеллерапом, Круком и Уестермарком [1384]; после
[есения соответствующих исправлений эти более ранние результа-

приводят к значению Д///.°9Ч (Г) = —51,1 ккал/молъ, что хорошо
•гласуется с величиной, полученной позже. Мстюс и Феландт [941]
:спериментально определили AHv = 7,93 ккал/молъ при 381° К.

Вели принять оценку АСр испарения —14 кал/(молъ >ОК), то AHv°?sg =
9,1 ккал/молъ. Отобрано A#/°9R (g) = —41,8 ккал/молъ, поскольку

.•едпочтепие отдано результатам, полученным в работах с вра-
щающейся калориметрической бомбой. Согласно Дрейсбаху [353],
fm = 174,2° К и ТЪ = 380,9° К.
%

s № 744. 1-Хлор-З-метилбутан, С5НИС1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 106,595

Энергия сгорания по данным Смита, Бьеллерапа, Крука и Уестер-
[1384] исправлена с учетом нового значения энтальпии окисле-
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каъ/(мо гь °К)

Ср°

32,00
32,16
40,10

47,10
52,90
57,80

61,90
65,60
68,70

S»

95,56
95,76

106,13

115,85
124,96
133,49

141,48
148,99
156,07

-(&°-н°98)/.г

95,56
95,57
96,92

99,75
103,20
106,92

110,75
114,59
118,38

кка г/мо гь

0,00
0,06
3,69

8,06
13,06
18,60

24,59
30,97
37,69

AHf

-43,10
—43,14
—44,99

—46,48
-47,64
—48,52

-49,15
—49,56
—49,77

Л&/°

—10,44
—10,24

1,02

12,70
24,65
36,78

49,00
61,30
73,64

lg-Kp

7,631
7,458

-0,539

—5,552
—8,978

-11,481

-13,384
—14,885
—16,09?

ния мышьяковистого ангидрида [142] и приведена к АНс%э8,
 ч т о даот

ДЯ/°9, (I) = —51,86 ккал/молъ. По данным Россини и сотр. [1250]
Тт = 168,8° К и ТЪ = 371,4° К. Энтальпия испарения при 298° К
по оценке равна 8,72 ккал/молъ; это значение, полученное путем
сравнения с аналогичными соединениями, дает AHfim (g) =
= —43,1 ккал/молъ. Термодинамические функции для состояния
идеального газа оценены с использованием констант, приведенных
в табл. XII.2. Курбатов [814] приводит недостаточно точные даннь-р
по теплоемкости 1-хлор-З-метилбутапа в жидком состоянии.

Энергия сгорания по данным Смита, Бьеллерапа, Крука и Устер
марка [1384] исправлена с учетом нового значения энтальпии окисле-

№ 745. 2-Хлор-2-метилбутан, C5HUC1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 106,595

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка.1/(могь °К)

Ср°

31,45
31,62
39,80

47,10
53,30
58,20

62,50
65,90
69,20

s°

88,06
88,26
98,50

108,18
117,34
125,93

133,99
141,55
148,67

-(G°-H°98)/r

88,06
88,07
89,41

92,20
95,64
99,36

103,19
107,03
110,85

кпа 1 / лю гь

H°~H°Z98

0,00
0,06
3,64

8,00
13,03
18,61

24,65
31,07
37,83

AHf

—48,40
—48,44
—50,33

-51,84
—52,98
-53,81

—54,40
—54,77
-54,93

AGf°

—13,50
-13,29
—1,27

11,18
23,89
36,77

49,75
62,79
75,88

Ig-Kp

9,896

9,681
0,69i

-4 .88Г
-8,70П

— 1 1 , ISt

-13,5Ь<)
—15,248
—16, ">S2
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ния мышьяковистого ангидрида [142] и приведена к Alices, что дает
AHf29S (I) = —56,6 ккал/молъ. Метюс и Феландт [941] эксперимен-
тально определили, что при 356,4° К AHv = 7,34 ккал/молъ. Если
принять оценку АСр испарения —14 кал/(моль-ОК), то AHflm(g) =
= —48,4 ккал/молъ. Согласно Дрейсбаху [353], Тт = 199,7° К
и ТЬ = 358,8° К. Термодинамические функции для состояния иде-
ального газа оценены с использованием констант, приведенных
в табл. ХН.2.

№ 746. Хлорэтилен, С2Н3С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 62,501

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кагЦмочь °К)

12,84
12,89
15,56

17,80
19,61
21,10

22,35
23,43
24,35

63,08
63,16
67,25

70,97
74,38
77,52

80,42
83,11
85,63

63,08
63,09
63,62

64,73
66,06
67,47

68,91
70,34
71,75

ккал/мо1ь

0,00
0,03
1,45
3,13
5,00
7,04
9,21

11,50
13,89

AHf

8,40
8,39
7,86
7,43
7,06
6,76
6,51
6,31
6,17

Д&/°

12,31
12,33
13,73
15,24
16,84
18,50
20,19
21,92
23,66

lg-Kp

—9,021
—8,982
-7,500

-6,663
-6,134
—5,776

-5,516
—5,322
-5,170

Приведенные здесь термодинамические функции рассчитаны
на основании данных об основных частотах, указанных в работе Гал-
ликсона и Нилсена [546], а также структурных констант, полученных
микроволновым методом Кайвелсоном, Уилсоном и Лайдом [764]. Ре-
зультаты, недавно полученные при изучении дифракции электронов
Капланом [714] и Акишиным, Вилковым и Весниным [7], удовле-
творительно согласуются с микроволновыми данными. Ричарде [1224]
рассчитал почти идентичные значения термодинамических функций,
основываясь на отнесениях Томпсона и Торкингтона [1494] с использо-
ванием более ранних данных по электронной дифракции, полученных
Броквеем, Бичем и Полингом [171]. Лейчер, Готтлиб и Парк [825] рас-
считали значение AHfM4(g) =8,072 ккал/молъ на основании величины
энтальпии присоединения хлористого водорода к ацетилену. Более
ранняя работа Лейчера, Эмери, Бомфалка и Парка [824] по определе-
нию энтальпии гидрирования хлорэтилена до этана и хлористого
водорода приводит к значению AHf°29S (g) = 8,889 ккал/молъ. Ото-
брано значение 8,40 ккал/молъ. Гхош и Гуха [471] изучали равновес-
ный состав при пиролизе 1,2-дихлорэтана. Полученные ими констан-
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ты равновесия дают Л#/°98 (g) = 13,54 ккал/молъ, а это значение
наверняка можно считать завышенным. Кобе и Крауфорд [772] опуб-
ликовали данные по термодинамическим свойствам, основанные
на значении AHfM8 (g) = 7,5 ккал/молъ, отобранном Россини, Ваг-
маном, Эвансом, Левином и Джаффе [1249] на основании более ранней
работы Томсена [1495]. Мак-Доналд, Шрейдер и Сталл [969] экспе-
риментально определил Тт = 94,43° К и Tb = 259,35° К. Зинке
и Сталл [1359] опубликовали данные по энтальпии сгорания поливи-
нилхлорида и рассчитали значение ДЯ/°И (s), равное —22,6 ккал
на 1 моль мономера. Согласно расчетам, энтальпия полимеризации
газа составляет —31,0 ккал на 1 моль мономера.

№ 747. 1,1-Дихлорэтилен, С2Н2С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 96,950
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К)
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69,
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74,
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77,
79,

298>/Т
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52
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45
12
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45
05

Н°—Н°
298

0,00
0,03
1,78
3,77
5,94
8,25

10,67
13,18
15,78

ккал/мочь

ДН/°

0,30
0,29
0,03

—0,18
-0,33
—0,45
-0,54
—0,60
-0,63

дс

5,
5,
7,

9,
11,
13,

15,
17,
19,

/°

78
81
69

64
61
61

63
65
68

lg Кр

-4,235
—4,233
—4,204
—4,212
-4,229
—4,250
—4,269
—4,287
—4,302

Хилдепбранд, Мак-Доналд, Крамер и Сталл [599] изучали низко-
температурные свойства и опубликовали данные, включающие Ttp —
= 150,59° К, АНт = 1,557 ккал/молъ, AHv2M = 6,328 ккал/молъ
и ^ 9 8 ( / ) = 48,17 кал/(молъ -°К) и S°29a (g) = 69,04 кал/'(моль -°К).
Экспериментально установленное значение энтропии согласуется
в пределах ошибки опыта с величиной ^°98 (g) = 68,85 кал/(молъ -°К),
основанной на отнесении колебаний, рекомендованном Эвансом [390].
и структурных констант, полученных Секино и Нисикава [13301
микроволновым методом. Хилденбранд и др. рассчитали термодина-
мические функции вплоть до 1500° К; эти функции приняты здесь.
Данные по электронной дифракции, полученные Ливингстоном, Рао
Каплаиом и Роксом [879], хорошо согласуются с результатами Секино
и Писикава.

Зинке и Сталл [1359] измеряли энтальпию сгорания и получили
значение AHf2M (I) = —6,0 ккал/молъ. Сочетание этого значения
с энтальпией испарения, полученной Хилденбрандом и др., дает

|АД/г98 (ё) = 0,3 ккал/молъ. Зинке и Сталл измеряли также энталь-
|пию сгорания полимера и получили АНр = —18,0 ккал на 1 моль
|цономера. Согласно Иоши [704], АНр — —17,5 ккал на 1 моль моно-

лера, а по данным Тонга и Кеньона [1514] АНр = —14,4 ккал
|ра 1 моль мономера.

Хилденбранд и др. [599] измеряли давление пара и устано-
вили, что ТЪ = 304,71 ° К, AHv = 6,26 ккал/молъ. Их значения

тя теплоемкостей удовлетворяют уравнению Ср (I) = 15,55 +
0,037 Г 1кал/(молъ-°К), 270—305° К]. Татевский и Фрост [1469],

|а также Кобе и Харрисон [774] установили термодинамические свой-
гва, основанные на оценках и менее точных спектроскопических

данных, нежели данные, доступные в настоящее время.

№ 748. 1,2-Дихлорэтилен, щис, С2Н2С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 96,950
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Ср°

15,55
15,61
18,41
20,57
22,23
23,54
24,60
25,48
26,23

каT/(JHO tb °K)

S°

69,20
69,30
74,19
78,54
82,44
85,97
89,19
92,14
94,86

- ( G ° - H ° 9 8 ) / T

69,20
69,21
69,85
71,16
72,72
74,37
76,02
77,65
79,24

Я°-Н293

0,00
0,03
1,74
3,69
5,84
8,13

10,54
13,04
15,63

кка i/могь

AHf°

0,45
0,44
0,13

—0,10
—0,29
—0,42
—0,52
—0,60
—0,63

AGf°

5,82
5,86
7,71
9,64

11,60
13,59
15,60
17,62
19,65

lg Kp

—4,268
—4,266
—4,213
—4,211
—4,225
—4,244
—4,261
-4,279
—4,294

Питцер и Холленберг [1163] изучали инфракрасный спектр и под-
вердили отнесения колебаний, сделанные Беристейттолг и Рамсеем

1119]. Длины связей и углы между ними определены Флайгаром и Хо-
е [434] методом микроволновой спектроскопии, а также Хоффманом
510] методом дифракции электронов; полученные в обоих работах
анные хорошо согласуются между собой. Эти данные использованы
ш расчета термодинамических функций. Броерс, Кетелаар и Ван
влден [172] экспериментально установили Тт = 193,1° К и АНт =

1,72 ккал/молъ. Кетелаар, Ван Фелден и Цалм [7431 измеряли дав-
*ение пара в температурном интервале от 240 до 372° К и установили,
tao Tb = 333,8° К. Их данные, относящиеся к интервалу 273—328° К

„Удовлетворяют уравнению, используемому в методе Прозена [1192],
Ш оценочному значению АСр испарения, равному —12 кал/(молъ-°К),
«Основанному на единственнолг значении для темплоемкости жидко-
;.<«ти, полученном Мелем [988]. Это уравнение для давления пара,

Цоценка Тс, равная 500° К, и оценка Рс, равная 50 атм, использованы



602 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ

для расчета АНи°ш = 7,43 ккал/молъ на основании соотношения Хаг-
генмахера [560]. Оцененное таким образом значение АСр испарения
приводит к величине АНи333г8 = 7,0 ккал/молъ.

Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] опубликовали дан-
ные измерения энергия сгорания, которые после приведения к АНс2Ук

и исправления с учетом нового значения энтальпии окисления мышья-
ковистого ангидрида [142] дают AHfiw (I) = —6,7 ккал/молъ. Смит
и др. опубликовали также данные по энергии сгорания 1,1,2,2-
тетрахлорэтана, которые после аналогичного исправления приводят
в сочетании с энтальпией присоединения хлора к 1,2-дихлорэтиле-
ну (цис), полученной Киркбрайдом [754], к величине AHf° (I) -

,о ккал/молъ. Согласно расчетам, основанным на результатах
изучения равновесия, полученных Маропеем [932], а также Вудом
и Стевенсоном [1626], энтальпия измеризации при 298° К 1,2-ди-
хлорэтилена (цис) в 1,2-дихлорэтилен (транс) составляет
0,55 ккал/молъ. При рассмотрении данных, относящихся к цис-
и транс-изметр&м, отобрано значение для 1,2-дихлорэтилена (цис)
ДЯ/°98 (g) — 0,45 ккал/молъ.

№ 749. 1,2-Дихлорэтилен, транс, С2Н2С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 96,950
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15,93
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78,74
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89,40
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69,29
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71,28
72,86
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Н°-Я298

0,00
0,03
1,77

3,73
5,88
8,18

10,59
13,09
15,68

ДН/»

1,00
0,99
0,71

0,49
0,31
0,18

0,08
0,01

—0,03

AGI"

6,35
6,38
8,22

10,13
12,07
14,04

16,03
18,03
20,03

—4,652
—4,647
—4,491

—4,426
—4,396
-4,384

—4,378
—4,377
—4,377

Питцер и Холленберг [1163] изучали спектр в далекой инфра-
красной области и пересмотрели отнесения двух низких частот,
сделанные ранее Бернстейном и Рамсеем [119]. Питцер и Холленберг
рассчитали принятые здесь термодинамические функции на основа-
нии структурных констант Броквея, Бича и Полинга [171]. Данные
Каплана [714] по дифракции электронов дают другие значения длин
связей, но в то же время приводит почти к той же величине суммар-
ного момента инерции. Броерс, Кетелаар и Ван Фелден [172] экспе-
риментально определили Тт = 193,1° К и АНт = 1,72 ккал/молъ.
Кетелаар, Ван Фелден и Цалм [743] измеряли давление пара в темпе-
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ратурном интервале 273—358° К и установили, что ТЪ = 320,8° К.
Их данные для интервала 273—358° К удовлетворяют уравнению,
используемому в методе Прозена [1192], и оценочному значению
АСр испарения, равному —12 кал/(моль-°К), основанному на един-
ственном значении для теплоемкости жидкости, полученном Мелом
[988]. Это уравнение для давления пара и оценки Тс = 500° К и Рс =
50 апгм использованы для расчета AHv°29S = 6,92 ккал/молъ на
основании соотношения Хаггенмахера [560]. Оцененное таким
образом значение АСр испарения приводит к величине AHv°320tS =
= 6,65 ккал/молъ.

Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] опубликовали дан-
ные, полученные в результате измерений энергии сгорания, которые
после приведения к АНс2о& и исправления с учетом нового значе-
ния энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142] дают
AHfns (I) = —6,1 ккал/молъ. Энтальпия изомеризации 1,2-дихлор-
этилена (цис) в 1,2-дихлорэтилен (транс), согласно расчетам на осно-
вании данных о равновесии, полученных Маронеем [932] и Вудом
и Стевенсоном [1626], составляет 0,55 ккал/молъ. При рассмотрении
данных, относящихся к цис и пгрянс-изомерам, для транс-формы
1,2-дихлорэтилена отобрано значение 1,00 ккал/молъ.

№ 750. Трихлорэтилен, С2НС13 (состояние идеального газа).
Мол. вес 131,399
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—1,40
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-3,482
—3,488
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—3,904
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—4,127
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-4,195

Данные по энергии сгорания, полученные Смитом, Бьеллерапом,
Круком и Уестермарком [1384], после приведения к Л//с298 и исправ-
ления с учетом нового значения энтальпии окисления мышьякови-
стого ангидрида [142] дают Л#/°98 (I) = —9,6 ккал/молъ. Киркбрайд
[754] измерил энтальпию присоединения хлора к трихлорэтилену
и энтальпию дегидрохлорирования 1,1,2,2-тетрахлорэтана. Исполь-
зуя полученные значения в сочетании с энергией сгорания по данным
Смита и др. для пентахлорэтапа и для 1,1,2,2-тетрахлорэтана, мы
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рассчитали значения AHfl9g (Г) — —9,3 ккал/молъ и AHfl9S (Z) =
= —10,8 ккал/молъ соответственно, что хорошо согласуется в преде-
лах точности эксперимента. Согласно Метюсу [940], при 358,8° К
AHv = 7,52 ккал/молъ. Оценочное значение АСр испарения, равное
— 11 кал/(моль ̂ К), дает AHv°2ss = 8,2 ккал/молъ и AHf2>s(g) =
= —1,4 ккал/молъ. Как-Доналд [967] измерял давление пара, а также
плотности трихлорэтилена в жидком и парообразном состояниях;
рассчитанные им энтальпии испарения оказались слишком завышен-
ными по сравнению с соответствующими величинами, опубликован-
ными Метюсом. Курбатов [814] опубликовал данные по теплоемкости
жидкости, однако его результаты для других соединений, по-види-
мому, свидетельствуют о невысокой точности измерений. Тиммер-
манс и Роланд [1505] экспериментально установили Тт — 188,4° К
и ТЪ = 360,1° К.

Аллен и Бернстейн [9] изучали спектр, произвели отнесения
основных частот, сделали оценку длин связей и углов между ними.
а также рассчитали термодинамические функции, которые и приняты
здесь. Кобе и Харрисон [774] также предложили отнесения колеба-
ний, но их расчетные значения теплоемкостей, по-видимому, слиш-
ком завышены по сравнению с величинами для других хлорзамещен-
ных этилена.

№ 751. Тетрахлорэтилен, С2С14 (состояние идеального газа).
Мол. вес 165,848
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Результаты измерения энергии сгорания, полученные Смитом.
Бьеллерапом, Круком и Уестермарком [1384], после исправления
с учетом нового значения энтальпии окисления мышьяковистого
ангидрида [142] и приведения к АНс298 дают ДЯ/°98 (I)
= —12,8 ккал/молъ. Смит и др. опубликовали также значение для
гексахлорэтана, которое после аналогичного исправления позволяет
получить в сочетании с результатами Киркбрайда [754] для энтальпии

присоединения хлора к тетрахлорэтилену величину AHf°2t4 (I) =
= —12,3 ккал/молъ, что хорошо согласуется с ранее указанным зна-
чением. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] отобрали
Тт = 250,8° К, АНт = 2,5 ккал/молъ и ТЪ = 394,2° К, при этом
AHv = 8,3 ккал/молъ. Если принять оценку АСр испарения
—11 кал/(моль'°К), то AHvlSH = 9,4 ккал/молъ и AHf°29S(g) =
= —3,4 ккал/молъ. Курбатов [814] измерял теплоемкость тетрахлор-
этилена в жидком состоянии, однако его результаты, полученные
для других соединений, по-видимому, свидетельствуют о невысокой
точности работы. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249]
приводят значение АН/°29Я (I) = —3 ккал/молъ, основанное на старых
данных по энтальпии сгорания, полученных Томсеном [1495].

Манн, Мил и Плайлер [923] пересмотрели отнесения колебаний,
предложенные Манном, Аквистой и Плайлером [920], и использовали
структурные константы, приведенные в работе Карле И. и Карле Дж.
[718], для расчета термодинамических функций, принятых здесь.
Кобе и Харрисон [774] рассчитали теплоемкости по отнесению Тор-
кингтона [1516]. Их значения существенно выше соответствующих
величин, полученных Манном, Милом и Плайлером.

№ 752. З-Хлорпропен-1, С3Н5С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 76,527
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28,43
30,85
32,93
34,75
36,30

s°

73,29
73,41
79,18
84,49
89,41
93,98
98,24

102,23
105,97

-(G°~H°^)1T

73,29
73,30
74,06
75,62
77,51
79,54
81,62
83,69
85,73

кка i/ мо ib

H°~H29S

0,00
0,04
2,05
4,44
7,15

10,11
13,30
16,69
20,24

ЛЙ7°

—0,15
—0,17
—1,04

—1,78
-2,40
—2,90
—3,29
-3,59
—3,79

\Gf°

10,42
10,49
14,18
18,07
22,10
26,23
30,41
34,65
38,91

lg А'р

—7,641
—7,640
—7,747
—7,899
—8,050
—8.188
-8,307
-8,413
—8,503

Работы Лосспнга, Инголда и Хендерсона [887] по дифракции
электронов имеют отношение к энтальпиям образования аллилиодида
и аллилхлорида. Результаты Геллнера и Скиннера [466] для аллил-
иодида приводят к значению АЯ/°98 (g) = 0,0 для аллилхлорида.
Результаты измерения энтальпии сгорания, полученные Том-
леном и скорректированные Карашем [744], приводят к значе-
нию АЯ/°,8 (g) = —0,3 ккал/молъ. Принято среднее значение
—0,15 ккал/молъ. Термодинамические функции оценены с использо-
ванием констант, приведенных в табл. XII.2, при этом в качестве
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исходного углеводорода был взят бутен-1, Боуен, Джилкрист
и Саттон [152] опубликовали структурные константы, определенные
по методу дифракции электронов. Согласно Тиммермансу [1501],
Тт = 138,7° К и ТЪ = 318,3° К.

Ароматические хлорпроизводные. Таблицы
для состояния идеального газа

№ 753. Хлорбензол, С6Н5С1 (состояние идеального газа).
Мол. вес 112,557

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

23,43
23,57
30,62

36,49
41,16
44,86

47,89
50,40
52,48

кал /(мо 1

S°

74,92
75,07
82,84

90,33
97,41

104,04

110,24
116,03
121,45

ь °К)

-(G°-H°98)/T

74,92
74,93
75,94

78,07
80,71
83,58

86,53
89,49
92,41

ккаг/моль

Н °~ Я 298

0,00
0,05
2,77

6,13
10,02
14,33

18,97
23,89
29,04

дя/°

12,39
12,37
11,46

10,74
10,18
9,75

9,43
9,20
9,07

дс/°

23,70
23,76
27,71

31,86
36,13
40,50

44,91
49,36
53,83

—17,368
—17,311
—15,139

—13,925
—13,161
—12,644

—12,268
-11,986
—11,765

Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] внесли исправления
в результаты измерений АЕс, первоначально полученные Карлссо-
ном [719]. Их окончательное значение, исправленное с учетом нового
значения энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142]
и приведенное к AHc29S, дает АЯ/°98 (Z) = 2,74 ккал/молъ. Хаббард,
Ноултон и Хаффман [635] также измеряли энтальпию сгорания.
Их результаты приводят к значению AHf\m (I) = 2,43 ккал/молъ.
Принято среднее значение 2,58 ккал/молъ. Хилденбранд [595] опре-
делил величину AHv°2W = 9,81 ккал/молъ, откуда следует, что
AHf29a (g) = 12,39 ккал/молъ. Киркбрайд ]754] измерял энтальпию
хлорирования бензола. Его результат дает AHfMS (Z) = 1,8 ккал/молъ,
что хорошо согласуется с данными по энтальпии сгорания в пределах
экспериментальной ошибки, равной 1 ккал/молъ. Хаббард и др. [635]
приводят ссылки на более ранние работы по определению энтальпии
сгорания.

Уиффен [1603] произвел отнесение основных частот и использо-
вал моменты инерции, найденные Эрландссоном [381], для расчета
термодинамических функций, приведенных здесь. Шерер и Эванс
[1281] подтвердили отнесение частот колебаний, а Пойнтер [1184]
подтвердил результаты, полученные микроволновым методом. Годнев,
Свердлин и Савогина [502] также сделали отнесение частот и рассчи-
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гали термодинамические функции в хорошем соответствии с резуль-
татами Уиффена.

По данным измерений Хилденбранда [595] Тт = 227,81 °К
АНт = 2,43 ккал/молъ. Согласно Дрейсбаху [351], Тт = 227,57° К
по Тиммермансу [1501] Тт = 228,0 °К; Сталл [1431] установил,

ато Тт = 227,9° К и АНт = 2,28 ккал/молъ. Сталл [1431] измерял
теплоемкость в температурном интервале 90—320° К, однако из по-
иученных данных нельзя рассчитать энтропию ввиду слишком зна-

ательной экстраполяции. Дрейсбах [351] указывает значение ТЪ =
f= 404,85° К, хорошо согласующееся с данными, приведенными Тим-

лермансом [1501]. Метюс [940] экспериментально определил AHv =
8,73 ккал/молъ при 405° К. Теплоемкости хлорбензола в жидком

востоянии, приведенные Сталлом [1431] и Хилденбрандом [595],
удовлетворяют соотношению Ср (I) = 19,50 + 0,055 Т [кем/(моль -"К),
290-350° К].

№ 754. о-Дихлорбензол, С6Н4С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 147,006

•г, °к

• 298

Ж: 300
1 400

ж 50°
Ж 600

ш 70°
Ж 8 0 0

Щ 900
Щ юоо
1

Ср°

21,12
27,26
34,12

39,69
44,07
47,51

50,28
52,54
54,42

пал/ (мол

S°

81,61
81,78
90,60

98,83
106,47
113,53

120,06
126,11
131,75

ь °К)

-(G°-H 2 ° 9 8 )/ l

81,61
81,62
82,77

85,17
88,09
91,23

94,43
97,62

100,75

ккал/моль

0,00
0,06
3,14

6,84
11,03
15,62

20,51
25,65
31,00

ДЯ/°

7,16
7,15
6,53

6,07
5,73
5,49

5,33
5,23
5,22

AG/°

19,76
19,84
24,17

28,64
33,18
37,79

42,41
47,05
51,70

—14,485
—14,452
-13,207

—12,518
-12,086
—11,797

-11,584
—11,424
-11,298

Зинке и Сталл [1359] измеряли энтальпию сгорания в статической
калориметрической бомбе, стенки которой изнутри покрыты стекло-

||Тканью, пропитанной водным раствором мышьяковистого ангидри-
4"Да; расчет на основе полученных результатов дает АЯ/°98 (I) =
* = —4,43 ккал/молъ. Хаббард, Ноултон и Хаффман [635], проводя

Ъ аналогичные измерения, использовали в качестве восстанавливаю-
щего агента водный раствор дихлоргидрата гидразина; из получен-

, ных результатов рассчитано значение ДЯ/°„ (I) = —4,41 ккал/молъ.
*i Вьеллерап и Смит [141] работали с вращающимся бомбовым калори-
"* метром и использовали водный раствор мышьяковистого ангидрида.

Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк [1384] уточнили энтальпии
, сгорания, полученные по «кварц-спиральному» методу Карлссоном
j 1719] и Бьеллерапом [134]. Эти значения были дополнительно исправ-
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лены с учетом новой величины энтальпии окисления мышьяковистого
ангидрида [142] и привели к значениям AHf29S (Z), соответственно
—4,19 —5,49 и —4,28 ккал/молъ. Все эти величины хорошо согласуют-
ся между собой (исключение составляет значение, полученное Карле-
соном, пользовавшимся тиглем с целлофановым покрытием). Другие
исследователи применяли стеклянные ампулы. Принято среднее
взвешенное значение, равное —4,40 ккал/моль. Мак-Доналд, Шрей-
дер и Сталл [969] опубликовали данные по давлению пара в темпера-
турном интервале 400—450° К, а также значение Тт = 256,15° К
и ТЪ = 453,57° К. Согласно уравнению, полученному этими иссле-
дователями для давления пара, и оценочному значению коэффициен-
та сжатия, равному 0,98, было рассчитано AHv = 10,0 ккал/молг
при средней температуре 428° К. Принятая оценка АСр испарения,
равная —• 12 кал/(молъ-° К), приводит тогда к величине AHv -
= 9,7 ккал/молъ для точки кипения и АНи°2вя = 11,56 ккал/моль
откуда следует, что А#/°98 (g) = 7,16 ккал/моль. Согласно Дрейс
баху [351], АНт — 3,19 ккал/молъ.

Отнесение основных частот, предложенное Шерером и Эвансом
[1281], использовали в сочетании с межатомными расстояниями
по Саттону [1449] для расчета термодинамических функций. Годнев
и Свердлин [501] также произвели отнесение основных частот и рас-
считали функции, прекрасно согласующиеся с данными упомянутых
выше авторов.

Л$ 755. ж-Дихлорбензод, С6Н4С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 147,006

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кагЦмогь- °К)

Ср°

27,20
27,34
34,18
39,74
44,09
47,53
50,29
52,55
54,42

8°

82,09
82,26
91,10
99,34

106,99
114,05
120,58
126,64
132,28

82,09
82,10
83,25
85,66
88,58
91,72
94,93
98,12

101,26

ккал/моль

H°-HSee

0,00
0,06
3,14
6,85

11,05
15,63
20,53
25,67
31,03

дя/°

6,32
6,31
5,69
5,24
4,90
4,67
4,51
4,41
4,40

AG/°

18,78
18,85
23,14
27,56
32,05
36,60
41,17
45,76
50,35

\gKp

— 13,70")
—13,735
— 1 2 , 6 ' J 2

—12,01"
— 11,67 5
— 11,426

-11,2 'п

— 11,111'
—11,00'*

Хаббард, Ноултон и Хаффман [635] измеряли энтальпию сгора-
ния в статической калориметрической бомбе, стенки которой изнутри
покрыты стеклотканью, пропитанной водным раствором хлор-
гидрата гидразина; расчет на основе полученных результатов дает
AHf29S (I) = —5,12 ккал/молъ. Смит, Бьеллерап, Крук и Уестермарк
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[1384] пересчитали энергию сгорания, экспериментально определен-
ную Карлссоном [719], который пользовался статической калоримет-
рической бомбой, стенки которой изнутри покрыты кварцевым волок-
ном, пропитанным водным раствором мышьяковистого ангидрида.
Полученная таким образом энтальпия образования приблизительно
на 1 ккал/молъ более отрицательна по сравнению с величиной, рас-
считанной Хаббардом и др., при этом исправление с учетом новой
энтальпии окисления мышьяковистого ангидрида [142] увеличивает
расхождение. Как уже указывалось при обсуждении результатов
для о-дихлорбензола, метод Карлссона, предусматривающий завер-
тывание образца в целлофан, систематически приводит к более низким
[результатам для летучих соединений. Хаббард и др. помещали обра-

|аец в стеклянные ампулы; здесь приняты результаты этих исследова-
елей.

Дрейсбах [351] приводит значения Тт = 248,39° К и ТЪ =
446,23° К, а также константы уравнения Антуана для давления

пара. Это уравнение и оценочную величину коэффициента сжатия
спользовали для расчета AHvl9S = 11,44 ккал/молъ, откуда следует

AHf29S (g) = 6,32 ккал/молъ.
Отнесение основных частот, предложенное Шерером и Эвансом

1281], использовали в сочетании со структурными константами
:о Саттону [1449] для расчета термодинамических функций, которые
орошо согласуются с соответствующими функциями, вычисленными
'одневым и Свердлиным [501].

№ 756. ге-Дихлорбензол, С6Н4С12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 147,006

ш
ш 298

ж 30°
Ж 400К 500
К 6 0 0

В 700
В 800
В 900
И 1000

кал/(жоль-°К)

Ср°

27,22
27,36
34,24
39,80
44,16
47,60
50,35
52,60
54,46

S»

80,47
80,64
89,49
97,75

105,40
112,48
119,02
125,08
130,73

-< G °- H 29S>* T

80,47
80,48
81,63
84,04
86,97
90,12
93,33
96,52
99,66

ккал}моль

Н°-Н298

0,00
0,06
3,15
6,86

11,06
15,66
20,56
25,71
31,07

дя/°

5,50
5,49
4,88
4,43
4,10
3,87
3,72
3,63
3,62

AGf°

18,44
18,52
22,97
27,54
32,19
36,90
41,63
46,37
51,12

lg Кр

-13,518
—13,492
—12,548

—12,039
—11,726
-11,521

-11,371
—11,260
—11,173

Хаббард, Ноултон и Хаффман [635] измеряли энтальпию сгора-
в статической калориметрической бомбе, стенки которой изнут-

покрыты стеклотканью, пропитанной водным раствором хлор-
з;рата гидразина; расчет на основе полученных результатов дает

1*9-831
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ДЯ/°Э8 (s) = —10,35 ккал/молъ. Хаббард и др. приводят также
результаты трех предшествующих определений, выполненных
в Университете в Лунде (Швеция), с использованием в качестве вос-
станавливающего агента мышьяковистого ангидрида. Результат
Карлссона [719], полученный при работе со статической калоримет-
рической бомбой, футерованной кварцевым волокном, был пересчитан
Смитом, Бьеллерапом, Круком и Уестермарком [1384]. Смит и Саннер
[1385] опубликовали результаты, полученные при работе с «встряхи-
ваемой» и вращающейся калориметрическими бомбами. Упоминав-
шиеся ранее три значения, полученные в Лунде, приводят после
исправления их с учетом новой энтальпии окисления мышьякови-
стого ангидрида [142] и к величине АЯ/°98 (s), равной соответственно
—9,72, —10,16 и —9,87 ккал/молъ. Эти три значения получены в ре-
зультате опытов с образцом, завернутым в целлофан. Для жидкости
этот метод дает систематически заниженные результаты (см. о-дихлор-
бензол), однако для твердого кристаллического вещества результаты
оказываются правильными, поэтому здесь принято общее среднее зна-
чение АЯ/°,8 (s) = —10,0 ккал/молъ.

Мак-Дональд, Шрейдер и Сталл [969] опубликовали значения
Тт = 326,14° К, ТЪ = 447,21° К и константы уравнения Антуана
для давления пара. На основании уравнения, полученного этими
исследователями, и оценочного значения коэффициента сжатия была
получена величина AHv = 9,5 ккал/молъ при 447° К. Уолга и Смит
[1569] измеряли давление пара ге-дихлорбензола в твердом состоянии
и вычислили A-ffs298 = 15,5 ккал/молъ, а это дает A /°9S (g) =
= 5,5 ккал/молъ. Уолш и Смит приводят обзорные данные, согласно
которым переход происходит при 313 ± 5° К. Хринаковский и Смоч-
кивичова [623] приводят значение АНт = 4,4 ккал/молъ, а Уберрей
тер и Ортманн [1524] АНт = 4,34 ккал/молъ. Данные по теплоем-
кости, полученные Уберрейтером и Ортманном [1524], а также
Хилденбрандом [595], удовлетворяют уравнению Ср (s) = —3,9 -+
+ 0,13Т \ кал/{моль-°К), 290—310° К].

Шеррер и Эванс [1281] произвели отнесения основных частот:
структурные молекулярные параметры установлены Саттоном [1449].
Термодинамические функции, полученные на основании этих данных,
хорошо согласуются с результатами аналогичных расчетов Годнева
и Свердлина [501].

№ 757. Гексахлорбензол, С6С1в (состояние идеаньного газа).
Мол. вес 284,802

На основании данных, полученных при измерении энтальпии сго-
рания, Зинке и Сталл [1359] рассчитали величину АЯ/°,В (s) -
= —31,3 ккал/молъ. По результатам измерения теплоемкостей при
низких температурах Хилденбранд, Крамер и Сталл [597] вычислили
S°298(s) =62,20 кал/(молъ -° К) Шерер и Эванс [1281] предложили
отнесения частот колебаний, эти отнесения использованы для расче-
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°к

298
300
400
500
600
700

; 800
900

1000

калЦмоль-

Ср°

41,90
42,03
48,08
52,52
55,78
58,18
59,96
61,31
62,34

105,45
105,71
118,67
129,90
139,78
148,56
156,45
163,60
170,11

I

105,45
105,46
107,18
110,03
114,68
118,90
123,11
127,22
131,19

ккал/моль

Н°—Н° ДН/° AGf°

0,00
0,08
4,60
9,64

15,06
20,77
26,68
32,74
38,93

-8 10
-8,09
-7,54
-6,97
-6,42
-5,89
-5,40
-4,93
-4,46

10,56
10,67
16,85
22,89
28,80
34,64
40,39
46,08
51,72

lgKp

—7,740
—7,776
—9,207

—10,003
—10,490
—10,813
—11,032
—11,189
—11,303

DB термодинамических функций для состояния идеального газа
предположении плоской гексагональной структуры молекулы
межатомных расстояний С — С1 и С — С, равных соответственно

|»70 и 1,397 А. Давление сублимации при температуре 370—400° К
|змеряли Сире и Хопке [1328]. Их результаты были экстраполирова-

к 298° К и использованы в сочетании с величинами энтропии гек-
кхлорбензола в твердом и парообразном состояниях для расчета
^тальпии сублимации, оказавшейся равной 23,2 ккал/молъ, что
риводит к величине AHf2!)g (g) = —8,1 ккал/молъ. Хилденбранд
95] определил Тт = 501,7° К и АНт = 6,1 ккал/молъ.

Ацилжлориды. Таблица для состояния
идеального газа

JV* 758. Ацетилхлорид, С2Н3С1О (состояние идеального газа).
Мол. вес 78,501

°к

298
300
400
SOO
«00
*К)0

800
900
Юоо
*

Cp°

16,21
16,26
18,86
21,19
23,18
24,86
26,30
27,54
28,60

кал/(мо i

S°

70,47
70,58
75,62
80,08
84,12
87,83
91,24
94,41
97,37

ь-°К)
-(С°-я;м>/т

70,47
70,48
71,14
72,49
74,10
75,80
77,52
79,22
80,89

ккал/моль

Д°-Н2°98

0,00
0,04
1,79
3,80
6,02
8,42

10,98
13,68
16,49

ДЯ/°

—58,30
—58,31
—58,86
—59,33
—59,73
-60,05
—60,31
-60,51
—60,65

AGf°

—49,29
—49,24
—46,12
-42,88
—39,56
-36,17
—32,74
—29,28
-25,80

igKp

36,130
35,867
25,200
18,744
14,409
11,292
8,945
7,111
5,639

39*
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Оверенд, Найквист, Эванс и Поттс [1095] сделали отнесения
основных частот колебаний и рассчитали термодинамические функции
с использованием предварительных значений структурных констант
и потенциального барьера внутреннего вращения, установленных
Синноттом микроволновым методом. Окончательные значения, опуб-
ликованные Синноттом [1360], лишь незначительно отличаются
от предварительных. Карсон и Скиннер [198] измеряли энтальпию
гидролиза ацетилхлорида. Питчард и Скиннер [1187] повторили эти
измерения и пересчитали результаты Карсона и Скиннера. Оба зна-
чения согласуются в пределах ошибки эксперимента; в сочетании
с данными Эванса и Скиннера [389] для энтальпии образования уксус-
ной кислоты эти величины позволили рассчитать энтальпию образо-
вания ацетилхлорида АЯ/°98 (Г) = —65,5 ккал/молъ. Метюс и Фе-
ландт [941] измеряли энтальпию испарения при температуре кипе-
ния и установили, что она равна 6,93 ккал/молъ. Если принять оценку
АСр испарения —11 кал/(моль-° К), то, согласно расчетам, AHv°29S =
= 7,2 ккал/молъ. Мак-Доналд, Шрейдер и Сталл [969] измеряли дав-

ление пара и рассчитали константы уравнения Антуана. Сочетание
с оценками критических констант для 500° К и 50 атм, а также урав-
нение Хаггенмахера [560] позволяет получить такое же значение
АНи°ш = 7,2 ккал/молъ. Энтальпия образования ацетилхлорида
в состоянии идеального газа AHfMS (g) = —58,3 ккал/молъ. Согласно
Мак-Доналду, Шрейдеру и Сталлу [969], Тт = 160,3° К и ТЪ -=
= 323,9° К.

Алифатические бромпроизводиые. Таблицы
для состояния идеального газа

№ 759. Бромметан, СН3Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 94,950

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калj (моль °К)

Ср°

10,14
10,17
11,93

13,56
14,97
16,19
17,25
18,19
19,00

S»

58,75
58,82
61,99

64,83
67,43
69,83

72,06
74,15
76,11

-( G O - H 2°98>' T

58,75
58,76
59,18
60,03
61,05
62,13
63,24
64,33
65,41

пкал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,02
1,13
2,41
3,83
5,39
7,07
8,84

10,70

ДЯ/°

-9,00
-9,02

—13,32
—13,85
-14,30
-14,66
—14,96
-15,18
—15,36

AG/»

—6,73
—6,71
—5,09
—2,97
—0,75

1,53
3,86
6,23
8,63

lg-Kp

4,932
4,891
2,783

1,299
0,275

-0,479

—1,056
—1,514
-1,885
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Хартли, Притчард и Скиннер [575] измеряли энтальпию реакции
шетилртути с бромом и с бромидом ртути. Карсон А, Карсон Е.
Уилшарст [194] использовали эти результаты в сочетании с собст-

венным значением энтальпии сгорания диметилртути и установили
для бромметана ДЯ/°98 (g) = —8,6 ккал/молъ. Константы равнове-
рия реакции между хлорметаном и бромистым водородом с образова-
нием бромметана и хлористого водорода опубликованы в работе
ээка [60]. На основании функции энергии Гиббса и энтальпий обра-

зования, принятых в этой работе для бромметана, было рассчитано
йначение ДЯ/°98 (g) = —9,66 ккал/молъ. Согласно Россини, Вагману,
Эвансу, Левину и Джаффе [1249], Д#/°90 (g) = - 8 , 5 ккал/молъ;
|та величина получена на основании данных по теплотам сгорания
пятидесятилетней давности. Маргрейв [929] опубликовал результаты
яасс-спектрометрических определений потенциалов, приводящие

значению АЯ/°98 (g) = —7,6 ккал/молъ. Фоуэлл, Лейчер и Парк
1435] на основании определения энтальпии^ гидрирования до метана

бромистого водорода установили Д#/°98 (g) = —8,97 ккал/молъ.
1ринято среднее взвешенное значение АН°2т (g) = —9,0 ккал/молъ.

Эган и Кемп [373] опубликовали следующие низкотемпературные
омические данные: Tt = 173,78° К, AHt = 0,113 ккал/молъ, Ttp =

179,47° К, АНт = 1,429 ккал/молъ, ТЪ = 276,71° К, при этом
v = 5,715 ккал/молъ и S°MS (g) = 58,61 кал/(моль-°К). Экспери-

«тальное значение энтропии хорошо согласуется с рассчитанным
ейсманом, Бернстейном, Россером, Мейстером и Клевелендом

1584] значением £°98 (g) = 58,75 кал/(молъ-°К), полученным на
1ании собственных отнесений колебаний и величин моментов

аерции, близких к микроволновым результатам Миллера, Аамодта,
{оусманиса, Тоунса и Крейчмана [1008]. Здесь приняты термодина-
Вические функции, опубликованные Вейсманом и др. В удовлетво-
рительном согласии с указанными функциями находятся более ран-
Вие расчеты Джеллеса и Питцера [465], а также Свердлина и Годнева

|И453].

Л» 760. Бромэтан, С2Н5Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 108,976

j ' Термодинамические функции рассчитаны с использованием отне-
!*Сений колебаний по Шеппарду [1341] с исправлениями Грина и Хол-
Дена [540] и моментов инерции, полученных методом микроволновой

^Спектроскопии Фланаганом и Пирсом [430]. Фланаган и Пирс по мик-
роволновым результатам Лайда [867] определили барьер внутреннего
|*ращения, равный 3684 кал/молъ. Термодинамические функции, рас-
считанные Грином и Холденом, удовлетворительно согласуются

значениями, принятыми в настоящей работе; Грин и Холден
Использовали более ранние микроволновые результаты Вагнера,
Дейли и Солимена [1566] и принимали барьер внутреннего вращения
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т °к

298

300
400

500

600
700
800

900
1000

кал/ (моль•

Ср° j S°

15,45

15,48
18,93

21,99

24,56
26,73
28,58

30,19
31,59

68,71
68,81
73,75

78,31
82,55
86,50

90,20
93,66
96,91

° К )

-(G'-I

68,
68,
69,

70,
72,
74,

75,
77,
79,

71
72
36

70
33
07

86
65
41

а Я288

0,00
0,03
1,76

3,81
6,14
8,71

11,47
14,41
17,50

ккал/моль

ДЯ/»

—15,30
-15,33
—19,95

-20,73
—21,35
-21,83

—22,19
—22,45
—22,62

AG

—6
- 6
—2,

2,
6,

И ,

16,
?,\
26,

1°

29
?,3
29

21
86
60

40
?А
И

lg Кр

4,608
4,539
1,25',

—0,967
—2,498
—3,622

—4,48(1
—5,158
-5,707

3567 кал/моль, установленный Лайдом [867]. Ли и Россини [863]
на основании обзора данных по давлению пара рассчитали константы
уравнения Антуана, которые приводят к значению ТЪ = 311,5° К.
В сочетании с отобранными Кобе и Линном [780] значениями Тс -
= 503,9° К и Рс = 61,5 атм эти константы уравнения Антуана
приводят к значениям AHvlS8 = 6,57 ккал/моль и AHv3u<5 ~
= 6,41 ккал/моль. Колосовский и Алимов [799] измеряли энтальпию
испарения и получили хорошо согласующиеся данные. Согласно
Тиммермансу [1500, 1502], Тт = 154,6° К и АНт = 1,4 ккал/моль.
Курбатов [814] измерял теплоемкости бромэтана в жидком состоянии,
однако, по-видимому, его данные не отличаются высокой точностью.

Лейн, Линнетт и Осуин [845] измеряли константы равновесия
реакции между этиленом и бромистым водородом; на основании
полученных данных они рассчитали для бромэтана AHf°29B (g) •=--
= —15,3 ккал/молъ. Карсон А., Карсон Е и Уилмшарст [194] на осно-
вании результатов измерений энтальпии сгорания диэтилртути и дан-
ных Хартли, Притчарда и Скиннера [576], относящихся к реакции
диэтилртути с бромом и бромидом ртути, определили значение
AHf°M8 (I) = —22,1 ккал/моль. Приведение к газообразному состоя-
нию дает величину AHf2m (g) = —15,5 ккал/молъ. Ашкрофт, Карсои.
Картер и Лей [27] измеряли энтальпию реакции этилбромида с гид-
ридом лития и вычислили AHf2S9 (I) = —23,0 ккал/моль. Пересчет
для газообразного состояния дает AHf2sa (g) = —16,4 ккал/моль.
Фоуелл, Лейчер и Парк [435] получили данные по энтальпии гидри-
рования до этана и бромистого водорода, которые позволили им рас-
считать значение AHf°2W (g) = 14,79 ккал/моль. Принято среднее
взвешенное значение —15,3 ккал/моль. Согласно Россини, Вагману»
Эвансу, Левину и Джаффе [1249], ДЯ/°9! (g) = —13,0 ккал/моль,
но эта величина основана на старых данных, представляющих лишь
исторический интерес.
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№ 761. 1,2-Дибромэтан, С2Н4Вг2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 187,884

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль -"К)

Ср°

20,40
20,45
23,83

26,80
29,24
31,20

32,94
34,48
35,80

S°

* 78,81
78,94
85,30

90,94
96,05

100,71

104,99
108,96
112,67

-< С °- Н 298>/ Г

78,81
78,82
79,66

81,36
83,39
85,54

87,71
89,85
91,95

ккал/моль

Н ~Н298

0,00
0,04
2,26

4,80
7,60

10,63

13,83
17,21
20,72

дя/°

—9,30
—9,33

-17,23

-17,61
-17,85
—17,97

—17,99
—17,91
-17,74

AG/°

—2,53
—2,49

1,40

6,10
10,86
15,66

20,47
25,27
30,07

lgXp

1,852
1,810

-0,762

—2,666
-3,957
—4,890

—5,591
—6,137
-6,571

Питцер [1151] изучал низкотемпературные свойства и установил,
; что Ttp = 283,1° К и АНт = 2,62 ккал/молъ; согласно его расчетам,
•̂298 (0 = 53,37 кал/(моль-°К). Гуинн и Питцер [556] на основании
значения энтальпии испарения 8,69 ккал/молъ при 405° К, установ-
ленной Метюсом [940], рассчитали S°2es (g) =78,81 кал/(моль-°K).

i Гуинн и Питцер [556] измеряли также теплоемкость газообразного
1,2-дибромэтана, однако им не удалось установить параметры для
внутреннего вращения, которые приводили бы к результатам стати-

'стических расчетов, согласующимся как с энтропией, так и с тепло-
емкостями пара. Поэтому приняты экспериментальные значения
и использованы оценки для экстраполяции к более высоким темпера-
турам. Тиммерманс [1501] приводит восемь значений точки плавле-
ния, хорошо согласующихся с данными Питцера [1151], и три значе-
ния точки кипения, хорошо согласующиеся при 404,8° К.

Конн, Кистяковский и Смит [259] измеряли энтальпию присоеди-
нения брома к этилену при 355° К. Приведение этих данных к 298° К
и использование энтальпий образования газообразного этилена
и брома, принятых в данной работе, приводит к значению AHf°2g4 (g) =
= —9,3 ккал/молъ. Результаты многих попыток измерения энталь-
пии сгорания [709, 1180, 1383, 1385] значительно отличаются от дан-
ных, приведенных выше, что отражает несовершенство старых мето-
дов измерения энтальпии сгорания соединений брома.

№ 762. 1-Бромпропан, С3Н7Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 123,002

Грин и Холден [540] рассчитали термодинамические функции
на основании литературных данных и приемлемых оценок для моле-
кулярных параметров. Их результаты приняты в настоящей работе.
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298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

20,66
20,73
25,70

30,02
33,66
33,76

39,41
41,74
43,70

пал/(мол

S"

79,08
79,21
85,87

92,08
97,89

103,31

108,40
113,18
117,68

ь-°К)

79,08
79,09
79,96

81,77
83,98
86,36

88,80
91,24
93,67

ккал/люль

Н °- Н 2% 8

0,00
0,04
2,37

5,16
8,35

11,88

15,69
19,75
24,02

дя/°

-21,00
-21,04
—26,00

-27,05
-27,89
—28,54

—29,02
-29,36
—29,56

AGf°

-5,37
—5,27

0,94

7,80
14,85
22,03

29,28
36,60
43,94

igKt

3,934
3,840

-0,515

-3,410
-5,409
—6,878

—7,999
-8,887
—9,604

Бьеллерап [137] измерял энтальпию сгорания и вычислил AHf294 (I)-
= —29,73 ккал/молъ и АЯ/°98 (g) = —21,98 ккал/молъ. Бьеллерап
рассчитал также значение А#/°98 (g) = —21,77 ккал/молъ по энталь-
пии реакции между циклопропаном и бромистым водородом, установ-
ленной Лейчером, Кианпуром и Парком [829], а также значение
AHfl9S (g) = —21,15 ккал/молъ по энтальпии реакции между 1-бром-
пропаном и водородом на основании неопубликованных данных,
сообщенных Лейчером. Более ранние данные по энтальпии реакции
циклопропана с бромистым водородом, полученные Лейчером,
Уолденом, Ли и Парком [834], приводят в величине АЩ°Ш (g) —
= —18,6 ккал/молъ. Девис, Лейчер и Парк [308] на основании энталь-
пии реакции 1-бромпропана с водородом рассчитали значение
AHf2m (g) = —19,91 ккал/молъ. Рожнов и Андреевский [12591.
а также Броуер и Уайтбот [173] измеряли константы равновесия
изомеризации до 2-бромпропана. В сочетании со значениями энтро-
пии и энтальпии образования 2-бромпропана, принятыми в данной
работе, их результаты приводят к значениям AHf29S (g), равным соот-
ветственно —20,2 и —20,5 ккал/молъ. Принято среднее взвешенное
значение AHf2gs (g) = —21,0 ккал/молъ.

Согласно измерениям Тиммерманса [1499], Тт = 163,1° К
и АНт = 1,56 ккал/молъ. Хи [1501] приводит несколько хорошо
согласующихся определений точки кипения ТЪ = 344,15° К. По дан-
ным Метюса и Феландта [941] AHv = 7,14 ккал/молъ при точке
кипения.

№ 763. 2-Бромпропан, С3Н7Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 123,002

Термодинамические функции рассчитаны на основании отнесений
колебаний по Шеппарду [1344], средних длин связи, рекомендовал
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Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

каг/(люлЬ'°К)

Ср"

21,27
21,31
26,34

30,76
34,42
37,49

40,09
42,32
44,26

S"

75,53
75,67
82,50

88,87
94,81

100,35

105,53
110,38
114,95

-<св-н;м)/т

75,53
75,54
76,43

78,29
80,55
82,99

85,49
87,99
90,46

ккал/моъь

0,00
0,04
2,43

5,29
8,56

12,16

16,04
20,16
24,49

дя/°

-23,20
-23,23
—28,14

-29,12
—29,88
—30,45

-30,87
—31,15
-31,29

&Gf°

—6,51
-6,41

0,15

7,34
14,71
22,19

29,73
37,33
44,95

Ig Кр

4,771
4,667

—0,083

—3,209
-5,356
—6,927

-8,122
—9,064
-9,824

ix Саттоном [1449], и оценочного значения барьера внутреннего вра-
цения 4,0 ккал/молъ. Низшая частота скелетного колебания, не отне-
внная Шеппардом, принята равной 280 см'1. Швендеман и Тобиасон

J1297] методом микроволновой спектроскопии получили результаты,
•соторые дают моменты инерции, лишь немного отличающиеся от при-
нятых здесь.

Рассчитанные функции использованы в сочетании с константами
равновесия для реакции пропилена с бромистым водородом, опуб-

1кованными Рожновым и Андреевским [1258], и получено зна-
ение AHf°2w (g) = —23,2 ккал/молъ.

Бьеллерап [137] измерял энтальпию сгорания и рассчитал зна-
ения АНЦ^ (I) = —30,85 ккал/молъ и AHf°2w (g) = —23,55 ккал/молъ.
Io результатам измерения энтальпии реакции с водородом, приво-
щей к образованию пропана и бромистого водорода, Девис, Лейчер

tПарк [308] рассчитали AHf29S(g)= —22,7 ккал/молъ. Более ранние
работы по определению энтальпии реакции присоединения броми-
гого водорода к пропилену, выполненные Лейчером, Уолденом,
1и и Парком [834], а также Лейчером, Кианпуром и Парком [829].
_риводят к несколько более отрицательным энтальпиям образования,
го, возможно, объясняется образованием полимера. Принято зна-
вние, основанное на данных по равновесиям, которое близко

среднему калориметрическому результату.
Тиммерманс [1501] приводит три хорошо согласующиеся ссылки

i точку кипения ТЪ = 332,6° К, однако две ссылки на точку плавле-
значительно различаются — Тт 184,2 и 183,2° К. По данным

Измерений Метюса и Феландта [941] AHv = 6,79 ккал/молъ при точке
1ения.
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№ 764. 1,2-Дибромпропан, С3НвВг2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 201,910

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/ (моль -°К)

Ср"

24,57
24,82
29,74

34,13
37,63
40,53

42,91
44,92
46,74

s°

89,90
90,06
97,88

105,01
111,55
117,58

123,15
128,32
133,15

-(«°- Н 2°9 8 )^ Г

89,90
89,91
90,94

93,05
95,60
98,31

101,07
103,82
106,51

ккал!моль

Н°-Н298

0,00
0,05
2,78

5,98
9,58

13,49

17,66
22,06
26,64

дя/°

-17,40
-17,44
—25,77

-26,50
—27,03
—27,39

—27,61
—27,70
—27,69

ДО/»

—4,22
-4,14

1,96

8,98
16,12
23,35

30,61
37,89
45,19

lg Кр

3,094
3,017

—1,070

-3,924
—5,872
-7,289

—8,361
-9,201
—9,876

Конн, Кистяковский и Смит [259] изучали реакцию между про-
пиленом и бромом, приводящую к образованию 1,2-дибромпропана.
и установили, что при 355° К АНг = —29,41 ккал/молъ. После при-
ведения к 298° К этот результат в сочетании с величиной АСр ~
= 5,9 кал/(молъ »°К) и энтальпиями образования газообразного про-
пилена и брома, принятыми в данной работе, позволил получить
значение AHfMS(g) = —17,4 ккал/молъ. Термодинамические функции
для состояния идеального газа оценены с использованием констант,
приведенных в табл. XII.3. Тиммерманс [1501] и Сталл [1432] полу-
чили данные, хорошо согласующиеся при Тт = 328,6° К, однако их
данные по точке кипения расходятся в пределах 413,7 — 414,8° К.
Курбатов [814] опубликовал результаты измерения теплоемкости
жидкого 1,2-дибромпропана, однако его данные, по-видимому-
не отличаются точностью.

№ 765. 1-Бромбутан, С4Н9Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 137,028

Грин и Холден [540] рассчитали термодинамические функции
путем прибавления инкрементов к полученным ими значениям для
1-бромпропана. Здесь приняты результаты этих исследователей.
Они рассчитали также А#/°98 (g) = —25,65 ккал/молъ (по энтальпия
сгорания, определенной Бьеллерапом [138]) и АНи°ш = 8,82 KKCII
моль (из данных по давлению пара). Тиммерманс [1499, 1500] опре-
делил Тт = 160,8° К и АНт = 1,6 ккал/молъ. Опубликованные
Тиммермансом [1501] результаты определения точки кипения хорошо
согласуются при 374,7° К. Метюс и Феландт [941] указывают значе-
ние AHv = 7,78 ккал/молъ при точке кипения. Дис [318] измерял
теплоемкость в температурном интервале 93—298° К. Его результа-
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Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

26,13
26,23
32,64

38,27
43,00
47,04

50,48
53,49
56,03

S"

88,39
88,56
97,00

104,90
112,31
119,25

125,76
131,88
137,66

88,39
88,40
89,50

91,80
94,61
97,64

100,75
103,87
106,97

ккал/моль
Я °- Н

2 °9 8

0,00
0,05
3,00

6,56
10,63
15,13

20,01
25,21
30,69

дн/°

—25,65
-25,69
-30,97

—32,28
-33,32
-34,11

-34,69
-35,09
—35,31

Дб/°

-3,08
—2,94

5,65

14,96
24,50
34,21

44,01
53,87
63,78

igKp

2,259
2,144

—3,086

-6,539
—8,925

-10,681

—12,021
-13,082
—13,938

ты для интервала 250—290° К удовлетворяют уравнению Ср (I) =
= 23,0 + 0,046 Т [кал/(моль -"К)]. Согласно определениям Диса,
Тт = 160,4° К и АНт = 2,21 ккал/молъ; эти значения полностью
согласуются с соответствующими величинами Тиммерманса [1499,
1500].

№ 766. 2-Бромбутан, С4НвВг (состояние идеального газа).
Мол. вес 137,028

т, °к

298
300
400

500
600
700

«00
900

1000

паъ/(моль °К)

Ср°

26,48
26,58
33,09

38,92
43,76
47,86

51,31
54,29
56,93

s°

88,50
88,67
97,22

105,25
112,79
119,85

126,47
132,69
138,55

-(G°-H°29S)/T

88,50
88,51
89,63

91,96
94,81
97,89

101,05
104,22
107,37

ккал/моль

pro гто
" ~~Я298

0,00
0,05
3,04

6,65
10,79
15,38

20,34
25,62
31,19

АНт°

—28,70
—28,74
-33,98

—35,23
-36,20
—36,91

-37,41
—37,73
-37,86

дс/°

—6,16
-6,03

2,55

11,83
21,34
30,99

40,72
50,51
60,33

lg Кр

4,518
4,390

-1,393

-5,171
—7,771
—9,675

-11,123
—12,265
-13,184

! Бьеллерап [137] измерял энтальпию сгорания и рассчитал значе-
ние AHfMS (I) = —37,12 ккал/молъ. На основании данных по давле-

' вию пара он вычислил также AHv°29S = 8,45 ккал/молъ и ДЯ/°98 (g) —
~ —28,66 ккал/молъ. Проанализировав результаты Лейчера, Бил-
Лингса, Кампиона, Ли и Парка [822] по энтальпии присоединения
бромистого водорода к бутену-1, бутену-2 (цис) и бутену-2 (транс),
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Бьеллерап рассчитал Д#/°98 (g) и получил соответственно значения
—28,75, —28,76 и —28,61 ккал/молъ, причем все эти величины бле-
стяще согласуются с данными по энтальпиям сгорания. Принято
среднее значение —28,70 ккал/молъ. Термодинамические функции
оценены с использованием констант, приведенных в табл. XII.3.
Тиммерманс [1501] указывает значение Тт = 161,2° К на основании
трех хорошо согласующихся источников и значение ТЪ = 364,4° К
на основании двух прекрасно согласующихся источников.

№ 767. 2-Бром-2-метилпропан, С4Н9Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 137,028

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль • °К)

Ср°

27,85
27,98
34,93

40,84
45,58
49,43

52,65
55,39
57,74

s°

79,34
79,52
88,54

96,99
104,87
112,20

119,01
125,38
131,34

-<G°-ff°9s)/T

79,34
79,35
80,53

82,99
85,99
89,21

92,52
95,82
99,08

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,06
3,21

7,01
11,34
16,09

21,20
26,61
32,27

дя/°

—32,00
-32,04
—37,12

-38,18
—38,95
-39,50

—39,85
—40,04
—40,09

&Gf°

-6,73
—6,58

2,89

13,02
23,33
33,76

44,24
54,77
65,32

lg Кр

4,935
4,792

-1,578

-5,690
—8,497

—10,540

—12,086
—13,300
-14,275

Отнесение частот колебаний произведено Тобином [1509], два
момента инерции определены микроволновым методом Уильямсом
и Горди [1615], а данные по дифракции электронов получены Боуе-
ном, Джилкристом и Саттоном [152]. Все эти данные, а также оценоч-
ная величина барьера внутреннего вращения 4400 кал/моль использо-
ваны для расчета термодинамических функций. Принятые в этой кни-
ге функции для изобутена и бромистого водорода использованы в со-
четании с константами равновесия реакции отщепления бромистого
водорода, опубликованными Хоулеттом [621], а также Кистяков-
ским и Стауффером [763], для расчета величины &Hf2ag (g) —
= —32,0 ккал/молъ.

Данные Брайс-Смита и Хоулетта [179] согласуются с результата-
тами Тиммерманса и Делкурта [1504] при Тт = 257,0° К Е П =
= 346,2° К. Согласно Кушнеру, Кроуву и Смиту [817], АНт =
= 0,47 ккал/молъ; при 208,7 и 231,6° К наблюдаются переходы в твер-
дом состоянии, причем энтальпии этих переходов соответственно
равны 1,35 и 0,25 ккал/молъ. В работе Кушнера и др. содержатся
также данные по теплоемкостям в интервале температур от 120 до
265° К. Теплоемкость жидкости при 257—265° К составляет
36 кал/(молъ -°К).
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768. 1,2-Дибромбутан, С4Н8Вг2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 215,936

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

30,38
30,45
36,77

42,25
46,70
50,40

53,60
56,20
58,50

кал/(моль °]

ОО

97,70
97,89

107,54

116,35
124,46
131,94

138,89
145,35
151,40

— (

О

G°—H

97,
97,
98,

101,
104,
108,

111,
114,
118,

г98>*Г

70
71
98

58
73
09

51
92
27

Н°-Н298

0,00
0,06
3,43

7,39
11,84
16,70

21,91
27,40
33,14

ккал/моль

ДЯ/°

—23,70
—23,74
-32,38

-33,37
-34,12
—34,65

—35,01
—35,20
-35,26

AG

з
з
5,

15,
25,
34,

44,
54,
64,

Г

14
01
62

23
03
93

89
90
92

lg Кр

2,299
2,193

-3,069

-6,659
-9,115

—10,906

—12,263
—13,330
-14,187

Бьеллерап [137] измерял энтальпию сгорания и рассчитал значе-
ние А#298 (̂ ) = —35,23 ккал/молъ. Использовав величину АНи°ш =
= 10,80 ккал/молъ, полученную на основании данных по давлению
пара, он рассчитал АЯ/°98 (g) = —24,43 ккал/молъ. По энтальпии
бромирования бутена-1 при 355° К (Конн, Кистяковский и Смит
[259]) и энтальпии бромирования бутена-1 в четыреххлористом угле-
роде^при 300° К (Листер [878]) Бьеллерап установил также значения
д-#У-!9я (#)> равные сооответственно —22,24 и —21,46 ккал/молъ.

: Учитывая, что результаты, полученные методом сгорания для других
; соединений, изучавшихся Бьеллерапом, хорошо согласуются с дан-
1 ными по энтальпиям реакций, в данном случае отдано предпочтение
t величине, полученной на основании данных по сгоранию, и принято
\ значение АЯ/°98 (g) = —23,7 ккал/молъ. Термодинамические функции
; для состояния идеального газа оценены с использованием констант,
'приведенных в табл. XII.3. Согласно Сталлу [1432], Тт = 208,7° К
и ТЪ = 439,5° К.

№ 769. 2,3-Дибромбутан, С4Н8Вг2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 215,936

Конн, Кистяковский и Смит [259] измеряли энтальпию присоеди-
нения брома к обоим изомерам бутена-2 при 355° К. Продукт присое-

|1динения к ^ис-форме бутена-2 дает полностью компенсированную
f мезоформу 2,3-дибромбутана, тогда как присоединение к транс-
' форме рацемическую (или dl) смесь. Термодинамические функции

Мезоформы и dl -продукта одинаковы, они оценены с использованием
констант, приведенных в табл. XII.3. Энтальпии присоединения
брома, приведенные к 298° К, дают значения A#/°9g (g), равные

-24,5 ккал/молъ для dZ-продукта и —24,3 ккал/моль для .иезо-формы.
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Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(лк>1Ь-°К)

Ср°

29,77
29,84
36,60
42,30
46,90
50,70
53,90
56,50
58,70

s°

94,40
94,59

104,12
112,92
121,06
128,58
135,56
142,07
148,14

-(G°-H°98)/r

94,40
94,41
95,66
98,24

101,38
104,73
108,16
111,57
114,92

икал/моль

H °- H 29S

0,00
0,06
3,39
7,35

11,81
16,70
21,93
27,46
33,22

дя/°

-24,40
—24,45
—33,12
-34,12
—34,85
—35,36
-35,68
—35,85
—35,88

AG/°

—2,85
—2,72

6,24
16,20
26,34
36,58
46,87
57,21
67,56

lgifp

2,091
1,981

-3,411
—7,083
—9,593

-11,421
—12,805
—13,892
—14,765

Указанные величины совпадают в пределах ошибки эксперимента;
использовано среднее значение —24,4 ккал/молъ. Согласно Сталлу
[1432], для dZ-смеси ТЪ — 433,7° К, а для жезо-формы Тт =
= 238,7° К и Г 6 = 430,5° К.

Л» 770. 2,3-Дибром-2-метилбутан, С6Н10Вг2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 229,962

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал 1 (моль • °К)

Ср°

35,51
35,62
44,10
51,50
57,40
62,10
65,90
69,10
71,90

С о

98,60
98,82

110,26
120,92
130,85
140,06
148,61
156,56
163,99

-(G°-HJe»)/T

98,60
98,61

100,11
103,22
107,00
111,08
115,24
119,40
123,49

ккал/моль
Н°-Щп |

0,00
0,07
4,07
8,86

14,31
20,30
26,70
33,45
40,51

ДН/°

—33,20
—33,25
-42,20
—43,38
—44,20
-44,74
-45,06
-45,19
—45,15

AGf°

—3,19
—3,01

8,84
21,74
34,84
48,07
61,34
74,66
87,98

2,340
2,192

-4,829
—9,503

—12,691
—15,007
-16,756
—18,128
-19,227

По данным измерений Конна, Кистяковского и Смита [259J
энтальпия присоединения брома к 2-метилбутену-2 при 355° К
составляет —30,39 ккал/молъ. Приведение к 298° К и стандартному
состоянию жидкого брома дает AHf2Sf, (g) = —33,2 ккал/молъ. Тер-
модинамические функции для состояния идеального газа оценены
с использованием констант, приведенных в табл. XII.3. Согласно
Дрейсбаху [353], Тт = 288°К и ТЪ = 444° К.
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JVs 771. 1-Бромпентан, С5НцВг (состояние идеального газа).
Мол. вес 151,054

т °к

298

300
400

. 500
600
700
800

900
1000

Ср°

31,60
31,73
39,58
46,52
52,34
57,32
61,55
65,24
68,36

кал/ (моль•"

S°

97,70
97,90

108,13
117,72
126,73
135,18
143,12
150,59
157,63

К )

(G°—Н

97
97
99

101,
105,
108,

112,
116,
120,

2°98>/Г

70
71
05

83
24
92

70
50
27

н°—

0
0
3

7
12,
18,

24,
30,
37,

Н 298

00
06
64

95
90
39

34
68
37

ккал/люль

ДН/°

-30,87
-30,92
—36,52
—38,08
-39,31
—40,25
—40,93
-41,38
-41,62

ДО/0

—1,37
—1,19

9,79
21,55
33,59
45,82
58,16
70,58
83,04

lg Кр

1,001
0 863

—5,347
—9 418

—12,234
-14,306
—15,887
—17 138
—18,148

Грин и Холден [540] рассчитали термодинамические функции
кутем прибавления инкрементов к соответствующим значениям для
|-бромпропана. Они рассчитали также значение ДЯ/°И (g) =

-30,87 ккал/молъ на основании энтальпии образования жидкости
/̂•298 (0 = —40,72 ккал/молъ по данным Бьеллерапа [138] и значе-
t AHv°2iS = 9,85 ккал/молъ, вычисленного с использованием дан-

ях по давлению пара. По данным измерений Кушнера, Кроува
I Смита [817], Тт = 185,2° К и АНт = 2,74 ккал/молъ; эти же иссле-
'ователи определили теплоемкости в температурном интервале

-207° К. В работе Диса [318] приведены значения Тт = 185,1° К.
1т = 3,44 ккал/молъ, а также данные по теплоемкости в темпера-

ррном интервале 96—290° К.
Сведения о теплоемкости, опубликованные в этих двух источ-

аках, плохо согласуются; среднее значение 40,5 ± 1 , 5 кал/{моль -° К)
оответствует опубликованным в различных источниках данным
ря жидкого 1-бромпентана. Плохо согласующиеся значения АНт

рогут указывать на полиморфизм этого вещества в твердом
стоянии и на медленные скорости перехода между фазами. Соглас-
• Дрейсбаху [353], ТЬ = 402,73° К и при этой температуре AHv =
8,24 ккал/молъ.

№ 772. Бромэтилен, С2Н3Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 106,960

Галликсон и Нилсен [546] изучали спектр, произвели отнесения
новных частот колебаний и рассчитали термодинамические свойства
использованием структурных постоянных Хьюджилла, Купа

>Саттона [659]. Их результаты, распространенные здесь на область
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г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

•кал/(моль °К)

Ср°

13,26
13,31
15,91
18,07
19,83
21,28
22 50
23,55
24,46

65,83
65,92
70,11
73,90
77,36
80,53
83,45
86,16
88,69

-<е->-н;м>/т

65,83
65,84
66,39
67,52
68,88
70,32
71,78
73,23
74,65

ккал/моль

0,00
0,03
1,49
3,20
5,09
7,15
9,34

11,65
14,03

дн/»

18,73
18,71
14,52
14,10
13,74
13,46
13,22
13,03
12,90

AG/°

19,30
19,30
20,33
21,84
23,42
25,05
26,72
28,42
30,15

lg-fO,

-14,144
—14,059
—11,109

—9,544
—8,529
—7,822
—7,300
-6,902
—6,588

до 1000° К, лишь немного отличаются от более ранних расчетов
Ричардса [1224], основанных на отнесениях, выполненных Томпсо-
ном и Торкингтоном [1494], и тех же структурных постоянных.
Лейчер, Кианпур, Монтгомери, Кнедлер и Парк [826] измеряли
энтальпию гидрирования бромвинила до этана и бромистого водорода
при 401 °К. Приведение к 298° К и расчет с использованием энталь-
пии образования этана и бромистого водорода дают ДЯ/°98 (g) =
= 18,73 ккал/молъ. В работах Гуйера, Шютце и Вейденманна [555]
и Мела [989] приводятся данные по давлению пара, недостаточно
хорошо согласующиеся; для установления энтальпий испарения необ-
ходимо провести дополнительные исследования. Согласно Дрейсбаху
[352], Тпг =133,61° К, что довольно плохо согласуется с результата-
тами Тиммерманса [1501], по данным которого Ттп = 135,35° К
и ТЪ = 288,95° К. Таким образом, физические свойства этого соеди-
нения достоверно не установлены. По сообщению Мела [988] Ср (Г) —
-= 26,15 кал/(молъ -°К) при 288° К.

№ 773. З-Бромпропен-1, С?Н5Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 120,986

Джеллнер и Скиннер [466] измеряли энтальпию гидролиза и рас-
считали значение &Hfl9S (I) = 4 , 1 ккал/молъ. Энтальпия испарения
при 298° К принята равной 7,8 ккал/молъ, что приводит к величине
A-Hĵ gg (g) = 11,9 ккал/молъ. Работы по изучению бомбардировки
электронами, выполненные Лоссингом, Инголдом и Хендерсоном
[887], позволяют получить данные по энтальпиям образования аллил-
иодида и аллилбромида. Значение Джеллнера и Скиннера [466]
для аллилиодида приводит к величине Л#/^„а (g) = 10,6 ккал/молъ
для аллилбромида. Томсен [1495] указывает значение энтальпия
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298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

18,56
18,61
22,69
26,14
29,01
31,38
33,40
35,12
36,63

S"

75,80
75,92
81,85
87,29
92,32
96,97

101,30
105,33
109,11

-<е--я;и>/т

75,80
75,81
76,59
78,19
80,13
82,21
84,33
86,44
88,52

ккал/моль
H°~H29S

0,00
0,04
2,11
4,56
7,32

10,34
13,58
17,01
20,60

дн/°

11,80
11,77
7,25
6,55
5,98
5,54
5,19
4,92
4,75

AGf°

19,11
19,15
22,50
26,39
30,41
34,53
38,69
42,89
47,13

lg Кр

—14,004
-13,950
—12,292
-11,536
—11,078
-10,779
—10,568
—10,416
—10,299

сгорания, на основании которой получается величина ДЯ/°И (g) =
— 12,9 ккал/молъ. Принято среднее значение 11,8 ккал/молъ. Термо-
;инамические функции для состояния идеального газа оценены

использованием констант, приведенных в табл. XII.3, и бутена-1
качестве исходного углеводорода. Боуен, Джиллкрист и Саттон

152] определили структурные постоянные методом дифракции
лектронов. •

Ароматические бромпроизводные. Таблицы
для состояния идеального газа

№ 774. Бромбензол, С0Н5Вг (состояние идеального газа).
Мол. вес 157,016

i 298

1 3 0°
$ 400
I1 500
Ь боо
С 700

& 8 0 0

| 900
I 1000

кал/ (моль -°К)
Ср°

23,35
23,49
30,44
36,30
40,99
44,74
47,78
50,30
52,40

С О

77,53
77,68
85,42
92,86
99,91

106,52
112,69
118,47
123,88

-<G--HJee)/T

77,53
77,54
78,54
80,67
83,29
86,14
89,08
92,03
94,95

ккал/моль
Н°~Н298

0,00
0,05
2,75
6,10
9,97

14,27
18,90
23,80
28,94

дя/°

25,10
25,07
20,44
19,69
19,10
18,65
18,31
18,06
17,93

AG/°

33,11
33,16
36,76
40,93
45,23
49,63
54,07
58,56
63,07

lg Кр

—24,267
—24,152
—20,084
—17,890
—16,474
—15,494
—14,771
—14,219
—13,783

*0-831
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Термодинамические функции рассчитаны с использованием момен-
тов инерции, установленных по методу микроволновой спектроско-
пии Розенталем и Дейли [1237] и с учетом отнесений частот колебаний
по Уиффену [1603]. Сталл [1431] измерял теплоемкость при низких
температурах в интервале 90—320° К и дал оценки величин теплоем-
кости в температурном интервале от 0 до 90° К, необходимые для
расчета энтропии на основании третьего закона термодинамики.
Согласно результатам Метюса [940], значение AHv при 429° К равно
9,05 ккал/молъ, что в сочетании с величиной АСр испарения, равной
— 12 кал/(моль'°К), позволяет рассчитать AHv°29S = 10,62 ккал/молъ.
Если использовать данные, приводимые Сталлом [1432], для оценки
давления пара при 25° С, то расчетное значение энтропии идеаль
ного газа составит 75,2 кал/(моль-°К). Эта величина более, чел
на 2 кал/(молъ -°К) ниже значения, установленного спектроскопиче-
ским методом.

Учитывая, что эта величина, полученная на основании третьего
закона термодинамики с использованием экстраполяции, не может
считаться надежной, принят результат, рассчитанный на основании
спектроскопических данных.

В работах Смита и Саннера [1385] и Смита и Бьеллерапа [13831
приведены значения энтальпии сгорания. Детали экспериментальных
работ не приводятся, поэтому в значительной мере неопределенны
вычисленные величины AHfM8 (I) = 14,8 ккал/молъ и AHfi9i (I) =
= 15,7 ккал/молъ соответственно. Черник, Скиннер и Вадсо [2251
несколько изменили результаты Хартли, Притчарда и Скиннера
[576] для энтальпии реакции между дифенилртутью и бромом, проте-
кающей с образованием бромида ртути и бромбензола. Россини.
Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] отобрали для бромида ртути
значение ДЯ/°И (s) = —40,5 ккал/молъ. Для дифенилртути имеются
три следующие значения. Согласно Чернику, Синнеру и Вадсо [2251-
па основании реакции хлористого водорода и хлорида ртути это
значение равно 65,4 ккал/молъ, по Фейрбразеру и Скиннеру [4041.
изучавшим энтальпию сгорания, оно равно 66,9 ккал/молъ, Карсои
и др. [194] также на основании энтальпии сгорания получили вели-
чину 71,3 ккал/молъ. Эти данные позволяют получить для бром-
бензола значения AHfitg (I), соответственно равные 13,7, 14, •
и 16,7 ккал/молъ. Принято среднее взвешенное значение 14,5 вка-<
моль. Ранее установленная энтальпия испарения приводит к значе-
нию AHf29g (g) = 25,1 ккал/молъ.

Согласно Сталлу [1431], Тт = 242,43° К и АНт ~
= 2,54 ккал/молъ. Теплоемкость жидкости в интервале температур
от 270 до 320° К, указанная в работе Сталла [1431], описывается
уравнением Ср = 30,1 + 0,024Г [кал/(моль-°К)]. В работе Тиммер-
манса [1501] приведены результаты определения точки кипения, кото-
рые хорошо согласуются при 429,3° К.
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Алифатические иодпроизводиые. Таблицы
для состояния идеального газа

№ 775. Иодметан, СН31 (состояние идеального газа).
Мол. вес 141,944

Ш, -к

I
I" 298
К 300

I 400

1 500
Ж боо
1 700
I 800
•,„ 900
§1000

кал/(моль- °К)

Ср°

10,55
10,58
12,36
13,95
15,31
16,48
17,51
18,40
19,20

ч°

60,71
60,78
64,07
67,01
69,67
72,12
74,39
76,51
78,49

-(С°-н°98)/г

60,71
60,72
61,15
62,03
63,09
64,21
65,34
66,46
67,57

ккал/моль

Н °~ Я 298

0,00
0,02
1,17

2,49
3,96
5,55
7,25
9,04

10,92

дн/°

3,34
3,32
0,60

—5,21
—5,62
—5,96
—6,23
—6,44
-6,59

AGf°

3,74
3,74
4,07
5,51
7,69
9,94

12,23
14,55
16,89

lg Кр

—2,742
—2,727
—2,226

—2,407
-2,801
- 3 , 1 0 3

—3,340
—3,532
—3,691

Результаты двух недавно опубликованных работ по определению
онстант равновесия реакции между метаном и иодом с образованием
одметана и йодистого водорода очень хорошо согласуются между

|обой. Согласно расчетам Гоя и Притчарда [521], AHf\w (g) =
3,40 ккал/молъ, а по данным Голдена, Уолша и Бенсоыа [505]
Ifl»s (§) = 3,28 ккал/молъ. Карсон, Картер и Педли [195] в резуль-

ате тщательной работы по изучению энтальпии реакции между гид-
Цидом лития и иодметаном, а также между гидридом лития и иодом
становили, что AHf2w (I) = —2,9 ккал/молъ. Ли и Россини [863]
роанализировали данные по давлению пара и рассчитали ТЪ =

315,5° К и константы для уравнения Антуана. Если принять Тс =
528° К, согласно Кобе и Линну [780], и оценочное значение Рс =
65 атм, то по уравнению Хаггенмахера [560] получается значение
ГУ°98 = 6,63 ккал/молъ. На основании этого результата рассчитана

личина AHf2>s (g) = 3,7 ккал/молъ. Котрелл [276] сделал исчерпы-
ющий обзор всех предшествующих работ по калориметрии иодме-

и отобрал значение АЩ°Ш (I) = —2,6 ккал/молъ. В сочетании
принятым в настоящее время значением AHv°29H это дает AHf\^ (g) =

4,0 ккал/молъ. Согласно Россини, Вагману, Эвансу, Левину
Джаффе [1249], АЯ/°98 (g) = 4,9 ккал/молъ и АЩ°Ш (I) =
—2,0 ккал/молъ, причем эти значения основаны на данных, полу-

нных более пятидесяти лет назад. Здесь приняты значения для
нстант равновесия, которые приводят к величине AHf2iH (g) =
3,34 ккал/молъ. Результаты калориметрических исследований

гласуются в пределах ошибки эксперимента.

40*
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Джеллес и Питцер [465] рассчитали термодинамические функции
на основании отнесений колебаний по Питцеру и Джеллесу [1159].
Использованный ими общий момент инерции кажется ошибочным,
поэтому их значения энтропии исправлены в соответствии с момента-
ми инерции, полученными микроволновым методом в работе Миллера,
Аамодта, Доусманиса, Тоунса и Крейтчмана [1008]. Данные Харри-
сона и Мелвин-Хыоза [572] по теплоемкости жидкости удовлетворя-
ют уравнению Ср (Z) = 12,35 + 0,025Г [кал/(молъ -°К), 270—310° К1.
Курбатов [814] также измерял теплоемкость подметана в жидком
состоянии, однако его результаты, очевидно, слишком завышены.
Результаты измерения энтальпии испарения, полученные Колосов-
ским и Алимовым [799], по-видимому, завышены на несколько про-
центов. Тиммерманс [1501] отобрал Тт = 315,65° К.

№ 776. Дииодметан, СН21г (состояние идеального газа).
Мол. вес 267,846

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

13,83
13,86
15,76

17,25
18,38
19,30

20,08
20,73
21,30

s°

73,88
73,97
78,23

81,91
85,16
88,06

90,69
93,10
95,31

- < G ° - H 2 V T

73,88
73,89
74,45

75,58
76,91
78,30

79,69
81,05
82,37

ккал/моль

Н °- Н 2в»

0,00
0,03
1,52

3,17
4,95
6,84

8,81
10,85
12,95

днл

28,20
28,18
23,56

12,67
12,48
12,34

12,24
12,18
12,16

AGf°

24,16
24,13
23,04

23,95
26,23
28,53

30,85
33,18
35,52

igkp

—17,709
-17,581
—12,588

—10,469
—9,553
—8,908

-8,428
—8,057
—7,762

Бертло [122] измерял" энтальпию сгорания; его резуль-
таты, приведенные Карашем [744], позволили рассчитать значение
AHf°ZiS (Z)= 16,0 ккал/молъ. Дрейсбах [353] вычислил АЯ^,, =
= 12,2 ккал/молъ, что дает АЯ/",, (g) = 28,2 ккал/молъ. Джеллес и Ппт-
цер [465] вычислили термодинамические функции, приведенные здесь.
Значения энтропии, рассчитанные Волзом, Клевелендом, Мейстером
и Бернстейном [1540], завышены приблизительно на 3 кал/(молъ -"Ю-
Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаффе [1249] указывают
точки плавления двух кристаллических форм 279,3 и 278,76° К,
при которых энтальпии плавления составляют соответственно 2,88
и 3,02 ккал/молъ. Дрейсбах [353] отобрал Г& = 455° К. Приведенные
в работе Курбатова [814] данные по теплоемкости жидкого дииоД-
метана, по-видимому, слишком завышены.
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№ 777. Трииодметан, СН13 (состояние идеального газа).
Мол. вес 393,748

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

17,91
17,94
19,57

20,71
21,52
22,13

22,61
23,01
23,34

s°

83,00
85,12
90,51

95,01
98,86

102,22

105,21
107,90
110,34

-<G°-HJ,B)/T

85,00
85,01
85,73

87,15
88,79
90,47

92,13
93,74
95,28

ккал/мо !Ь
тто по

Н ~ Н 298

0,00
0,04
1,92

3,93
6,05
8,23

10,47
12,75
15,07

дя/°

50,40
50,39
43,91

27,98
28,02
28,08

28,15
28,24
28,33

AGf°

42,53
42,48
40,16

40,73
43,28
45,82

48,35
50,86
53,37

lg Кр

-31,174
—30,946
-21,939

-17,803
-15,763
-14,304

—13,207
-12,351
—11,664

Бертло [122] измерял энтальпию сгорания; его результаты, при-
веденные Карашем [744], позволили рассчитать значение AHfzti (s) =

| = 33,7 ккал/молъ. По данным Джонса [697] AHs°MS = 16,7 ккал/молъ;
Вта величина, основанная на результатах измерения давления пара,
приводит к AHf°29S (g) = 50,4 ккал/молъ. В работе Плайлера и Бене-
акта [1172] приведены данные об инфракрасном спектре, а в работе
1таммерейха и Форнериса [1405] — данные по спектру комбинаци-

онного рассеяния. Свердлин [1452] рассчитал термодинамические
функции и его результаты удовлетворительно согласуются с приве-
денными здесь данными, рассчитанными на основании спектра ком-
бинационного рассеяния и оценочного значения расстояния С — I,
принятого равным 2,1 А. Согласно Россини, Вагману, Эвансу, Леви-

и Джаффе [1249], Тт = 398° К и АНт = 3,9 ккал/молъ.

№ 778. Иодэтан, С2Н51 (состояние идеального газа).
Мол. вес 155,970

' 298
t 300
"л,400

', 500

1- 600
1, 700

. 800

fciuoo

пал/(моль °К)

Cv°

15,76
15,82
19,18

22,13
24,64
26,80

28,65
30,25
31,65

s°

70,82
70,92
75,94

80,55
84,81
88,78

92,48
95,95
99,21

70,82
70,83
71,49

72,85
74,49
76,25

78,05
79,85
81,62

кпал/могь

H°-H2°9S

0,00
0,03
1,79

3,86
6,20
8,77

11,55
14,49
17,59

AHf°

—2,00
—2,02
—5,08

—11,16
—11,77
— 12,25

-12,61
—12,87
-13,03

дел

5,10
5,14
7,77

11,59
16,19
20,90

25,65
30,45
35,28

-3,737
-3,745
—4,248

-5,064
—5,898
-6,523

-7,007
—7,395
—7,710
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Отнесения основных частот этилгалогинидов выполнено Шеппар-
дом [1341]. По мнению Грина и Холдена [540], отнесение частот хлор-
этана и бромэтана следует пересмотреть, в соответствии с этим часто-
та для иодэтана, согласно Шеппарду, 985 см'1, оценена как 1245 см~\
Касуя и Ока [724] вычислили момент инерции по микроволновым
данным, а Касуя [723] установил барьер внутреннего вращения по
расщеплению полос, равный 3220 кал/моль. Термодинамические
функции рассчитаны с использованием указанных значений.

На основании результатов измерения энтальпии сгорания Сприц-
галл и Уайт [1402] вычислили Д#/°98 (I) = -8 ,4 ккал/молъ. Карсон,
Хартли и Скиннер [196] измеряли энтальпию реакции диэтилцинка
с водой и с иодом и установили, что AHf2i8 (Z) = —9,1 ккал/молъ.
Найденная ими из данных по реакции гидролиза энтальпия образо-
вания диэтилцинка хорошо соответствует результатам измерения
энтальпии сгорания, полученным Лонгом и Норришем [882]. Харт-
ли, Притчард и Скиннер [576] определяли энтальпию реакции ди-
этилртути с иодом и иодидом ртути. Карсон, Карсон и Уилмшарст
[194] использовали данные Хартли и др. в сочетании с результатами
собственных измерений энтальпии сгорания диэтилртути и рассчи-
тали ДЯ/°98 (I) = —10,13 ккал/моль. По данным измерений Метюса
1940] AHv = 7,115 ккал/моль при 345° К, а по данным Колосовского
и Алимова [799] AHv = 7,66 ккал/моль при 303° К. Приведение этих
результатов к 298° К с учетом оценочного значения —12 кал/(моль-°К)
для АСр испарения позволяет получить хорошо согласующиеся
значение AHv°M8 = 7,7 ккал/моль. Бенсон и Боз [106] измеряли
константу равновесия пиролиза этилиодида до этилена и йодистого
водорода при 630° К и на основании полученных данных рас-
считали Л#У°9, (g) = —3,0 ккал/молъ. Принято среднее значение
ДяДчч (g) = —2,0 ккал/моль. Россини, Вагман, Эванс, Левин и Джаф-
фе [1249] приводят значение AHfus(l) = —7,4 ккал/молъ, основан-
ное на старых ненадежных данных по измерению энтальпии сгорания.

С ° г л а с н о Тиммермансу [1501], Тт = 162,3° К. Ли и Россини
1863] сделали обзор данных по давлению пара и отобрали значение
ТЪ = 345,5° К. Теплоемкость жидкости измерял Курбатов [814],
однако его данные, по-видимому, не отличаются точностью.

№ 779. 1,2-Дииодэтан, С2Н412 (состояние идеального газа).
Мол. вес 281,872

Бенсон и Амано [105] определяли равновесный состав системы
этилен — иод — дииодэтан и использовали полученные данные
в сочетании с результатами более ранних измерений Абрамса и Деви-
са [1], а также Катбертсона и Кистяковского [301] для расчета значе-
ний Д#/и8 (£) = 15,9 ккал/молъ и S°M8 (g) = 83,3 кал/(моль -°К)-
Более старые данные Муни и Ладлама [1022] не согласуются с этими
результатами.

И
XII. Химическая термодинамика галогенсодержащих соединений 631

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кагЦмоль °К)

Ср"

19,67
19,72
22,94

25,70
27,92
29,79

31,37
32,70
33,84

с о

83,30
83,43
89,55

94,98
99,86

104,31

108,40
112,17
115,68

-(С»-н°98)/г

83,30
83,31
84,12

85,76
87,71
89,77

91,84
93,90
95,90

ккал/мо гь

0,00
0,04
2,18

4,61
7,30

10,19

13,25
16,45
19,78

AHf°

15,90
15,88
10,96

—0,16
—0,53
—0,79

—0,96
—1,06
—1,08

AGf°

18,76
18,78
20,05

23,39
28,13
32,93

37,76
42,61
47,47

-13,753
—13,680
—10,953

-10,223
—10,247
-10,282

—10,316
-10,347
-10,374

Оценка величин теплоемкости сделана с использованием констант,
приведенных в табл. XII.4. Согласно Дрейсбаху [353], Тт = 354° К
и ТЪ = 473° К.

По данным измерения энтальпии сгорания Бертло [122] вычислил
flns (s) = —0,1 ккал/молъ. Абраме и Девис [1] на основании дан-

ых по давлению пара, опубликованных Муни и Ладламом [1022],
рассчитали AHs°29S (g) = 15,7 ккал/моль. Расчетное

/298 (ё) = 15,6 ккал/молъ хорошо согласуется с
эавновесным значением.

ГАЯ/;
значение

вышеуказанным

№ 780. 1-Иодпропан, С3Н71 (состояние идеального газа).
Мол. вес 169,996

1г, °к

1 298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(лшль-°К)

Ср"

21,48
21,56
26,27

30,52
34,11
37,17

39,80
42,07
44,03

S'

80,32
80,46
87,32

93,65
99,54

105,03

110,17
114,99
119,53

80,32
80,33
81,23

83,09
85,34
87,77

90,25
92,73
95,19

кьал/моль

Н°~~Н298

0,00
0,04
2,44

5,29
8,52

12,09

15,94
20,04
24,34

АН/»

-7,30
—7,33

-10,69

—17,01
-17,80
-18,41

-18,86
—19,17
— 19,34

6,68
6,76

11,75

17,99
25,06
32,26

39,53
46,85
54,20

lg Кр

—4,894
—4,926
—6,421

—7,862
-9,128

—10,072

—10,797
-11,376
-11,845

Мортимер, Притчард и Скиннер [1030] измеряли энтальпии реак-
I Ции дипропилртути с бромом и с иодом. Полученные данные связаны
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с энтальпиями образования 1-бромпропана, 1-иодпропана, бро-
мида ртути и иодида ртути. Для 1-иодпропана получено значение
ДЯ/°,8 (Г) = —16,3 ккал/молъ, которое основано на использовании
энтальпий образования бромида и иодида ртути, приведенных в ра-
боте Россини, Вагмана, Эванса, Левина и Джаффе [1249], и энтальпии
образования 1-бромпропана, принятой в этой главе. Дрейсбах [353]
отобрал значение AHv°M8 = 8,6 ккал/молъ, которое дает А#/°98 (g) =
-= —7,7 ккал/молъ. Андреевский и Рожнов [22] измеряли равновесие
между 1-иодпропаном и 2-иодпропаном. Их результаты в сочетании
с отобранным здесь значением энтальпии образования 2-иодпропана
приводит для 1-иодпропана к величине AHf2ig (g) = —6,9 ккал/молъ.
Принято среднее значение, равное —7,3 ккал/молъ.

Термодинамические функции для состояния идеального газа
оценены с использованием констант, приведенных в табл. XII.4.
Тиммерманс [1501] указывает ТЪ 375,6° К на основании четырех
хорошо согласующихся результатов определения точки кипения,
однако его данные относительно точки плавления Ттп 175,5° К расхо-
дятся со значением Дрейсбаха [353], равным 171,9° К.

№ 781. 2-Иодпропае, С3Н71 (состояние идеального газа).
Мол. вес 169,996

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(могь °К)

Ср°

21,53
21,61
26,59

30,96
34,58
37,62

40,21
42,42
44,34

s°

77,55
77,69
84,60

91,02
96,99

102,56

107,75
112,62
117,19

77,55
77,56
78,46

80,34
82,62
85,08

87,59
90,11
92,59

Н°-Н298

0,00
0,04
2,46

5,34
8,63

12,24

16,13
20,27
24,61

ккал/мо1Ъ

ДЯ/°

-10,00
—10,03
—13,37

—19,65
—20,40
—20,96

—21,37
—21,64
—21,78

&Gf°

4,80
4,89

10,16

16,66
23,99
31,44

38,95
46,51
54,10

lg Кр

—3,521
—3,565
—5,550

-7,282
—8,739
-9,816

—10,641
—11,294
-11,823

Термодинамические функции рассчитаны с использованием
отнесений колебаний по Шеппарду [1344], средних длин связей,
рекомендованных Саттоном [1449], и оценочного значения барьера
внутреннего вращения 4,0 ккал/молъ. Самой нижней основной часто-
те, не указанной Шеппардом, по оценке было приписано 250 см'1-
Эти функции в сочетании с константами равновесия реакции диссо-
циации до пропилена и йодистого водорода при 511,7° К, приводимы-
ми в работе Бозе и Бенсона [149], дают AHf2s8 (g) = —10,5 ккал/молъ.
Мортимер, Притчард и Скиннер [1030] измеряли энтальпию реакций
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диизопропилртути с бромом и иодом. Если использовать энтальпии
образования бромида ртути и иодида ртути, отобранные Россини,
Вагманом, Эвансом, Левиным и Джаффе [1249], и энтальпию обра-
зования 2-бромпропана, принятую в этой главе, то получается вели-
чина AHf29S (I) — —18,1 ккал/молъ. Мортимер и др. на основании

s опубликованных данных по давлению пара рассчитали AHvzas =

= 8,7 ккал/молъ, а это дает AHf2ss (g) = —9,4 ккал/молъ. Принято
среднее значение АЯ/°,8 (g) = —10,0 ккал/молъ.

Согласно Тиммермансу [1501], ТЪ = 362,6° К и Тт = 183,2° К.

№ 782. 1,2-Дииодпропан, С3Нв12 (состояние идеального газа).
Мол. вес 295,898

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900
1000

пал/(моль °К)

-<с°-я;
вв
)/г

24,77
24,86
29,83
34,07
37,51
40,43
42,85
44,92
46,74

94,60
94,76
102,61
109,74
116,26
122,27
127,83
133,00
137,83

94,60
94,61
95,64

97,76
100,31
103,02

105,78
108,52
111,21

ккал!моль

Я°—Я,298

0,00
0,05
2,79

5,99
9,58

13,48

17,64
22,04
26,62

дя/°

8,60
8,57
3,32

-8,06
-8,60
-8,98
-9,21
-9,32
-9,30

17,81
17,86
21,31
26,91
33,96
41,09
48,25
55,44
62,64

lgKv

-13,051
-13,011
-11,644

-11,763
-12,368
-12,827
-13,181
-13,463
-13,690

Бенсон и Амано [105] измеряли равновесные составы системы
ропилен — иод — 1,2-дииодпропан и рассчитали АЯ/°„ (g) =

8,6 ккал/молъ и S°MS (g) = 94,6 кал/(моль-°К). Теплоемкости
ри температурах, превышающих 298° К, оценены с использованием
энстант, приведенных в табл. XII.4.

fi

д № 783. 2-Иод-2-ыетилпропан, С4Н91 (состояние идеального газа).
^ Мол. вес 184,022

**' Термодинамические функции рассчитаны на основании отнесе-
ний колебаний по Тобину [1509], структурных параметров по Уильям-

| е У и Горди [1615], а также по Боуену, Джилкристу и Саттону [152]
Ш оценочной величине барьера внутреннего вращения 4,4 ккал/молъ.
i n * 0 H C и ®гг 1700] опубликовали данные по равновесию реакции
а$егидрогалогенирования до изобутена и йодистого водорода. Исполь-
^*УЯ функции энергии Гиббса, принятые в данной книге, мы рассчи-

° среднюю энтальпию реакции при298°К, равную 19,74 ккал/молъ.
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г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

28,27
28,40
35,27

41,12
45,82
49,61

52,85
55,58
57,91

па г/(мо

S 0

81,79
81,97
91,11

99,63
107,55
114,91

121,75
128,13
134,12

ib -К)

-( 0 0 - н м8>/ г

81,79
81,80
82,99

85,48
88,51
91,76

95,08
98,41

101,68

ккал/могь

Н°~Н298

0,00
0,06
3,25

7,08
11,43
16,21

21,34
26,76
32,44

АН/°

-17,60
—17,63
-21,14

—27,49
-28,24
-28,77

-29,11
-29,28
—29,31

^Gfo

5,65
5,79

13,92

23,32
33,55
43,89

54,29
64,74
75,19

lg Ki

—4,142
—4,220
—7,606

- 1 0 191
—12,219
— 13,70.

— 14,831
—15,719
-16,432

В сочетании с энтальпиями образования йодистого водорода и изо-
бутена это значение позволяет получить AHfus (g) = —17,6 ккал/моль
для 2-иод-2-метилпропана.

Милаццо [999] измерял давление пара твердого и жидкого
2-иод-2-метилпропана и установил, что АНтп = 3,47 ккал/молъ при
температуре плавления, ТЪ = 235,0° К.

№ 784. 1,2-Дииодбутан, С4Н812 (состояние идеального газа).
Мол. вес 309,924

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль °К)

Ср°

30,58
30,69
36,81

42,19
46,60
50,30

53,50
56,20
58,50

s°

101,80
101,99
111,68

120,49
128,58
136,05

142,98
149,44
155,49

101,80
101,81
103,08

105,70
108,85
112,21

115,62
119,03
122,37

Н ~Н298

0,00
0,06
3,44

7,40
11,85
16,70

21,89
27,38
33,12

ккал/мо гь

АН/»

2,85
2,81

—2,74

-14,37
—15,14
-15,69

-16,06
—16,26
—16,32

AGf°

19,62
19,72
25,76

34,02
43,77
53,63

63,56
73,53
83,51

Ig Кр

—14,381
-14,367
—14,074

-14,868
—15,941
- 1 6 744

-17,362
—17,854
- 1 8 251

Клайн и Кистяковский [236] измеряли равновесные составы
системы бутен-1 — иод — дииодбутан и рассчитали АНг =
= —12,0 ккал/молъ, откуда следует АЯ/°98 (g) = 2,85 ккал/молъ-
Термодинамические функции идеального газа оценены с использова-
нием констант, приведенных в табл. XII.4.
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№ 785. З-Иодпропен-1, С3Н51 (состояние идеального газа).
Мол. вес 167,980

635

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал 1 {моль °К)

Ср°

19,75
19,84
23,89

27,25
30,00
32,20

34,20
35,80
37,20

s°

76,46
76,59
82,87

88,57
93,79
98,58

103,02
107,14
110,98

-<G°-H° 9 S )/ r

76,46
76,47
77,29

78,99
81,03
83,20

85,40
87,59
89,74

кка ijмо гь

Н°~Н298

0,00
0,04
2,23

4,80
7,66

10,77

14,10
17,60
21,25

дн/°

22 90
22,88
20,01

14,11
13,64
13,28

13,01
12,82
12,71

&Gf°

28,72
28,76
30,93

34,24
38,31
42,45

46,63
50,85
55,09

lg Кр

—21,053
-20,949
—16,900

—14,965
-13,953
—13,253

—12,739
-12,348
—12,039

Джеллнер и Скиннер [466] измеряли энтальпию гидролиза
2-иодпропена-1 и рассчитали AHf29s (I) = 14,0 ккал/молъ. Согласно
Дрейсбаху [353], Тт = 173,85° К, ТЪ = 375° К и АЯУ°98 =
= 8,9 ккал/молъ, что дает AHf2es (g) = 22,9 ккал/молъ. Термодинами-
ческие функции для состояния идеального газа оценены с использо-
ванием констант, приведенных в табл. XII.4, при этом в качестве
исходного углеводорода брали бутен-1. Боуен, Джилкрист и Саттон
[152] определяли структуру методом дифракции электронов. Лишь
исторический интерес имеют данные по энтальпии сгорания, полу-
ченные Бертло и цитируемые Карашем [744], которые, вероятно,
аавышены на несколько килокалорий.

Ароматические иодпроизводные. Таблица
для состояния идеального газа

№ 786. Иодбензол, СвН51 (состояние идеального газа).
Мол. вес 204,010

Хартли, Притчард и Скиннер [576] измеряли энтальпию реакции
|( между дифенилртутыо и иодом с образованием иодида ртути и иод-
. бензола. Полученные этими исследователями значения были немного
изменены Черникой, Скиннером и Вадсо [225], которые измеряли
также энтальпию реакции дифенилртути с хлористым водородом.
Использование этих данных и величин энтальпий образования хлор-
ной ртути и йодной ртути (—53,5 и —25,2 ккал/молъ соответственно)
Дает для иодбензола AHf298 (I) = 26,7 ккал/молъ. Смит [1382] на
основании данных Карлссона [719] вновь рассчитал энтальпию сго-
рания и получил AHflw (I) = 28,0 ккал/молъ. Грехэм, Ничол и Убел-
лоде [522] измеряли энтальпию реакции фенилмагнийбромида
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ьа 1/(моль °К)

Gp°

24,08
24,22
31,10
36,86
41,43
45,08
48,07
50,55
52,60

с о

79,84
79,99
87,93
95,51

102,65
109,32

115,54
121,35
126,78

-< е °- Я 29 8 )/ г

79,84
79,85
80,88
83,06
85,73
88,63
91,61
94,60
97,55

ккал/моль

Я°-«298

0,00
0,05
2,83
6,23

10,16
14,49
19,15
24,08
29,24

дн/°

38,85
38,83
35,80
29,79
29,25
28,83
28,52
28,30
28,18

AGf

44,88
44,92
47,19
50,63
54,85
59,15
63,50
67,89
72,30

lg Кр

—32,898
—32,721
—25,784

—22,130
-19,976
—18,468

—17,347
—16,485
—15,800

с йодистым водородом и иодом и получили значение AHflig (Г) =
= 21,9 ккал/молъ для иодбензола. Принято среднее взвешенное зна-
чение 27,0 ккал/молъ.

Сталл [1431] измерял теплоемкость в интервале температур от
90 до 290° К и, кроме того, получил следующие данные: Ттп =
= 241,83° К и АНш = 2,33 ккал/молъ. Согласно Дрейсбаху [351],
А//у29Я = 11,85 ккал/молъ и AHv = 9,44 ккал/молъ при ТЪ =
= 461,48° К. Уиффен [1603] произвел отнесения частот колебаний
и рассчитал термодинамические функции для состояния идеального
газа. Энтропия, полученная на основании данных по низкотемпера-
турным свойствам, недостаточно хорошо согласуется со значением,
рассчитанным Уиффеном. Учитывая, что экстраполяция от 90 до
0° К вносит значительную неопределенность, принято указанное
выше рассчитанное значение.

Глава XIII

ХИМИЧЕСКАЯ ТЕРМОДИНАМИКА СЕРУСОДЕРЖАЩИХ
ОРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ

Введение

Хотя о термохимическом изучении некоторых простейших тио-
|«пиртов (меркаптанов, алкантиолов) и тиоэфиров (диалкилсульфидов,
|тиаалканов) сообщалось еще в 1886 г. Томсеном [1495], химической
«термодинамикой серусодержащих органических соединений в основ-
Цном пренебрегали вплоть до самого недавнего времени. Когда Парке
| и Хаффман писали свою монографию [1105], термодинамические дан-
н ы е были получены только для двух таких соединений [сероуглерода
*и сероокиси углерода (карбонилсульфида)]. В 1949 г. Барроу и Пит-
|пер [78] смогли найти для своего обзора компилляционные данные
Цтолько по семи соединениям. Благодаря использованию теоретиче-

ских расчетов им удалось составить сравнительно полные сводки
для трех тиоспиртов, двух тиоэфиров, одного сульфона и одного
Сульфоксида. Однако эти расчеты основывались на неадекватных
данных, которые, за редким исключением, отличались низкой точ-
ностью. К настоящему времени главным образом благодаря усилиям

теных двух лабораторий — Нефтяного исследовательского центра
Бартлесвиле (США) и Термохимической лаборатории Лундского

етяиверситета (Швеция) — точные значения энергии Гиббса измере-
ры более чем для 20 серусодержащих органических соединений.
Текущая программа изучения серусодержащих органических соеди-
аений в Бартлесвильской лаборатории предусматривает детальные
исследования более 60 индивидуальных соединений серы, каждое
из которых является «ключевым» членом одного или нескольких
Гомологических рядов. Информация, полученная при изучении этих

Индивидуальных соединений, позволит точно и полно рассчитать
АТаблицы термодинамических свойств примерно для 2000 других
^Соединений серы. Расчеты такого типа быстро и экономно выполняют-
с я автоматическими счетными машинами. Что касается имеющихся
/в настоящее время данных по сероокиси углерода, то они лишь
немного лучше допускавшейся Парксом и Хаффманом оценки

•в 2 ккал/молъ, а это во всяком случае показывает полноту наших
Знаний в соответствующей области. Теперь на прочной основе нахо-
Дятся наши знания о таких важных классах соединений, как тиоэфи-
ры и тиоспирты; данные для этих соединений отличаются высокой

Точностью.
Малый объем химико-термодинамической информации о соедине-

ниях серы, полученной до последнего десятилетия, обусловлен
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несколькими причинами. Прежде всего тем, что термодинамики,
изучавшие органические соединения, вполне естественно обращали
основное внимание на углеводороды, поскольку этот класс соедине-
ний имеет гораздо большее экономическое значение, чем соединения
серы. Большой и все возрастающий объем доступных термодинами-
ческих данных по углеводородам продолжал накапливаться, в то
время как многие другие классы органических соединений изучались
явно недостаточно. Физико-химики не занимались соединениями
серы еще и потому, что, как правило, некоторые свойства этих
соединений весьма неприятны. Наконец, изучение соединений серы
связано с решением трудных проблем (некоторые из них обсуждаются
ниже), а без этого нельзя ожидать серьезных успехов. Обстановка
в настоящее время быстро изменяется, и быстрота накопления термо-
динамических данных для органических соединений серы превышав!
темпы роста исследований любого сравнительно большого класса
веществ. Помимо уже упомянутых выше лабораторий, лаборатория
Бельфастского университета в последнее время получила много тер-
модинамических данных по соединениям серы благодаря усилиям
Хенри Мейкла и его сотрудников.

Теплоты сгорания соединений серы были определены такими изве-
стными термохимиками, как Бертло, Андрэ и Матиньон [123], Рот
и Рист-Шумахер [1254], а также Хаффман и Эллис [646, 647], однако
по причинам, обсуждаемым Уаддингтоном, Саннером и Хаббардом
[1551], полученные результаты оказались не столь точными, какими
они должны были бы быть при применении тщательно разработан-
ного метода калориметрии сгорания. Таким образом, значения, ука-
занные в компилляционной работе Караша [744], не являются вполне
достоверными. Впервые методом сжигания данные со средней сте-
пенью точности были получены Хаффманом и Эллисом [646], приме-
нявшими обычную стальную бомбу, в которую не вводилась вода.
Воздух не удалялся из бомбы, поскольку азот был необходим как
катализатор окисления серы до серной кислоты. Образующаяся
концентрированная серная кислота создавала туман в калориметри-
ческой бомбе, при этом предполагалось, что ее концентрация была
одинаковой по всему объему бомбы. Можно показать, что результаты,
полученные по этому методу Хаффмана и Эллиса, достаточно точны.
если сравнивать значения для тиофена, измеренные этим методом,
с соответствующими величинами, полученными более точным мето-
дом вращающейся калориметрической бомбы. Работы с тиофеном
по методу Хаффмана и Эллиса были выполнены также Уаддингто-
ном, Ноултоном, Скоттом, Оливером, Тоддом, Хаббардом, Смитом
и Хаффманом [1548], Муром, Ренквистом и Парксом [1025] и Франк-
лином и Лампкином [440]. Все результаты согласуются в предела^
0,5 ккал/молъ с принятым здесь значением.

Ввиду неравномерного распределения серной кислоты в объеме
бомбы метод Хаффмана и Эллиса приводит к менее достоверным
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результатам, нежели метод вращающейся калориметрической бом-
бы, при котором в бомбу вводится сравнительно большое количество
воды, а благодаря вращению обеспечивается однородность и опре-
деленный состав конечных продуктов. Работы по совершенствованию
метода вращающейся бомбы проводились Саннером в Лундском уни-
верситете и Уаддингтоном с сотрудниками в Бартлесвильской лабо-
ратории Горного бюро США. Дальнейшее улучшение результатов
Может быть достигнуто благодаря применения принципа сравнитель-
ных измерений, когда теплота сгорания смеси предельного угле-
водорода и ромбической серы в соответствующих концентрациях
Ьравнивается с теплотой сгорания того соединения, для которого
Хотят установить теплоту образования. Подробное описание бомбо-
вой калориметрии соединений серы и методов внесения поправок
для приведения к стандартному состоянию дано в работах Хаббарда,

котта и Уаддингтона [637] и Уаддингтона, Саннера и Хаббарда
1551]. В качестве стандартного вещества для калориметрии сгора-

я соединений серы был предложен тиантрен.
Для серы приняты следующие стандартные состояния, указан-

:ые в работе Сталла и Зинке [1437]: ромбическая твердая сера от
198 до 368,6° К, моноклинная твердая сера от 368,6 до 392° К, равно-
осная жидкость от 392 до 717,75° К и состояние идеального двух-
томного газа от 717,75 до 1000° К. Это последнее стандартное
юстояние приводит к небольшим совершенно явным отклонениям

табулированных значениях энергии Гиббса для соединений серы
и 800° К ввиду того, что пары серы при этой температуре содержат

:е только двухатомные, но и более крупные молекулы; однако пока
ще не получены точные данные, которые позволили бы определить

став паров серы при температурах несколько выше точки кипения.
Несмотря на это, табулированные значения энергии Гиббса дают
основном правильные представления о стабильности того или иного
единения по сравнению с входящими в его состав элементами. Хотя

;спользование двухатомного газа в качестве стандартного состояния
является вполне правомерным во всем температурном интервале
298 до 1000° К, все же это может привести к ошибочным представ-

юниям об устойчивости того или иного соединения при низких
мпературах. Поэтому в случае необходимости переход от одного
•андартного состояния к другому легко сделать с помощью таблиц
алла и Зинке [1437].

При расчете энтальпии образования по опубликованным значе-
ям теплот сгорания данные относились к среднему значению
•альпии образования водной серной кислоты согласно недавним

'Пределениям Нефтяного исследовательского центра в Бартлесвиле
~~'9] и Термохимической лаборатории в Лупде [926]. Их значения

298 для реакции

S(c,
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соответственно равны •— 212,17 и —212,24 ккал/моль, а среднее
значение составляет —212,20 ккал/моль. Теплота образования S2(g)

2S(c, rhombic) = S2(g),

равная AHfl9Siie = 30,84 ±- 0,15 ккал/молъ и принятая Эвансом
и Вагманом [399], использовалась и в настоящей работе.

Д-р Пилчер любезно предоставил его расчетные данные по орга-
ническим соединениям серы (для целей сравнения) до их опублико-
вания.

Соединения серы служат хорошим примером экстраполяции дан-
лых, относящихся к избранным «ключевым» членам отдельных клас-

4 5 6 7 6
Число тяжелых атомов

Р и с . XIII.1. Метиленовые
инкременты для расчета энт-
ропии низших нормальных
тиаалканов и нормальных ал-

канов [952].
1 •— и-алкан; 2 — 2-тиаалкан, 3—

3-тиаалкан; 4 — сижж-тиаалкан
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4 5 6 7 8
Число тяжелых атомов

Р и с. XIII.2. Метиленовые
инкременты для расчета эн-
тальпии низших нормальных
тиаалканов и нормальных ал-

канов [952].
1 — и-алкан; 2 — 2-тиаалкан 3—
3-тиаалкан, 4 — силии-триаалкая

сов соединений, обычно к первым нескольким членам соответствую-
щих гомологических рядов. На основании этих данных для отдельных
низших членов с помощью метода инкрементов термодинамиче-
ские свойства экстраполируются на все члены соответствующих

гомологических рядов в пределах таких размеров молекул, которые
представляют практический интерес. Метиленовые инкременты, отно-
сящиеся к энтропии и энтальпии, для низших нормальных тиаал-
канов (тиоэфиров) и нормальных алканов приведены на рис. ХШ.1

XIII.2 [952]. Высшие члены этих рядов экспериментально не изу-
чены, а некоторые пока не известны. Тем не менее, можно ожидать,
что работы в этой области в ближайшие годы будут быстро
развиваться.

Замещение группы — СН2 — в углеводородах на атом серы повы-
шает энергию Гиббса приблизительно на 4 ккал/молъ при образова-
нии тиола и приблизительно на 6 ккал/моль при образовании суль-
фида. Эти два класса соединений являются таким образом термоди-
аамически нестабильными в сравнении с серой и углеводородом.
Сравнение энергий Гиббса для соединений серы и углеводородов
•фиведено в табл. XII 1.1.

Таблица XIII.1

Сравнение энергий Гиббса алканов и диалкилсульфидов
(тиаалканов) при 298,15° К

Исходный
углеводород а )

1ропан
эутан

^-Метилбутан

1ентан
Гексан
1ентан
Гексан
Гептан

teKcaH
)ктан
1екан

-5,61
-4,10
-3,54

-2,00
-0,06
-2,00
-0,06
1,91

-4,10
-0,06
3,92
7,94

Диалкилсульфид б )

Диметилсульфид
Этилметилсульфид
Изопропилметилсуль-

Фид
Метилпропилсульфид
Бутилметилсульфид
Диэтилсульфид
Отилпропилсульфид
Б утилэтилсульфид
Диметилдисульфид
Диэтилдисульфид
Дипропилдисульфид
Дпбутилдпсульфид

пкал/мочь угкач[ но i

1,66
2,73
3,21

4,40
6,37
4,25
5,63
7,65
3,52
5,32
8,84

12,87

7,27
6,83
6,75

6,40
6,43
6,25
5,69
5,74
7,62
5,38
4,92
4,93

а) Данные из гл. IX.
б) Данные из п . "VII .

Табл. VI.2 и VI.3 также содержат интересные сравнительные
анные, включающие Л#/° исходных углеводородов и соответствую-
IX тиолов и диалкилсульфидов.

В заключение следует упомянуть и о других менее полных табли-
IX и исследованиях термических свойств органических соединений

М-831
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серы; в качестве примера можно назвать работы Джирелли и Бурла-
макки [488] по меркаптанам и алифатическим сульфидам, исследова-
ния Чермина [222—224], измерения давления паров 36 соединении
серы, содержащихся в нефти, выполненные Осборном и Доуслиным
[1091], формулы Маслова [937] для расчета аеплоемкостей и пред-
ложенное Ловерингом и Лейдлером [889] распространение систем:,!
молекулярной термохимии на соединения, содержащие серу и кис-
лород.

^иалкилсулъфиды (тиоэфиры, монотиаалканы).
Таблицы дли состояния идеального газа

№ 800. Диметилсульфид, C2HeS (состояние идеального газа).
Мол. вес 62,134

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка //(моль °К)

Ср°

17,71
17,77
21,12

24,24
27,01
29,44

31,59
33,50
35,17

S"

68,32
68,43
74,01

79,07
83,74
88,08

92,16
95,99
99,61

-(G°-H°9 4)/T

68,32
68,33
69,06

70,57
72,38
74,31

76,29
78,27
80,22

ккал/моль

Я °~ Н 298

0,00
0,04
1,98

4,26
6,82
9,65

12,70
15,96
19,39

АН/»

—8,97
—8,99

— 10,72

— 12,12
—13,27
—14,20

—28,01
—28,29
-28,46

&Gf°

1,66
1,73
5,51

9,73
14,21
18,90

22,40
28,73
35,08

—1,220
— 1,259
—3,010
—4,25 х,
—5,177
—5,899

—6,120
—6,976
—7,666

Осборн, Дошер и Йост [1092] измеряли низкотемпературные свой-
ства и установили следующие значения: Тт = 174,85° К, АНт =
= 1,908 ккал/молъ, S°29S (I) == 46,94 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 270-
290° К) = 21,35 + 0,023Г [кал/(моль-°Щ]. Эти данные использованы
Мак-Каллохом, Хаббардом, Фроу, Хоссенлопом и Уаддингтоном
[958] в качестве дополнительной информации к результатам собствен-
ных измерений теплоемкости пара, давления пара, энтальпии испа-
рения и энтальпии сгорания. Окончательные результаты включают
ТЪ = 350,33° К, AHv = 6,454 ккал/молъ при температуре кипения,
AHf294 (I) = —15,63 ккал/молъ, AHf2№ (g) = —8,97 ккал/молъ с уче-
том поправки на новое значение AHf294 для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639)
и г̂эв (§) = 68,32 кал/(моль-°К). В работе Мак-Каллоха и др. [958]
приводятся ссылки на предшествующие работы.

№ 801. Этилметилсульфид, CeHgS (состояние идеального газа).
Мол. вес 76,160

Низкотемпературные свойства, давление пара, теплоемкость пар^
и энтальпию испарения измеряли Скотт, Финке, Мак-Каллох, Гросс

XIII. Химическая термодинамика серосодержащих соединени,

Ш—I 2 9 8

щзоо
Щ400
•500
Щ|600

•800

•воог

с

22

22
27

32
36
39

42
45
47

р°

,73

,82
,81

,40
,41
,89

,93
60
94

кал/(моль • °

- I -
79,62

79,77
87,02

93,73
100,00
105,88

111,41
116,63
121,55

К)

< G ° -

79
79
80

82
84
87

90
92
95

,62
,63
,58

,55
,94
,52

,16
,82
,44

H°-H29S

0,00
0,05
2,58

5,60
9,04

12,86

17,00
21,43
26,11

пкал[мол1

АН/»

— 14,25
-14,28
— 16,36

-18,04
— 19,38
—20,44

—34,33
-34,64
-34,79

дс

г
2

8,

15
?,'\

29,

34
43,
52,

/°

73
83
80

?8
08
10

96
65
36

lg Кр

—1 998
2 061

-4,806

—6 680
8 07Л

—9,085

—9 551
— 10,509
— 11,413

[льямсон, Уаддингтон и Хаффман [1308]. Ими получены следуго-
ie данные: Тт = 167,22° К, АНт = 2,333 ккал/молъ, АН о
7,055 ккал/молъ при ТЬ = 339,80° К, S°2sa (I) = 57,14 кал/(моль-°К),

(g) = 79,62 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 270—300° К) = 23,8 +
^ОЗбГ [калI(моль ^К)]. Спектроскопические данные использова-

[сь в сочетании с вышеуказанными результатами при расчете
1модинамических функций для состояния идеального газа. Энталь-
i сгорания, установленная Хаббардом и Уаддингтоном [638]
[справленная в соответствии с новым значением AHf°MSI для H2SO4

|дн.) (см. стр. 639), приводит к следующим величинам энталь-
образования: AHf29S (I) = —21,89 ккал/молъ и AHf2ss (g) —

—14,25 ккал/молъ.

№ 802. Диэтилсульфид, C4H10S (состояние идеального газа).

Мол. вес 90,186

Ж °к1
р98
«300

Ягjj>?500
гбОО

t»700

f800

!Ю00

г

Сз

27,

28,
34,
40,

46,
Ы),

54,
58,
61,

97

09
6b
75

11
81

91
56
79

•нал/(моль-

S"

87,96
88,14
97,13

105,53
113,44
120,91

127,97
134,65
140,99

-К)

~(G°-1

87
87
89

91
94
97

101
104
107

-т° \ /т

,96
,97
,15

,59
,58
,81

,15
,50
,84

ккал/моль
Я °~ Н 298

0,00
0,06
3,20

6,97
11,32
16,17

21,46
27,14
33,16

АЯ/°

—19,95
—19,99
—22,41

-24,33
—25,85
—27,01

—40,91
—41,17
—41,20

\Gf

4,25
4,40

12,84

21,89
31,27
40,92

49,41
60,72
72,06

i g J

- 3
—3
—7

- 9
- 1 1
- 1 2

—13
—14
— 15

Kp

116
,204
,017

566
391

,775

497
745

,747
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Термические данные для диэтилсульфида, использованные при
расчете термодинамических функций для состояния идеального газа,
были получены Скоттом, Финке, Хаббардом, Мак-Каллохом, Оливе-
ром, Гроссом, Катцем, Уильямсоном, Уаддингтоном и Хаффманом
[1305]. Эти исследователи определили Тт = 169,20° К, АНт =_
= 2,845 ккал/молъ, AHv = 7,591 ккал/моль при ТЪ = 365,25° К,
S° (I) = 64,36 кал/(молъ-°К), S°24e (g) = 87,96 кал/(молъ -°К)
и" Ср (I, 270—320° К) = 26,7 + 0,048Г [кал/(моль-°К)1 Данные по
равновесию изомеризации получены Скоттом, Гатри, Мак-Каллохом
и Уаддингтоном [1313]. Хаббард, Гуд и Уаддингтон [631] измеряли
энтальпию сгорания, используя метод вращающейся термохимической
бомбы; по их данным, исправленным в соответствии с новым зна-
чением АЯ/29, для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639), рассчитаны ДЯ/°М (I) =
— —28,52 ккал/молъ и АЯ/2°И (g) = —19,95 ккал/молъ.

№ 803. Изопропилметилсульфид, C4H10S (состояние идеального газа).
Мол. вес 90,186

№ 804. Метилпропилсульфид, C4H10S (состояние идеального газа).
Мол. вес 90,186

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка ь/(моль- °К)

Ср"

28,00
28,12
34,69
40,72
46,01
50,65
54,95
58,82
62,29

s°

85,87
86,05
95,05

103,45
111,35
118,80
125,85
132,55
138,93

-(G--H°9 8)/r

85,87
85,88
87,06
89,51
92,50
95,73
99,06

102,41
105,74

ккал/мо !ь

Н °- Н 298

0,00
0,06
3,20
6,98

11,32
16,16
21,44
27,13
33,19

дя/°

-21,61
—21,65
—24,06
—25,99
—27,52
—28,68
-42,59
—42,84
-42,83

AG/°

3,21
3,37

12,02
21,27
30,87
40,72
49,42
60,95
72,49

— 2 , dob

— 2 , « 2

—8,5Г)7

—9,296

-11,242

—12,713

— 13,.".01

1^,799

- 1 5 М2

Термодинамические свойства изопропилметилсульфида установ-
лены в результате калориметрических исследований, выполненных
Мак-Каллохом, Финке, Месерли, Пеннингтоном, Хоссенлопол
и Уаддингтоном [953]. Эти исследователи получили следующие дан-
ные: Тт = 171,64° К, АНт = 2,236 ккал/молъ, ТЪ = 357,97" К
и при этой температуре AHv = 7,338 ккал/молъ, S°ns (I) "̂
-=- 62.88 кал/(моль-°К), S°298 (g) = 85,87 кал/(молъ-°К) и Ср (I, 290-
Ж)° К) = 24,80 + 0,055Г [кал/(моль-°К)]. На основании данный
Хаббарда, Гуда и Уаддингтона [631] по калориметрии сгорав^'
исправленных в соответствии с новым значением AHfl^ для Н . ^ 1

(водн.) (см. стр. 639), рассчитаны А#/°98 [I) = —29.79 ккал'мо-1"
и AHf° (g) = —21,61 ккал/молъ.

I T . °K

11 298

1 300
I 400

1 500

1 600

1 700

I 800

i 900

I 1 0 0 0

Ж

кал/(дюль-°К)

Lpo

28,05
28,17
34,64
40,61
45,86
50,43
54,45
58,02
61,14

О0

88,84
89,02
98,02

106,41
114,28
121,70
128,70
135,33
141,61

-(О°-я°98)/г

88,84
88,85
90,03
92,47
95,46
98,68

102,00
105,34
108,66

ккал/моль

0,00
0,06
3,20
6,97

11,30
16,12
21,37
26,99
32,96

дя/°

—19,54
—19,58
-21,99
—23,93
-25,47
—26,65
-40,60
—40,91
-41,00

AGf

4,40
4,54

12,90
21,85
31,16
40,72
49,13
60,38
71,65

]gKp

—3,224
-3,311
-7,049
—9,552

—11,349
—12,713
—13,422
—14,661
— 15,657

Результаты всестороннего изучения термодинамических свойств
^публикованы Скоттом, Финке, Мак-Каллохом, Мессерли, Пеннинг-
оном, Хоссенлопом и Уаддингтоном [1309]. Эти исследователи
становили, что Тт = 160,16° К, АНт = 2,369 ккал/молъ, ТЪ =

368,69° К и при этой температуре AHv = 7,667 ккал/молъ,
* (0 = 65,14 кал/(моль-°К), £°и (g) = 88,84 кал/(молъ -°К)

Ср (I, 270-320° К) = 27,35 + 0,046Г [кал/(моль-°К)]. На основа-
яи данных Хаббарда, Гуда и Уаддингтона [631], исправленных
соответствии с новым значением АЯ/298 для H2SO4 (водн.) (см.

639), рассчитаны A # 4 S (Z) = —28,21 ккал/молъ и ДЯ/L (g) =
—19,54 ккал/молъ. Результаты изучения равновесия изомеризации

публикованы Скоттом, Гатри, Мак-Каллохом и Уаддингтоном
1313]. Термодинамические функции рассчитаны по методу инкре-
ентов с использованием экспериментальных данных, характери-

эщих теплоемкость пара, и данных для низших членов соответ-
ствующего ряда.

н

№ 805. Бутилметилсульфид, C5H]2S (состояние идеального газа).
Мол. вес 104,212

Термодинамические свойства бутилметилсульфида определяли
"«1ак-Каллох, Финке, Хаббард, Тодд, Мессерли, Доуслин и Уаддинг-
> н [952], которые установили, что Тт = 175,30° К, АНт ^

<-*= 2,976 ккал/молъ, AHv2SS = 9,730 ккал/молъ, ТЪ = 396,57° К,
Мы (0 = 73,49 кал/(моль-°К), 5°99 (g) = 98,43 кал/(молъ-°К),
g * (К 190-360° К) = 58,773 - 0,187107" + 6,914 -10"4Т2 - 6,2000-
$' 10 7TS [кал/(молъ >ОК)]; на основании данных этих исследований,
^«справленных в соответствии с новым значением Д#/°98 для H2SO4

*родн.) (см. стр. 639), рассчитаны АЯ/°98 (I) = —34,15 ккал/молъ
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Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

•кал/(мо гь °К)

Ср°

33,64
33,79
41,73
49,12
55,68
61,43
66,53
71,09
75,08

s°

98,43
98,64

109,46
119,59
129,13
138,16
146,70
154,80
162,51

- ( G ° - H ; M ) / T

98,43
98,44
99,86

102,80
106,40
110,30
114,32
118,37
122,40

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,07
3,85
8,40

13,64
19,51
25,91
32,79
40,11

ля/°

—24,42
-24,47
—27,18
—29,36
—31,06
—32,32
—46,28
-46,53
—46,49

AGf°

6,37
6,56

17,26
28,63
40,39
52,44
63,33
77,06
90,80

lg К и

—4,67с
-4,778
—9,432

-12,516
-14,713
-16,371
—17,301
— 18,712
—19,814

и АЯ/°98 (g) = —24,42 ккал/молъ. Термодинамические функции для
газообразного состояния вычислены Скоттом и Мак-Каллохом [131G],
которые использовали метод инкрементов, но при этом брали рас-
четные значения энтропии, а не теплоемкости, и приводили эмпири-
чески в соответствие с вышеуказанной величиной энтропии. Мейк i
и Мейрик [899] также определяли АНс и AHv29S (9,9 ± 0,3 ккал/молъ)
и рассчитали AHf2w (g) = —24,2 ± 0,6 ккал/молъ. Мейкл и Мак-
Клин [903] методом газо-жидкостной хроматографии определила
AHv298 = 9,8 ± 0,2 ккал/молъ и обосновали согласие с четырьмя
эмпирическими методами, а также с двойным эбулиометрическп м
методом, использовавшимся Мейклом и Мейриком [898].

№ 806. Этилпропилсульфид, C5H12S (состояние идеального газа).
Мол. вес 104,212

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

33,25
33,40
41,43
48,95
55,62
61,50
66,68
71,32
75,42

пал/(моль

S°

98,97
99,18

109,90
119,97
129,50
138,52
147,08
155,20
162,94

°К)

—(G°—Я

98,
98,

100,

103,
106,
НО,

114,
118,
122,

2„)/Г

97
98
38

30
88
76

77
82
85

0,
0,
3,

8,
13,
19,

25,
32,
40,

Н298

00
07
81

34
57
44

85
75
09

ккал/моль

AHf°

-25,00
—25,05
-27,80
-29,99
—31,71
-32,97
-46,92
—47,15
-47,09

AGf°

5,63
5,82

16,47
27,80
39,53
51,53
62,39
76,08
89,78

lg J

4

—4
—9

- 1 2
—14
- 1 6

— 17

—18
—19

w

,126

,23"

,001

,152

,397

,089

044
474

,621

Мак-Каллох, Финке, Хаббард, Тодд, Мессерли, Доуслин и Уад-
янгтон [952] определяли термические и термохимические константы
1Я этого соединения и установили Тт = 156,10° К, АНт =

2,529 ккал/молъ, S°29S (I) = 73,98 кал/(молъ-°К), ТЪ = 391,65° К,
7i;288 = 9,580 ккал/молъ, Д#/° 9 8 (Г) = —34,58ккал/молъ, AHf°2S)g(g) =
—25,00 ккал/молъ [после исправления в соответствии с но-

ш значением AHf2ss для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639)] и Sp98 (g) =
98,82 кал/'(моль >°К). В температурном интервале от 190
390° К Cs (I) = 60,865 - 0,22365Г + 8,4708-10-4Г2 - 8,3246 х

10~7Г3 [кал/(моль-"К)]. Термодинамические функции для этого
,оединения рассчитаны по обычному методу инкрементов Скоттом
[Мак-Каллохом [1316], при этом расчетные значения не подгонялись
нпирически. Для получения соответствующих метиленовых инкре-
ентов были выбраны два соединения 1-пропантиол и этантиол вме-
го 2-тиапентана и 2-тиабутана с тем, чтобы использовать только
оединения, для которых термодинамические функции были рассчи-
аны подробно разработанными статистическо-механическими мето-
ами.

№ 807. Бутилэтилсульфид, C6HUS (состояние идеального газа).
Мол. вес 118,238

В, °к

В 298
В 300
В 4 0 0

• 500
В 600
В 700
В 800
• 900
Biooo

гая!(моль- °К)

CV"

38,71
38,89
48,37
57,19
64,96
71,77
77,74
83,06
87,75

s°

108,27
108,52
121,02
132,78
143,91
154,44
164,42
173,89
182,89

-(G°-H»98)/T

108,27
108,28
109,92
113,32
117,50
122,03
126,71
131,43
136,13

ккал/моль

0,00
0,08
4,45
9,73

15,85
22,69
30,17
38,22
46,76

дя/°

—29,92
—29,97
-33,04
—35,50
-37,41
-38,81
—52,86
-53,15
—53,10

AG/°

7,65
7,88

20,92
34,70
48,92
63,45
76,85
93,10

109,36

lg Кр

-5,606
-5,739

—11,427
—15,165
—17,817
-19,810
-20,994
—22,606
—23,899

Мейкл и Мейрик [899] определяли АНс и опубликовали следую-
ie данные: А#°98 (g) = —30,3 ± 0,6 ккал/молъ и АЯУ 2 9 8 = 10,8 ±

. 0,3 ккал/молъ. Мейкл и Мак-Клин [903] методом газо-жидкостной
ромотографии получили AHv298 = 10,6 ± 0,2 ккал/молъ и сравнили
олученные значения с другими определениями и оценками. Скотт
Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свойства путем
рибавления к полученным ими значениям для этилпропилсульфида
гиленового инкремента, рекомендованного Персоной и Пименте-

ом [1140] для термодинамических функций, и инкремента, предло-
енного Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии
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образования. Их результат А///°98 (g) = —29,92 ккал/моль согла-
суется с указанным выше экспериментальным значением в пределах
ошибки опыта; этот результат принят здесь. На основании первого
цитированного выше значения AHv29S установлено, что AHf°2gs (I)
= —40,7 ккал/моль.

№ 808. Диизопропнлсульфид, C6H14S (состояние идеального газа).
Мол. вес 118,238

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

100)

Ср°

40,45
40,65
50,64
59,17
66,22
72,10
77,12
81,46
85,24

ксп/(.лю

С О

99,30
99,56

112,65
124,90
136,33
146,99
156,95
166,29
175,07

1Ь-°К)

-(G°-H»98)/r

99,30
99,31

101,02
104,59
108,94
113,62
118,42
123,23
127,97

hha%/моль

Н°~Н238

0,00
0,08
4,66

10,16
16,44
23,36
30,83
38,76
47,10

AHf

—33,76
—33,81
—36,67
—38,91
—40,65
—41,98
—56,04
-56,45
—56,60

AG/°

6,48
6,73

20,63

35,23
50,22
65,50

79,65
96,65

113,68

* * >

—4,752
—4,902

— 11,272

—15,396
— 18,290
—20,450

—21,758
—23,468
-24,843

Благодаря доступности точных результатов неопубликованных
работ по определению энтропии и теплоемкости пара диизопропил-
сульфида при температурах приблизительно до 500° К и использова-
нию результатов статистическо-термодинамических исследований кон-
формационных энергий, согласно Скотту и Кроудеру [1298], удалось
оценить термодинамические свойства этого соединения во всем тем-
пературном интервале, представляющем интерес. Отнесение колеба-
ний было произведено на основании интерпретации молекулярного
спектра для кристаллического, жидкого и газообразного состояний
с учетом результатов расчета силовых постоянных. Было принято,
что барьеры заторможенного внутреннего вращения изопропильной
группы и метильных групп имеют характер вращения вокруг оси
третьего порядка. Высоты барьеров были подобраны таким образом,
чтобы согласовывались с наблюдаемыми значениями энтропии и теп-
лоемкости; для метильной группы этот барьер принят равным
3,75 ккал/молъ и для изопропильной 2,80 ккал/молъ. Термодинамиче-
ские функции для диизопропилсульфида рассчитаны без учета попра-
вок на конформационное равновесие, ангармоничность и другие
небольшие эффекты. Точность термодинамических функций для тем-
ператур выше интервала, в котором производились калориметриче-
ские измерения, определяется тем, что суммарное влияние такого
рода эффектов не учитывалось. Скотт и Кроудер [1298] исполь-
зовали значения Sl9!l (g) = 99,30 кал/(моль -°К) и AiT/°9S (g) =

—33,76 ккал/молъ, полученные после исправления в соответствии
новой величиной А#/°98 для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Расчет

вличины AHf (g), основанный на тех же экспериментальных дан-
, приведен в работе Мак-Каллоха и Гуда [957]. Методом газо-

адкостной хроматографии Мейкл и Мак-Клин [903] получили оцен-
gs = 9,46 + 0,2 ккал/молъ.

№ 809. Метиламилсульфид, C6H14S (состояние идеального газа).
Мол. вес 118,238

В, °к

• 298
• 300
•'400
Ж 500
• 600
• 700
К 800
Ж 900
• о о о

палЦмоль °К)

Ср°

39,10
39,28
48,67
57,36
65,02
71,70
77,59
82,83
87,41

107,73
107,98
120,58
132,39
143,54
154,08
164,04
173,49
182,46

107,73
107,74
109,39
112,82
117,02
121,57
126,26
130,99
135,69

ккал/могь

Н ~~И298

0,00
0,08
4,48
9,79

15,92
22,76
30,23
38,26
46,77

дн/°

—29,34
—29,39
—32,43
—34,86
-36,75
—38,16
-52,22
-52,53
—52,51

AGl°

8,39
8,62

21,71
35,53
49,79
64,36
77,79
94,08

110,38

—6,! 49
—6,279

— 11,859
—15,529
—18,133
—20,092
—21,251
—22,844
—24,123

Мейкл и Мейрик [899] измеряли АНс и установили AHvi9& =
10,8 ± 0,3 ккал/молъ. По их сообщению AHf2w (g) = —29,1 ±
0,6 ккал/молъ. Значение AHv, установленное Мейклом и Мак-

блином [903] методом газо-жидкостной хроматографии и равное
1,0 + 0,2 ккал/молъ, согласуется в пределах суммарных ошибок

лта. Согласно Россини, Питцеру, Арнетту, Брауну и Пиментелу
|248], Тт = 179° К и ТЪ = 418° К. Термодинамические свойства
ассчитаны Скоттом и Мак-Каллохом [1316] путем прибавления мети-
l&HoBoro инкремента, рекомендованного Персоном и Пиментелом
|140] для термодинамических функций, и инкремента, предло-
внного Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для AHf, к соот-

ветствующим значениям для бутилметилсульфида. AHf2ss (g) =
—29,34 ккал/молъ. Это значение принято и оно находится в пре-

lax точности определения указанных выше экспериментальных
вличин. Использование данных Мейкла и Мейрика по определе-

AHv° приводит к значению АЯ/298 (I) = —40,14 ккал/молъ.

№ 810. Дипропилсульфид, C6H14S (состояние идеального газа).
Мол. вес 118,238

Мак-Каллох, Финке, Хаббард, Тодд, Мессерли, Доуслин и Уад-
1Нгтон [952] изучали низкотемпературные свойства и опубликовали
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298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(Л1оль-°К)

Ср°

38,53
38,71
48,21
57,15
65,13
72,19
78,45
84,08
89,05

s°

107,16
107,40
119,85
131,59
142,73
153,31
163,37
172,94
182,06

-(G»-H2°98)/r

107,16
107,17
108,80
112,19
116,36
120,89
125,58
130,31
135,03

ккал/моль
Н ° - Н 2 9 8

0,00
0,08
4,43
9,70

15,82
22,70
30,23
38,37
47,03

ля/°

—29,96
—30,01
-33,10
—35,56
-37,47
—38,85
-52,84
—53,04
—52,88

AGf°

7,94
8,17

21,32
35,22
49,56
64,21
11,12
94,07

110,42

Ig Кр

-5,819
—5,952

—11,649
-15,39"
—18,05!
—20,017
—21,232
—22,841
-24,131

данные по AHv, давлению пара и АНс. Согласно результатам эти\
исследователей, Тт = 170,44° К, АНт = 2,902 ккал/молъ, AHv°2as =
= 10,66 ккал/молъ, S;S8 (I) = 80,85 кал/(моль -°К), S°29, (g) -
= 107,16 кал/(моль-°К) и Cs (/, 185-315° К) = 69,861 - 0,2676074
+ 10,219 -10-*Г2 - 10,208 -Ю-7Т3 [кал/(молъ-°К)]. На основании
измерений АНс они определили АЯ/298 (I) = —40,62 ккал/моль
и AHf29g (g) = —29,96 ккал/молъ после исправления в соответствии
с новым значением АЯ/°98 для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Термоди-
намические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Каллохом [1316]
с использованием обычного метода инкрементов. Мейкл и Мак-Клин
[903] методом газо-жидкостной хроматографии получили AEvMS —
= 10,7 + 0,2 ккал/молъ и эбулиометрическим методом 10,0
и 10,7 ккал/молъ.

№ 811. Бутилпропилсульфид, C7Hi6S (состояние идеального газа).
Мол. вес 132,264

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

калЦмоль °К)

Ср°

43,99
44,20
55,15
65,39
74,47
82,46
89,51
95,82

101,38

S"

117,90
118,18
132,41
145,84
158,58
170,67
182,15
193,06
203,45

117,90
117,91
119,77
123,65
128,42
133,60
138,96
144,37
149,76

ккал/моль
Н°~Н298

0,00
0,09
5,06

11,10
18,10
25,95
34,56
43,83
53,70

АН/"

—34,88
—34,94
—38,35
-41,07
-43,17
—44,69
—58,78
-59,04
—58,89

AGf

9,53
9,80

25,19
41,40
58,09
75,12
91,03

109,79
128,56

igKp

—6,98'
—7,13

-13,761
—18,09^
—21,157
-23,453
—24,867
-26,659
—28,094

XIII. Химическая термодинамика серусодержащих соединений 651

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления метиленового инкремента, предложенного
] Персоном и Пиментелом [1140], к значению функций для дипропил-
|«ульфида и прибавления соответствующего члена, определяющего
.симметрию, R In 2, к величине S° и — (G° — Н°о)/Т. Значение
lAHf298 (g) = —34,88 ккал/моль было рассчитано аналогичным обра-
ISOM путем прибавления метиленового инкремента —4,926 ккал/молъ,

!редложенного Прозеном, Джонсоном и Россини [1196], к соответ-
ствующему значению для дипропилсульфида. По данным Брауна

Энгельбертца [162] ТЬ = 426,7° К.

№ 812. Этиламилсульфид, C7HieS (состояние идеального газа).
Мол. вес 132,264

• г, °к
1
• 298
1 300
Щ 400
I 500
Щ 600
•• 700

• 800
• 900
И. 1000

1 —

палЦмоль °К)

cv°

44,18
44,39
55,31
65,44
74,30
82,05
88,81
94,81

100,08

s°

117,58
117,86
132,14
145,60
158,33
170,38
181,78
192,60
202,86

-(G°-HJ,8)/r

117,58
117,59
119,46
123,35
128,13
133,31
138,67
144,06
149,43

•ккал/моль

Н °- Н 298

0,00
0,09
5,08

11,13
18,12
25,95
34,50
43,69
54,44

ЛЯ/"

-34,85
—34,91
—38,30
—41,01
-43,11
—44,66
-58,81
—59,15
-59,12

9,65
9,93

25,34
41,58
58,29
75,35
91,30

110,09
128,91

igKp

-7,076
—7,231

—13,846
-18,172
—21,232
—23,525
—24,939
-26,733
-28,173

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
тва путем прибавления удвоенного метиленового инкремента к соот-

тствующим значениям для этилпропилсульфида. Инкременты,
екомендованные Персоном и Пиментелом [1140], использовали
ля расчета термодинамических функций, а инкременты Прозена,
жонсона и Россини [1196] — для расчета энтальпии образования

(g) = —34,85 ккал/моль.

№ 813. Гексилметилсульфид, C7Hi6S (состояние идеального газа).
Мол. вес 132,264

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
f ства путем прибавления удвоенного метиленового инкремента к соот-
ветствующим значениям для бутилметилсульфида. Инкременты,
^Предложенные Персоном и Пиментелом [1140], использовали для тер-
модинамических функций, а инкременты, рекомендованные Прозе-
' вом, Джонсоном и Россини [1196] — для Д#/°. Принята АЯ/2°9, (g) =

= —34,27 ккал/молъ. По сообщению Россини, Питцера, Арнетта,
'Ерауна и Пиментела [1248] Тт = 206,6° К и ТЬ = 444° К.
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298

300
400

500

600

700

800

900

1000

Ср°

44,57
44,78
55,61
65,61
74,36
81,98
88,66
94,58
99,74

кал/(моль °1

1 S°

117,04
117,32
131,71
145,21
157,97
170,01
181,40
192,20
202,43

1 ~(
< • )

G'—l

117

117

118

122

127

132

138

143

148

[ГО Sirp

2 9 8 ; '

,04

,05

,93

,85

,65

,85

,21

62

99

Я ° -

0

0

5

И
18

26

34

43

53,

• Н 2 9 3

,00

,09

И

19

19

02

56

72

45

ккал/моль

AHf

—34,27
—34,33
—37,68
—40,37
—42,46
-44,01
-58,17
-58,54
—58,53

AGf

10,39
10,67
26,13
42,41
59,16
76,26
92,24

111,07
129,94

Ig Кр

—7,Н°
— 7 771

— 14,278

—18 5Г>

—21,54*

—23,808

—25,1<)7

—26,97!
—28,.зад

№ 814. Дибутилсульфид, C8H18S (состояние идеального газа).
Мол. вес 146,290

298

300

400

500

600
700

800

900

1000

Ср°

49,46
49,70
62,09
73,64
83,81
92,74

100,58
107,57
113,71

ка 1/(моль

S°

125,84
126,15
142,17
157,29
171,63
185,24
198,14
210,40
222,06

•°К)

-<с°_я°98)/г

125,84
125,85
127,95
132,32
137,68
143,51
149,54
155,63
161,69

я°—

0

0,

5,

12,

20,

29,

38,

49,

60,

Н288

00

10

69

49

37

21

88

30

37

ккал/моль

AHf°

—39,99
—40,06
-43,78
-46,76
—49,05
—50,72
—64,91
-65,22
—65,10

| AGf

11,76

12,08

29,98

48,78

68,10

87,80

106,39

127,84

149,30

i g j

—8

—8

—16

- 2 1

—24

- 2 7

— ?,9

—31

—32

Kv

К>>
yqo

,381

,V,(
SO".

,412

06?

041

62«

Определение АНс, выполненное Саннером [1443], приводит к зна-
чению AHfl9g (I), которое после исправления в соответствии с новой
величиной AHf2iS для H3SO4 (водн.) (см. стр. 639) позволило Санне-
ру [1447] получить значение энтальпии образования жидкою
дибутилсульфида, равное —52,76 ± 0,45 ккал/молъ. Низкотемпе-
ратурные термические и термохимические данные получены Мак-
Каллохом, Финке, Хаббардом, Тоддом, Мессерли, Доуслином
и Уаддингтоном [952]. По их данным Тт = 198,13° К, АНт -
= 4,643 ккал/молъ, ТЪ = 462,06° К, AHv°29g = 12,75 ккал/моль,
S:9S (I) = 96,82 кал/(молъ-°К), S°2!)S (g) = 125,84 кал/(моль-°К),
Cs (I, 205 - 355° К) = 85,483 - 0,309727 + 11,687-Ю^Г2 -
-10,974-Ю-7 Т3 {кал/(моль-°К)]. Д#Я„ (I) = — 52,74 ккал/молъ

Hfzs8 (§) = —39,99 ккал/молъ после исправления в соответствии
новым значением Д#/°98 для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Термоди-

;амические функции для этого соединения были рассчитаны путем
рибавления удвоенного метиленового инкремента, предложенного
1ерсоном и Пиментелом [1140], к значениям для дипропилсульфида;
;олученные величины согласуются с приведенными выше данными,
'ейкл и Мак-Клин [903] опубликовали значение AHviSS = 13,0 ±

0,2 ккал/молъ, полученное методом газо-жидкостной хроматогра-
фии, и значение 12,8 ккал/молъ, полученное методом двойной эбулио-
.етрии.

№ 815. Этилгексилсульфид, CsHjgS (состояние идеального газа).
Мол. вес 146,290

p. °к

i 298

> 300

400

' 500

>. 600

•' 7 0 0
1 800
, 900
s 1000

cv°

49,64
49,88
62,25
73,68
83,64
92,32
99,87

106,55
112,41

кал /(моль

C o

126,89
127,20
143,27
158,41
172,75
186,31
199,14
211,29
222,83

•К)

—(G°—b

126

126

129

133

138

144

150

156

162

Г 298^ Г

,89

,90

,00

,38

,76

,59

,62

,69

,73

H°-J

0,

0,

5,

12,

20,

29,

38

49

60

LfO

298

00

10

71

52

40

20

82

15

10

ккаг/яо гь

AHf

—39,77
-39,84
—43,54
—46,51
-48,81
—50,51
—64,75
—65,15
-65,14

AGf

11,67
11,98
29,78
48,46
67,68
87,27

105,75
127,10
148,48

-8,553
—8,730

—16,270
—21,182
—24,650
-27,244
—28,888
—30,863
—32,449

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
мва путем прибавления утроенного метиленового инкремента к соот-
ветствующим значениям для этилпропилсульфида. Инкремент для
термодинамических функций рекомендован Персоном и Пиментелом
Н140], а для энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном и Рос-
сини [1196]. Принята Д#/°98 (g) = —39,77 ккал/молъ.

№ 816. Гептилметилсульфид, C8Hj8S (состояние идеального газа).
Мол. вес 146,290

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления утроенного метиленового инкремента к соот-
ветствующим значениям для бутилметилсульфида. Инкремент, пред-
ложенный Персоном и Пиментелом [1140], использовали для расчета
термодинамических функций, а инкремент Прозена, Джонсона
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т °к

298

300
400
500

600
700
800

900
1000

50,03

50,27
62,55
73,85

83,70
92,25
99,72

106,32
112,07

кал/(моль

126,35

126,67
142,83

158,03
172,39
185,94

198,76
210,89
222,40

1
•°К)

126
126
128

132,
138
144,

150,
156,
162,

35
36
48

88
28
13

17
25
29

И, —

0
0
5

12
20
29

38
49
60

-Н°
•"298

,00
,10
,75

,58
,47
,27

,88
,19
12

пкал/мол(

1 ля/»

—39,19
-39,26
—42,93

-45,87
—48,16
-49,86

—64,11
—64,53
—64,55

>

1 AGI"

12,41
12,73
30,57

49,29
68,54
88,17

106,69
128,08
149,50

g

—9
—16

—?1
—24
- 2 7

—29
—31

32

<Р

OQf

V(
70''

V P

% < •

5?f,

\'\~
101

672

и Россини [1196] — для расчета AHf. A///°98 (g) = —39,19 ккал/молъ.
Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значе-
ния ТЪ = 468° К ж Тт = 209,9° К.

№ 817. Амилпропилсульфид, C8HfsS (состояние идеального газа).
Мол. вес 146,290

т °к

298

300
400

500

600
700
800

900
1000

Ср°

49,46

49,70
62,09

73,64

83,81
92,74

100,58

107,57
113,71

кап/(моль °1

1 S°

127,21
127,52
143,54

158,66

173,00
186,61

199,51

211,77
223,43

И
С)

G°—J

127
127
129

133
139
144

150
157
163

,21
,22
,32

,69
,05
,88

,91
,00
06

r r o

0
0
5

12,
20,
29,

38,
49,
60,

Н2°9в

00
10
69

49
37
21

88
30
37

ккал/моль

| АН Г

-39,81
-39,88
—43,60

—46,58
-48,87
—50,54

—64,73
-65,04
—64,92

1 до/»

11,53
11,85
29,61

48,27
67,46
87,02

105,47
126,78
148,11

—8
—8

- 1 6

— Ч
27

—ОД

—30
- 3 2

Кр

AV
(\'\ i

180

ПОД
r.7l
16Я

81°
78R

,368

Для определения термодинамических свойств амилпропилсуль-
фида в газообразном состоянии к соответствующим значениям для
бутилпропилсульфида прибавляли метиленовый инкремент, пред-
ложенный Персоном и Пиментелом [1140] для термодинамических
функций, а при расчете энтальпии образования — инкремент, реко-
мендованный Прозеном, Джонсоном и Россини [1196]; эти расчеты
выполнены Скоттом и Мак-Каллохом [1316]. Принята AHf298 (g) =
— —39,81 ккал/молъ.
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№ 818. Бутиламилсульфид, C9H20S (состояние идеального газа).
Мол. вес 160,316

Г к

• 298
щ зоо
В 4 0 0

В 500
В 600
И| 700

В 80°
Щ 900

Вдооо

пал 1 (моль °К)

Ср°

54,92
55,19
69,03

81,88
93,15

103,01

111,64
119,31
126,04

S»

136,52
136,87
154,66

171,48
187,42
202,54

216,87
230,47
243,39

-(О°-Я°9 8)/Т

136,52
136,53
138,86

143,72
149,68
156,16

162,86
169,63
176,36

ккал/люль

U " - " 2 9 8

0,00
0,11
6,33

13,88
22,65
32,47

43,21
54,76
67,04

AHf

—44,92
—44,99
—49,04

-52,27
—54,76
—56,57

—70,86
-71,23
—71,12

AGf°

13,36
13,72
33,86

54,97
76,66
98,74

119,74
К З , 60
167,49

—9,792
-9,992

—18,500

—24,027
—27,920
—30,828

—32,709
—34,869
—30,602

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические функ-
ш путем прибавления утроенного метиленового инкремента, пред-

|оженного Персоном и Пиментелом [1140], к соответствующим зна-
ениям для дипропилсульфида и прибавления члена, учитывающего
шметрию, R In 2, к величинам S0 и — (G° — Н°о)/Т. Значение

/298 (g) — —44,92 ккал/моль рассчитано путем прибавления одного
втиленового инкремента к соответствующей величине для дибутил-
рльфида.

№ 819. Этилгептилсульфид, C9H2oS (состояние идеального газа).
Мол. вес 160,316

»•-

В 298
В 300
Щ 400
В 500

Ш 7и0

Ш 800
II 900
1 100°

кал/(моль °К)

Ср°

55,11
55,38
69,19

81,93
92,98

102,60

110,94
118,30
124,75

S"

136,20
136,55
154,40

171,23
187,17
202,24

216,50
230,00
242,80

- ( О ° - я ; и ) / т

136,20
136,21
138,55

143,42
149,39
155,88

162,57
169,32
176,03

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,11
6,34

13,91
22,67
32,46

43,15
54,62
66,78

AHf°

—44,70
-44,77
—48,80

—52,02
—54,52
-56,36

—70,70
—71,16
—71,16

до/°

13,67
14,03
34,21

55,34
77,05
99,17

120,19
144,10
168,03

-10,023
—10,222
-18,689

-24,189
—28,064
—30,960

—32,833
—34,990
-36,722

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
i Ства путем нрибавления четырех метиленовых инкрементов к соот-
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ветсгвующим значениям для этилпропилсульфида. Инкремент, реко-
мендованный Персоной и Пиментелом [1140], использовали д.1я

термодинамических функций, а инкремент, предложенный Прозеном
Джонсоном и Россини [1196], для энтальпии образования. Принята
величина Д#У°98 (g) = —44,70 ккал/молъ. По сообщению Адамса,
Брамлета и Тендика [2] ТЪ приблизительно равно 463° К прц
732 мм рпг. ст.

№ 820. Гексилпропилсульфид, CgH2oS (состояние идеального газа).
Мол. вес 160,316

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

54,92
55,19
69,03

81,88
93,15

103,01

111,64
119,31
126,04

кал/'(мол
с о

136,52
136,87
154,66

171,48
187,42
202,54

216,87
230,47
243,39

ь-°К)

-(С°-Н°98)/Г

136,52
136,53
138,86

143,72
149,68
156,16

162,86
169,63
176,36

кпал/моль
гта Л/о

0,00
0,11
6,33

13,88
22,65
32,47

43,21
54,76
67,04

дя/°

-44,73
—44,80
—48,85

—52,08
—54,57
-56,38

—70,67
—71,04
-70,93

AGf

13,55
13,91
34,05

55,16
76,85
98,93

119,93
143,79
167,68

IgKp

-9,931
—10,130
— 18,604

—24,110
—27,990
—30,887

—32,701
—34,915
—36,644

К соответствующим значениям для бутилпропилсульфида прибав-
ляли удвоенный метиленовый инкремент, предложенный Персоной
и Пиментелом [1140] для термодинамических функций, а в случае
энтальпии образования — удвоенный метиленовый инкремент, реко-
мендованный Прозеном, Джонсоном и Россини [1196]; таким путем
Скотт и Мак-Каллох [1316] установили термодинамические свой-
ства гексилпропилсульфида в газообразном состоянии. Принята
Д ° (g) = —44,73 ккал/молъ.
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№ 821. Метилоктилсульфид, CgH^S (состояние идеального газа).
Мол. вес 160,316

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления четырех метиленовых инкрементов к соот-
ветствующим значениям для бутилметилсульфида. Использован
инкремент Персона и Пиментела [1140] для термодинамически^
функций, а также Прозена, Джонсона и Россини [1196] для расчеля
AHf. A/T/j98 (g) = —44,12 ккал/молъ. Россини, Питцер, Арнета.
Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Ттп = 231° К и ТЪ =~
= 491° К.

. "К

298
300

too
boo
600
sroo
800
fioo
еоо

Ср°

55,50
55,77
69,49

82,10
93,04

102,53

110,79
118,07
124,41

кал /(мол

S°

135,66
136,01
153,96

170,85
186,81
201,88

216,12
229,60
242,37

.•°К)

135,66
135,67
138,02

142,91
148,91
155,41

162,12
168,87
175,59

ккал/моль
Н °- Н

2 °9 8

0,00
0,11
6,38

13,97
22,74
32,53

43,21
54,66
66,79

лн/°

-44,12
—44,19
-48,18

-51,38
-53,87
—55,71

-70,06
—70,54
-70,57

AG/"

14,42
14,77
35,00

56,17
77,92

100,07

121,13
145,08
169,06

IgKp

—10,567
—10,762
—19,120

—24,552
—28,380
—31,242

—33,090
—35,228
-36,945

822. Бутнлгексилсульфид, Ci0H22S (состояние идеального газа).
Моя. вес 174,342

г

, "К-

298

700

D00

Cp°

60,39
60,69
75,97

90,13
102,49
113,29

122,71
131,06
138,38

кал/(мол

S°

145,83
146,21
165,79

184,30
201,84
218,47

234,23
249,17
263,37

>-°K)

-<G°-H2W^ r

145,83
145,84
148,40

153,75
160,31
167,44

174,82
182,26
189,66

ккал/моль

a Й298

0,00
0,12
6,96

15,28
24,92
35,72

47,53
60,23
73,71

ДН/°

-49,84
—49,92
—54,28

—57,77
—60,46
-62,41

-76,80
—77,23
-77,13

AG/°

15,37
15,77
38,30

61,86
86,04

110,66

134,19
160,61
187,05

\gKv

—11,270
—11,491
—20,924

-27,038
—31,338
-34,547

-36,657
—38,999
-40,878

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
гва на основе данных для бутиламилсульфида и метиленового
ркремента, предложенного Персоной и Пиментелом [1140] для тер-
бдинамических функций, и инкремента, рекомендованного Прозе-
рм, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.

|ринято AHf°MS (g)=—49,84 ккал/молъ.

№ 823. Этилоктилсульфид, Ci0H22S (состояние идеального газа).
Мол. вес 174,342

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
а путэм прибавления пяти метиленовых инкрементов к соответ-

2—831
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1, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка 1](моль °К)

Ср°

60,58
60,87
76,13

90,18
102,33
112,88

122,00
130,05
137,08

s° -<с°-я;и)/г

145,51
145,89
165,52

184,05
201,59
218,18

233,86
248,70
262,78

145,51
145,52
148,09

153,45
160,02
167,16

174,52
181,95
189,33

ккал/мо гь

0,00
0,12
6,98

15,31
24,95
35,72

47,47
60,08
73,45

дщ°

-49,63
—49,71
—54,05

—57,53
-60,23
—62,21

-76,65
—77,16
-77,19

Д(х/°

15,68

16,08
38,63
62,22
86,42

111,07
134,63

161,09
187,59

- H . 7 U
-21,1и7

—27,1 Т

—31 47Ь

-34,075

—36,77s-

—31), 117

—4и, 9%

ствующим значениям для этилпропилсульфида. Использован инкре-
мент Персона и Пиментела [1140] для термодинамических функции,
А также инкремент Прозена, Джонсона и Россини [1196] дляаш<пь-
пии образования. ДЯ/2 9 8 (g)= - 49,63 ккал/молъ. Джонс и Рейд [701]
сообщили, что при 100 мм рт, ст. температура кипения прибли
зительно равна 428° К.

№ 824. Гептилпропилсульфид, Ci0H22S (состояние идеального газа).

Мол. вес 174,342

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

naif (моль °К)

Ср"

60,39
60,69
75,97
90,13

102,49
113,29
122,71
131,06
138,38

s°

145,83
146,21
165,79
184,30
201,84
218,47
234,23
249,17
263,37

-(е°-я°98)/т

145,83
145,84
148,40
153,75
160,31
167,44
174,82
182,26
189,66

ккал/моль

по fjo

0,00
0,12
6,96

15,28
24,92
35,72
47,53
60,23
73,71

дя/°

—49,66
-49,74
-54,10
-57,59
—60,28
-62,23
—76,62
—77,05
-76,95

AGf

15,55
15,95
38,48
62,04
86,22

110,84
134,37
160,79
187,23

]gKp

—11,402
—11,622
-21,023

-27,116
-31,404
-34,603
-36,706
-39,042
-40,917

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свои-
сгва гептилпропилсульфща в газообразном состоянии путем при-
бавления утроенного метиленового инкремента к соответствующие
значениям для бутилпропилсульфида. Использован инкремент Пер
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сона и Пиментела [1140] для термодинамических функций, а также
инкремент Прозена, Джонсона и Россини [1196] для энтальпии обра-
зования. AHfiiA (g) — —49,66 ккал/молъ.

№ 825. Метилнонилсульфид, Ci0H22S (состояние идеального газа).
Мол. вес 174,342

Г, °К

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

пал/(моль

Ср°

60;

61,
76;

90

102,

112

121

129

136

144,97

145,35

165,08

183,67

201,23

217,81

233,48

248,30

262,35

- ( G ° - H ° 9 8 ) / T

ккал/ноль

Я°-Я°

144,97

144,98

147,56

152,94

159,54

166,69

174,07

181,50

188,89

0,00
0,12
7,01

15,37
25,02
35,79

47,53
60,12
73,46

дя/°

-49,05
-49,13
-53,44
-56,89
-59,58
-61,56
-76,01
-76,54
-76,59

Д&7°

16,42
16,82
39,42

63,05
87,29

111,97

135,57
162,07
188,61

— 12,037
—12,254
—21,539
—27,558
—31,795
—34,957
-37,035
—39,355
—41,219

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления пяти метиленовых инкрементов к соответ-
ствующим значениям для бутилметилсульфида. Использован инкре-
мент Персона и Пиментела [1140] для термодинамических функций,
а также инкремент Прозена, Джонсона и Россини [1196] для AHf°.
Энтальпия образования AHfiBS (g) = —49,05 ккал/моль. Россини,
'Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт =
н= 238° К и ТЪ = 513° К.

JV» 826. Диамилсульфид, Ci0H22S (состояние идеального газа).
Мол. вес 174,342

298
300
400

1 500
1 600

700

800
900

* 1000

к •

калЦмогь °К)

Ср"

60,39
60,69
75,97

90,13
102,49
113,29

122,71
131,06
138,38

S"

144,45
144,83
164,41

182,92
200,46
217,09

232,85
247,79
261,99

-(G°-H°4J/T

144,45
144,46
147,02

152,37
158,93
166,06

173,44
180,88
188,28

пкал/моль

н°-я°
i-Уй

0,00
0,12
6,96

15,28
24,92
35,72

47,53
60,23
73,71

дя/°

-49,84
—49,92
-54,28

—57,77
-60,46
—62,41

—76,80
—77,23
-77,13

AG/°

15,79
16 19
38,85

62,55
86,87

111,62

135,29
161,85
188,43

lg Кр

-11,571
—11,792
-21,226

-27,339
-31,640
—34,848

-36,958
—39,300
-41,179

42*
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Мейкл и Мейрик [899] определили АНс и АПо (14,7 -
± 0,3 ккал/моль) для диамилсульфида и после исправления в е<><>Г-
ветствпи с новым значением А///^, для H2SO4 (водн.) (см. стр. п ; :\
рассчитали величины АНрш{1) = —63,7 ± 0,4 ккал,мо:,л

и AHj°294{g) — —49,0 ± 0,6 ккал/молъ. По данным Эйерса и Агр_\и,
153] ТЪ — 500,5° К. Для газообразного состояния этого симметрич-
ного тиаалкана Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинами-
ческие свойства путем прибавления к соответствующим значениям
для дипропилсульфида четырех метиленовых инкрементов. Д | Я

термодинамических функций инкремент предложен Персоы ч
и Пиментелом [1140], а для энтальпии образования — Прозешщ,
Д/Консоном и Россини [1196]. Такой расчет дает АЯ/°98 (g)
= —49,84 ккал/моль. Для сопоставимости результатов принята имои-
но эта величина.

№ 827. Бутилгептилсульфид, СИН248 (состояние идеального газа).
Мол. вес 188,368

г, °к

298
300
400

-500
600
700

800
900

1000

кал/(моль • °К)

Ср°

65,86
66,18
82,91

98,38
111,84
123,57

133,77
142,81
150,71

s °

155,14
155,55
176,91

197,11
216,27
234,41

251,59
267,88
283,34

-(G°-H»98)/r

155,14
155,15
157,95

163,78
170,94
178,73

186,77
194,88
202,96

ккал/моль

Н °~ Н 298

0,00
0,13
7,59

16,67
27,20
38,98

51,86
65,70
80,38

Д Ш °

-54,77
-54,86
—59,54

—63,28
—66,17
-68,26

—82,74
—83,23
-83,16

\Gf°

17,38
17,82
42,73

68,74
95,41

122,56

148,63
177,60
206,61

Ig Кр

— 12,740
—12,983
—23,343

—30,044
—34,753
-38,262

—40,602
—43,1^6
—45,151

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
амилсульфида удвоенных метиленовых инкрементов. Для термоди-
намических функций инкремент рекомендован Персоном и Пимен ге-
лом [1140], а для энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном
и Россини [1196]. Принята АЯ/°,8 (g) = —54,77 ккал/молъ. По дан-
ным Синего [1348] точка кипения при 27 мм pm. ст. равна 408° К.

№ 828.Децилметилсульфид, СИН248 (состояние идеального газа).
Мол. вес 188,368

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
метилсульфида шести метиленовых инкрементов. Для термодипами-
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кал/(моль-

154,28
154,70
176,21
196,49
215,65
233,75
250,84
267,00
282,32

154,28
154,29
157,11

162,97
170,17
177,97
186,02
194,13
202,19

ккал/моль

АН)0

0,00
0,13
7,65

16,76
27,29
39,05
51,86
65,59
80,13

-53,97
-54,06
-58,68

-62,39
-65,28
-67,40
-81,95
-82,54
-82,61

18,44
18,88
43,86_

69,94
96,68

123,88

150,03
179,08
208,18

lgKp

—13,514
-13,753
—23,963
—30,569
—35,213
—38,676
-40,983
-43,484
—45,495

еских функций инкремент рекомендован Персоном и Пиментелом
|1140], а для расчета AHf° — Прозеном, Джонсоном и Россини [1196].

Ifl<>s (ё) = —53,97 ккал/м'олъ. Россини, Питцер, Арнетт, Браун
Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 254,7° К и ТЪ ==
533,1° К.

№ 829. Этилнонилсульфид, CnH24S (состояние идеального газа).

Мол. вес 188,368

I 298
Щ 300
Щ 400
Ж 500

1 600

1 700
1 800
1 9 0°
1 Ю 0 0

кал / {моль • °К)

Ср°

66,04
66,37
83,07

98,42
111,67
123,15

133,07
141,79
149,41

С о

154,82
155,23
176,65

196,87
216,01
234,11

251,22
267,40
282,75

154,82
154,83
157,63

163,48
170,65
178,44

186,48
194,58
202,63

ккал/моль

Н ° - Я 2 9 8

0,00
0,13
7,61

16,70
27,22
38,98

51,80
65,55
80,12

АН/0

-54,55
-54,64
—59,30

—63,03
-65,93
—68,05

—82,59
-83,16
—83,20

AGf°

17,70
18,14
43,07

69,11
95,81

122,98

149,09
178,10
207,16

lg Кр

—12,971
—13,213
—23,532

—30,206
—34,897
-38,394

-40,726
-43,246
-45,271

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для этил-
|йропилсульфида шести метиленовых инкрементов. Для термодинами-
ческих функций инкремент рекомендован Персоном и Пиментелом
'11140], а для энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном и Рос-
сини [1196]. AHfMS(g) = —54,55 ккал/молъ.
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№ 830. Октилпропилсульфид, C11H24S (состояние идеального газа).
Мол. вес 188,368

т, »к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

65,86
66,18
82,91
98,38

111,84
123,57
133,77
142,81
150,71

S-

155,14
155,55
176,91
197,11
216,27
234,41
251,59
267,88
283,34

—(G°—н°98)/г

155,14
155,15
157,95
163,78
170,94
178,73
186,77
194,88
202,96

ккал/моль

Н°-Н

2°98

0,00
0,13
7,59

16,67
27,20
38,98
51,86
65,70
80,38

ЛН/°

—54,56
—54,65
-59,33
-63,07
—65,96
—68,05
—82,53
-83,02
—82,95

AGf

17,59
18,03
42,94
68,95
95,62

122,77
148,84
177,81
206,82

IgKp

—12,894
— 13,136
-23,458
—30,136
—34,829
—38,328
—40,659
-43,177
-45,197

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства октилпропилсульфида в газообразном состоянии путем прибав-
ления к соответствующим значениям для бутилпропилсульфпда
четырех метиленовых: инкрементов. Для термодинамических функ-
ций инкремент рекомендован Персоном и Пиментелом [1140], а для
энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном и Россини [1196].
&Hfits (g) = —54,56 ккал/моль.

№ 831. Бутилоктилсульфид, Ci2H2eS (состояние идеального газа).
Мол. вес 202,394

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

71,32
71,68
89,85

106,62
121,18
133,84

144,84
154,55
163,04

s°

164,45
164,90
188,04

209,93
230,69
250,34

268,94
286,58
303,31

_(G°-H°9b)/T

164,45
164,46
167,49

173,81
181,57
190,01

198,72
207,51
216,26

ккал/моль
pro ТУО

0,00
0,14
8,23

18,07
29,47
42,24

56,18
71,16
87,05

ДН/°

—59,69
-59,78
-64,78
—68,78
-71,87
-74,10

—88,68
—89,23
-89,17

AGf°

19,40
19,88
47,16

75,63
104,80
134,47

163,08
194,61
226,17

IgKp

-14,217
-14,482
—25,767

—33,055
-38,171
—41,981

—44,550
-47,255
-49,427

• '

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
амилсульфида трех метиленовых инкрементов. Для термодинамнче-
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неких функций инкремент рекомендован Персоном и Пиментелом
И1140], а для энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном
! Россини [1196]. &HfliS (g) = —59,69 ккал/моль.

№ 832. Децилэтилсульфид, СдоНгав (состояние идеального газа).
Мол. вес 202,394

| Г, »К

1 298

1 300

1 4 0°
| 5001 600

1 700

Й 800
Щ 900
К1000

калЦлюль °К)

Ср°

71,51
71,86
90,01

106,67
121,01
133,43
144,13
153,54
161,75

S ° I
164,13
164,58
187,77
209,69
230,44
250,04
268,57
286,11
302,72

-(о--н;в8)/т

164,13
164,14
167,18
173,51
181,28
189,72
198,43
207,20
215,93

ккал/моль

Ы - - " 2 9 8

0,00
0,14
8,24

18,10
29,50
42,23
56,12
71,02
86,79

АН/»

—59,84
-59,93
-64,91
—68,90
—71,99
—74,26

—88,89
-89,52
—89,59

AGf°

19,34
19,83
47,14
75,63

104,82
134,52
163,17
194,74
226,35

IgKp

—14,177
—14,443
-25,754
—33,055
—38,180
—41,997
-44,573
—47,286
—49,466

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для этилпро-
^илсульфида семи метиленовых инкрементов. Для термодинамиче-
ских функций инкремент рекомендован Персоном и Пиментелом
|1140], а для энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном и Рос-

нни [1196]. Д#/:9 8 {g) = —59,84 ккал/молъ.

№ 833. Дигексилсульфид,"'С12Н2б8 (состояние идеального газа).
Мол. вес 202,394

Щ Т, °К

Ш 300
К 400
Ж 500
Ш 6 °о
Ж 700
| 800

1 90()

1 1000

Ср° |

71,32
71 68
89,85

106 62
121,18
133,84

144,84
154,55
163,04

га г/(моль

8- |

163,07
163,52
186,66
208,55
229,31
248,96

267,56
285,20
301,93

-К)

—(G°—H

163,
163
166

172
180
188

197
206
214

о Л/Т
2 9 8 ' ' 1

07
08
11

43
19
63

,34
,13
,88

т т о

0
0
8

18
29
42

56
71
87

H 29S

00
14

,23

,07
,47
,24

,18
,16
,05

ккал/моль

AHf

-59,69
—59,78
-64,78
—68,78
-71,87
—74,10
-88,68
—89,23
-89,17

AGf

19,
20,
47,

76,
105
13b

164

19b
22V

81
29
71
32

63
43
19

8b
bb

lg Kv

-14,519

—14,784
—26,069
—33,356
-38,472
—42,282
-44,852
—47,557
-49,729
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Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой
ства для газообразного состояния этого симметричного тиаалкапа
путем прибавления к соответствующим значениям для дипропилсулъ
фида шести метиленовых инкрементов. Для термодинамическщ
функций инкремент рекомендован Персоной и Пиментелом [1140]
а для энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном и Росси
ни [1196]. Такой расчет дает ДЯ/°,8 (g) = —59,69 ккал/молъ. По дан
ным Вогела и Коуана [1542] ТЪ = 386,5° К при 4 мм pm. ст.
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№

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

834. Метилундецилсульфид, Ci2H2 6S (состояние идеального i
Мол. вес 202,394

кал/(ли) ть • °К)

Ср°

71,90
72,25
90,31

106,84
121,07
133,36

143,98
153,31
161,41

S"

163,59
164,04
187,34

209,31
230,07
249,68

268,20
285,70
302,29

- < С О - Я

2 ° 9 8 > ^

163,59
163,60
166,65

173,00
180,80
189,25

197,98
206,76
215,49

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,14
8,28

18,16
29,57
42,30

56,18
71,06
86,80

AHf0

-58,90
—58,99
—63,94

—67,90
—70,98
-73,25

—87,90
-88,54
—88,63

AGf°

20,44
20,93
48,29

76,82
106,05
135,78

164,47
196,08
227,73

••аза).

— 14,98»
— 15,245
—26,382

—33,575
—38,627
—42,392

—44,929
—47,611
—49,70*

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил
метилсульфида семи метиленовых инкрементов. Для термодинамиче-
ских функций инкремент рекомендован Персоной и Пиментелом
[1140], а для расчета AHf — Прозеном, Джонсопом и Россини
[1196]. AHfus (g) = —58,90 ккал/молъ. Россини, Питцер, Ариетт.
Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 259° К и ТЬ -
= 552° К.

№ 835. Нонилпропилсульфид, CjoII26S (состояние идеального газа).
Мол. вес 202,394

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой
ства нонилпропилсульфида в газообразном состоянии путем прибав
ления к соответствующим значениям для бутилпропилсульфида
пяти метилеповых инкрементов. Для термодинамических функций
инкремент рекомендован Персоной и Пиментелом [11401, а для
энтальпии образования — Прозеном, Джонсоном и Россини [119^1.
AHf°im (g) = —59,51 ккал/молъ. Айвазов, Петров, Хайрулии"
и Япрынцева [5] отобрали значения Tin — 243,3° К и ТЪ — 405,4° К
при 5 мм pm. cm.

г, °к

' 298

\ 3 0°
400

1 500

| 600
1 700

1 800
1 ^00

№1000

кал /(моль- °К)

Ср°

71,32
71,68
89,85

106,62
121,18
133,84

144,84
154,55
163,04

S"

164,45
164,90
188,04

209,93
230,69
250,34

268,94
286,58
303,31

-(С°-Я°9 8)/Г

164,45
164,46
167,49

173,81
181,57
190,01

198,72
207,51
216,26

пкал/моль

Н°-Н298

0,00
0,14
8,23

18,07
29,47
42,24

56,18
71,16
87,05

AHf

—59,51
—59,60
—64,60

—68,60
-71,69
-73,92

-88,50
-89,05
—88,99

AGf°

19,58
20,06
47,34

75,81
104,98
134,65

163,26
194,79
226,35

]gKp

—14,349
-14,613
—25,866

—33,133
-38,236
-42,037

-44,599
—47,299
—49,466

JVs 836. Бутилнонилсульфид, C13H28S (состояние идеального газа).
Мол. вес 216,420

•г, °к
Ш-

• 298
В 300
Ж 400
В500
Щ600
В700

К800
•900

Г

кал/(моль-°К)

Ср°

76,79
77,17
96,79

114,87
130,52
144,12

155,90
166,30
175,38

s°

173,76
174,24
199,17

222,75
245,11
266,27

286,30
305,28
323,28

-<с°-я°9 8)/г

173,76
173,77
177,03

183,84
192,20
201,29

210,67
220,14
229,56

ккал/моль

-а Я298

0,00
0,15
8,86

19,46
31,75
45,50

60,51
76,63
93,72

АН/'

-64,62
—64,72
-70,04

—74,29
-77,58
—79,96

-94,63
—95,23
—95,20

AGf°

21,40
21,93
51,59

82,50
114,17
146,37

177,53
211,61
245,73

—15,687
—15,974
-28,186

—36,061
—41,585
—45,696

—48,495
—51,382
-53,701

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ва путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-

^илсульфида четырех метиленовых инкрементов, рекомендованных
|ерсоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
1 Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
йя. AHf26S (g) = —64,62 ккал/молъ.

№ 837. Децилпропилсульфид, CisH28S (состояние идеального газа).
Мол. вес 216,420

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
децилпропилсульфида в газообразном состоянии путем прибав-

№ия к соответствующим значениям для бутилпропилсульфида
всти метиленовых инкрементов, рекомендованных Персоной
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т, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(мо ьь °К)

Ср°

76,79
77,17
96,79

114,87
130,52
144,12
155,90
166,30
175,38

s°

173,76
174,24
199,17
222,75
245,11
266,27
286,30
305,28
323,28

-(« °- Н 2° 9 8 )/ Т

173,76
173,77
177,03
183,84
192,20
201,29
210,67
220,14
229,56

ккал/моль

ТХО ЕГО
а ~Я298

0,00
0,15
8,86

19,46
31,75
45,50
60,51
76,63
93,72

дн/°

—64,44
-64,54
—69,86
—74,11
-77,40
-79,78
—94,45
—95,05
—95,02

AGf

21,58
22,11
51,77
82,68

114,35
146,55
177,71
211,79
245,91

lgKp

—15,819
—16,105
—28,284

—36,140
—41,651
—45,753
-48,545
-51,426
—53,740
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и Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозеном,
Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования. AHf2ss (g) =
= —64,44 ккал/моль.

№ 838. Додецилметилсульфид, C13H28S (состояние идеального газа).
Мол. вес 216,420

г, °к

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

кал/(моль °К)

Ср°

77,36
77,75
97,25

115,08
130,41
143,63
155,05
165,05
173,74

s°

172,90
173,38
198,46

222,13
244,49
265,61
285,55
304,41
322,26

- ( С - я ; и ) / т

172,90
172,91
176,19
183,04
191,43
200,54
209,93
219,39
228,79

ккал/моль

Н ~H29S

0,00
0,15
8,91

19,55
31,84
45,56

60,50
76,52
93,47

AHf°

-63,82
—63,92
-69,18

-73,40
—76,68
—79,09
—93,84
-94,54
—94,65

AGf

22,46
22,99
52,73

83,71
115,44
147,70
178,92
213,08
247,30

lg Кр

—16,461
—16,745
—28,806
—36,586
—42,045
—46,110
—48,877
-51,741
—54,044

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства додецил метил сульфида путем прибавления к соответствующий
значениям для бутилметилсульфида семи метиленовых инкрементов,
предложенных Персоном и Пиментелом [1140] для термодинамиче-
ских функций и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энталь-
пии образования. IS.Hf2w (g) = —63,82 ккал/моль. Россини, Питцер,
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 271° К
и ТЬ = 570° К.

839. Этилундецилсульфид, С)зНг88 (состояние идеального газа).
Мол. вес 216,420

Щ г, °к

ж

1 298К зо°
1 400

Ж 500

• 600
В 700
• 800
Ш 9 0°
Kiooo

калЦмоль °К)

Ср°

76,97
77,36
96,95

114,91
130,35
143,70
155,20
165,28
174,08

S"

173,44
173,92
198,90
222,51
244,86
265,98
285,93
304,81
322,69

-<Й°-Н

2°98>/Т

173,44
173,45
176,72
183,54
191,91
201,00

210,38
219,83
229,23

ккал(моль

0,00
0,15
8,88

19,49
31,77
45,49
60,45
76,48
93,46

дн/»

—64,40
-64,50
-69,80
-74,04
—77,33
-79,74

—94,47
-95,16
-95,24

AGf°

21,72
22,24
51,93
82,87

114,57
146,79
177,98
212,10
246,28

lg-Kp

-15,918
—16,204
-28,374

—36,223
-41,729
—45,828
—48,620
-51,503
—53,821

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
гва этилундецилсульфида путем прибавления к соответствующим
ючениям для этилпропилсульфида восьми метиленовых инкремен-

|ов, рекомендованных Персоном и Пиментелом [1140] для термо-
динамических функций и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196]

1я энтальпии образования. AHflig (g) = —64,40 ккал/молъ.
№ 840. Бутилдецилсульфид, C14H30S (состояние идеального газа).

Мол. вес 230,446

т, °к

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

• - —

кал/(моль-°К)

Ср°

82,25
82,67

103,73

123,11
139,86
154,39

166,97
178,04
187,71

s°

183,07
183,59
210,29
235,57
259,53
282,21

303,66
323,98
343,25

- < G ° - H ° 9 8 ) / T

183,07
183,08
186,58

193,87
202,83
212,57

222,63
232,77
242,86

ккал/моль

H °- H l9 S

0,00
0,16
9,49

20,86
34,02
48,75

64,83
82,09

100,39

дн/°

—69,55
—69,66
-75,29
—79,80
—83,28
-85,81

—100,58
—101,24
—101,22

AGf

23,41
23,98
56,02
89,38

123,55
158,27
191,97
228,60
265,28

. g * p

—17,157
-17,466
—30,605
—39,067
-45,000
-49,412
-52,441
-55,510
-57,974

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
тва путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-

^милсульфида пяти метиленовых инкрементов, рекомендованных
1ерсоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
' Прозеиом, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.
Шу^8 (g) = —69,55 ккал/моль. Айвазов, Петров, Хайруллина

Япрынцева [5] отобрали значение ТЬ = 419° К при 9 мм pm. cm.
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№ 841. Додецилэтилсульфид, Ci4H3 0S (состояние идеального газа).
Мол. вес 230,446

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль.°К)

Ср°

82,44
82,85

103,89
123,16
139,69
153,98
166,26
177,03
186,41

С О

182,75
183,27
210,02
235,33
259,28
281,91
303,29
323,51
342,66

-<с--я;вв)/т

182,75
182,76
186,26
193,57
202,54
212,28
222,33
232,46
242,53

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,16
9,51

20,88
34,05
48,75
64,77
81,95

100,13

AHf

-69,33
-69,44
-75,05
—79,55
—83,04
-85,59

-100,42
-101,17
—101,26

AGf

23,72
24,29
56,36
89,75

123,94
158,69
192,42
229,10
265,83

igKp

-17,388
—17,696
-30,793
—39,229
—45,144
-49,544
—52,565
—55,630
—58,095

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой
ства путем прибавления к соответствующим значениям для этилпро-
пилсульфида девяти метиленовых инкрементов, рекомендованных
Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
ния. AHfM8 (g) = —69,33 ккал/моль. По данным Боста и Эвереття
[150] Тт = 267° К и ТЪ = 430—434° К при 18 мм рт. ст.

№ 842. Дигептилсульфид, Ci4H30S (состояние идеального газа).
Мол. вес 230,446

Г, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал/(моль-"К)

Ср°

82,25
82,67

103,73
123,11
139,86
154,39
166,97
178,04
187,71

s°

181,69
182,21
208,91
234,19
258,15
280,83
302,28
322,60
341,87

-(G°-H°9iUT

181,69
181,70
185,20
192,49
201,45
211,19
221,25
231,39
241,48

ккал/моль
я°—н| 9 8

0,00
0,16
9,49

20,86
34,02
48,75
64,83
82,09

100,39

AHf

-69,54
—69,65
—75,28
—79,79
—83,27
-85,80

-100,57
—101,23
-101,21

AGf

23,83
24,40
56,58
90,08

124,39
159,25
193,08
229,85
266,67

. . *

—17,466
-17,775
-30,912
-39,373
-45,305
-49,717
—52,745
-55,814
-58,278

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свои-
ства этого симметричного тиаалкана в газообразном состоянии путе>'
прибавления к соответствующим значениям для дипропилсульфиД8
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|восьми метиленовых инкрементов, рекомендованных Персоной
| и Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозеном,
|Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования. AHfl9S (g) =
; = —69,54 ккал/молъ. Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел
(1248] отобрали значение ТЪ = 414,5 К.

№ 843. Метилтридецилсульфид, C1 4H3 oS (состояние идеального газа).
Мол. вес 230,446

298
300
400
500
600
700
800
•900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

82,83
83,24

104,19
123,33
139,75
153,91
166,11
176,80
186,07

s°

182,21
182,73
209,59
234,94
258,92
281,55
302,91
323,11
342,23

-( G O - H 2°98>' r

182,21
182,22
185,74
193,07
202,06
211,82
221,88
232,02
242,09

ккал/моль

Н°~-Н298

0,00
0,16
9,55

20,94
34,12
48,82
64,83
81,99

100,14

AHf

-68,75
—68,86
—74,44
—78,91
-82,39
-84,94
-99,78

—100,55
-100,67

AGf°

24,46
25,03
57,15
90,58

124,81
159,60
193,37
230,08
266,85

lgKp

—17,931
—18,237
-31,225
-39,592
—45,460
—49,826
—52,822
—55,868
-58,318

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ва путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
тилсульфида девяти метиленовых инкрементов, предложенных

|ерсоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
; Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
ли. АЯ/°98 (g) == —68,75 ккал/моль. Россини, Питцер, Арнетт,
раун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 276° К и ТЪ =
587° К.

№ 844. Пропилундецилсульфид, С14Нз08 (состояние идеального газа).
Мол. вес 230,446

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ва пропилундецилсульфида в газообразном состоянии путем при-

авления к соответствующим значениям для бутилпропилсульфида
ми метиленовых инкрементов, рекомендованных Пирсоном и Пимен-

влом [1140] для термодинамических функций и Прозеном, Джонсо-
^м и Россини [1196] для энтальпии образования. АЯ/°9? (g) =

—69,36 ккал/моль.
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Т, °К

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

пал[(моль' °К)

Ср°

82,25
82,67

103,73

123,11
139,86
154,39
166,97
178,04
187,71

s°

183,07
183,59
210,29
235,57
259,53
282,21
303,66
323,98
343,25

-(G°-tf°98)/r

183,07
183,08
186,58
193,87
202,83
212,57
222,63
232,77
242,86

ккал/моль

0,00
0,16
9,49

20,86
34,02
48,75
64,83
82,09

100,39

дя/°

—69,36
-69,47
—75,10
-79,61
—83,09
-85,62

—100,39
-101,05
—101,03

AG/°

23,60
24,17
56,21
89,57

123,74
158,46
192,16
228,79
265,47

ig Kv

-17,29(
-17,60'»
—30,708
-39,150
—45,069
-49,471

-52,493
—55,556
—58,010
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№ 845. Бутилундецилсульфид, C15H32S (состояние идеального газа).
Мол. вес 244,472

т, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кагЦмоль °К)

Ср°

87,72
88,16

110,67

131,36
149,20
164,67

178,03
189,79
200,04

s°

192,38
192,93
221,42

248,39
273,95
298,14
321,02
342,68
363,22

192,38
192,39
196,12
203,90
213,46
223,85
234,58
245,40
256,16

•ккал/моль

0,00
0,17

10,12
22,25
36,30
52,01
69,16
87,56

107,06

АН/"

—74,47
—74,59
—80,54
—85,30

88,98
-91,65

-106,52
-107,24
-107,24

AG/°

25,42
26,03
60,45
96,27

132,93
170,18
206,42
245,61
284,85

igKp

-18,634
-18,965
—33,029
—42,078
—48,418
—53,131
—56,389
—59,639
—62,250

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
амилсульфида шести метиленовых инкрементов, рекомендованных
Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
ния. AHf°9te (g) = —74,47 ккал/молъ.

№ 846. Додецилпропилсульфид, C15H32S (состояние идеального газа).
Мол. вес 244,472

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства додецилпропилсульфида в газообразном состоянии путем при-
бавления к соответствующим значениям для бутилпропилсульфяД
восьми метиленовых инкрементов, предложенных Персоной и Пимеи-

г, °к

298
300
400

500
600
700
800
900

1000

кал/(моль- °К)

Ср°

87,72
88,16

110,67
131,36
149,20
164,67
178,03
189,79
200,04

S"

192,38
192,93
221,42
248,39

-CG°-iT| 9 a ) Т

192,38
192,39
196,12
203,90

273,95 j 213,46
298,14
321,02
342,68
363,22

223,85
234,58
245,40
256,16

ккал/моль

0,00
0,17

10,12
22,25
36,30
52,01
69,16
87,56

107,06

дя/°

—74,29
—74,41
-80,36
—85,12
-88,80
—91,47

-106,34
—107,06
-107,06

AGf°

25,60
26,21
60,63
96,45

133,11
170,36
206,60
245,79
285,03

lg Кр

—18,766
—19,096
—33,127

—42,157
—48,483
-53,187
—56,438
—59,683
—62,290

|гелом [1140] для термодинамических функций и Прозеном, Джонсо-
ном и Россини [1196] для энтальпии образования. AHf2ts (g) —

—74,29 ккал/молъ. Айвазов, Петров, Хайруллина и Япрынцева
5] отобрали значения Ттп = 288° К и ТЪ = 618° К.

№ 847. Этилтридецилсульфид, C15HS2S (состояние идеального газа).
Мол. вес 244,472

", "К

298
300
400
500
600
700

800
900
000

кал/(моль • °К)

87,91
88,35

110,84

131,41
149,04
164,26
177,33
188,78
198,75

S°

192,06
192,61
221,15

248,15
273,70
297,85

320,65
342,22
362,64

-<G--HJMVT

192,06
192,07
195,81
203,60
213,17
223,56

234,29
245,09
255,83

ккал 1 моль

0,00
0,17

10,14

22,28
36,32
52,01
69,10
87,42

106,81

ДН7°

—74,26
-74,37
—80,31
—85,06
-88,75
—91,44

—106,37
—107,17
—107,28

AGf°

25,73
26,34
60,79
96,63

133,32
170,59
206,86
246,09
285,38

Ig Кр

-18,858
-19,188
—33,212
—42,235
—48,558
—53,259
-56,510
—59,757
-62,367

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
а путем прибавления к соответствующим значепиям для этилпро-
юульфида десяти метиленовых инкрементов, рекомендованных

фреоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-

° (g) = —74,26 ккал/моль.
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№ 848. Метилтетрадецилсульфид, C,5H32S (состояние идеального газа).
Мол. вес 244,472

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал /(моль- °К)
Ср"

88,30
88,74

111,14
131,58
149,10
164,19
177,18
188,55
198,41

s°

191,52
192,07
220,72
247,77
273,34
297,49
320,28
341,82
362,21

191,52
191,53
195,28
203,10
212,69
223,10
233,84
244,65
255,39

0,00
0,17

10,18
22,34
36,39
52,08
69,16
87,46

106,82

пка^/мо1ь

АН/"

—73,68
—73,79
-79,69
—84,42
-88,10
—90,79

—105,73
—106,55
—106,69

AGf

26,47
27,08
61,58
97,46

134,18
171,50
207,81
247,07
286,40

-

— 19,-ini
— 19 729
—33, (И4

-42,-,08
—48,874
—53,541
—56,7b7
—59,993
— 62.591

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутпл-
метилсульфида девяти метиленовых инкрементов, предложенны\
Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.
AHf298 (g) = —73,68 ккал/молъ. Россини, Питцер, Арнетт, Браун
и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 284° К и ТЪ = 603° К.

№ 849. Бутилдодецилсульфид, CieH34S (состояние идеального газа).
Мол. вес 258,498

Г, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

каа/(.иоль-°К)
Ср"

93,19
93,66

117,62
139,61
158,55
174,95
189,10
201,54
212,38

С о

201,69
202,27
232,55
261,21
288,38
314,08
338,38
361,39
383,20

-<«°- Я 298>/ Т

201,69
201,70
205,66
213,93
224,10
235,13
246,53
258,03
269,46

ккал/моъь
Я ° - Н 2 9 8

0,00
0,18

10,76
23,65
38,57
55,27
73,48
93,03

113,74

АН/"

-79,40
—79,52
—85,79
—90,81
-94,69
—97,50

—112,47
-113,24
—113,26

AG/"

27,43
28,08
64,88

103,15
142,31
182,08
220,86
262,60
304,40

lg Kv

—20,105
—20,4-37
- 3 5 , 4 4 8
- 4 5 084
- 5 1 , 8 3 2
—56 856
—60.3^4
—63,763
- 6 6 ">23

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутит-
амилсульфида семи метиленовых инкрементов, рекомендованный
Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
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j Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
I. AHfMg (g) = —79,40 ккал/молъ. По данным Драховзала и Кла-

ана [348] ТЪ приблизительно равна 343° К при 9 мм рт. ст.

850. Этилтетрадецилсульфид, Ci6H34S (состояние идеального газа).
Мол. вес 258,498

1-
К
•;298•зоо
V 0 0

•Р0

•боо
Яг 0 0

Коо
Boo
Кюош

93,37
93,84

117,78
139,65
158,38
174,53
188,39
200,52
211,08

•кат/( й о г

S °

201,36
201,94
232,27
260,96
288,11
313,77
338,00
360,90
382,59

. °К)

-(е°-я°,я)/т

201,36
201,37
205,34
213,62
223,79
234,83
246,23
257,71
269,12

ккал/ мо ib

0,00
0,18

10,78
23,67
38,60
55,26
73,42
92,88

113,47

дя/°

—79,18
— 79,30
—85,55
—90,56
—94,45
—97,28

— 112,31
—113,17
—113,30

лег

27,75
28,40
65,23

103,52
142,71
182,51
221,33
263,11
304,96

-20,338
—20,689
—35,038
—45,248
—51,978
—50,980
—60,460
—63,889
—66,646

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ва путем прибавления к соответствующим значениям для этил-

(>опилсульфида одиннадцати метиленовых инкрементов, рекомендо-
эгных Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических
шций и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии

Цразования. AHf2W (g) = —79,18 ккал/молъ.

851. Метилпентадецилсульфид, C16H34S (состояние идеального газа).
Мол. вес 258,498

Г. °к

1298
1300
|400

boo
*600
?700
800
900

1000
<

каг/(М01Ь °К)
Ср"

93,76
94,23

118,08
139,82
158,44
174,46
188,24
200,29
210,74

s°

200,82
201,41
231,83
260,57
287,75
313,41
337,62
360,50
382,16

- ( G ° - H ° 9 8 ) / T

200,82
200,83
204,81
213,12
223,31
234,37
245,78
257,26
268,68

кпал/моль
Н°-Я298

0,00
0,18

10,81
23,73
38,67
55,33
73,48
92,92

113,49

ДН7°

^78,60
—78,72
—84,94
—89,93
—93,80
—96,63

—111,67
— 112,55
— 112,71

AGf°

28,49
29,14
66,02

104,36
143,57
183,42
222,27
264,09
305,98

]g Kp

-20,881
—21,230
-36,070
-45,611
—52,294
-57,262
—60,717
—64,127
—66,869

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
а путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-

етилсульфида десяти метиленовых инкрементов, предложенных

М-831
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Персопом и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования
AHf°ss(g) = —78,60 ккал/молъ. Россини, Питцер, Ариетт, Брам,
и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 288° К и ТЬ = 618° К.

№ 852. Диоктилсульфид, CleH34S (состояние идеального газа).
Мол. вес 258,498

г, °к

298
300
400

500
600
700
800
У» К)

1000

кал/(моль- °К)

<V

93,19
93,66

117,62

139,61
158,55
174,95

189,10
201,54
212,38

s°

200,31
200,89
231,17
259,83
287,00
312,70
337,00
360,01
381,82

200,31
200,32
204,28
212,55
222,72
233,75
245,15
256,65
268,08

кпа г/мо ТЬ

Н °- Н 2Э8

0,00
0,18

10,76
23,65
38,57
55,27

73,48
93,03

113,74

АН/»

-79,39
—79,51
-85,78
—90,80
—94,68
-97,49

—112,46
-113,23
—113,25

^Gl°

27,85
28,51
65,44

103,85
143,14
183,06
221,98
263,85
305,79

lg A]

-20,413
—20,766
—35,755

—45,390
—52,137
—57,150
—60,638
—64,070
—66,827

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства этого симметричного тиаалкана в газообразном состоянии путем
прибавления к соответствующим значениям для дипропилсульфпда
десяти метиленовых инкрементов, рекомендованных Персоном
и Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозеном,
Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования. ДЯ/°И (g) =
= —79,39 ккал/молъ. ТЬ = 434,7° К при 4 мм pm. cm. [1542].

№ 853. Пропилтридецилсульфид, Ci6H34S (состояние идеального газа).
Мол. вес 258,498

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

пал/(моль °К)

Ср°

93,19
93,66

117,62

139,61
158,55
174,95

189,10
201,54
212,38

s°

201,69
202,27
232,55
261,21
288,38
314,08

338,38
361,39
383,20

-(G°-HJ98)/r

201,69
201,70
205,66
213,93
224,10
235,13

246,53
258,03
269,46

ккаг/могь

Н °- Я 29 8

0,00
0,18

10,76
23,65
38,57
55,27

73,48
93,03

113,74

AHf°

—79,22
—79,34
-85,61

-90,63
-94,51
—97,32

—112,29
-113,06
—113,08

AG/°

27,61
28,26
65,06

103,33
142,49
182,26
221,04
262,78
304,58

—20,236
-20,588
-35,546
—45,163
-51,898
-56,902
—60,383
-63,809
-66,562

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства пропилтридецилсульфида в газообразном состоянии путем
Егрибавления к соответствующим значениям для бутилпропилсуль-
|>ида девяти метиленовых инкрементов, рекомендованных Персоной1

Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозеном,
Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования. АЩ°Ш (g) —

—79,22 ккал/молъ.
JN» 854. Бутилтридецилсульфид, CI7H36S (состояние идеального газа)*

Мол. вес 272,524

В т, "к

В 298
• 300
В 400
В 500
В бооВ 70°
В 800
В 900
В 1 0 0 0

кал/(моль- °К)

Ср°

98,65
99,15

124,56
147,85
167,89
185,22
200,16
213,28
224,71

s°

210,99
211,61
243,66
274,02
302,79
330,00
355,73
380,08
403,15

210,99
211,00
215,20
223,95
234,71
246,40
258,47
270,64
282,75

пкал/моль

н°-в°ыв

0,00
0,19

11,39
25,04
40,85
58,52

77,81
98,49

120,41

\Ш°

-84,32
—84,45
—91,04
—96,31

-100,39
-103,34

-118,41
—119,24
—119,27

до/°

29,45
30,14
69,32

110,04
151,70
194,00

235,32
279,62
323,98

—21,584
—21,958
-37,874
—48,097
—55,252
-60,567
—64,284
—67,897
—70,801

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ва путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-

|милсульфида восьми метиленовых инкрементов, рекомендованных
Херсоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций

Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
хя. А#/°98 (g) = —84,32 ккал/молъ.

№ 855. Этилпентадецилсульфид, C17H36S (состояние идеального газа).
Мол. вес 272,524

Т ,°К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал j (моль °К)

98,84
99,34

124,72

147,90
167,72
184,81

199,46
212,27
223,41

О

210,67
211,29
243,39

273,78
302,54
329,71

355,36
379,61
402,57

-(О°-я°9,)/т

210,67
210,68
214,88

223,65
234,42
246,11
258,18
270,34
282,42

ккал/могь

Н°~Н298

0,00
0,19

11,41

25,07
40,87
58,52
77,75
98,35

120,15

Mlf

—84,11
—84,24
—90,81

-96,07
—100,15
—103,13
—118,26
-119,17
—119,32

AGf°

29,75
30,45
69,66

110,40
152,08
194,41
235,77
280,11
324,51

lg-Кр

—21,808
—22,181
—38,057
—48,254
-55,392
-60,695

-64,405
-68,015
—70,919

43*
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Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свои.
ства путем прибавления к соответствующим значениям для этилпр0,
пилсульфида двенадцати метиленовых инкрементов, рекомендовал.
ных Персоном и Пиментелом [1140] для термодинамических фуиьццд
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
ния. &Hf29i (ё) = —84,11 ккал/моль.

№ 856. Гексадецилметилсульфид, С17

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

H36S (состояние идеального
Мол. вес 272,524

ка г/(моль °К)

99,23
99,73

125,02

148,07
167,78
184,74
199,31
212,04
223,07

s°

210,13
210,75
242,96

273,39
302,17
329,34

354,98
379,21
402,14

-(С°-на%8)/т

210,13
210,14
214,36
223,15
233,94
245,65

257,73
269,89
281,98

ккаг/моль

Я ° - Я 2 9 8

0,00
0,19

11,45
25,13
40,94
58,59
77,81
98,39

120,16

дя/°

—83,53
-83,66
—90,19
-95,44
—99,50

—102,48
—117,62
—118,55
—118,73

AGr"

30,49
31,19
70,45

111,23
152,95
195,32
236,71
281,09
325,54

газа).

'К А ,

-22,351

—22,722

—38,58'

—48, М8

—55,709

—6(1,977

—64,063

— 68,253

— 71,142

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для буаил-
метилсульфида одиннадцати метиленовых инкрементов, предло/кен-
ных Персоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.
АН}°Ш (g) = —83,53 ккал/молъ. Россини, Питцер, Арнетт, Браун
и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 294° К и ТЪ = 632 К.

№ 857. Пропилтетрадецилсульфид, Ci

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

98,65
99,15

124,56

147,85
167,89
185,22

200,16
213,28
224,71

калЦмо i

ч°

210,99
211,61
243,66
274,02
302,79
330,00

355,73
380,08
403,15

7 H 3 6 S (состояние идеального газа).
Мол. вес 272,524

ь-°К)

~(G°-H°98)/T

210,99
211,00
215,20

223,95
234,71
246,40

258,47
270,64
282,75

%ка 11моль

Н°~~Н298

0,00
0,19

11,39
25,04
40,85
58,52
77,81
98,49

120,41

дя/°

—84,14
-84,27
—90,86
—96,13

-100,21
—103,16
—118,23
—119,06
—119,09

AGf

29,63
30,32
69,50

110,22
151,88
194,18
235,50
279,80
324,16

ig »/

— 21,716

—22 090

—37,072

—48 I ' 6

— O ' J J ' 8

_60,023

- 6 4 ^ 3

-67, 'I '» 1

—7(i 811

XIII. Химическая термодинамика серусодержащих соединений 677

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
•ва пропилтетрадецилсульфида в газообразном состоянии путем
убавления к соответствующим значениям для бутилпропилсуль-

десяти метиленовых инкрементов, рекомендованных Персоном
Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозеном,

jjKOHCoiiOM и Россини [1196] для энтальпии образования. AHf2ss (g)~
—84,14 ккал/моль.

• 858. Бутилтетрадецилсульфид, Ci8H38S (состояние идеального газа).
Мол. вес 286,550

ш
• 298
к зоо
К 400
Щ 500
К,< 600

ж 70°
• 800

Кого

ка гЦмо гь °К)

104,12
104,65
131,50
156,10
177,23
195,50
211,23
225,03
237,04

С о

220,30
220,95
254,79
286,84
317,21
345,93
373,09
398,78
423,13

-(G°-ff°98)/r

220,30
220,31
224,74
233,98
245,35
257,68
270,43
283,27
296,05

ккал/моль

Н О - Я 2 а 8

0,00
0,20

12,02
26,43
43,12
61,78
82,13

103,96
127,08

ДН/°

—89,25
—89,39
—96,29

—101,82
— 106,10
— 109,19
— 124,36
— 125,24
—125,29

до/°

31,45
32,19
73,75

116,92
161,07
205,90
249,77
296,62
343,53

—23,054
—23,450
-40,293
—51,103
— 58,667
— 64,282

—68,229
— 72,024
-75,075

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
гва путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-

ялсульфида девяти метиленовых инкрементов, предложенных Пер-
йном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Про-
бном, Джонсоном и Россини [И96] для энтальпии образования.
iHf°2gs (g) = —89,25 ккал/молъ.

№ 859. Этилгексадецилсульфид, Ci8H38S (состояние идеального газа).
Мол. вес 286,550

ш
| 298

в 400

К 500
К 600

к 70°
Е 800

Щ 900
| 1 0 0 0

пал/(мо \ь °К)

Ср°

104,30
104,83
131,66
156,14
177,06
195,08
210,52
224,01
235,74

О

219,98
220,63
254,52
286,60
316,96
345,64
372,72
398,31
422,53

-<е°-я;„)/г

219,98
219,99
224,43
233,68
245,05
257,39
270,13
282,97
295,72

кка '11 мо (ь

Н °^ Н 298

0,00
0,20

12,04

26,46
43,15
61,77
82,07

103,81
126,81

ДЯ/°

—89,03
—89,17
—96,05

—101,58
—105,85
—108,98
-124,20
—125,17
—125,34

AGt°

31,77
32,51
74,09

117,29
161,46
206,32
250,22
297,11
344,08

lgifp

—23,285
—23,681
—40,481

—51,265
-58,811
—64,414

-68,354
—72,145
—75,195
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Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для этилпро-
пилсульфида тринадцати метиленовых инкрементов, рекомендован-
ных Оерсоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.
AHf2as (g) = —89,03 ккал/молъ. По данным Боста и Эверетта [150]
Тт = 292° К и ТЪ приблизительно равна 476° К при 12 мм pm. cm.

№ 860. Гептадецилметилсульфид, Ci8H38S (состояние идеального газа).
Мол. вес 286,550

298
300
400

500
€00
700

800
900

1000

кал/ (моль -"К)

Ср°

104,69
105,22
131,96

156,31
177,12
195,01

210,37
223,78
235,40

s°

219,44
220,09
254,08

286,21
316,59
345,27

372,34
397,91
422,10

- ( G ° - H » 9 8 ) / T

219,44
219,45
223,90

233,18
244,57
256,93

269,68
282,52
295,28

Н°~Н298

0,00
0,20

12,08

26,52
43,22
61,84

82,13
103,85
126,83

пкал/моль

АН/°

-88,45
-88,58
-95,44

-100,94
—105,20
—108,33

—123,56
—124,55
-124,75

AG/0

32,51
33,25
74,88

118,12
162,33
207,23

251,16
298,09
345,10

lg Кр

—23,828
—24,221
—40,913

—51,028
—59,127
—64,096

— 68,611
— 72,383
—75,418

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
метилсульфида двенадцати метиленовых инкрементов, предложен-
ных Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
ния. АЯ/;, (g) = —88,45 ккал/молъ. Согласно [1248], Тт = 298° К
и ТЪ = 646° К.

№ 861. Динонилсульфид, Ci8H38S (состояние идеального газа).
Мол. вес 286,550

г, °к

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

палЦмоль- °К)

Ср°

104,12
104,65
131,50
156,10
177,23
195,50
211,23
225,03
237,04

s°

218,92
219,57
253,41

285,46
315,83
344,55
371,71
397,40
421,75

-(G°-H°9 S)/r

218,92
218,93
223,36
232,60
243,97
256,30
269,05
281,89
294,67

ккал/моль

0,00
0,20

12,02

26,43
43,12
61,78
82,13

103,96
127,08

\Hf°

—89,25
—89,39
—96,29

—101,82
—106,10
—109,19
—124,36
—125,24
—125,29

AGf°

31,86
32,61
74,30

117,61
161,90
206,87
250,87
297,86
344,91

lg Кр

-23,356
—23,752
—40,59i

—51,105
—58,908
—64,5b'»

—68,531
-72,326
—75,376

XIII. Химическая термодинамика серусодержащих соединений 679

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства этого симметричного тиаалкаиа в газообразном состоянии путем
прибавления к соответствующим значения\г для дипропилсульфида
двенадцати метиленовых инкрементов, рекомендованных Персоной
I Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозеном,
|жопсопом и Россини [1196] для энтальпии образования. &Hfiia (g) =
= —89,25 ккал/молъ. Айвазов, Петров, Хайруллина и Япрынцева
5] отобрали значение ТЪ = 459° К.

№ 862. Пентадецилпропилсульфид, C1 8H3 8S (состояние идеального газа)
Мол. вес 286,550

1,.,

1
кал/(моль °К)

Ср°

104,12
104,65
131,50

156,10
177,23
195,50
211,23
225,03
237,04

220,30
220,95
254,79
286,84
317,21
345,93
373,09
398,78
423,13

~( G °~ H l98>/ T

220,30
220,31
224,74
233,98
245,35
257,68
270,43
283,27
296,05

пка г/моль

Н°~Н298

0,00
0,20

12,02
26,43
43,12
61,78
82,13

103,96
127,08

дн/°

-89,07
—89,21
—96,11

-101,64
—105,92
—109,01

—124,18
—125,06
—125,11

\Gt°

31,63
32,37
73,93

117,10
161,25
206,08
249,95
296,80
343,71

lg Кр

—23,186
—23,582
—40,391
—51,182
—58,732
—64,-'38
—68,278
— 72,068
-75,114

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
тва пентадецилпропилсульфида в газообразном состоянии путем

вфибавления к соответствующим значениям для бутилпропилсуль-
|ида одиннадцати метиленовых инкрементов, предложенных Персо-
§ом и Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозе-
|ом, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.
^Я° а 8 (g) = —89,07 ккал/молъ.

№ 863. Бутилпентадецилсульфид, C19H4oS (состояние идеального газа).
Мол. вес 300,576

в Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
(Ммилсульфида десяти метиленовых инкрементов, рекомендованных
|Персопом и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
Г Я Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
н и я . Д#/°98 (g) = —94,18 ккал/молъ.
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Т, "К

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

кал/(моль-°К)

Ср-

109,58

110,14

138,44

164,34

168,57

205,77

222,29

236,77

249,37

229,61

230,29

265,91

299,99

329,83

358,87

387,45

414,48

440,10

-(G°-H°)JT

229,61
229,62
234,28
244,05
255,92
268,54
281,63
294,91
308,16

ккал/мо tb

Н°—Н°

0,00
0,21

12,66

27,98
44,35
63,24

84,66
107,63.
131,95

—94,18
—94,32

-101,55
-107,19
-112,85
-116,84
-132,11
-133,05
-133,12

AGf

33,46
34,24
78,18

123,78
170,48
218,10

264,80
314,51
364,28

-2ЛЛ2
-12,711
— 54 1у2
—62, i in,j

—68,091

—-76,,KM)
— 79, h ie

№ 864. Этилгептадецилсульфид, Ci9H4oS (состояние идеального газа).
Мол. вес 300,576

T, °K

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Cp°

109,77
110,33
138,60

164,39
186,40
205,36

221,59
235,76
248,08

na

229
229
265

299
331
361

390
417
442

л / (MOIb-°

S°

,29
,98
,65

,42
,38
,57

,08
,01
,51

-

K)

229,29
229,30
233,97

243,71
255,68
268,67

282,09
295,59
309,02

0,
0,

12,

27,
45,
65,

86,
109,
133,

H298

00
21
68

86
42
03

40
28
49

ккал/мо ib

AHf

- 9 3
—94

—101

—107
—111
-114

—130
—131
- 1 3 1

,96
,10
,31

,09
,56
,83

,15
,17
,36

AGf

33,77
34,56
78,52

124,17
170,84
218,22

264,66
314,11
363,64

U A;

—24,755
—25,173
—42,900

—54,271
—62,225
-68,129

— 72,299
—76,272
- 7 9 > 8

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для этил-
пропилсульфида четырнадцати метиленовых инкрементов, рекомен-
дованных Персоном и Пиментелом [1140] для термодинамических
функций -и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии
образования. АЯ/°98 (g) = —93,96 ккал/молъ.

№ 865. Гексадецилпропилсульфид, C19H40S (состояние идеального газа).
Мол. вес 300,576

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутпл-
проиилсульфида двенадцати метиленовых инкрементов, предложеп-
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B^~~
Щт, °к

вВ 2 9 8

В зоо
ft400

В 500
В боо
В 700
• 800
В 900
BiOOO

Ср°

109,58
110,14
138,44

164,34
186,57
205,77

222,29
236,77
249,37

с о

229,61
230,29
265,91

299,66
331,63
361,87

390,44
417,48
443,09

ь-°Ю

-(G°-H°98)/T

229,61
229,62
234,28

244,01
255,97
268,96

282,38
295,90
309,35

ккал/но гь

«°-Н2°98

0,00
0,21

12,66

27,83
45,40
65,04

86,46
109,43
133,75

AHf

—93,99
—94,13

—101,36

—107,15
—111,61
—114,85

—130,12
—131,06
—131,13

AGf

33,65
34,43
78,37

123,99
170,63
217,99

264,40
313,80
363,28

lg Kp

—24,663
—25,081
-42,815

-54,193
—62,150
—68,057

— 72,227
— 76,198
—79,390

лх Персоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-

йя. АЯ/°М (g) — —93,99 ккал/молъ.

866. Метилоктадецилсульфид, C19H40S (состояние идеального газа).
Мол. вес 300,576

I
•298
^^ВОПА

Вдоо
ВбОО

В6""
ВрооВбоо
В 9 0 0

ш

кал/(мо ib- ° К )

Ср°

110,16
110,72
138,90

164,56
186,46
205,29

221,44
235,53
247,74

S-

228,75
229,44
265,21

299,03
331,02
361,21

389,70
416,61
442,08

-(С°-я| и )/г

228,75
228,76
233,44

243,21
255,20
268,21

281,63
295,15
308,58

пкал/моль

Н°-Н298

0,00
0,21

12,71

27,92
45,49
65,10

86,46
109,32
133,50

AHf

-93,38
-93,52

—100,69

—106,45
—110,91
—114,18

—129,51
—130,55
—130,77

AGf

34,51
35,30
79,31

125,00
171,71
219,13

265,60
315,09
364,66

igKp

—25,298
-25,713
-43,332

-54,635
—62,541
—68,412

—72,556
—76,510
—79,692

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ва путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
тилсульфида тринадцати метиленовых инкрементов, предложен-

w-JX Персоном и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
гПрозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.
ĵff/agg (g) = —93,38 ккал/молъ. Россини, Питцер, Арнетт, Браун
Пиментел [1248] отобрали значения Ттп = 303° К и ТЪ = 659° К.
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JVs 867. Бутилгексадецилсульфид,

Г, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

115,05
115,64
145,38

172,59
195,91
216,05

233,36
248,52
261,71

па t/( мо ib °

S"

238,92
239,64
277,04

312,48
346,05
377,80

407,80
436,18
463,07

-

Мол.

К )

(G°—H29S

238,92
238,93
243,83

254,04
266,61
280,24

294,33
308,53
322,65

C20H42S (состояние идеального
вес 314,602

кпал/ ио ть

я°-я° 9 ,

0,00
0,22

13,29

29,22
47,67
68,29

90,78
114,89
140,42

дя/°

—99,10
-99,25

—106,79

—112,84

—117,50
—120,88

—136,25
—137,24
-137,33

35,47
36,30
82,61

130,69

179,83
229,71

278,66
330,62
382,65

газа)

In к

- 2 6
- 2 0 ,

—45,

—57,

—65,

— 71

—76
- 8 0
—83

'

002
•S42

136

120
499
716

123
281
624

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бутил-
амилсульфида одиннадцати метиленовых инкрементов, предложен-
ных Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
ния. АЯ/°98 (g) = —99,10 ккал/молъ.

№ 868. Дидецилсульфид, C20H42S (состояние идеального газа).
Мол. вес 314,602

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

калЦмоль- °К)

Ср° 1 S°

115,05
115,64
145,38

172,59
195,91
216,05

233,36
248,52
261,71

237,54
238,26
275,66

311,10
344,67
376,42

406,42
434,80
461,69

-(G"-H° 9 8)/r

237,54
237,55
242,45

252,66
265,23
278,86

292,95
307,15
321,27

ккал/моль

н°-н;,а

0,00
0,22

13,29

29,22
47,67
68,29

90,78
114,89
140,42

АН/0

-99,10
—99,25

-106,79

-112,84
—117,50
-120,88

—136,25
-137,24
-137,33

AG/°

35,89
36,71
83,17

131,38
180,66
230,68

279,76
331,86
384,03

—26,303

-26,743
—45,437

-57,422
—65,801
—72,01 s

-76,424

-80,583
-83,926

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства этого симметричного тиаалкана в газообразном состоянии путе̂ м
прибавления к соответствующим значениям для дипропнлсульфида
четырнадцати метиленовых инкрементов, предложенных ПерсоноМ
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Пиментелом [1140] для термодинамических функций и Прозеноч,
Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования. AHf24a (g) =

—99,10 ккал/молъ. По данным Караша и Зависта [746] Тт =
300,5° К, а по данным Хальперна и Глассера [566] ТЬ -= 452° К

1ри 1—2 мм pm. cm.

№ 869. Этилоктадецилсульфид, C20H42S (состояние идеального газа).
Мол. вес 314,602

°к

298
^300
•400
[500
600

|700
|800
|900
1000

кал/ (моль °К)

Ср°

115,24
115,82
145,54
172,64
195,75
215,64
232,65
247,51
260,41

238,60
239,32
276,77
312,23
345,80
377,51
407,44
435,72
462,48

238,60
238,61
243,51
253,74
266,31
279,96
294,04
308,22
322,32

ккал/мо1Ь

Н°-Н° дн/° AGl"

0,00
0,22

13,31
29,25
47,70
68,29

90,72
114,75
140,16

—98,89
-99,04
-106,56
-112,60
-117,27
-120,68
-136,09
-137,18
-137,39

35,78
36,60
82,95

131,05
180,21
230,13

279,11
331,10
383,19

]gKp

—26,225
-26,664
—45,319
—57,278
—65,639
—71,845
-76,244
—80,399
—83,742

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
|ва путем прибавления к соответствующим значениям для этил-
ропилсульфида пятнадцати метиленовых инкрементов, рекомендо-
анных Персоной и Пиментелом [1140] для термодинамических
"нкций и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии

бразования. Д#/°98 (g) = —98,89 ккал/молъ.

870. Гептадецилпропилсульфид, C20H42S (состояние идеального газа).
Мол. вес 314,602

Ш' °к

• 298
• 300
• 400

• 500
• 600

1 7 о о
• 800
• 900

шт

ш—

калЦмоль- °К)

Ср°

115,05
115,64
145,38

172,59
195,91
216,05

233,36
248,52
261,71

238,92
239,64
277,04

312,48
346,05
377,80

407,80
436,18
463,07

-(е°-я°9 8)/г

238,92
238,93
243,83

254,04
266,61
280,24

294,33
308,53
322,65

ккал/мо1Ь

Н°~Н298

0,00
0,22

13,29

29,22
47,67
68,29

90,78
114,89
140,42

АН/°

—98,92
—99,07

—106,61

—112,66
-117,32
—120,70

—136,07
-137,06
—137,15

AG/0

35,65
36,48
82,79

130,87
180,01
229,89

278,84
330,80
382,83

lg Кр

—26,133
—26,573
-45,234

-57,199
—65,565
-71,773

—76,172
—80,325
-83,663
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Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические
ства гептадецилпропилсульфида в газообразном состоянии щ i(,N,
прибавления к соответствующим значениям для бутилпропилс\ л ь_
фида тринадцати метиленовых инкрементов, предложенных П е р о ,
ттом и Пимеителом [1140] для термодинамических функций и 1J роза-
ном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образования.
ДЯ/°98 (g) — —98,92 ккал/моль.

№ 871. Метилнонадецилсульфид, C20H42S (состояние идеального raja).
Мол. вес 314,602

Г, °К

298

300

400

500

600

700

800

900

1000

С,Р

115,63
116,21
145,84

172,81
195,81
215,57
232,50
247,28
260,07

ка ? / (\ю

S°

238,06
238,78
276,34
311,85
345,44
377,14
407,06
435,31
462,05

ь °К)

- ( С - я | и ) / г

238,06
238,07
242,99
253,24
265,83
279,49
293,59
307,78
321,88

ппа f/лго i.b

0,00
0,22

13,34

29,31
47,77
68,36
90,78

114,79
140,17

дн/°

—98,31
—98,46

—105,95
-111,96
— 116,62
— 120,03
—135,46
—136,56
—136,79

AGf

36,52
37,35
83,74

131,88
181,08
231,03
280,05
332,08
384,21

-20,70!
—27,205
—'i5,7")0

—57,041

—65,95b

— 72,127

— 76,501

—80,037

—83.905

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические свой-
ства путем прибавления к соответствующим значениям для бушл-
метилсульфида четырнадцати метиленовых инкрементов, предложен-
ных Персопом и Пиментел ом [1140] для термодинамических функций
и Прозеном, Джонсоном и Россини [1196] для энтальпии образова-
ния. А///°98 (g) = —98,31 ккал/молъ. Россини, Питцер, Аршчгг,
Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 308° К и ТЪ --
= 671° К.

Дналкилдисульфиды (дитиаалканы). Таблицы
для состояния идеального газа

№ 872. Диметилдисульфид, C2H6S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 94,200

Скотт, Финке, Гросс, Гатри и Хаффмап [1302] изучали низко-
температурные термические свойства диметилдисульфида и опу-
бликовали следующие результаты: Тт — 188,43° К, Д///и '
= 2,197 ккал/молъ, S°2,8 (I) = 56,26 кал/(моль.°К) и Ср (I, ?>00-
350° К) = 26,8 4- 0,027Г [кал/(моль-°К)]. Последующие исследова-
ния Хаббарда, Доуслина, Мак-Каллоха, Скотта, Тодда, Мессер-111'

Щ98

В 3 0 0

шт

mm
щш>
•goo

Кюо
mZ-

Ср°

22,54
22,61
26,36
29,80
32,82
35,41
37,66
39,60
41,31

кал 1 {мо

с о

80,46
80,60
87,63
93,89
99,60

104,85
109,73
114,28
118,55

ь °К)

_<с->-я;в8)/г

80,46
80,47
81,40
83,28
85,53
87,92
90,35
92,76
95,12

кпал/мо ib

Н°~Н298

0,00
0,05
2,50
5,31
8,44

11,86
15,51
19,38
23,43

ля/°

— 5,77
-5,80
—8,12
—9,92

-11,35
—12,49
—39,52
—39,64
-39,64

AGf°

3,52
3,58
6,94

10,91
15,22
19,79
21,92
29,61
37,31

lg Кр

—2,580
— 2,605
—3,789
—4,769
—5,542
—6,177

— 5,988
— 7,191
—8,155

Ьссенлоппа, Джорджа и Уаддингтона [627] позволили полу-
гь AIIv = 8,050 ккал/молъ при ТЪ = 382,90° К и £°98 (g) =
> 80,46 кал/(моль ^ К ) . Эти исследователи рассчитали термодина-
ческие функции на основании данных по теплоемкости пара. Метод

|лориметрии сгорания был использован при определении Д///°98 (1) =
—14,96 ккал/моль и АЯ/°98 (g) = —5,78 ккал/молъ с учетом пово-
значения Д#/°о8 для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Менее точные

опубликованы Франклином и Лампкином [440].

№ 873. Диэтилдисульфид, C4Hi0S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 122,252

Щ298

•роо
Щ400

К500

•геоо
К700

В&ю• 900

Щт

Ср°

33,78
33,91
40,90
47.08
52,24
56,57
60,19
63,30
65,97

ка 1/(.иоль- "Ъ

S»

99,07
99,28

110,02
119,83
128,88
137,27
145,06
152,33
159,15

- (

С)

G°—h

99,

99,

100,
103,
106,
НО,
114,
118,
122,

W T

07

08

49

39

89
64

46
27
02

н°-

0,
0,
3,
8,

13,
18,
24,
30,
37,

^ 2 9 8

00
07
81
22
20

64

48
66
13

кпал/мо ib

ДН/°

-17,84
— 17,88
—20,79
—23,02
—24,78
—26,13
-53,31
—53,51
—53,53

5,32
5,47

13,58
22,43
31,69
41,27
48,43
61,16
73,92

lg Кр

—3,902
—3,981
—7,418
—9,805

—11,543
-12,884
-13,229
—14,852
—16,154

Полные термические данные опубликованы Скоттом, Финке,
FuK-Каллохом, Гроссом, Пеннингтоном и Уаддингтоном [1307].
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Согласно этим данным, Тт = 171,63° К, АНт = 2,248 ккал/молъ
ТЬ = 427,13° К, AHv = 8,97 ккал/молъ при температуре кипения*
S°2ta (I) = 72,90 кал/(моль -°К) и Ср (I, 270—300° К) = 36,47 -f
+ 0,0412т1 [кал/(молъ -°К)]. Термодинамические функции рассчитаны
на основании этих данных с учетом барьера внутреннего вращения
вокруг связи S — S для диметилдисульфида, установленного Хаб-
бардом, Доуслином, Мак-Каллохом, Скоттом, Тоддом, Мессерли
Хоссенлошгом, Джорджем и Уаддингтоном [627]. Эта последняя
группа исследователей установила методом калориметрии сгорания
AHf29i (I) = —28,69 ккал/молъ и AHf2ta (g) = —17,84 ккал/молъ
с учетом нового значения AHf29^ для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639).
Франклин и Лампкин [440] опубликовали менее точное значение,
которое приблизительно на 4 ккал/молъ более отрицательно.

№ 874. Дипропилдисульфид, C6Hi4S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 150,304

т, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль °К)

Ср"

44,30
44,50
54,50
63,50
71,30
78,00
83,70
88,80
93,20

О

118,30
118,58
132,77
145,93
158,21
169,72
180,51
190,67
200,26

-(G°-H°98)/r

118,30
118,31
120,17
124,02
128,71
133,75
138,93
144,12
149,26

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,09
5,05

10,96
17,70
25,18
33,27
41,90
51,00

AHf°

-28,01
-28,06
—31,64
-34,41
—36,54
—38,12
-65,38
—65,53
—65,36

AGf°

8,84
9,07

21,88
35,59
49,80
64,37
76,55
94,31

112,08

igKp

—6,482
—6 606

—11,956

—15,557
—18 138
—20,098

—20,912

—22,901
-24,494

Полные термические данные опубликованы Хаббардом, Доусли-
ном, Мак-Каллохом, Скоттом, Тоддом, Мессерли, ХоссенлоппоМт
Джорджем и Уаддингтоном [627]. Согласно этим данным, Тт =
= 187,66° К, АНт = 3,300 ккал/молъ, ТЬ = 469,01° К, 52°98 (I) =
= 89,28 кал/(моль-°К), S°m (g) = 118,30 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 290—
360° К) = 42,43 + 0,068Г [кал/(моль-°К)]. Термодинамические фунь-
ции для состояния идеального газа оценены по методу инкрементов.
а данные калориметрии сгорания использованы для расчет3

АЯ/°98 (I) = -40,95 ккал/молъ и АЯ/2°98 (g) = -28,01 KKOAIMO^
с учетом нового значения AHflgs для H2SO4 (водн.) (см. СТР'
639).
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№ 875. Дибутилдисульфид, CgH18S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 178,356

Шт, °к
Ш-——
Ш 298

Ш 300
1.400

1 500
1,600
I 700
I 800
Ш900
рооо
1

пал/(мо гь °К)

Ср°

55,23
55,49
68,38
79,99
89,98
98,55

105,83
112,29
117,86

136,91
137,26
155,02
171,55
187,04
201,57
215,22
228,06
240,19

-(G°-H 2 9 8)/T

136,91
136,92
139,25
144,08
149,96
156,31
162,83
169,37
175,85

Н°-Д298

0,00
0,11
6,31

13,74
22,25
31,69
41,92
52,83
64,35

кпа I/MO гь

hllf°

—37,86
-37,93
-42,14
—45,42
—47,95
—49,81
—77,27
—77,53
—77,40

AG/°

12,87
13,18
30,75
49,37
68,56
88,19

105,45
128,33
151,21

\g Кр

-9,431
—9,599

-16,801
—21,576
—24,973
—27,534
—28,807
—31,160
—33,045

Термодинамические функции экстраполированы Скоттом и Мак-
|аллохом [1316]. Их оценка АНЦ№ (g) = —37,86 ккал/молъ хорошо
Ьгласуется со значением AHfiti (g) = —37,7 + 0,6 ккал/молъ, рас-

атанным Мейклом и Мак-Клином [902] с использованием величины
vns = 15,4 ± 0,4 ккал/молъ и полученного ими из АНс значения

%» (0 = —53,1 ± 0,5 ккал/молъ. Айвазов, Петров, Хайруллина
; Япрынцева [5] отобрали значение ТЬ — 375° К при 11 мм рт. ст.

№ 876. Диамилдисульфид, Ci0H22S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 206,408

°к

[298

| 400

i 500

it 600

1700
800

j900
11000

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические функ-
путем прибавления метиленовых инкрементов к значениям для

&бутилдисульфида. Айвазов, Петров, Хайруллина, и Япрынцева
] отобрали значение ТЬ = 401° К при 12 мм рт. ст.

калЦмоль °К)

Ср"

66,16
66,48
82,26
96,48

108,66
119,10
127,96
135,78
142,53

155,53
155,95
177,27
197,19
215,88
233,44
249,93
265,46
280,13

-(О°-я2°98)/г

155,53
155,54
158,34
164,14
171,22
178,87
186,73
194,62
202,45

ккал/моль

0,00
0,13
7,58

16,53
26,80
38,20
50,57
63,76
77,69

дн/°

—47,71
-47,79
—52,64
—56,43
-59,36
-61,51
—89,16
—89,53
—89,44

дс/°

16,89
17,28
39,62
63,13
87,32

112,01
134,35
162,33
190,33

lg Кр

-12,379
-12,590
—21,644
—27,593
-31,805
—34,968
—36,701
-39,417
—41,595
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№ 877. Дигексилдисульфид, Ci2H2eS2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 234,460

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

77,09
77,47
96,14

112,97
127,35
139,65

150,09
159,27
167,19

кал/ (мо i

о0

174,15
174,63
199,52

222,83
244,73
265,31

284,65
302,87
320,07

ь-°К)

-<G°-H?MB)/T

174,15
174,16
177,42

184,20
192,48
201,43

210,63
219,88
229,05

ккал1 моль

0,00
0,15
8,84

19,32
31,35
44,72

59,22
74,69
91,03

дн/°

—57,56
—57,65
-63,14

-67,45
— 70,76
—73,20

— 101,05
— 101,53
-101,47

AGf°

20,91
21,39
48,48

76,90
106,08
135,82

163,24
196,33
229,45

l g A h

— 15,326
— 15,Г)Ь2
-26,487

—33,010
-38,638
-42,403

—44,394
—47,673
—50,144

Приняты значения, рассчитанные Скоттом и Мак-Калло.\ом
[1316]. Айвазов, Петров, Хайруллина и Япрынцева [5] отобрали
значения ТЪ = 455° К при 21 мм рт. ст.

№ 878. Дигептилдисульфид, Ci4HS 0S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 262,512

Т, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

пал/(моль • °К)

Ср°

88,02
88,46

110,02

129,46
146,03
160,20
172,22
182,76
191,86

8'

192,77
193,32
221,77
248,46
273,57
297,17
319,36
340,27
360,01

-(G°-H;SS)/T

192,77
192,78
196,51
204,26
213,74
223,99
234,54
245,14
255,Ь5

ккал/моль

0,00
0,17

10,11
22,11
35,90
51,23
67,87
85,63

104,37

дн/°

—67,41
—67,52
—73,64
—78,46
-82,17
-84,89

—112,94
—113,53
—113,51

AGf°

24,93
25,50
57,34

90,66
124,84
159,63
192,14
230,33
268,57

lg к Р

-18,274
— 18,573
-31,330
-39,627
-45,470
—49,837
—52,487
-55,930
—38,694

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические
ции по методу метиленовых инкрементов. Айвазов, Петров,
руллина и Япрынцева [5] отобрали значение ТЪ = 433° К
10 мм pm. cm.
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№ 879. Диоктилдисульфид, Ci6H34S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 290,564

°К
кал/(моль- °К)

Ср"

98,96
99,45
123,91
145,96
164,72
180,76
194,35
206,26
216,53

211,39
212,01
244,03
274,11
302,42
329,04
354,09
377,68
399,96

211,39
211,40
215,60
224,32
235,00
246,55
258,45
270,40
282,25

ккал/лш i

Ы"—Н°

0,00
0,19

11,38

24,90
40,45
57,75

76,52
96,56

117,72

ЛЯ;°

— 77,27
—77,39
-84,15

—89,48
-93,58
—96,59

-124,83
-125,54
-125,56

AGj°

28,94
29,59
66,20

104,42
143,59
183,43

221,02
264,33
307,69

lg Кр

-21,214
—21,557
-36,167
—45,640
—52,299
—57,267
—60,378
—64,184
—67,240

• Приняты значения, рассчитанные Скоттом и Мак-Каллохом
16]. Айвазов, Петров, Хайруллина и Япрыпцева [5] отобрали

|чение ТЪ = 473° К при 10 мм рт. ст.

№ 880. Динонилдисульфид, Ci8H3gS2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 318,616

°к
пал 1 (моль • "К.)

Ср°

109,89
110,44
137,79
162,45
183,40
201,31
216,48
229,75
241,19

S"

230,00
230,69
266,27
299,73
331,25
360,90

388,79
415,07
439,89

—(G0—н°98)/г

230,00
230,01
234,67
244,37
256,25
269,11
282,34
295,64
308,84

ккал!моль

Н°-Н298

0,00
0,21

12,64

27,69
45,00
64,26
85,17

107,49
131,06

ДН/°

-87,12
-87,26
—94,65

—100,49
—104,99
—108,28
-136,72
—137,55
—137,60

&GT"

32,97
33,70
75,07

118,19
162,35
207,25
249,93
298,34
346,81

lg-Kp

-24,163
—24,550
—41,012
—51,659
-59,134
—64,704

—68,273
—72,443
—75,792

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические функ-
~~ путем экстраполяции с помощью метиленовых инкрементов,
вазов, Петров, Хайруллина и Япрынцева [5] отобрали значение
= 485° К при 7 мм рт. ст.

-831



690 Часть 2. Термические и термохимические свойства веществ XIII. Химическая термодинамика серусодержащих соединений 691

№ 881. Дидецилдисульфид, C20H42S2 (состояние идеального газа).
Мол. вес 346,668

т, °к
кал I умолъ • °К)

CV°

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

120
121
151

178
202
221

238
253
265

,82
,43
,67

,94
,08
,86

,61
,24
,86

248,62
249,37
288,52

325,37
360,09
392,77

423,51
452,48
479,83

248,62
248,63
253,76
264,43
277,51
291,67
306,24
320,90
335,44

пъал/моль

Н°—Н°

0,00
0,23

13,91

30,47
49,55
70,77

93,82
118,43
144,40

дя/° AG/°

—96,97
-97,12
-105,15
-111,50
-116,40
-119,98
-148,61
-149,55
-149,64

36,99
37,81
83,93

131,96
181,11
231,07

278,82
332,34
385,93

— -7 Ц|

—"7,076
-05.'„ы

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодинамические фуи:;
ции путем прибавления метиленовых инкрементов к значениям для
дибутилдисульфида. Айвазов, Петров, Хайруллина и Япрынцева 151
отобрали значения Тт = 246° К и ТЪ = 484° К при 7 мм pm. cm

Тиациклоалпаны. Таблицы для состояния идеального
газа

№ 882. Тиациклопропан, C2H4S (состояние идеального газа).
Мол. вес 60,Ц8

г, °к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

ка.(/(люль-°К)

Ср°

12,83
12,90
16,53

19,56
21,99
23,96

25,61
27,03
28,21

s° | -(G°-HjM)/r

61,01
61,09
65,32

69,34
73,13
76,67

79,98
83,08
85,99

61,01
61,02
61,57

62,72
64,15
65,68

67,27
68,85
70,42

ккал/моль

0,00
0,03
1,51

3,31
5,40
7,70

10,18
12,81
15,57

АН/°

19,65
19,63
18,13

16,96
16,03
15,28

1,60
1,40
1,28

AGf

23,16
23,18
24,53

26,28
28,23
30,35

31,27
34,99
38,74

-10,9"-
— 16,88з
- ) 3,405
-П/,84
— 10,-31

— 9,'*'1

-8,35-'

-S.-41'
— 8 . 4 ° С

Гатри, Скотт и Уаддингтон [552] использовали результаты
ствепных измерений инфракрасного спектра и давления пара в
таиии с данными по определению энтальпии сгорания, получелш

соо-

й 1

аннером [1442], для установления термодинамических свойств тиа-
аклопропана в состоянии идеального газа. Ими получены сле-
рющие результаты: AHv = 6,9 ккал/молъ при ТЪ = 328,08° К,

(g) = 61,01 кал/(моль -°К) и S°2SS (I) = 38,84 кал/(моль -°К). Дан-
Саннера [1447] по определению А//с приводят к значениям

flts (0 = 12,41 ккал/молъ и ДЯ/°98 (g) = 19,65 + 0,31 ккал/молъ
учетом нового значения АЯ/° для H2SO4 (води.) (см. стр. 639).

Россини, Питцер, Лрнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значе-
яе Г т = 164°К. По данным Айвазова, Петрова, Хайруллиной
Япрынцевой [5] 76 = 328,08° К.

№ 883. Тиациклобутан, C3n6S (состояние идеального газа).
Мол. вес 74,144

298
300
400

•500

600
700

800
900
,000

ь

Ср°

16,57
16,66
21,89

26,56
30,45
33,69

36,40
38,70
40,67

S°

68,17
68,28
73,80

79,20
84,40
89,34

94,02
98,44

102,63

7 Ь - ° К )

68,17
68,18
68,89

70,42
72,32
74,40

76,56
78,75
80,93

пьал/.^оль

Д°-Н8»8

0,00
0,04
1,97

4,40
7,25

10,46

13,97
17,73
21,70

АИГ

14,61
14,58
12,59

11,03
9,79
8,83

-4,98
—5,26
—5,40

AGf

25,69
25,76
29,74

34,21
38,97
43,93

47,73
54,34
60,98

igKp

— 18,834
—18,766
—16,248

—14,953
—14,192
—13,716

-13,038
— 13,195
—13,325

Полные термические данные и расчеты всех термодинамических
дикций для состояния идеального газа тиациклобутана приведены

Ц'работе Скотта, Финке, Хаббарда, Мак-Каллоха, Катца, Гросса,
ессерли, Пеннингтона и Уаддингтона [1304]. Согласно этим даи-

Tt = 176,7° К, AHt = 0,160 ккал/моль, Тт = 199,90° К,
Ы = 1,971 ккал/молъ, ТЪ = 368,12° К, AHv = 7,82 ккал/молъ

температуре кипения, S°98 (I) = 44,72 калf(моль-°К),
.. (g) = 68,17 кал/(молъ-°К) и " Ср (/, 270—330° К) = 14,9 -f-
0,041Г [кал/(моль-°К)}. Хаббард, Катц и Уаддингтон [633]

Вределяли энтальпию сгорания и ссылались па хорошо согласую-
ееся неопубликованное значение, полученное Саппером в Лунд-
?ом университете. На основании данных по энтальпии сгора-
й они рассчитали АЯ/°98 (I) = 6,04 ккал/молъ и ЛЯ/°98 (g) =

14,61 ккал/молъ с учетом нового значения AHf2slt для H2SO4

) (см. стр. 639). На основании данных по определению АНс,
вправленных аналогичным образом, Санпер [1447] рассчитал
V/°98 (I) = 5,80 ккал/молъ и AHf2t)S (g) — 14,38 ккал/молъ. Принято

ервое из указанных значений для AHf29S (g). Айвазов, Петров,
Еайруллипа и Япрынцева [5] отобрали значения ТЪ = 368,11° К.

44*
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№ 884. Тиациклопентан, C4H8S (состояние идеального газа).
Мол. вес 88,170

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

21,72
21,85
28,95

35,04
40,05
44,20

47,66
50,60
53,14

па

73
74
81

88
95

101

107
113
119

1/(МО 1Ь

°

,94
,08
,36

,50
,34
,84

,97
,76
,22

" К )

- ( G ° -

73
73
74

76
79
82

85
87
90

Н 2 9 8 ) / Т

,94
,95
,89

,90
,41
,15

,00
,88
,74

Н °- Н 298

0,00
0,05
2,59

5,80
9,56

13,78

18,38
23,30
28,49

ккаг/.' о !Ь

АН/0

—8,08
—8,12

—10,43

—12,23
-13,64
—14,72

—28,61
—28,92
—29,07

AG; 0

11,00
11,11
17,82

25,10
32,70
40,54

47,22
56,73
66,26

—8
—8
—9

—10
—11
— 12

— 12
1^

— 14

,(• •
,7>8

.47?
/41
,() Ъ

ГШ

,774
, 480
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Полные термические данные получены Хаббардом, Финке, Скоа-
том, Мак-Каллохом, Катцом, Гроссом, Мессерли, Пеннингтоноч
и Уаддингтоном [628]. Согласно этим данным, Тт = 176,97° К,
АНт = 1,757 ккал/молъ, ТЪ = 394,27° К и при этой температуре
AHv = 8,279 ккал/молъ, S°98 (I) = 49,67 кал/(моль-°К), S°2as (g) =
= 73,94 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 270—340° К) = 16,8.1 -
+ 0,056Г [кал/(моль'°К)]. Хаббард, Катц и Уаддингтон [633] изме-
рили энтальпию сгорания и рассчитали AHfMg (Г) = —17,31 ккал/молъ
и АЯ/°98 (g) = —8,08 ккал/молъ с учетом нового значения А///°98

для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Девис и Саннер [309] также изме-
рили АНс и получили АЯ/°И (I) = —17,34 ккал/молъ и ДЯ/°И (g) =
= —7,96 ккал/молъ, которые прекрасно согласуются с первоначаль-
но указанными величинами даже без учета разницы в использован-
ных значениях АНи. Согласно [1248], Тт = 176,99° К и ТЪ =
= 394,27° К.

Термодинамические свойства определены Мак-Каллохом, Финке,
Хаббардом, Гудом, Пеннипгтоном, Мессерли и Уаддингтоном [931].
Эти исследователи экспериментально получили следующие значения:
Tt = 201,4° К, AHt = 0,2624 ккал/молъ, Tt (к-тша перехода) =
= 207° К, Tt = 240,01° К, AHt = 1,858 ккал/молъ, Тт = 292,24° К,
АНт = 0,585 ккал/молъ, ТЪ = 414,90° К, AHv = 8,599 ккал/молъ
при температуре кипения, 5°98 (I) =52,16 кал/(моль •°^)^
S°wt (g) = 77,26 кал!(молъ -°К) и Ср (I, 292-340° К) = 15,47 -^
+ 0,079т1 [кал/(моль •"'К)]. На основании данных, полученный
методом калориметрии сгорания, установлено ДЯ/°9, (Г) ̂
= —25,32 ккал/молъ и АЯ/°„ (g) = —15,12 ккал/молъ с "учетом
поправок на новое значение AHfl9g для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639)-
Мак-Каллох и др. внесли поправку в данные Саннера [1442], с в Я~
занную с приведением к 25° С, и получили значение AHf2S8 (I) ̂

№ 885. Тиациклогексан, C5n10S (состояние идеального газа).
Мол. вес 102,196

т, °к

298
300

400

500
l 600

700

800
1 900
•1000

ъал/( мо ib C K )

Ср"

25,86
26,03

35,71

44,73
52,37
58,71

64,00
68,49
72,34

77,26
77,43

86,26

95,22
104,07
112,63

120,83
128,63
136,05

-(G<"-Hg°,g)/r

77,26
77,27
78,40

80,87
84,00
87,48

91,14
94,88
98,63

liaij vio !ь

п о тго
— 298

0,00
0,05
3,15

7,18
12,04
17,61

23,75
30,38
37,43

лн/°

—15,12
—15,17

—17,88

— 19,87
—21,25
-22,11

—35,62
-35,42
—34,93

AGf°

12,68
12,85
22,55

32,90
43,59
54,50

64,20
76,68
89,12

lg Kp

—9,292
—9,358

—12,322

—14,381
-15,877
-17,015

—17,538
—18,619
—19,476

—25,57 ккал/молъ, согласующееся в пределах ошибки опыта
см. также Саннер [1447]). Айвазов, Петров, Хайруллина и Япрынце-

[5] отобрали значения Тт = 292,14° К и ТЪ = 414,90° К.

№ 886. Тиациклогептан, C6Hi2S (состояние идеального газа).
Мол. вес 116,222

Г, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кат/(лш1Ь °К)

29,78
30,00
42,00

54,00
65,00
73,00

79,00
84,00
88,00

s°

86,50
86,69
96,96

107,64
118,51
129,15

139,30
148,91
157,97

-№<>-н;и)уг

86,50
86,51
87,83

90,72
94,44
98,65

103,10
107,66
112,24

ккал/моль

0,00
0,06
3,66

8,47
14,44
21,36

28,97
37,13
45,74

лн/°

—14,66
— 14,72
—17,86

—20,09
—21,44
-22,08

-35,29
-34,76
—33,93

&Gf°

20,09
20,31
32,42

45,26
58,47
71,88

84,03
98,93

113,75

lg Kp

—14,728
-14,792
—17,712

-19,783
—21,296
-22,439

-22,955
—24,021
-24,858

Саннер [1442] определил энтальпию сгорания при 293° К мею-
й(ом вращающейся калориметрической бомбы. Приведение его резуль-
татов к 298° К дает АЯ/°98 (I) = -26,96 ккал/молъ и A#/;9S (g) =

—14,66 ккал/молъ с учетом нового значения АД/°98 для b 2SO 4

|(водн.) (см. стр. 639). Саннер опубликовал также значения Тт =
273,65° К и ТЪ = 446° К. Термодинамические функции для состоя-

н и я идеального газа оценены путем сравнения известных тиацикло-
|алканов с циклоалианами.
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Тиагщклоолкены. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 887. Тиофен, C4H4S (состояние идеального газа).
Мол. вес 84,138

298
300
400

500
600
700

800

900

1000

Ср»

17,42
17,52
23,02

27,47
30,95
33,74

36,01
37,91
39,54

•ка

£

66
66
72

78
83
88

93
97

101

I/OIO

,65
,76
,58

,21
,54
,53

,19
,54
,62

!Ь °К)

-<G»-Hg°,g)/T

66,65
66,66
67,41

69,01
71,00
73,15

75,36
77,59
79,79

Я ° -

0
0
2,

4,
7,

10,

14,
17,
21,

H29S

00
04
07

61
53
77

26
96

83

кка т/моль

ДЯ/°

27,66
27,64
26,20

25,13
24,28
23,63

10,04
9,93
9,91

1 лс

30
30
31

32,
34,
36,

36,
40,
43,

30
31

37

79

40

17

73

07

43

—22

—22

— 17

—14

- 1 2

— И

— 10

—9

- 9

— -

к.

208

,089

,139

:w>
, 530

,292

033

,730

,490

Низкотемпературные термические данные, а также данные по
давлению пара, теплоемкости пара и энтальпии испарения тиофена
получены Уаддингтопом, Ноултоном, Скоттом, Оливером, Тоддол,
Хаббардом, Смитом и Хаффманом [1548]. Эти исследователи устано-
вили также два перехода А-типа при 112 и 138° К и один изотермиче-
ский переход при Tt = 171,6° К, AHt = 0,152 ккал/молъ, Тт =
= 234,94° К, АНт = 1,2155 ккал/молъ, ТЪ = 357,31° К и при этой
температуре AHv = 7,522 ккал/молъ, Sl^ (I) = 43,30 кал/(моль -"К),
^29S (8) = 66,62 кал/(молъ -°К) и Ср"(I, 270-340° К) = 1 7 , 7 -
+ 0,0402' [кал/(моль-"К)]. Полные термодинамические функции,
рассчитанные из спектроскопических данных, пересмотрены Хаббар-
дом, Скоттом, Фроу и Уаддингтоноуг [636] с целью внесения исправ-
лений на ангармоничность. Джакобс и Парке [677] опубликовали
результаты измерения теплоемкости в интервале температур от 93
до 293° К, приводящие к оценке энтропии на 1,1 кал/(моль-°Ю
ниже, чем приведенное выше более точное значение. Саннер [14441
и Хаббард. Скотт, Фроу и Уаддипгтои [636] определяли энтальпию
сгорания методами вращающейся калориметрической бомбы. Полу-
ченные результаты прекрасно согласуются и приводят к значениям
А/Т/зоя (I) = 19,37 ккал/молъ и АЯ/°,в (g) = 27,66 ккал/молъ с учетом
нового значения AHf,9H для H2SO t (водн.) (см. стр. 639). Результаты
более ранних измерений Уаддингтона и др. [1548], Мура, Ренквиста
и Пдркса [1025], а также Франклина и Лампкина [440] получены
при работе по методу Хаффмана и Эллиса [646]. Однако все полу-
ченные результаты согласуются в пределах 0,5 ккал/молъ с данньпШ
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лее точного метода вращающейся калориметрической бомбы,
ритичоские свойства тиофена опубликованы в работе Кобе, Равица
[Вора [783].

№ 888. 2-Метилтиофен, C5H6S (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,164

ж—
»

fcoo
Boo
Boo
Boo
Boo
BooBQQ

ка1/(моль- °К)

22,80
22,92
29,43

35,01
39,57
43,32

46,43
49,06
51,30

s°

76,62
76,77
84,27

91,46
98,26

104,65

110,64
116,26
121,55

76,62
76,63
77,61

79,66
82,20
84,96

87,80
90,65
93,48

ккал/люль

H°~H298

0,00
0,05
2,67

5,90
9,64

13,79

18,28
23,06
28,08

Д Ш '

20,00
19,97
18,18

16,79
15,68
14,81

1,05
0,82
0,73

AGf°

29,38
29,43
32,81

36,63
40,70
44,97

48,06
53,95
59,86

—21,532
—21,441
-17,924

—16,009
—14,824
—14,040

-13,127
—13,100
—13,082

Термодинамические свойства определены и рассчитаны Пеннинг-
юм, Финке, Хаббардом, Мессерли, Фроу, Хоссенлоппом и Уад-
итоном [1134]. Ими опубликованы следующие результаты: Тт =

,78° К, АНт = 2,263 ккал/молъ, AHv = 8,103 ккал/молъ
ТЪ = 385,71° К, (I) = 52,22 калI[моль -°К), S°2,4 (g) =

С (I 280340° К) 2090 +
и ( , [ ) ,

, . 3,62 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 280-340° К) = 20,90 +
;0,05Г [кал/(моль-°К)]. Эти исследователи определили АНс по
!году Хаббарда, Катца и Уаддингтона [633] и рассчитали AHf2ss (Г) =

),70 ккал/молъ и AHf29S (g) = 20,00 ккал/молъ с учетом нового
|чения АЯ/°И для H 2 SO 4 (води.) (см. стр. 639).

№ 889. З-Метилтиофен, C5H6S (состояние идеального газа).
Мол. вес 98,164

ш̂
К№ А.

1L
Воо
Коо
•500
•Рбоо
•700
•800
Еэоо
Бооо

каг/(моль • °К)

Ср» |

22,67
22,80
29,38

34,89
39,34
42,95

45,95
48,47
50,59

ч°

76,79
76,94
84,42

91,59
98,36

104,70

110,64
116,20
121,42

-( G °- H 298^ T

76,79
76,80
77,77

79,82
82,36
85,10

87,92
90,76
93,57

Н °~ Я 298

0,00
0,05
2,66

5,89
9,61

13,73

18,17
22,90
27,86

ккал/мо гь

ДН/°

19,79
19,76
17,96

16,56
15,43
14,53

0,74

0,45
0,29

ДС;°

29,12
29,17
32,53

36,34
40,40
44,66

47,74
53,64
59,56

—21,341
-21,251
-17,773

—15,882
—14,714
-13,943

—13,042
—13,025
-13,017
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Полные термические данные получены Мак-Каллохом, Саннероч

Финке, Хаббардом, Гроссом, Пеннингтоном, Мессерли, Гудом и У а ^
диыгтоном [965]. Наибольший интерес ^ представляют следугощт1б

результаты: Тт = 204,18° К, АНт ="2,518 ккал/молъ, ТЬ
= 388,59° К, AHv = 8,186 ккал/молъ при температуре кипсщ я

S:sfl (I) = 52,185 кал/(моль -°К), S°29H (g) = 76,79 кал/(моль - с к !
и Ср (I, 270-340° К) = 21,40 + 0,049Г [калЦмолъ-°Щ]. Энталы.ид
сгорания определена по методу Хаббарда, Катца и Уаддиппг^3

[633]; полученные результаты привели к значениям AHfiw (I) ~~
= 10,34 ккал/молъ и AHf2ss (g) — 19,79 ккал/молъ с учетом нового
значения АЯ/°д, для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Фаусетт [411] опуб-
ликовал данные для ряда других физических свойств 3-метилтиофсяа.

Алкаишиолы {меркаптаны). Таблицы для состоим ни
идеального газа

№ 890. Метантиол, CH4S (состояние идеального газа).
Мол. вес 48,108

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

гал/(моль* °К)

Ср°

12,01
12,05
14,04
15,91
17,57
19,03
20,32
21,46
22,48

s°

60,96
61,04
64,78
68,12
71,17
73,99
76,62
79,08
81,39

-( е°-Н298>/Г

60,96
60,97
61,46
62,47
63,67
64,94
66,24
67,53
68,80

кка i/моль

0,00
0,03
1,33
2,83
4,51
6,34
8,31

10,40
12,60

дн/°

—5,49
—5,51
-6,94
-8,09
-9,05
—9,85

-23,57
—23,83
-24,01

&Gf°

—2,37
—2,35
-1,14

0,44
2,24
4,21
4,99
8,58

12,20

lg Кр

1,7»
1,715
0,Ь2~>

—0,102

—0,81')
- 1 , 3 1 4

— 1,361

-2М
—2,Ь0")

Низкотемпературные термические данные, а также данные не
давлению пара получены Расселом, Осборном и Иостом [1271],
согласно которым Тт = 150,15° К, АНт = 1,411 ккал/молъ, ТЬ ~~
= 279,11° К, AHv = 5,872 ккал/молъ при ТЬ и 5°79,и (R) '
— 60,16 кал/(молъ-°К). Биндер [131, 132] рассчитал термодинамике
ские функции на основании спектроскопических данных и барьера
внутреннего вращения, установленного по экспериментальному ̂ ! ' а '
чению энтропии. С этими результатами хорошо согласуются сооизоГ'
ствующпе значения, полученные Барроу и Питцером [78]. Данные
по спектрам комбинационного рассеяния, полученные Венкатесва-
раном [1531, 1532], Фогель-Хёглером [1543] и Вагнером [1503Ь
а также данные инфракрасной спектроскопии, полученные

XIII. Химическая термодинамика серусодержащих соединений 697

JOM и Миллером [1491], Томпсоном и Скерреттом [1492], Троттером
Томпсоном [1517], использованы Скоттом и Мак-Каллохом [1316]

1Я определения частот основных колебаний. Структурные данные
барьеры внутреннего вращения, полученные методом микроволно-

вой спектроскопии, опубликованы Солименом и Дейли [1393], Кил-
5ом [749], Коимой [789] и Коимой и Нисикавой — [790]. Скогт
: Мак-Каллох использовали также данные последних из упомянутых
второв для определения произведения главных моментов инерции

|85,95-10~ш г3-см6), приведенного момента внутреннего вращения
§1,853-Ю"40 г-см2) и барьера внутреннего вращения (1,270 +

0,003 ккал/молъ). Результаты измерения колебательного спектра,
(полученные Томпсоном и Миллером [1491], подтверждают ранее сде-
ланные отнесения. Расчетное значение энтропии метантиола в состоя-

идеального газа, равное 60,17 кал/(моль -ОК) при 279,12° К,
|олучено без учета эффектов ангармоничности колебаний. Значения
(ермодинамических функций взяты из работы Скотта и Мак-Каллоха
|1316]. Гуд, Лейцина и Мак-Каллох [511] определили АНс и AHv

на основании этих величин рассчитали AHf298 (I) = —11,18 +
0,13 ккал/молъ и AHf°2ss (g) = —5,49 ± 0,14 ккал/молъ с учетом

кового значения АЯ/°Ю для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Эти резуль-
аты приняты вместо значения, полученного ранее Томсеном [1495],

Которое нельзя считать достоверным.

№ 891. Этантиол, C2HeS (состояние идеального газа).
Мол. вес 62,134

г, °к

298
300
400

500
•600

700

800
900

1000

-—

пагЦмочь °К)

( р°

17,37
17,44
21,08
24,36
27,21
29,68
31,83
33,71
35,38

s°

70,77
70,88
76,41
81,47
86,17
90,55
94,66
98,52

102,16

-(G°-H|ee)'T

70,77
70,78
71,50
73,00
74,81
76,75
78,73
80,72
82,68

кка п,/моль

Н°-Н298

0,00
0,04
1,97
4,24
6,82
9,67

12,75
16,03
19,48

дя/°

—11,02
—11,04
—12,79
—14,19
-15,32
—16,22
—30,01
-30,27
—30,42

— 1,12
— 1,06

2,48
6,47

10,70
15,14
18,40
24,47
30,57

igKp

0,818
0,770

— 1,356
—2,826
-3,899
—4,727
—5,027
-5,943
—6,681

Термодинамические свойства тщательно измерены Мак-Калло-
ом, Скоттом, Финке, Гроссом, Уильямсом, Пеннингтоном, Уаддинг-
OHOM и Хаффманом [962], а также Мак-Каллохом, Хаббардом, Фроу,
Соссенлоппом и Уаддингтоном [958]. Получены следующие резуль-
аты: Тт =г 125,26° К, АНт = 1,189 ккал/молъ, ТЬ = 308,15° К,

У = 6,401 ккал/молъ при Tb, S°MS (I) = 49,48 кал/(моль-°К),
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) = 70,77 кал/(молъ-°К), АН/°Ш (I) = —17,60 ккал/моль
/Ls (8) = —И,02 ккал/молъ и С/? (Z, 290—315° К) = 19,22 -1

-\- 0,030Г [кал/(моль-°К)]. Энтальпии образования исправлены
с учетом нового значения АЯ/°9? для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639).
В перечисленных выше работах приведены ссылки на более ран-
ние, но менее точные исследования.

№ 892. 1-Пропантиол, C3H8S (состояние идеального газа).
Мол. вес 76,160

Т, "К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср°

22,65
22,75
27,86

32,56
36,72
40,37

43,60
46,47
49,01

пал/(мо

S 0

80,40
80,55
87,80

94,53
100,84
106,78

112,39
117,69
122,72

!Ь.°К)

-(С-я^/т

80,40
80,41
81,36

83,33
85,73
88,32

90,98
93,65
96,31

ккал/моль

n°-uUs

0,00
0,05
2,58

5,61
9,07

12,93

17,13
21,64
26,42

дя/°

—16,22
—16,25
-18,33

—20,00
—21,32
-22,34

-36,17
—36,40
—36,45

де/°

0,52
0,63
6,51

12,92
19,63
26,57

32,34
40,92
49,53

Ig Кр

-0,381
—0,45t
—3,559

—5,649
— 7,152
—8,29Ь

—8,834
—9,937

-10,82.!

Полные и достаточно точные данные о термодинамических свой-
ствах опубликованы в работе Пеннингтона, Скотта, Финке, Мак-
Каллоха, Мессерли, Хоссенлоппа и Уаддингтона [1136]. Пред-
ставляют интерес следующие данные: Tt = 142,09° К, AHt —
= 0,9491 ккал/молъ, Тт = 159,99° К, АНт = 1,309 ккал/молъ,
AIIv = 7,059 ккал/молъ при ТЪ = 340,87° К, S°29S (/) =
= 57,96 кал/(молъ-°К), S°29S (g) = 80,40 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 270-
320° К) = 23,55 + 0,037Г [кал/(моль-°К)]. Хаббард и Уаддингтон
[638] приводят результаты определения энтальпии сгорания,
с использованием которых рассчитаны Afff°2as (I) = —23,87 ккал/моль
и А///,°98 (g) = —16,22 ккал/моль, исходя из значений, указанные
Скогтом и Мак-Каллохом [13161, с учетом новой величины Д///!,,-
для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Ссылки на более ранние работы
по изучению данного соединения приведены Пеннингтоном и др-
[1136].

№ 893. 2-Пропантиол, C3H8S (состояние идеального газа).
Мол. вес 76,160

На основании полного и тщательного изучения термодинамиче-
ских свойств Мак-Каллох, Финке, Скотт, Гросс, Мессерли, Пеннинг-
тон и Уаддингтон [955] опубликовали следующие результаты: Тт =
= 142,63° К, АНт = 1,371 ккал/молъ, ТЪ = 325,71° К и при этой
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•г—
1298§300

400

|600

600
^00

Boo
900

boo

кал/(моль-°К)

Ср°

22,94
23,04
28,35

33,06
37,02
40,38

43,26
45,74
47,92

S°

77,51
77,66
85,03

91,87
98,26

104,22

109,81
115,05
119,99

77,51
77,52
78,48

80,49
82,92
85,54

88,23
90,92
93,59

ккал/моль

0,00
0,05
2,62

5,70
9,21

13,08

17,27
21,72
26,41

Mlf°

—18,22
-18,25
—20,29

—21,90
—23,19
—24,19

—38,03
-38,32
-38,46

AGf°

-0,61
—0,51

5,67

12,35
19,32
26,51

32,54
41,38
50,25

lg Kp

0,451
0,370

—3,095

—5,396
-7,036
-8,277

-8,888
-10,048
—10,982

зературе AHv = 6,670 ккал/молъ, S°zw (Г) = 55,82 кал/(моль'°К),
(g) = 77,51 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 270—330° К) = 22,85 +

ПО,407* [калI(моль -°К)]. Данные по давлению пара использованы
сочетании с экспериментальным значением энтропии для расчета
рмодинамических функций 2-пропантиола в состоянии идеального
8а на основании результатов, полученных спектроскопическим
годом. Подробное описание способа определения энтальпии сго-

1Я приведено в работе Хаббарда и Уаддингтона [638]. Энталь-
образования AHf29S (I) = —25,30 ккал/молъ и AHf2ss (g) —

'I—18,22 ккал/молъ рассчитаны с учетом нового значения Afff29a

H2SO4 (водн.) (см. стр. 639).

№ 894. 1-Бутантиол, C4H10S (состояние идеального газа).
Мол. вес 90,186

" К

98
00
00

00
00
00

00
00
00

•—

Ср°

28,24
28,37
34,95

41,07
46,54
51,37

55,68
59,54
62,95

кал/(моль- °К)

S°

89,68
89,86
98,93

107,40
115,38
122,93

130,07
136,86
143,31

-(G°-H° 9 8 )/T

89,68
89,69
90,88

93,34
96,36
99,62

102,98
106,37
109,75

ккал/моль

н'-нт

0,00
0,06
3,23

7,03
11,42
16,32

21,68
27,44
33,57

дщ»

—21,05
—21,09
-23,48

—25,37
—26,86
—27,96

—41,80
-41,97
—41,90

дс/°

2,64
2,78

11,05

19,91
29,11
38,56

46,84
57,94
69,04

lg Кр

-1,934
—2,027
-6,038

-8,702
-10,602
—12,037

—12,795
-14,068
—15,089
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Полное термодинамическое исследование выполнено Скопом
Финке, Мак-Каллохом, Мессерли, Пеннингтоном, Хоссенлопг nj
и Уаддингтоном [1309]. Получены следующие результаты: Тт -
= 157,46° К, АНт = 2,500 ккал/молъ, AHv = 7,702 ккал'^Оп,
п р и ТЪ = 371,61° К , £ ' „ (I) = 65,96 кал/(моль-°К), S° (>) '-
= 89,68 «ол/(лоль-°К), Ср (Z, 2 7 0 - 3 2 0 ° К ) = 27 5 -̂
+ 0,0467" [кал/(моль-°К)], AHf°2t. (I) = -29,79 ккал/молъ Е

А///г98 (g) = —21,05 ккал/молъ с учетом нового значения А///0

для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Эти теплоты образования
подтверждаются данными Хаббарда, Гуда и Уаддипгтона [Ь'Л]
согласно которым AHf2ss (I) = —29,77 ккал/молъ и AHf24S (g) =J
= —21,03 ккал/молъ с учетом нового значения энтальпии образова-
ния H2SO4 (водн.). Термодинамические свойства рассчитаны по
усовершенствованному методу инкрементов на основании экспери-
ментальных величин теплоемкости пара и данных для соединений
серы, имеющих низкий молекулярный вес.

№ 895. 2-Бутантиол, C4Hj0S (состояние идеального газа).
Мол. вес 90,186
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500
600
700

800
900

1000

Ср"

28,51
28,64
35,38

41,37
46,42
50,68

54,29
57,37
60,02

пал[(мо

S"

87,65
87,83
97,01

105,57
113,57
121,05

128,06
134,64
140,82

гь-°К)

87,65
87,66
88,86

91,36
94,40
97,68

101,04
104,41
107,75

•ккал/мо'ь
Я°~Н2Э8

0,00
0,06
3,27

7,11
11,51
16,37

21,62
27,21
33,08

ДЯ7°

—23,00
—23,04
-25,39

—27,25
—28,72
—29,86

-43,80
—44,16
-44,34

дв/°

1,29
1,44
9,91

18,95
28,33
37,97

46,44
57,75
69,09

1" Кр

—U,948
— 1,050
—3,413

—8,284
— 10,320
-11,853

-12,686
— !i,023
— Г>, ЮО

На основании полного изучения термодинамических свойств
Мак-Каллох, Финке, Скотт, Пеннингтон, Гросс, Мессерли и УаД"
дингтон [956] опубликовали следующие данные: Тт = 133,02° Ь->
АНт = 1,548 ккал/молъ, ТЪ = 358,13° К и при этой темпе-
ратуре AHv = 7,312 ккал/молъ, £°9Ч (Z) = 64,87 кал/(мо.-ь- Ю-
S'w (g) = 87,65 кал/'(моль -°К), Ср (/, 270-310° К) = 27.51 -
+ 0,0457" [кал/(молъ-°К)], МЩ„ (I) = -31,13 клал №•?
и АНЦ%Ц (g) = —23,00 ккал/молъ с учетом нового значения AHh'
для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Хаббард, Гуд и Уаддингтон [631-1
подтвердили эти результаты (после соответствующего приведен*13

они получили ДЯ/°„ (/) = —31,27 ккал/молъ и А () ^

-23,14 ккал/молъ). Термодинамические функции для состояния
деального газа рассчитаны из спектроскопических данных с исполь-
|ванием соответствующих параметров, подобранных таким образом,

эбы отвечать экспериментальным результатам.

№ 896. 2-Метил-1-пропантиол, C 4 H i 0 S ( с о с т о я н и е и д е а л ь н о г о г а з а ) .
Мол. вес 90.186

ш—

°к

!98
юо
ЮО

юо
юо
ГОО

ЮО
ЮО
ЭОО

калКжояъ "1С)

С» 0

28,28
28,41
35,31

41,30
46,26
50,35

53,77
56,68
59,17

С о

86,73
86,91
96,05

104,59
112,57
120,02

126,97
133,48
139,58

86,73
86,74
87,94

90,42
93,46
96,73

100,08
103,43
106,74

кпал/л о 1ь

0,00
0,06
3,25

7,09
11,48
16,31

21,52
27,05
32,84

дн/°

—23,24
-23,28
-25,64

-27,51
—28,99
-30,16

—44,14
-44,56
—44,81

д с г

1,33
1,48

10,04

19,18
28,66
38,39

46,97
58,40
69,86

lg Кр

-0,973
-1,076
—5,485

-8,384
—10,439
—11,986

—12,832
—14,180
-15,267

Полные термодинамические данные опубликованы Скоттом, Мак-
1лохом, Мессерли, Пеннингтоном, Хоссенлоппом, Финке и Уад-

1|шгтоном [1320]. Получены следующие результаты: Тт = 128,31° К,
Тт = 1,191 ккал/молъ, ТЪ — 361,64° К и при этой темпе-
уре AHv == 7,412 ккал/молъ, S°2M (I) = 63,66 кал/(моль-°К),

__ (g) = 86,73 кал/(молъ -°К) и Ср (I, 270-350° К) = 26,26 +
0,050Т [кал/'(моль -"К)]. Энтальпия сгорания, измеренная методом

^ащающейся калориметрической бомбы, приводит к значениям
/°9g (Z) = —31,54 ккал/молъ и AHf29H (g) = —23,24 ккал/молъ
тетом нового значения AHf2w для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639).

данные подтверждаются результатами Хаббарда, Гуда и Уад-
1гтона [631], согласно которым AHf2SS (I) — —31,52 ккал/молъ

М (g) = —23,22 ккал/молъ с учетом нового значения А///°98

H2SO4 (водн.).

№ 897. 2-Метил-2-пропантиол, C4Hi0S (состояние идеального газа).
Мол. вес 90,186

Полные термические данные, полученные Мак-Каллохом, Скот-
ом, Финке, Хаббардом, Гроссом, Катнем, Пеннингтоном, Мессерли
'Уаддингтоном [963], использованы для расчета термодинамических
Войств идеального газа. Наблюдается три перехода в твердом
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Т, "К
ъал/(мо гь-

Ср° -(G°-H°)JT

кка г/моль

AGf 'К Кр

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

28
29
36,

42,
47,
51,

55,
58,
61,

91
04
13

39
60
92

53
61
24

80,79
80,97
90,32

99,07
107,28
114,95

122,12
128,84
135,16

80,79
80,80
82,02
84,57
87,68
91,03
94,47
97,92

101,33

0,00
0,06
3,32

7,26
11,77
16,75

22,12
27,84
33,83

—26
- 2 6 ,
- 2 8 ,

- 3 0 ,
- 3 1 ,
- 3 2 ,

—46,
- 4 6 ,
- 4 6 ,

17
21
50

27
63
65

47
70
75

0
0
9

19,
29,
39,

48,
60,
72,

17
33
47

18
20
45

53
42
34

—8
— 10
— 12

— 1.]

U7f
,383
,635
31С

,256
.С72
,809

состоянии: Tm = 274,41° К, AHm = 0,593 ккал/молъ, ТЪ ~
= 337,37° К и при этой температуре AHv = 6,797 ккал/молъ
S°2gfl (/) = 58,90 кал/(моль-°К), S'm (g) = 80,79 кал/(молъ-°Ю
и Ср (I, 280-330° К) = 27,24 + 0,049Г [кал/(моль-°К)]. Хаббард',
Гуд и Уаддингтон [631] опубликовали данные по энтальпии сгора-
ния, приводящие к значениям ДЯ/°И (I) = —33,56 ккал/молъ
и AHf2qf> (g) = —26,17 ккал/молъ с учетом нового значения Allfln

для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Менее точное значение Франклина
и Лампкина [440] согласуется в пределах ошибки эксперимента.

№ 898. 2-Метпл-2-бутантиол, C5H12S (состояние идеального газа).
Мол. вес 104,212

Т, °К
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кал/(могъ- ° К )

Ср"

34,30
34,46
42,79

50,28
56,58
61,84

66,28
70,05
73,30

С О

92,48
92,70

103,77

114,15
123,89
133,01

141,57
149,60
157,15

-(Й°-Я298>/Г

92,48
92,49
93,94

96,95
100,64
104,62

108,71
112,81
116,87

ккал/моль

Н °- Н 29 8

0,00
0,07
3,94

8,60
13,95
19,88

26,29
33,11
40,29

AHf

—30,36
—30,40
—33,03

-35,09
—36,69
—37,89

-51,84
—52,15
-52,25

AGf

2,20
2,40

13,69

25,62
37,91
50,47

61,88
76,13
90,40

Ig Кр

— 1,616
— 1,751
-7,481

-11,197
-13,809
-15,758

—16,905
-18,485
—19,755

Термодинамические свойства определены Скоттом, ДоуслиноМ!
Финке, Хаббардом, Мессерли, Хоссенлоппом и Мак-КаллохоМ
[1299]. По сообщению этих исследователей Tt = 159,1° Кг AHt ̂
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1,9071 ккал/молъ, Тт = 169,36° К, АНт = 145,4 кал/моль, ТЪ =
372,28° К и при этой температуре AHv — 7,497 ккал/молъ,

, „ (I) = 69,34 кал/(молъ-°К), S°2SS (g) = 92,48 кал/(молъ-°К)
Ср (/, 200-350° К) = 53,373-0,140937 + 5,425- 10~*Т2 -

4,6094-10~7Т3 [кал/(моль-°К)]. Изданных калориметрии сгорания
исследователи определили Ai?/°,8 (Z) = —38,90 ккал/молъ

AHf2!)f, (g) = —30,36 ккал/молъ с учетом нового значения AHf2ga

| л я H2SO4 (води.) (см. стр. 639). Термодинамические функции для
Газообразного состояния были вычислены также из данных, получен-

при изучении инфракрасных спектров кристаллической, твердой
газообразной фаз в сочетании с результатами, рассчитанными

go уравнению состояния. Высоты барьеров приняты равными
ккал/молъ для тиолыюй группы, 3,4 ккал/молъ для метальной

эуппы, входящей в состав этильной группы, и 5,0 ккал/молъ для
вух других метальных групп.

№ 899. 1-Пентантпол, C5H12S (состояние идеального газа).
Мол. вес 104,212

, "К
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Ср°

33,75
33,91
41,93

49,36
55,92
61,69

66,78
71,33
75,32
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99,49

110,36

120,53
130,12
139,19

147,76
155,90
163,62

-(G°-HIe8>/r

99,28
99,29

100,71

103,67
107,29
111,20

115,24
119,31
123,36

пкал/моль

" -"'298

0,00
0,07
3,86

8,44
13,71
19,59

26,02
32,93
40,27

АН/»

-25,91
—25,96
—28,66

-30,81
—32,48
-33,72

—47,66
-47,88
—47,82

AGf

4,63
4,81

15,43

26,71
38,37
50,32

61,11
74,73
88,36

lg-Kp

—3,392
-3,507
-8,431

—11,675
-13,977
—15,709

-16,693
—18,145
—19,310

Данные, характеризующие низкотемпературные свойства
давление пара 1-пентантиола, получены Финке, Скоттом,

Гроссом, Уаддингтоном и Хаффманом [425]. Эти исследователи
установили, что Tin = 197,45° К, AHm = 4,190 ккал/молъ,

и = 8Аккал/молълрш 76 = 399,79° К, 5°98 (Z) = 74,18 кал/(молъ-°К),
(g) = 99,28 кал/(моль-°К) и Ср (/, 270-320° К) = 31,2 +

0,057Т [кал/(моль-°К)]. Результаты определения энтальпии сгора-
ая, полученные Саннером [1443], а также Хаббардом, Катцем
Уаддингтоном [633] (см. Мак-Каллох и Гуд [957]) хорошо согла-

уются между собой и приводят к значениям AHfua (I) =
—35,74 ккал/молъ и AHf2ss (g) = —25,91 ккал/молъ после приве-

дения в соответствие с новым значением AHf2t% для H2SO (водн.)
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(см. стр. 639). Термодинамические функции для состояния идеа.н,-
пого газа рассчитаны Скоттом и Мак-Каллохом [1316] по усовершен-
ствованному методу инкрементов, в котором вычисленные величпщ,;
Ср и S эмпирически приводились в соответствие с данными калори-
метрического изучения паровой фазы, полученными Финке, Хоссеч-
лоппом и Бергом [422]. По сообщению этих исследователей АНи
= 9,014 ккал/молъ при 356,08° К. Айвазов, Петров, Хайруллцца

и Япрынцева [5] отобрали значения Тт = 197,45° К и То
= 399,79° К.

№ 900. 1-Гсксантиол, C6H]4S (состояние идеального газа).
Мол. вес 118,238

Т, °К
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121,48
133,34
144,53
155,11
165,11
174,58
183,58

•>ь-°К)

- ( е ° - Я 2 ° 9 8 » Т

108,58
108,59
110,25
113,69
117,91
122,47
127,18
131,93
136,65

ккал/моль

Н°-Я298

0,00
0,08
4,50
9,83

15,98
22,85
30,34
38,39
46,94

&н/°

—30,83
—30,88
—33,90
—36,31
—38,18
-39,57
-53,60
—53,88
—53,84

Ш°

6,65
6,87

19,87
33,60
47,76
62,23
75,57
91,74

107,94

lg/w,

—4,871

— 10,.S")S

— l/i,f)87
-17/197

— 19, 'JSO

—20, ЬН

—22,277

—23,588

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
хом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Финке, Гатри, Тодд,
Мессерли и Мак-Каллох [421] измеряли Cs (12—370° К) и А///»
(приблизительно при 193° К), но полученные результаты не были
опубликованы. Согласно Моррису, Лейнаму, Хелму, Хайнесу, Куку
и Боллу [1028], Тт = 192,66° К и ТЪ = 425,75° К. По сообщению
Гуда и Де Пратера [507] АЩ°Ш (I) = —41,97 ккал/молъ^и AHf2W (#) =
= —30,83 ккал/молъ с учетом нового значения AHfws для H
(водн.) (см. стр. 639).

№ 901. 1-Гептантиол, C7Hi6S (состояние идеального газа).
Мол. вес 132,264

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
хом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Величины ^s

(13—359° К) и АНт (приблизительно при 230° К) измеряли Финке,
Гатри, Тодд, Мессерли и Мак-Каллох [421], однако полученные

, "К

298
300
400

500
600
700

800
900
000

кал/(моль-°К)

CV°

44,68
44,90
55,81
65,85
74,60
82,24
88,91
94,82
99,98

s°

117,89
118,17
132,60
146,16
158,96
171,04
182,47
193,29
203,55

-<G°-H°98)/r

117,89
117,90
119,79
123,72
128,54
133,75
139,14
144,56
149,95

ккал/моль

0,00
0,09
5.13

11,22
18,26
26,11
34,67
43,86
53,61

дя/°

—35,76
—35,82
—39,16
—41,82
—43,89
—45,42
—59,55
-59,89
—59,86

AGf°

8,65
8,92

24,30
40,48
57,14
74,14
90,01

108,74
127,49

\gKp

—6,341
-6,500

—13,276
—17,694
-20,811
—23,145
-24,588
—26,404
—27,861

результаты не были опубликованы. Россини, Питцер, Арнетт,
эаун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 230,1° К и ТЪ =
449,4° К. Согласно Моррису, Лейнаму, Хелму, Хейнесу, Куку
Боллу [1028], температура плавления и температура кипения
вны соответственно 229,88 и 450,0° К. Гуд и Де Пратер [507]

ртановили, что ДЯ/°98 (Z)= —47,85 ккал/молъ и АН]°Ш (g) =
—35,76 ккал/молъ с учетом нового значения AHf2M для H2SO4

|одн.) (см. стр. 639).

№ 902. 1-Октантиол, C8Hi8S (состояние идеального газа).
Мол. вес 146,290

', °к

|300
)400

*500
1600
700

800
900

1000

Ср'

50,14
50,39
62,75
74,09
83,94
92,51
99,97

106,56
112,31

'кал/^Moj

S°

127,20
127,52
143,73
158,98
173,38
186,97
199,82
211,99
223,52

ю-°К)

-(G°-H°98)/r

127,20
127,21
129,33
133,75
139,17
145,03
151,09
157,18
163,25

ккал/моль

Н°~Н298

0,00
0,10
5,76

12,62
20,53
29,36
38,99
49,33
60,28

дя/°

—40,68
—40,75
-44,40
-47,32
—49,59
-51,26
—65,49
—65,89
-65,88

AGf°

10,67
10,98
28,74
47,37
66,52
86,05

104,46
125,75
147,06

XgKp

—7,819
—7,999

—15,701
—20,704
—24,230
-26,864
-28,537
—30,534
—32,138

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
[1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,

нетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 224,0° К
ТЪ = 472,2° К.

5—831
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№ 903. 1-Нонантиол, CgH2oS (состояние идеального газа).
Мол. вес 160,316

г ,°к

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал/(моль-°К)

Ср°

55,61
55,89
69,69

82,34
93,28

102,79

111,04
118,31
124,65

s°

136,51
136,86
154,86

171,80
187,80
202,91

217,18
230,69
243,49

- ( G ° - H

2

O 9 8 ) / T

136,51
136,52
138,88

143,78
149,80
156,32

163,04
169,81
176,55

ккал/мо гь

Н ~"Й298

0,00
0,11
6,40

14,01
22,81
32,62

43,32
54,79
66,95

дя/°

-45,61
—45,68
—49,66

—52,83
—55,30
-57,11

—71,43
—71,89
— 71,90

AGf

12,67
13,03
33,16

54,25
75,90
97,95

118,90
142,74
166,61

•

lg Кр

-9,289
-9,491

-18,119

-23,711
—27,644
-30,579

—32,482
—34,661
—36,411

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Ка ь
лохом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Значения Тт -
= 253,0° К и ТЪ = 493,4° К отобраны Россини, Питцером, Арнет-
том, Брауном и Пиментелом [1248].

№ 904. 1-Декантиол, Ci0H22S (состояние идеального газа).
Мол. вес 174,342

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

61,08
61,38
76,63

90,59
102,63
113,07

122,10
130,06
136,98

ка IJ(MO

S°

145,82
146,20
165,98

184,62
202,22
218,84

234,54
249,39
263,46

ib-°K

- < е ° - Н 2 9 8 ^ Г

145,82
145,83
148,42

153,81
160,43
167,60

174,99
182,44
189,85

пкал/могь

Н°-Н298

0,00
0,12
7,03

15,41
25,08
35,88

47,65
60,26
73,62

AHf

—50,54
-50,62
—54,91

—58,34
-61,00
—62,96

—77,38
—77,89
—77,92

AGf

14,68
15,08
37,59

61,13
85,27

109,85

133,35
159,74
186,17

lg К)

—10,759
—10,983
—20,5.»

-26,717

—31,058
—3i,295

-36,427
-38,7b8

_40.bbi

Скотт и Мак-Каллох [1316] рассчитали термодиналшческие функ-
ции по методу инкрементов. Финке, Гатри, Тодд, Мессерли и Мль-
Каллох [421] определили Cs (12—363° К) и АНпг (приблизительно
при 248° К), однако полученные результаты не опубликованы-
Россини, Питцер, Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали зна''е'
ния Tin = 247° К и ТЪ = 513,8° К. Определение АНс (I) выполнено

XIII. Химическая термодинамика серусодержащих соединений 707

•дом и Де Пратером [507]; эти исследователи сообщили, что
fl (*) = —66,10 ккал/молъ и АЯ/°98 (g) = —50,54 ккал/молъ

нового значения АЯ/°98 для H 2 SO 4 (водн.) (см. стр. 639).

№ 905. 1-Ундекантиол, CnH24S (состояние идеального газа).
Мол. вес 188,368

-)

Ср° S°

66,54
66,88
83,57

98,83
111,97
123,34

133,17
141,80
149,31

155,13
155,55
177,11
197,43
216,64
234,78
251,90
268,09
283,43

155,13
155,14
157,96
163,84
171,06
178,88
186,95
195,07
203,15

ккаг/люль

Н°— AHf AGf°

0,00
0,13
7,66

16,80
27,36
39,13

51,97
65,73
80,29

-55,46
-55,55
-60,16
-63,84
-66,70
-68,80
-83,32
-83,89
-83,94

16,69
17,14
42,03

68,01
94,66

121,76

147,80
176,74
205,73

—12,236
-12,482
—22,962
—29,728
—34,476
-38,013
—40,375
-42,917
—44,960

^Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
I [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,
иетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 270° К
ТЪ = 532,6° К.

№ 906. 1-Додекантиол, C12H26S (состояние идеального газа).
Мол. вес 202,394

шж:
Ш°1""« 0 0

Ж 0

Г

кагЦмоль °К)

Ср°

72,01
72,37
90,51

107,08
121,31
133,62

144,23
153,55
161,65

164,44
164,89
188,23

210,25
231,06
250,71

269,26
286,80
303,40

-( G °- H 298^ T

164,44
164,45
167,51

173,87
181,69
190,16

198,90
207,70
216,45

ккал/моль

Н°-Н298

0,00
0,14
8,30

18,19
29,63
42,39

56,29
71,19
86,96

AHf

-60,39
—60,48
-65,41

-69,35
—72,41
-74,65

—89,27
-89,90
—89,96

&Gf

18,70
19,18
46,46

74,89
104,03
133,66

162,24
193,74
225,29

lg Кр

-13,706
-13,974
—25,381

—32,734
-37,891
—41,729

—44,320
-47,044
—49,234

[«Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
* [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,
аетт, Браун и Пидшнтел [1248] отобрали значения Тт = 266° К

ftb = 550,4° К.
45*
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№ 907. 1-Тридекантиол, Ci3H28S (состояние идеального газа).
Мол. вес 216,420

909. 1-Пентадекантиол, CIJHSZS (состояние идеального газа).
Мол. вес 244,472

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

77,47
77,87
97,45

115,32
130,65
143,89
155,30
165,29
173,98

кал/(моль- °

I S°

173,75
174,24
199,36
223,07
245,48
266,64
286,62
305,50
323,37

-

К )

( G ° -

173
173
177

183
192
201

210
220
229

,75
,76
,05
,90
,32
,44

,85
,33
,75

я ° -

0
0
8

19,
31,
45,

60,
76,
93,

Н 298

00
15
93

59
90
65

62
66
63

ккал/моль

ДЯ/°

—65,31
—65,41
—70,66
—74,85
—78,11
—80,49
—95,21
-95,89
—95,98

| дс/°

20,71
21,24
50,89

81,78
113,41
145,57

176,70
210,75
244,85

ig

- 1 5

- 1 5
- 2 7

- 3 5
- 4 1
—45

-48
- 5 1
- 5 3

.
К»

1R'

47ч
,805

,745

309

,448

,268

174
,510

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
хом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Ттп = 282° К
и ТЪ = 567,2° К.и

№ 908. 1-Тетрадекантиол, CuH3oS (состояние идеального газа).
Мол. вес 230,446

т, °к

298
300
400
500
600
700

800
900

1000

кал$(моль- °К)

Ср»

82,94
83,36

104,39
123,57
139,99
154,17
166,36
177,04
186,31

s°

183,06
183,58
210,48

235,89
259,91
282,58

303,97
324,20
343,34

183,06
183,07
186,59

193,94
202,95
212,72

222,80
232,96
243,05

ккал/ моль

а Н298

0,00
0,16
9,56

20,98
34,18
48,90
64,94
82,12

100,30

дя/°

—70,24
—70,35
—75,91
-80,37
-83,82
-86,35

—101,16
—101,90
—102,00

AGf°

22,72
23,29
55,32

88,66
122,79
157,47
191,14
227,74
264,41

\gKp

—16,654

-16,965

-30,224

-38,751

-44,723

-49,163

-52,214

-55,301

-57,783

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
хом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, ПитдеР'
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Ттп = 279° К-
и ТЪ = 583° К.

кал/(моль-°К)

CV

88,41
88,86

111,34
131,82
149,34
164,45

177,43
188,79
198,65

s°

192,37
192,92
221,61
248,71
274,33
298,51
321,34
342,91
363,32

-(G°-H 2 ° 9 8 )/r

192,37
192,38
196,14
203,97
213,58
224,00
234,76
245,59
256,35

ккал/моль

Н ° - Н 2 9 8

0,00
0,17

10,20
22,38
36,46
52,16
69,27
87,59

106,98

дн/°

-75,17
—75,28
-81,17
-85,87
-89,52
—92,19

-107,11
—107,90
-108,02

AGf°

24,73
25,34
59,75
95,54

132,16
169,37
205,58
244,74
283,96

lgKp

—18,124
—18,457
-32,643
—41,757
-48,138
—52,878
-56,159
-59,428
—62,056

|Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
[1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,

1етт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Ттп = 291° К
ГЪ = 598° К.

№ 910. 1-Гексадекантиол, CjeH34S (состояние идеального газа).
Мол. вес 258,498

К

в
ю
0

0
0
0

0
0
0

кал/(люль-оК)

Ср"

93,87
94,35

118,28

140,06
158,68
174,72

188,49
200,53
210,98

в.

201,67
202,26
232,73
261,52
288,74
314,44

338,68
361,60
383,28

-(G°-H°9 8)/r

201,67
201,68
205,67

213,99
224,20
235,27
246,70
258,20
269,64

ккал/.моль

Н °~ Н 298

0,00
0,18

10,83

23,77
38,73
55,42

73,59
93,06

113,65

АНГ

—80,09
—80,21
-86,41

-91,38
-95,22
—98,04

—113,05
-113,90
—114,04

AGf°

26,74
27,40
64,19

102,43
141,55
181,29
220,04
261,75
303,54

lgKp

—19,603
—19,959
—35,069
—44,770
-51,558
—56,599
—60,109
-63,560
—66,334

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
[1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,

етт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Ттп — 291° К
*ТЬ = 612° К.
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№ 911. 1-Гептадекантиол, Ci7H3eS (состояние идеального газа).
Мол. вес 272,524

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

99,34
99,85

125,22

148,31
168,02
185,00

199,56
212,28
223,31

пал/(моль • °

210,98
211,60
243,86

274,34
303,16
330,37

356,04
380,30
403,25

-

К )

(G°-t

210,
210,
215,

224,
234,
246,

258,
270,
282,

98
99
21

02
83
55

65
83
94

ккал/моль
тто TJOН ~Н298

0,00
0,19

11,46

25,17
41,01
58,68

77,92
98,53

120,32

дя/°

-85,02
—85,15
—91,67

—96,89
—100,93
-103,89

—119,00
—119,90
—120,06

AG/°

28,75
29,45
68,62

109,31
150,93
193,19

234,48
278,75
323,09

—?,\

- 2 1
- 3 7

- 4 7
—54
—60

—64
- 6 7
—70

Чр

071

451
,488

776
97">

,315

<Ы,

686

608

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
хом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 300° К

ТЬ = 626° К.и

№ 912. 1-Октадекантиол, Ci8H3sS (состояние идеального г.аза).
Мол. вес 286,550

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

Ср"

104,80
105,34
132,16

156,55
177,36
195,27

210,62
224,02
235,64

кал/(моль-°1

S"

220,29
220,94
254,98

287,16
317,58
346,30

373,40
399,00
423,22

- (

0

220,29
220,30
224,76

234,05
245,46
257,83

270,60
283,46
296,24

н°—

0,
0,

12,

26,
43,
61,

82,
103,
126,

И"Я 298

00
20
09

56
28
93

24
99
99

ккал/лшль

ДН/°

—89,94

—90,07

—96,91

—102,39

- 1 0 6 , 6 3

—109,73

- 1 2 4 , 9 4

- 1 2 5 , 9 0

—126,08

1 A.G

30,
31,
73,

116,

160,

205,

248,

295,

342,

77
50
05

20
31
И

94
76
66

lg КР

—22,551
22,950

-39,912

—50,78"
-58,390
—64,034

—68,003
-71,816
— 74,884

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло
хом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питнер;
Арнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт — 301 Ь-
и ТЬ = 639° К.
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№ 913. 1-Нонадекантиол, C19H40S (состояние идеального газа).
Мол. вес 300,576

1

1
кал/уЛЮЛЬ-°К)

Ср"

110,37
110,84
139,10
164,80
186,70
205,55

221,69
235,77
247,98

s°

229,60
230,29
266,11
299,98
332,01
362,24

390,76
417,70
443,19

-(G°-H2>98)/r

229,60
229,61
234,30

244,08
256,09
269,12
282,56
296,09
309,54

тякал/моль

М ~Й298

0,00
0,21

12,73
27,95
45,56
65,19
86,57

109,46
133,66

дн/°

—94,87
—95,01

—102,17
—107,90
—112,34
-115,58

-130,88
—131,91
—132,10

AGf°

32,77
33,55
77,48

123,08
169,69
217,01
263,38
312,75
362,21

lgKp

-24,021
—24,442
-42,331
-53,793
—61,805
—67,749

—71,948
—75,943
—79,157

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
•ом [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,
1рнетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 307° К

ТЬ = 651° К.

№ 914. 1-Эйкозантиол, C20H42S (состояние идеального газа).
Мол. вес 314,602

•••к

298
300
400
500
600
700
800
900

4000

г.ал/(лмлЬ'°К)

Ср"

115,74
116,33
146,04
173,05
196,05
215,83
232,75
247,52
260,31

S"

238,91
239,63
277,23
312,80
346,43
378,17
408,12
436,41
463,17

-(°°-Я298>/Т

238,91
238,92
243,84
254,11
266,72
280,40
294,51
308,72
322,84

ккал$моль

0,00
0,22

13,36
29,35
47,83
68,45

90,90
114,93
140,33

АН/»

—99,80
—99,95

-107,42
—113,41
—118,04
—121,43
—136,83
—137,91
—138,12

AGr"

34,78
35,60
81,91

129,95
179,06
228,91
277,82
329,75
381,77

lg-Kp

—25,491
—25,934
—44,749
—56,800
—65,219
-71,465
-75,893
—80,070
-83,431

Термодинамические функции рассчитаны Скоттом и Мак-Калло-
м [1316] по методу метиленовых инкрементов. Россини, Питцер,
нетт, Браун и Пиментел [1248] отобрали значения Тт = 310° К
ТЬ = 662° К.
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Циклоалкантиолы. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 915. Циклопентантиоп, C5Hi0S (состояние идеального газа).
Мол. вес 102,196

Т, °К

298
300
400

500
600
700

800
900

1000

кал) (моль-"К.)

Ср°

25,79
25,94
34,53

42,20
48,65
54,05

58,61
62,51
65,84

s°

86,38
86,54
95,21

103,76
112,04
119,95

127,48
134,61
141,37

-«г--я;и)/г

86,38
86,39
87,51

89,91
92,91
96,21

99,65
103,15
106,63

пкал/моль

Н°-Н298

0,00
0,05
3,08

6,93
11,48
16,62

22,26
28,32
34,75

дн/°

-11,45
—11,50
-14,27

—16,45
—18,14
—19,43

—33,44
-33,81
—33,94

13,63
13,78
22,58

32,05
41,92
52,06

61,06
72,91
84,78

—9,989
—10,039
-12,337

— 14,010
-15,267
-16,253

— 16,681
— 17,704
— 18,528

Берг, Скотт, Хаббард, Тодд, Мессерли, Хоссенлопп,. Осборн,
Доуслин и Мак-Каллох [111] изучали термические и термохимиче-
ские свойства циклопентантиола. Этими исследователями получены
следующие результаты: Ттп = 155,39° К, АНпг = 1,872 ккал/молъ,
ТЪ = 132,16° К и при этой температуре AHv = 8,443 ккал/молъ,
S° (I) = 61,39 кал/(моль -°К), S°2W (g) = 8Q,38 кал/(моль-"К)
и Ср (I, 162-366° К) = 55,249 - 0,24225Г + 8,8181 -10"4Т2 -
— 8,2702 «10 7Т3 [кал/'(моль -°К)]. Данные калориметрии сгорания,
полученные этими авторами, приводят к величинам AHf29s (I) =
= —21,35 ккал/молъ и АЯ/°98 (g) = —11,45 ккал/молъ с учетом нового
значения AHf2si для H2SO4 (водн.) (см. стр. 639). Термодинамиче-
ские функции рассчитаны также на основании всех доступных
данных по спектрам комбинационного рассеяния, инфракрасным
спектрам и численным значениям молекулярных структурны^
постоянных.

Потенциальный барьер внутреннего вращения тиольной группы
(1,2 ккал/молъ), потенциальный барьер псевдовращения пятичлен-
ного кольца (равный нулю, что соответствует свободному враще-
нию), эффективный момент инерции для этого псевдовращения
(18,9-Ю"40 г-см2) и параметры для эмпирического уравнения ангар-
моничности подбирались таким образом, чтобы они находились
в соответствии с экспериментальными значениями теплоемкости
и энтропии.

XIII. Химическая термодинамика серусодержащих соединений

Ароматические тиолы. Таблицы для состояния
идеального газа

№ 916. Бензолтиол, CeH6S (состояние идеального газа).
Мол. вес 110,174

298
300

too
J500
600

too
Ы
800
ЕЮО

кал) (моль- °К)

Ср°

25,07
25,22
32,76

39,07
44,13
48,23

51,59
54,41
56,79

О

80,51
80,67
88,99

97,00
104,58
111,70

118,37
124,61
130,47

-< е ° - Я 298>/ Г

80,51
80,52
81,60

83,88
86,71
89,78

92,94
96,11
99,26

ккал/моль

Н ° " Н 2 9 8

0,00
0,05
2,96

6,56
10,73
15,35

20,35
25,65
31,22

ля/°

26,66
26,63
24,88

23,54
22,48
21,66

7,95
7,76
7,70

\Gf°

35,28
35,33
38,45

42,00
45,79
49,78

52,56
58,16
63,76

lgKp

—25,861
—25,740
-21,007

— 18,359
-16,679
— 15,540

—14,359
—14,121
—13,935

Полные термодинамические свойства приведены в работе Скоттаг

к-Каллоха, Хаббарда, Мессерли, Хоссенлоппа, Фроу п Уад-
нтона [1319]. Этими исследователями получены следующие
Вультаты: Тт = 258,26° К, АНт = 2,736 ккал/молъ, ТЪ =
[442,29° К и при этой температуре AHv = 9,53 ккал/молъ,

(I) = 53,25 кал/(молъ-°К), S°2>s (g) = 80,51 кал/(молъ-°К)
fCp (I, 300-370° К) = 27,65 + 0,46Г [кал/(молъ-°К)1 Энтальпия
разования определена по методу вращающейся калориметриче-
йй бомбы и равна А#/°98 (I) = 15,27 ккал/молъ и Д#/°98 (g) =
[26,66 ккал/молъ с учетом нового значения AHf29S для H2SO4

|дн.) (см. стр. 639). С этими данными удовлетворительно согла-
отся величины теплоемкости при низкой температуре и энтропия,
считанная Парксом, Тоддом и Муром [1118].

Другие органические соединения серы. Таблицы
для состояния идеального газа

№ 917. Изотиоциановая кислота, CHNS (состояние идеального газа).
Мол. вес 59,092

Термодинамические свойства изотиоциановой кислоты в состоя-
идеального газа рассчитаны Мейклом и О'Хэйром [911] из

пекулярных параметров, табулированных Саттоном [1449], и отне-
se колебаний по Баракату, Легге и Паллину [72]. Величина
альпии образования в газовой фазе, равная 30,5 ккал/молъ,
эрана Вагманом, Эвансом, Халоу, Паркером, Бейли и Шаммом

560], вероятно, на основе работы Бранденбурга [160].
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Т, °К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

11,09
11,11
12,71
13,78
14,57
15,21
15,74
16,18
16,57

ко

59
59
62
65
68
70
72
74
76

л/ (мол

3°

,28
,35
,78
,74
,32
,62
,68
,56
,29

ь-°К)

59,28
59,29
59,74
60,65
61,72
62,83
63,93
65,01
66,06

0,
0,
1,
2,
3,
5,
7,
8,

ю,

Н 298

00
03
22
55
97
46
00
60
24

ккал/моль

ЛН/°

30,50
30,49
29,65
29,02
28,49
28,05
14,59
14,52
14,47

\Gf°

26,98
26,96
25,85
24,98
24,22
23,57
21,69
22,58
23,48

-19,777
-19,639
—14,124
—10,917

—8,821
—7,558
—5,924
—5,483
—5,131

№ 918. Тиоуксусная кислота, C2H4OS (состояние идеального газа).
Мол. вес 76,118

Г, "К

298
300
400
500
600
700
800
900

1000

кал 1 (моль-'К.)

Ср°

19,33
19,41
22,25
24,61
26,72
28,68
30,41
31,39
32,62

s°

74,86
74,98
80,97
86,19
90,87
95,14
99,09

102,72
106,09

- ( G ° - H 2 V r

74,86
74,87
75,66
77,26
79,14
81,13
83,13
85,11
87,04

кпал/моль
И° П°

0,00
0,04
2,13
4,47
7,04
9,81

12,77
15,86
19,06

—43,49
-43,50
-44,75
-45,75
—46,57
—47,24
—60,83
—60,98
—61,09

AGf°

—36,81
-36,77
—34,39
—31,68
—28,79
-25,74
-23,91
—19,28
-14,63

26,979
26,782
18,787
13,846
1 0 , 4 8 J

8,037
6,530
4,b81
3,198

Мепкл и О'Хэйр [909] произвели статистическо-метаническпе
расчеты термодинамических функций для тиоуксусной кислоты
в состоянии идеального газа на основании молекулярных параме-
тров, табулированных Саттоном [1449], и исходя из допущения-
что Z- HSC = 100° по аналогии с метантиолом и с использование^
отнесения основных частот по Шеппарду [1342]. Барьер внутреннего
вращения вокруг связи С — С принят равным 2,5 ккал/молъ.
т. е. такой же, как и барьер, отобранный Велтнером [1586] для уксус'
ной кислоты; барьер внутреннего вращения вокруг связи С —• ^
тот же, что и в тиолах (1,5 ± 0,2 ккал/молъ). Согласно расчета^
Саннера [1447], hfffMS (g) = —43,49 ккал/молъ и hHf298 {Ц ~~
= —52,39 ккал/молъ с учетом нового значения AHf°MS для H 2 S ^ 4

(водн.) (см. стр. 639).

Часть 3

Термические и термохимические данные

при 298°К

Глава XIV

ОТОБРАННЫЕ ЗНАЧЕНИЯ ЭНТАЛЬПИИ ОБРАЗОВАНИЯ
И ЭНТРОПИИ ОРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИИ ПРИ 298° К

Введение

Была проделана большая работа по сбору и оценке огромной
ассы термодинамической информации, относящейся к органиче-
сим соединениям. Приблизительно до 1930 г. мы зависили от таб-
ачных данных Паркса и Хаффмана [1105] и Караша [744]. Начиная

, 1930 г. и до 1965 г. в журнале «Кемикал абстракте» систематиче-
~:и отбирались и публиковались соответствующие данные с указа-
аем литературных источников. Эти ссылки впоследствии проверя-
ясь, а термодинамические данные для индивидуальных соединений
лписывались и вносились в картотеку. Полнота и точность инфор-
ации выверялась для углеводородов по данным, собранным Росси-
а, Питцером, Арнеттом, Брауном и Пиментелом [1248], для соеди-

рений серы по таблицам Скотта и Мак-Каллоха [1316], а общая
полнота сведений выверялась по пересмотренным таблицам справоч-
^ к а Ландольта — Бернштейна, изданным Ауэром [52].

Для ограниченного числа соединений имелась достаточная инфор-
ация, позволившая рассчитать полные таблицы термодинамиче-
""их данных для состояния идеального газа в том виде, в котором
и приведены в гл. VIII — XIII. Значительно чаще, однако, уда-

алось найти лишь отдельные данные, обычно энтальпии образова-
ия и (или) энтропии для конденсированного состояния при 298° К.
ти данные табулированы в настоящей главе. Здесь также повторно
аны значения, относящиеся к 298° К, взятые из таблиц для состоя-
ий идеального газа, помещенных в гл. VIII — XIII. Таким образом,

|водная таблица к настоящей главе [помещенная в конце книги
%гр. I —CXXXVI)] служит одновременно указателем всех соедине-

й, которые рассматриваются в данной книге.
Последовательность расположения соединений в таблицах соот-

ветствует системе обозначений Хилла [601], используемой журна-
лом «Кемикал абстракте». Символы атомов в химических формулах
расположены в алфавитном порядке, исключение составляют угле-
вод и водород. Углерод С всегда стоит на первом месте, непосред-
ственно за ним идет Н в случае присутствия водорода, а уже за Н
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следуют все другие элементы в обычном алфавитном порядке. Число
атомов данного элемента в молекуле также определяет последова-
тельность расположения соединений. Все формулы с одним атомоц
углерода предшествуют формулам с двумя атомами углерода; в ряду
формул с одним атомом углерода сначала идут соединения с одним
атомом водорода, затем с двумя и т. д. Применение этих правил иллю-
стрируется следующим рядом: СВгС13, СС12О, СС14, СНВгС12, СНС13,
СН2С12, СН3С1, СН4, С14, С2С14, С2С16, С2Н2С14, С2Н4, С2Н6. «Неорга-
нические» соединения (подобные тем, которые рассматривались
в гл. VIII) помещены в начале сводной таблицы.

Рядом с эмпирической формулой в таблице дается название
соединения, которое почти во всех случаях соответствует термино-
логии, принятой в «Кемикал абстракте». Затем указывается физиче-
ское состояние данного соединения: газообразное состояние обозна-
чается (G), жидкость — (L) и твердое кристаллическое состояние —
(S). Молекулярные веса рассчитаны на основании атомных весоь
1957 г.; исключение составляет углерод, для которого сохранено
значение атомного веса 12,010. Отобранные значения энтальпии
образования и абсолютной энтропии приведены в колонках, оза-
главленных соответственно «Энтальпия» (AHfli8) и «Энтропия

Сразу же после энтальпии образования и энтропии в скобках
дается ссылка на литературу. Перед этим номером литературной
ссылки поставлены буквы, которые служат для качественной и мето-
дологической классификации цитируемых работ. Если ссылке на
энтальпию образования предшествует буква А, то это означает, что
данная работа выполнена тщательно с указанием необходимых
подробных сведений, благодаря чему результаты могут быть пере-
считаны в соответствии с современными значениями констант, ука-
занных в гл. VIII. Если ссылке на энтальпию образования пред-
шествует буква В, значит указанные в данной работе результаты
считаются достаточно точными, но не содержат указаний на важные
детали, в работе не дается удовлетворительной характеристики
исследуемого образца или же отмечается тот факт, что значения
для других соединений, приводимые в той же работе, не находятся
в хорошем согласии с результатами других исследований. Когда
в цитируемой работе не указаны детали и сравнительные данные
недоступны, перед ссылкой ставится буква С, показывающая, что
окончательного суждения не вынесено. Таким образом, индекс С
призван настораживать читателя. Если литературной ссылке преД"
шествует буква Е, то это означает, что указанная в таблице величина
энтальпии образования является оценочной. Многие из значений,
отмеченных буквой Е, достаточно точные, например, приводимые
Прозеном и Россини [1203]. Однако в общем случае ко всем оценоч-
ным значениям это не относится, и заинтересованному читателю сле-
дует обращаться к оригинальным работам.

XIV. Отобранные значения энтальпии образования и энтропии 717

Ссылке, в которой приводится значение энтропии, полученное
13 измерений теплоемкости, предшествует буква М, а ссылкам,

которых даются значения энтропии, вычисленные из спектроскопи-
Веских данных, предшествует буква S. Перед ссылками, в которых
указываются оценки, стоит буква Е. В соответствии с целями этой

1ги к оценочным значениям энтропии отнесены величины, рас-
считанные из спектроскопических данных, которые, в свою очередь,
1 значительной мере являются оценочными.

В очень редких случаях значения энтальпии и энтропии получены
13 температурной зависимости измеренных констант равновесия.
Гакие данные отмечены буковй F перед соответствующей литера-
-рной ссылкой.

Соединения, для которых рассчитаны таблицы идеального газо-
зго состояния, приведенные в гл. VIII — XIII, имеют ссылки

номер соответствующей таблицы, которому предшествует бук-
Т. Таблицы под номерами 1—48 помещены в гл. VIII, табли-
101-476 в гл. IX, табл. 501-569 в гл. X, табл. 601-633 в гл. XI

5л. 701—786 в гл. XII, табл. 800—918 в гл. XIII. Источники дан-
x читатель может найти в комментариях, которыми сопрово-

цаются соответствующие таблицы для состояния идеального газа,
отдельных случаях выбор значений для конденсированной фазы

и компромиссным и номер таблицы дан как ссылка на обсуждение
(или) на источник данных.
Если в нескольких литературных источниках описывается работа
изучению того или иного соединения, то возможно несколько

ариантов. Когда в одном из литературных источников указываются
Данные, отличающиеся явно более высокой точностью, то дается
сылка на этот источник. В тех случаях, когда источники качественно
риблизительно одинаковы, указывается ссылка на наиболее позд-
ою работу. Почти во всех случаях цитируемые публикации содержат

Веречень более ранних работ. Наконец, если те или иные значения
1>публикованы одновременно или почти одновременно в качествен-
но приблизительно одинаковых источниках, то они цитируются
'гдельно.

Отобранные данные для каждого конкретного соединения перфо-
1ровались на карты и вводились в счетные машины. Данные

энтропии и энтальпии элементов брались из гл. VIII и вводились
счетную машину. Соответствующее программирование обеспечи-

ало затем получение отпечатанных результатов, воспроизводимых
Цесь, которые включают значения энергии образования Гиббса
тех случаях, когда исходные данные достаточны для расчета этих

вличин. Ограниченные возможности счетной машины в выдаче
гпечатанной информации очевидны, однако они компенсируются

Остротой, точностью и экономичностью операций счетной машины.
Чри описании соединений приняты следующие условные обозна-

вния:
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ANG — угловая структура
С — градусы Цельсия

CALG — рассчитанное значение
CIS — tyuc-изомер

D — правовращающий оптический изомер
ENDO — эмдо-изомер

ЕХО — экзо-изомер
(G) — газообразное состояние

(НВ) — изомер с высшей точкой кипения
(LB) — изомер с низшей точкой кипения

L — левовращающий оптический изомер
(L) — жидкое состояние

LIN — линейная структура
М — жеига-изомер

М. Р. — точка плавления
О — орто-шзомер
Р — /гара-изомер

(S) — твердое кристаллическое состояние
SYM — симметричная структура

TRANS — тракс-изомер
(U) — структура не определена

Отобранные значения энтальпии образования и энтропии органи-
ческих и некоторых неорганических соединений при 298° К похме-
щены в виде сводной таблицы* в конце книги (стр. I — CXXXVI).

* Эта таблица воспроизведена в том виде, в котором она приводится
в английском оригинале книги, т. е. в виде табулированной информации,
отпечатанной счетной машиной.— Прим. перев.

Приложения

Обозначения *

Основные термодинамические величины **

А — энергия Гельмгольца [потенциал Гельмгольца, изо-
хорно-изотермический потенциал, изохорный потен-
циал]

Ср — мольная теплоемкость при постоянном давлении
Cv — мольная теплоемкость при постоянном объеме
Е — энергия [внутренняя энергия]

АЕс — изменение энергии для процесса сгорания
G — энергия Гиббса [потенциал Гиббса, свободная энер-

гия при постоянном давлении, свободная энтальпия,
изобарно-изотермический потенциал, изобарный
потенциал, термодинамический потенциал]

AGf — энергия Гиббса образования соединения из элемен-
тов

\ — Н298)/Т — приведенная функция энергии Гиббса [приведенный
изобарный потенциал, приведенный термодинами-
ческий потенциал]

Н — энтальпия [теплосодержание]
Hw& — изменение энтальпии между Г К и 298,15° К
АНс — изменение энтальпии для процесса сгорания
AHf — энтальпия образования соединения из элементов

АНпг — изменение энтальпии при плавлении [энтальпия
плавления]

АНг — изменение энтальпии при реакции [энтальпия реак-
ции]

AHs — изменение энтальпии при сублимации [энтальпия
сублимации]

AHt — изменение энтальпии при полиморфнол! превращении
AHv — изменение энтальпии при испарении [энтальпия

парообразования]

* В гл. XIV ввиду ограничений, налагаемых возможностями счетных
1, пришлось для обозначения веществ и их характеристических свойств

ользовать только заглавные буквы. Хотя большую часть из таких упрощен-
обозначений понять нетрудно, тем не менее необходимые разъяснения

• во введении к гл. XIV.
'* Более подробно терчодппамическпе функции и символы описаны

VIII [Другие наиболее часто встречающиеся в литературе наименования
^динамических функций указаны в квадратных скобках.—Прим. пе[ее ]
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Kf — константа равновесия реакции (выраженная через
летучести)

Кп — константа равновесия реакции (выраженная через
число молей)

Кр — константа равновесия реакции (выраженная через
единицы атмосферного давления)

Р — давление
Q — количество теплоты
S — энтропия
V — объем

Другие величины, обозначаемые курсивными
латинскими буквами

а — активность
а, Ь, с — константы в уравнениях теплоемкости

Вр (Ср, Dp...)] — вторые и более высокие вириальные коэффициен-
ту (СУ, Z?v...)J ты

с — скорость света
d — межатомное расстояние в сантиметрах

dc — критическая плотность
/ — летучесть (фугативность)

g — газообразное состояние
gi — вырожденность £-го уровня

*5j h — постоянная Планка
/A, IBI IC — главные моменты инерции молекулы

к — постоянная Больцмана
I — жидкое состояние

М — молекулярный вес
т — масса атомов (в граммах)
N — число Авогадро; мольная доля
п — число максимумов потенциальной энергии на

один оборот вращающейся группы
Рс — критическое давление
Q1 — функция распределения для свободного вращения
R — газовая постоянная

s — твердое или кристаллическое состояние
Т — температура в градусах Кельвина (градусы Цель-

сия + 273,15°)
t — температура в градусах Цельсия

ТЪ — точка кипения при давлении 1 апгм
Тс — критическая температура

Тш — точка плавления при давлении 1 атм
Tt — температура фазового перехода (полиморфно1"0

превращения)
Ttp — температура тройной точки

Приложения 721

и — hv/kT = hca/kT = 1,4386со/Г
V — барьер потенциальной энергии
х — /ivmax IkT (или для другого значения v)
Z — коэффициент сжимаемости

Величины, обозначаемые греческими буквами

— коэффициент летучести
|Д — обозначение изменения данного свойства для процесса или

реакции
— стехиометрический коэффициент 1-го компонента

\О — число симметрии
»г — волновое число («частота») в обратных сантиметрах

Верхние (надстрочные) индексы

— обозначает стандартное состояние единицы летучести или еди-
ницы активности при любой термодинамической величине

| * — обозначает термодинамическое свойство без учета эффектов
симметрии (например, S* = S° + R In at); этот символ исполь-
зуется также для обозначения количеств рассматриваемого
вещества

(' — свойство (например, /' — летучесть, Kf — константа равно-
весия), относящееся к чистому компоненту при суммарном
давлении смеси

Нижние (подстрочные) индексы

ясленные (например, 298) — обозначают температуру в градусах
Кельвина (следует обратить внимание
на то, что 298 в нижнем индексе повсю-
ду дается вместо 298,15)

D — Параметр по Дебаю, например 9D—
характеристическая температура Де-
бая, /D — функция Дебая)

Е — Параметр по Эйнштейну, например 0Е

el — электронная
ir — внутреннее вращение
ог — полное вращательное

г — вращательное
tot, t — общее, суммарное

tr — поступательное
vib — колебательное

w — полное

•-831



Таблица П.1

Значения функции теплоемкости по Эйнштейну Cv°lR в зависимости от х = 8i/T a )

X

0,0
1,0

2,0
3,0

4,0

5,0

6,0

7,0
8,0

9,0

10,0

11,0

12,0

13,0

14,0

15,0

1

0
0

0

0

0

0

0
0

0

0
0

0

0
0

0

0 ,0

0000

9207

7241

4963

3041

,1707

,08968

,04476

,02148

,01000

,00454

,00202

,00088

,00038

,00016

,00007

0
0

0
0

0

0

0

0
0

0

0,1

9992

9050

7013

4747

2881

,1605

,08383

,04166

,01993

,00925

0
0

0
0

0

0

0

0
0

0

0
0

0
0

0

0

0,2

9967

8882

6783

4536

2726

,1508

,07833

,03876

,01848

,00855

,00387

,00172

,00075

,00032

,00014

,00006

0
0
0

0
0

0

0

0
0
0

0,3

9925

,8703

,6552

,4330

,2578

,1416

,07315

,03605

,01713

,00791

0,4

0,9868

0,8515

0,6320

0,4129

0,2436

0,1329

0,06828

0,03351

0,01587

0,00731

0,00329

0,00145

0,00063

0,00027

0,00012

0,00005

0

0
0

0

0

0

0

0
0

0

0,5

9794

8318

,6089

,3933

,2300

,1246

,06371

,03115

,01471

,00676

0,
0,
0

0

0

0,

0,

0
0

0

0
0

0

0
0

0

0,6

9705

8114

5859

3743

2170

1168

05942

02894

01362

00624

,00280

,00123

,00054

,00023

,00010

,00004

0
0

0
0

0

0
0

0
0

0

0,7

9602

,7903

,5631

,3558

,2046

,1094

,05539

,02687

,01261

,00577

0

0
0

0
0

0,
0,

0
0

0

0
0

0

0
0
0

0,8

9483

7687

5405

3380

1928

1025

05162

02495

,01168

,00533

,00238

,00104

,00045

,00019

,00008

,00003

0

0
0

0
0

0
0

0
0

0

0,9

9352

,7466

,5182

,3207

,1815

,09588

,04808

,02316

,01081

,00492

Л) ( П ! [ Ь ( ] ) J

X

0,0

1,0
2,0

3,0

4,0

5,0
6,0

7,0
8,0
9,0

10,0

11,0

12,0

13,0

14,0

15,0

Значения функции энергии по Эйнштейну (_Е° — E
0
)/RT в зависимости от с

0,0

0,9995

0,5820

0,3130

0,1572

0,07463

0,03392

0,01491

0,00639

0,00268

0,00111

0,00045

0,00018

0,00007

0,00003

0,00001

0,00001

0,1

0,9508

0,5489

0,2930

0,1462

0,06909

0,03128

0,01371

0,00586

0,00246

0,00102

0,2

0,9033

0,5172

0,2741

0,1360

0,06394

0,02885

0,01261

0,00538

0,00225

0,00093

0,00038

0,00015

0,00006

0,00002

0,00001

0,00000

0,3

0,8575

0,4870

0,2563

0,1264

0,05915

0,02659

0,01159

0,00493

0,00206

0,00085

0,4

0,8133

0,4582

0,2394

0,1174

0,05469

0,02450

0,01065

0,00453

0,00189

0,00078

0,00032

0,00013

0,00005

0,00002

0,00001

0,00000

0,5

0,7708

0,4308

0,2236

0,1090

0,05055

0,02257

0,00979

0,00415

0,00173

0,00071

0,6

0,7298

0,4048

0,2086

0,1011

0,04671

0,02078

0,00899

0,00381

0,00158

0,00065

0,00026

0,00011

0,00004

0,00002

0,00001

0,00000

0,7

0,6905

0,3800

0,1945

0,09380

0,04314

0,01914

0,00826

0,00349

0,00145

0,00059

0,8

0,6528

0,3565

0,1813

0,08695

0,03983

0,01761

0,00758

0,00320

0,00133

0,00054

0,00022

0,00009

0,00004

0,00001

0,00001

0,00000

0,9

0,6166

0,3342

0,1689

0,08057

0,03676

0,01621

0,00696

0,00293

0,00121

0.00050

а ) Из более подробных таблиц Хильсепрата и Циглера [605]



Таблица П.З

X

0,0

1,0
2,0
3,0
4,0

5,0

6,0
7,0
8,0
9,0

10,0
11,0
12,0
13,0
14,0
15,0

Значения функции энтропия по

0,0

7,9078

1,0406
0,4584
0,2083
0,09311

0,04068

0,01739
0,00730
0,00302
0,00123

0,00050
0,00020
0,00008
0,00003
0,00001
0,00001

0,1

3,3030

0,9536
0,4237
0,1923
0,08580

0,03740

0,01596
0,00669
0,00276
0,00113

0 ,2

2,6111

0,8756
0,3916
0,1776
0,07905

0,03438

0,01464
0,00613
0,00253
0,00103

0,00042
0,00017
0,00007
0,00003
0,00001
0,00000

0,3

2,2077
0 8052
0,3619
0,1640
0,07281

0,03159

0,01343
0,00561
0,00231
0,00094

Эйнштейну <S°/iJ в

0,4

1,9229
0,7414
0,3346
0,1513
0,06705

0,02903
0,01231
0,00514
0,00211
0,00086

0,00035
0,00014
0,00006
0,00002
0,00001
0,00000

0,5

1,7035
0,6833
0,3092
0,1396
0,06172

0,02666
0,01129
0,00470
0,00193
0,00079

зависимости

0,6

1,5257
0,6303
0,2858
0,1288
0,05681

0,02449
0,01035
0,00431
0,00177
0,00072

0,00029
0,00012
0,00005
0,00002
0,00001
0,00000

ОТ 3D = 9
i

0,7

1,3768
0,5817
0,2641
0,1188
0,05228

0,02249
0,00949
0,00394
0,00162
0,00066

;/Та)

0,8

1,2494
0,5371
0,2440
0,1096
0,04809

0,02065
0,00870
0,00361
0,00148
0,00060

0,00024
0,00010
0,00004
0,00001
0,00001
0,00000

0,9

1,1384
0,4962
0,2254
0,1010
0,04424

0,01895
0,00797
0,00330
0,00135
0,00055

а ) Из более подробных тлб гац Хильсенрата и Циглера [6051

зависимости от 9В/Г а)

вд/Т

0
1,
2
3

4

5
6
7
8
9

10
11
12
13
14
15

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0

0
,0
,0
,0
,0
,0

0,0

1,0000
0,9517
0,8254
0,6628
0,5031

0,3686
0,2656
0,1909
0,1382
0,1015

0,07582
0,05773
0,04478
0,03535
0,02835
0,02307

0,
0,
0,
0,
0,

о,
о,
о,
о,
о,

0
0

о
0
0
0

0,1

9995
9420
8100
6461
4883

3569
2569
1847
1339
09847

07372
05624
04370
03455
02776
02262

0,
0,
0,
0,
0,

0,
0,
0,
0,
0,

0,
0,
0
0
0
0

0,2

9980
9315
7943 *
6296
4738

3455
2486
1788
1297
09558

07169
05479
04265
03378
02718
02218

0,3

0,9955
0,9203
0,7784
0,6132
0,4595

0,3345
0,2405
0,1730
0,1257
0,09280

0,06973
0,05339
0,04164
0,03303
0,02661
0,02174

0,4

0,9920
0,9085
0,7622
0,5968
0,4456

0,3237
0,2326
0,1675
0,1219
0,09011

0,06783
0,05204
0,04066
0,03230
0,02607
0,02132

0,5

0,9876
0,8960
0,7459
0,5807
0,4320

0,3133
0,2251
0,1622
0,1182
0,08751

0,06600
0,05073
0,03970
0,03160
0,02553
0,02092

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0
0

0,6

9822
8828
7294
,5647
,4187

,3031
,2177
,1570
,1146
,08500

,06424
,04946
,03878"
,03091
,02501
,02052

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0
0

0,7

,9759
8692
7128
,5490
,4057

,2933
,2107
,1521
,1111
,08259

,06253
,04823
,03788
,03024
,02451
,02013

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0
0

0,8

,9687
,8550
,6961
,5334
,3930

,2838
,2038
,1473
,1078
,08025

,06087
,04705
,03701
,02959
,02402
,01975

0,
0,
0,
0,
0,

0,
0,
0,
0,
0,

0
0
0
0
0
0

0,9

9606
8404
6794
5181
3807

2745
1972
1426
1046
07800

05928
04590
03617
02896
02354
01938

а ) Если 9 П /Г^16, то С»/ЗЛ = 77,927 З; по Питцеру и Брюеру [1158].



Значения функции энергии по Дебаю (Е° — Е°)/ЗВТ в зависимости от 0 В /Т а )

Таблица П.5

0,0

1,0

2,0

3,0

4,0

5,0

6,0

7,0

8,0

9,0

10,0

11,0

12,0

13,0

14,0

15,0

0,0

1,0000

0,6744

0,4411

0,2836

0,1817

0,1176

0,07758

0,05251

0,03656

0,02620

0,01930

0,01457

0,01125

0,00886

0,00710

0,00577

0,1

0,9630

0,6471

0,4223

0,2712

0,1739

0,1127

0,07452

0,05057

0,03532

0,02538

0,01874

0,01418

0,01098

0,00866

0,00695

0,00566

0,2

0,9270

0,6208

0,4042

0,2594

0,1664

0.1080

0,07160

0,04873

0,03413

0,02459

0,01821

0,01381

0,01071

0,00846

0,00680

0,00555

0,3

0,8920

0,5954

0,3868

0,2481

0,1592

0,1036

0,06881

0,04696

0,03298

0,02384

0,01769

0,01345

0,01045

0,00827

0,00666

0,00544

0,4

0,8580

0,5708

0,3701

0,2373

0,1524

0,09930

0,06615

0,04527

0,03189

0,02311

0,01720

0,01311

0,01020

0,00809

0,00652

0,00533

0,5

0,8250

0,5471

0,3541

0,2269

0,1459

0,09524

0,06360

0,04366

0,03084

0,02241

0,01672

0,01277

0,00996

0,00791

0,00639

0,00523

0,6

0,7929

0,5243

0,3388

0,2170

0,1397

0,09137

0,06118

0,04211

0,02983

0,02174

0,01626

0,01245

0,00973

0,00774

0,00626

0,00513

0,7

0,7619

0,5023

0,3241

0,2076

0,1338

0,08768

0,05886

0,04063

0,02887

0,02109

0,01581

0,01213

0,00950

0,00757

0,00613

0,00503

0,8

0,7318

0,4811

0,3100

0,1986

0,1281

0,08415

0,05664

0,03921

0,02794

0,02047

0,01538

0,01183

0,00928

0,00741

0,00601

0,00494

0,9

0,7026

0,4607

0,2965

0,1900

0,1227

0,08079

0,05453

0,03786

0,02705

0,01987

0,01497

0,01153

0,00907

0,00725

0,00589

0,00485

lV) Если OD/T г 16, vo (1: - Г0)Г,ПТ 19,'i82 (T/0D)3, но Питцсру и Ьрюеру [1158].

0,0

1,0

2,0

3,0

'i.O

5,0

6,0

7,0

8,0

9,0

10,0

11,0

12,0

13,0

14,0

15,0

0,0

со

1,3579

0,7336

0,4292

0,2608

0,1636

0,1059

0,07092

0,04908

0,03506

0,02577

0,01944

0,01501

0,01181

0,00946

0,00770

Значения

0,1

3,6362

1,2676

0,6937

0,4077

0,2486

0,1564

0,1016

0,06826

0,04739

0,03395

0,02503

0,01893

0,01464

0,01155

0,00926

0,00754

функции

0,2

2,9438

1,1861

0,6564

0,3875

0,2370

0,1496

0,09750

0,06572

0,04578

0,03289

0,02431

0,01843

0,01428

0,01129

0,00907

0,00740

энтропии

0,3

2,5396

1,1120

0,6214

0,3683

0,2260

0,1431

0,09358

0,06329

0,04423

0,03187

0,02362

0,01795

0,01394

0,01103

0,00888

0,00725

по Дебан

0,4

2,2536

1,0442

0,5886

0,3503

0,2156

0,1369

0,08986

0,06097

0,04274

0,03090

0,02296

0,01749

0,01361

0,01079

0,00870

0,00711

» &/3R в

0,5

2,0327

0,9820

0,5578

0,3332

0,2057

0,1311

0,08631

0,05876

0,04132

0,02996

0,02232

0,01704

0,01328

0,01055

0,00852

0,00697

зависимости

0,6

1,8531

0,9246

0,5289

0,3171

0,1964

0,1255

0,08293

0,05665

0,03996

0,02905

0,02170

0,01660

0,01297

0,01032

0,00834

0,00684

от е
в
/т

0,7

1,7022

0,8714

0,5017

0,3018

0,1875

0,1203

0,07971

0,05463

0,03866

0,02818

0,02111

0,01618

0,01267

0,01010

0,00818

0,00671

а
)

0,8

1,5723

0,8222

0,4761

0,2874

0,1791

0,1152

0,07664

0,05270

0,03741

0,02735

0,02053

0,01578

0,01237

0,00988

0,00801

0,00659

0,9

1,4587

0,7763

0,4519

0,2737

0,1711

0,1105

0,07371

0,05085

0,03621

0,02655

0,01998

0,01539

0,01209

0,00967

0,00785

0,00646

Если 6д/Т =г 16, то SJ3B= 25,976 (Г/9О)3; по Пигцеру и Брюеру [1158].
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Значения теплоемкости С для затор

V/RT

0,0
0,2
0,4
0,6
0,8

1,0
1,5
2,0
2,5
3,0

3,5
4,0
4,5
5,0
6,0

7,0
8,0
9,0
10,0
12,0

14,0
16,0
18,0
20,0

0
1
1
1
1

1
1
1
1
2

2
2
2
2
2

2
2
2
2
2

2
2,
2,
2,

0,0

,994
,0035
,0328
,0801
,1435

,2203
,4508
,6778
,9213
,0989

2226
2989
3358
3447
3158

2650
2160
1762
1457
1053

0813
0657
0547
0465

0
1
1
1
1

1

1
1
1
2

2
2
2
2
2

2

2
2
2
2

2,
2,
2,
2,

),05

,994

,003

,033

,080

,143

,219

,449

,695

,917

095

218
294
330
338
307

256
205
164
133
089

063
044
031
020

0
1
1
1
1

1
1
1
1
2

2
2
2
2
2

2
2
2
2
2

2
1,
1,
1,

), 10

,994

,003

,032

,079

,141

,217

,444

,687

,908

082

204
276
312
318
283

228
174
130
094
043

009
983
961
944

0
1
1
1
1

1
1
1
1
2

2
2
2
2
2

2
2
2
2
1

1

1,
1,
1,

),15

,994

,002

,030

,076

,138

,212

,435

,673

,888

062

180
249
280
285
245

185
125
074
033
972

923
887
853
827

0
1
1
1
1

1
1
1
1
2

2
2
2
2
2

2
2
1
1
1

1,
1,
1,
1,

),20

,994
,001
,028
,073
,133

,206
,423
,655
866
033

146
213
238
241
192

126
058
999
951
877

814
764
717
678

0
1
1
1
1

1
1
1
1
1

2
2
2
2
2

2
1
1
1
1

1,
1,
1,
1,

J,25

,994

,000

,025

,068

,128

,199

408
632
840
996

106
168
190
186
130

055
979
909
854
763

686
622
562
510

0
0
1
1
1

1
1
1
1
1

2
2
2
2
2

1
1
1
1
1

1,
1,
1,
1,

3,30

,994

,999

,024

,065

,121

190
391
606
801
952

054
110
129
120
059

973
888
808
745
636

546
468
397
333

0,35

0,994

0,998

1,021

1,060

1,114

1,180

1,370

1,574

1,756

1,900

1,995

2,048

2,062

2,056

1,979

1,883

1,788

1,699

1,630

1,502

1,400

1,311

1,232

1,158

с

0
0
1
1
1

1
1
1
1
1

1
1
1
1
1

1
1
1
1
1,

1,
1,
1,

0,

1/Q

• 40

,994
,998
,019
,056
,106

169
348
541
717
846

934
980
990
972
893

787
684
587
507
365

254
156
070

991

а ) По Питцеру и Брюеру [1158].
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Таблица П.7

ного вращения11), кал/(моль-°К)

5

94
98
17
61
99

57
24
05
70
94

69
07
11
90
03

88
76
74
82
33

12
09
19
37

0,50

0,994

1,000

1,018

1,049

1,092

1,144

1,299

1,465

1,619

1,732

1,803

1,834

1,832

1,808

1,711

1,588

1,468

1,362

1,262

1,107

0,978

0,873

0,780

0,701

0,55

0,994

1,000

1,017

1,046

1,084

1,131

1,273

1,424

1,562

1,663

1,727

1,754

1,749

1,718

1,614

1,487

1,366

1,250

1,151

0,989

0,855

0,749

0,657

0,580

0,60

0,994

1,000

1,015

1,041

1,075

1,118

1,247

1,382

1,504

1,597

1,654

1,674

1,664

1,631

1,520

1,390

1,262

1,144

1,045

0,877

0,744

0,639

0,549

0,477

0,65

0,994

1,000

1,013

1,036

1,067

1,105

1,218

1,341

1,448

1,532

1,580

1,593

1,578

1,543

1,429

1,296

1,164

1,048

0,943

0,774

0,644

0,542

0,456

0,389

0,70

0,994

1,000

1,012

1,031

1,058

1,091

1,192

1,300

1,393

1,466

1,506

1,513

1,496

1,457

1,342

1,207

1,074

0,956

0,850

0,682

0,554

0,457

0,378

0,316

0,75

0,994

1,000

1,010

1,026

1,049

1,078

1,165

1,258

1,341

1,401

1,432

1,435

1,413

1,373

1,255

1,120

0,988

0,869

0,765

0,600

0,479

0,387

0,312

0,256

0,80

0,994

1,000

1,008

1,021

1,040

1,065

1,141

1,218

1,289

1,337

1,361

1,359

1,333

1,292

1,173

1,040

0,908

0,789

0,688

0,528

0,411

0,324

0,259

0,208

0,85

0,994

0,999

1,007

1,017

1,031

1,052

1,115

1,180

1,238

1,276

1,293

1,286

1,259

1,214

1,096

0,962

0,834

0,717

0,618

0,463

0,352

0,272

0,215

0,168

0,90

0,994
0,999
1,005
1,014
1,025

1,040
1,090
1,146
1,190
1,217

1,226
1,215
1,185
1,140
1,022

0,890
0,765
0,652
0,556
0,407

0,303

0,229
0,175
0,135

0,95 "

0,994

0,999

1,004

1,011

1,020

1,031

1,070

1,113

1,146

1,164

1,165

1,148

1,115

1,068

0,954

0,826

0,704

0,593

0,499

0,358

0,262

0,194

0,144

0,109
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Значения функции энергии (-^у—-fc'

V /RT

0,0
0,2
0,4
0,6
0,8

1,0
1,5
2,0
2,5
3,0

3,5
4,0
4,5
5,0
6,0

7,0
8,0
9,0

10,0
12,0

14,0
16,0
18,0
20,0

1/Q

0,0

0,994
1,1824
1,3515
1,5013
1,6326

1,7463
1,9610
2,0937
2,1660
2,1974

2,2033
2,1947
2,1791
2,1610
2,1264

2,0987
2,0784
2,0637
2,0529
2,0385

2,0295
2,0232
2,0185
2,0150

0 , 0 5

0,994
1,142
1,300
1,437
1,556

1,660
1,856
1,971
2,031
2,049

2,043
2,024
1,998
1,971
1,918

1,875
1,840
1,811
1,787
1,719

1,717
1,690
1,666
1,646

0,10

0,994
1,106
1,249
1,374
1,482

1,576
1,753
1,854
1,900
1,909

1,893
1,864
1,829
1,794
1,727

1,670
1,623
1,583
1,548
1,492

1,441
1,401
1,363
1,329

0 , 1 5

0,994
1,074
1,200
1,311
1,411

1,495
1,654
1,742
1,779
1,777

1,753
1,715
1,673
1,631
1,552

1,484
1,427
1,379
1,335
1,264

1,202
1,150
1,102
1,061

0,20

0,994
1,050
1,151
1,251
1,340

1,418
1,561
1,636
1,662
1,651

1,621
1,577
1,529
1,481
1,392

1,315
1,251
1,196
1,147
1,067

0,997
0,937
0,886
0,841

0 , 2 5

0,994
1,032
1,106
1,190
1,272

1,344
1,472
1,536
1,550
1,535

1,497
1,448
1,394
1,344
1,247

1,164
1,095
1,035
0,982
0,896

0,823
0,760
0,707
0,660

0,30

0,994
1,022
1,073
1,138
1,211

1,275
1,385
1,440
1,448
1,426

1,382
1,329
1,273
1,218
1,115

1,029
0,955
0,892
0,838
0,745

0,672
0,613
0,561
0,515

0 , 3 5

0,994
1,015
1,051
1,099
1,157

1,211
1,306
1,350
1,351
1,321

1,275
1,221
1,162
1,104
0,999

0,908
0,833
0,768
0,715
0,624

0,551
0,493
0,443
0,399

Н , 40

0,99 i

1,008

1,036

1,072

1,114

1,155

1,230

1,265

1,260
1,224

1,176

1,121

1,061
1,002

0,898

0,802

0 725

0,661
0,608

0 519

0 « 0

0 394

0,347

0,307

731

Таблица П.8

По Питцеру и Брюеру [1158].

заторможенного вращения8), пал/(моль-°К)

ш

45

—

,994
,004
,025
,049
,077

,106
,164
,190
,179
,140

,088
,030
,968
,909
,799

,708
,631
,569
,515
,431

,365
,314
,271
,236

0,50

0,994
1,000
1,015
1,030
1,048

1,065
1,103
1,120
1,104
1,060

1,006
0,947
0,884
0,824
0,714

0,624
0,549
0,488
0,437
0,356

0,297
0,249
0,211
0,181

0,55

0,994
0,996
1,006
1,014
1,026

1,038
1,059
1,057
1,032
0,988

0,933
0,872
0,810
0,750
0,644

0,554
0,480
0,421
0,370
0,296

0,240
0,198
0,164
0,138

0,60

0,994
0,994
0,999
1,004
1,009

1,014
1,019
1,005
0,972
0,924

0,508
0,806
0,744
0,685
0,580

0,491
0,420
0,363
0,314
0,244

0,195
0,157
0,128
0,105

0 , 6 5

0,994
0,994
0,994
0,995
0,996

0,996
0,987
0,962
0,922
0,870

0,811
0,749
0,687
0,628
0,523

0,437
0,368
0,312
0,269
0,202

0,158
0,127
0,099
0,080

0,70

0,994
0,994
0,992
0,990
0,984

0,982
0,962
0,928
0,882
0,828

0,765
0,701
0,638
0,580
0,476

0,392
0,326
0,273
0,231
0,170

0,127
0,098
0,077
0,061

0 , 7 5

0,994
0,992
0,990
0,987
0,980

0,972
0,945
0,904
0,850
0,791

0,727
0,661
0,599
0,540
0,437

0,354
0,290
0,240
0,200
0,143

0,103
0,076
0,060
0,047

0,80

0,994
0,992
0,988
0,984
0,976

0,965
0,932
0,886
0,827
0,763

0,697
0,630
0,567
0,508
0,406

0,324
0,261
0,211
0,174
0,121

0,084
0,061
0,047
0,036

0 , 8 5

0,994
0,991
0,988
0,982
0,974

0,962
0,922
0,873
0,811
0,744

0,676
0,609
0,545
0,485
0,383

0,302
0,239
0,191
0,154
0,104

0,072
0,051
0,036
0,028

0,90

0,994
0,990
0,986
0,980
0,972

0,960
0,916
0,864
0,801
0,732

0,663
0,595
0,531
0,470
0,368

0,286
0,223
0,176
0,140
0,091

0,062
0,044
0,029
0,022

0 , 9 5

0,994
0,989
0,985
0,979
0,971

0,959
0,915
0,860
0,796
0,728

0,659
0,590
0,526
0,465
0,361

0,279
0,215
0,168
0,132
0,084

0,056
0,038
0,026
0,018



7.42

V/RT

0,0

0,2
0,4
0,6
0,8

1,0

1,5
2,0
2,5
3,0

3,5

4,0
4,5
5,0
6,0

7,0

8,0
9,0

10,0
12,0

14,0

16,0
18,0
20,0

Значения энтропии S" для заторможе

0,25

3,748

3,743
3,730
3,709
3,679

3,638

3,512
3,355
3,180
3,008

2,838

2,678
2,528
2,396
2,166

1,983

1,830
1,703
1,593
1,417

1,275

1,157
1,058
0,975

0,30

3,386
3,382
3,370
3,347
3,318

3,279
3,156
3,004
2,836
2,667

2,500
2,343
2,199
2,068
1,844

1,665
1,519
1,397
1,295
1,125

0,994
0,890
0,801
0,727

0,35

3,079
3,076
3,065
3,043
3,013

2,974
2,854
2,709
2,548
2,380

2,218
2,069
1,926
1,798
1,585

1,411
1,272
1,156
1,060
0,904

0,783
0,688
0,609
0,542

0,40

2,814
2,811
2,801
2,780
2,750

2,714
2,600
2,458
2,303
2,138

1,978
1,834
1,698
1,579
1,370

1,204
1,071
0,962
0,872
0,728

0,620
0,533
0,464
0,405

0,45

2,580
2,578
2,568
2,547
2,519

2,485
2,376
2,241
2,091
1,933

1,782
1,643
1,511
1,392
1,192

1,033
0,906
0,804
0,719
0,588

0,492
0,414
0,353
0,303

0,50

2,371
2,369
2,359
2,340
2,315

2,279
2,173
2,048
1,907
1,756

1,610
1,475
1,348
1,233
1,040

0,891
0,770
0,674
0,596
0,476

0,388
0,322
0,270
0,228

0 , 5 J

2,182
2,180
2,170
2,151
2,125

2,094
1,997
1,874
1,739
1,576

1,458
1,328
1,209
1,097
0,915

0,774
0,660
0,570
0,496
0,388

0,309
0,251
0,205
0,170

733

Таблица П.9

а ) По Питцеру и Брюеру [1158].

вращения а ) , пал/{моль. °К)

0,60

2,009
2,003
1,996
1,980
1,957

1,928
1,833
1,718
1,589
1,456

1,323
1,199
1,086
0,982
0,808

0,672
0,566
0,483
0,414
0,315

0,247
0,196
0,158
0,129

0 , 6 5

1,850
1,848
1,837
1,823
1,800

1,774
1,685
1,578
1,456
1,330

1,206
1,087
0,978
0,881
0,715

0,588
0,486
0,407
0,348
0,255

0,196
0,155
0,121
0,097

0 , 7 0

1,703
1,701
1,691
1,677
1,654

1,629
1,552
1,450
1,335
1,217

1,100
0,988
0,884
0,794
0,637

0,516
0,422
0,350
0,293
0,213

0,157
0,119
0,093
0,073

0 , 7 5

1,567
1,563
1,555
1,541
1,523

1,499
1,428
1,332
1,224
1,114

1,004
0,901
0,804
0,716
0,568

0,453
0,366
0,300
0,248
0,176

0,126
0,092
0,072
0,056

0,80

1,438
1,433
1,428
1,415
1,399

1,377
1,310
1,224
1,126
1,021

0,919
0,821
0,730
0,648
0,509

0,401
0,320
0,258
0,211
0,146

0,100
0,075
0,056
0,042

0 , 8 5

1,316
1,312
1,307
1,295
1,284

1,262
1,201
1,122
1,031
0,936

0,841
0,748
0,662
0,588
0,457

0,357
0,281
0,223
0,180
0,122

0,084
0,059
0,042
0,032

0,90

1,203
1,196
1,193
1,184
1,171

1,153
1,094
1,024
0,942
0,855"

0,769
0,683
0,607
0,535
0,412

0,319
0,248
0,195
0,154
0,101

0,069
0,048
0,034
0,024

0 , 4 5

1,097
1,091
1,085
1,076
1,068

1,052
1,000
0,936
0,860
0,779

0,703
0,623
0,551
0,486
0,372

0,285
0,220
0,171
0,134
0,084

0,056
0,038
0,026
0,018



Таблица П .10

VJRT

0,0

0,2
0,4

0,6

0,8

1,0

1,5

2,0
2,5
3,0

3,5
4,0
4,5
5,0

6,0

7,0

8,0

9,0

10,0

12,0
14,0
16,0
18,0
20,0

Снижение энтропии при свободном вращении, Sf-S*) , кал/(молъ-°К)

0,0

0,0000
0,0049
0,0198
0,0440
0,0771

0,1185
0,2527
0,4182
0,6001
0,7856

0,9660
1,1356
1,2918
1,4339

1,6781

1,8783
2,0447
2,1864
2,3095

2,5155
2,6847
2,8289
2,9545

t 3,0659

0 , 0 5

0,000
0,005
0,020
0,044
0,077

0,118
0,252
0,417
0,599
0,783

0,964
1,133
1,289
1,431
1,674

1,874
2,040
2,180
2,303

2,508
2,676
2,819
2,943
3,0Г,4

0,10

0,000
0,004
0,018
0,043
0,077

0,117
0,250
0,415
0,594
0,777

0,957
1,126
1,280
1,421
1,662

1,860
2,024
2,163
2,284

2,485
2,650
2,788
2,910
3,017

0,15

0,000
0,004
0,018
0,043
0,075

0,115
0,248
0,410
0,585
0,768

0,944
1,111
1,265
1,404
1,643

1,837
1,998
2,134
2,252

2,447
2,607
2,740
2,855
2,956

0,20

0,000
0,004
0,018
0,040
0,072

0,112
0,242
0,402
0,577
0,757

0,929
1,094
1,244
1,380
1,616

1,807
1,962
2,095
2,208

2,394
2,547
2,674
2,781
2,872

0 , 2 5

0,000
0,004
0,018
0,039
0,069

0,110
0,236
0,393
0,568
0,740

0,910
1,070
1,220
1,352
1,582

1,765
1,918
2,045
2,155

2,331
2,473
2,591
2,690
2,773

0,30

0,000
0,004
0,016
0,039
0,068

0,107
0,230
0,382
0,550
0,719

0,886
1,043
1,187
1,318
1,542

1,721

1,867

1,989
2,091

2,261
2,392
2,496
2,585
2,659

0,35

0,000
0,003
0,014
0,036
0,066

0,105
0,225
0,370
0,531
0,699

0,861
1,011
1,153
1,281
1,494

1,668
1,807
1,923
2,019

2,175
2,296
2,391
2,470
2,537

0,40

0,000
0,003
0,013
0,034
0,064

0,100
0,214
0,356
0,511
0,676

0,836
0,980
1,116
1,235
1,444

1,610
1,743
1,852
1,942

2,086
2,194
2,281
2,350
2,409

0,45

0,000
0,002
0,012
0,033
0,061

0,095
0,204
0,339
0,489
0,647

0,798
0,937
1,069
1,188
1,388

1,547
1,674
1,776
1,861

1,992
2,088
2,166
2,227
2,277

0,50

0,000
0,002
0,012
0,031
0,056

0,092

0,198
0,323
0,464
0,615

0,761
0,896
1,023
1,138
1,331

1,480
1,601
1,697
1,775

1,895

1,983
2,049
2,101
2 , Ш

0,55

0,000
0,002

0,010
0,028
0,053

0,086
0,189
0,308
0,440
0,581

0,722

0.855
0,977
1,086
1,268
1,411

1,525
1,612
1,686

1,793

1,872

1,930

1,976

2,Oil

S j = П (.1/2-V-\nQjV, по Пищсру и Бртоеру [1158].
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Таблица П.12

Вклад гармонического осциллятора в теплоемкость (табулировано для колебательных частот (о)а)

<о, см—1

100
110
120
130
140

150
160
170
180
190

200
210
220
230
240

250
260
270
280
290

300
310
320
З'ЛО
340

,298,15°К

0,9808

0,9769

0,9725

0,9678

0,9628

0,9575

0,9518

0,9458

0,9394

0,9328

0,9259

0,9187

0,9112

0,9034

0,8954

0,8871

0,8786

0,8698

0,8608

0,8517

0,8423

0,8327

0,8229

1 0,8130
\ О, &С»О

300° К

0,9811

0,9771

0,9729

0,9682

0,9633

0,9580

0,9523

0,9464

0,9401

0,9336

0,9267

0,9196

0,9120

0,9045

0,8966

0,8884

0,8800

0,8713

0,8624

0,8533

0,8440

0,8345

0,8249

0,8151

\ о,8о:л

400° К

0,9893

0,9871

0,9846

0,9820

0,9791

0,9761

0,9729

0,9694

0,9658

0,9620

0,9580

0,9538

0,9494

0,9449

0,9402

0,9353

0,9302

0,9250

0,9196

0,9141

0,9084

0,9025

0,8966

0,8904
\ 0,8842

500° К

0,9931

0,9917

0,9901

0,9884

0,9866

0,9846

0,9825

0,9803

0,9780

0,9755

0,9729

0,9701

0,9673

0,9643

0,9612

0,9580

0,9546

0,9512

0,9476

0,9440

0,9402

0,9363

0,9323

0,9281

0,9239

600° К

0,9952

0,9942

0,9931

0,9919

0,9907

0,9893

0,9878

0,9863

0,9846

0,9829

0,9811

0,9791

0,9770

0,9750

0,9729

0,9706

0,9682

0,9658

0,9633

0,9607

0,9580

0,9553

0,9524

0,9494
0,9464

700° К

0,9965

0,9957

0,9949

0,9940

0,9931

0,9921

0,9910

0,9899

0,9887

0,9874

0,9860

0,9846

0,9831

0,9816

0,9800

0,9783

0,9765

0,9747

0,9729

0,9709

0,9686

0,9669

0,9647

0,9625

0,9603

800° К

0,9973

0,9967

0,9961

0,9955

0,9947

0,9940

0,9931

0,9922

0,9913

0,9903

0,9893

0,9882

0,9871

0,9859

0,9846

0,9833

0,9820

0,9806

0,9791

0,9776

0,9761

0,9745

0,9729

0,9712

0,9694
1

900° К

0,9979

0,9974

0,9969

0,9964

0,9958

0,9952

0,9946

0,9939

0,9931

0,9923

0,9915

0,9907

0,9898

0,9888

0,9878

0,9868

0,9857

0,9846

0,9835

0,9823

0,9811

0,9798

0,9785

0,9771
0,9758 ,

1000° К

0,9983

0,9979

0,9975

0,9971

0,9966

0,9961

0,9956

0,9950

0,9944

0,9938

0,9931

0,9924

0,9917

0,9909

0,9901

0,9893

0,9884

0,9875

0,9866

0,9856

0,9846

0,9836

0,9826

0,9814

О,9803

'360

370
380
390

400
410
420
430
440

450
460
470
480
490

500
510
520
530
540

550
560
570
580
590

600
610
620
630
640

Г
Ъ,7824
0,7719

0,7613

0,7510

0,7398

0,7290

0,7180

0,7070

0,6960

0,6849

0,6738

0,6626

0,6514

0,6403

0,6291

0,6179

0,6068

0,5957

0,5846

0,5736

0,5626

0,5517

0,5408

0,5300

0,5193

0,5087

0,4981

0,4876

0,4773

0,7847'

0,7743

0,7638

0,7532

0,7425

0,7317

0,7208

0,7100

0,6990

0,6880

0,6769

0,6658

0,6548

0,6437

0,6326

0,6215

0,6104

0,5993

0,5883

0,5773

0,5664

0,5555

0,5447

0,5340

0,5233

0,5127

0,5021

0,4917

0,4814

0,8646

0,8579

0,8510

0,8440

0,8369

0,8297

0,8224

0,8151

0,8076

0,8000

0,7924

0,7847

0,7769

0,7691

0,7612

0,7532

0,7452

0,7371

0,7290

0,7209

0,7127

0,7045

0,6962

0,6879

0,6797

0,6716

0,6631

0,6547

0,9107

0,9061

0,9014

0,8966

0,8917

0,8867

0,8816

0,8765

0,8713

0,8660

0,8606

0,8551

0,8495

0,8440

0,8384

0,8326

0,8268

0,8210

0,8151

0,8091

0,8031

0,7970

0,7909

0,7847

0,7785

0,7722

0,7659

0,7596

0,9369

0,9336

0,9302

0,9268

0,9232

0,9196

0,9159

0,9122

0,9084

0,9043

0,9005

0,8967

0,8925

0,8884

0,8844

0,8799

0,8756

. 0,8713

0,8669

0,8624

0,8579

0,8533

0,8487

0,8440

0,8393

0,8345

0,8297

0,8249

0,9532

0,9507

0,9481

0,9456

0,9429

0,9402

0,9374

0,9346

0,9317

0,9287

0,9258

0,9227

0,9196

0,9165

0,9133

0,9100

0,9067

0,9034

0,9000

0,8966

0,8931

0,8896

0,8860

0,8824

0,8787

0,8750

0,8713

0,8675

0,9639

0,9620

0,9600

0,9580

0,9559

0,9538

0,9516

0,9494

0,9472

0,9449

0,9425

0,9402

0,9378

0,9353

0,9328

0,9302

0,9276

0,9250

0,9223

0,9196

0,9169

0,9141

0,9113

0,9084

0,9055

0,9025

0,8996

0,8966

0,9714

0,9698

0,9682

0,9666

0,9650

0,9633

0,9616

0,9598

0,9580

0,9561

0,9543

0,9524

0,9504

0,9484

0,9464

0,9444

0,9423

0,9402

0,9380

0,9358

0,9336

0,9314

0,9291

0,9268

0,9244

0,9220

0,9196

0,9172

х>,$т
0,9767

0,9755

0,9742

0,9729

0,9715

0,9701

0,9687

0,9673

0,9658

0,9643

0,9628

0,9612

0,9596

0,9580

0,9563

0,9546

0,9529

0,9512

0,9494

0,9476

0,9458

0,9139

0,9421

0,9402

0,9382

0,9363

0,9343

0,9323



Продолжение табл. П.12

со, ск~1

650

660

670

680

690

700

710

720

730

740

750

760

770

780

790

800

810

820

830

840

850

860

870

880

890

920

930

940

950

960

970

980

990

1000

1010

1020

1030

1040

1050

1060

1070

1080

1090

1100

1110

1120

ИЗО
1140

1150

1160

1170

1180

1190

C/R

298, 15° К
1
 ' ' • ' "

0,4670

0,4569

0,4468

0,4369

0,4271

0,4174

0,4079

0,3983

0,3890

0,3798

0,3708

0,3619

0,3531

0,3441

0,3359

0,3275

0,3193

0,3112

0,3033

0,2955

0,2879

0,2803

0,2730

0,2657

0.25S7

\ И,2ГИ7

0,2383

0,2317

0,2253

0,2191

0,2130

0,2070

0,2012

0,1955

0,1899

0,1844

0,1791

0,1739

0,1689

0,1639

0,1591

0,1544

0,1498

0,1453

0,1411

0,1367

0,1326

0,1285

0,1246

0,1208

0,1170

0,1134

0,1099

0,1065

300° К

0,4712

0,4610

0,4510

0,4410

0,4312

0,4215

0,4120

0,4025

0,3932

0,3840

0,3750

0,3660

0,3572

0,3486

0,3401

0,3317

0,3234

0,3153

0,3074

0,2995

0,2919

0,2843

0,2769

0,2697

0,2625

0,2Г)Г>1)

0,2420

0,2355

0,2290

0,2228

0,2166

0,2106

0,2047

0,1990

0,1933

0,1878

0,1825

0,1772

0,1721

0,1671

0,1622

0,1575

0,1528

0,1483

0,1439

0,1396

0,1354

0,1313

0,1274

0,1235

0,1197

0,1160

0,1125

0,1090

400° К

0,6467

0,6381

0,6298

0,6215

0,6132

0,6048

0,5966

0,5883

0,5801

0,5719

0,5637

0,5555

0,5474

0,5393

0,5313

0,5233

0,5153

0,5074

0,4995

0,4917

0,4839

0,4762

0,4686

0,4610

0,4535

0,44(50

0,4312

0,4240

0,4167

0,4096

0,4025

0,3955

0,3886

0,3817

0,3750

0,3683

0,3616

0,3550

0,3488

0,3422

0,3358

0,3306

0,3234

0,3173

0,3113

0,3055

0,2995

0,2938

0,2881

0,2825

0,2769

0,2715

0,2661

0,2608

| 500°К

0,7532

0,7468

0,7404

0,7339

0,7274

0,7209

0,7142

0,7078

0,7012

0,6946

0,6880

0,6813

0,6747

0,6681

0,6614

0,6548

0,6481

0,6414

0,6348

0,6284

0,6214

0,6148

0,6082

0,6015

0,5949

0, .">88,5

0,5751

0,5686

0,5620

0,5555

0,5490

0,5425

0,5361

0,5297

0,5233

0,5169

0,5105

0,5042

0,4980

0,4917

0,4855

0,4793

0,4732

0,4671

0,4610

0,4550

0,4490

0,4430

0,4371

0,4312

0,4254

0,4196

0,4139

0,4082

| 600°К

0,8200

0,8151

0,8101

0,8051

0,8000

0,7950

0,7898

0,7847

0,7795

0,7743

0,7691

0,7638

0,7585

0,7532

0,7479

0,7425

0,7371

0,7317

0,7263

0,7209

0,7154

0,7100

0,7045

0,6990

0,6935

0,0880

0,6769

0,6714

0,6658

0,6603

0,6548

0,6492

0,6436

0,6381

0,6326

0,6270

0,6214

0,6159

0,6104

0,6048

0,5993

0,5938

0,5883

0,5828

0,5773

0,5718

0,5664

0,5609

0,5555

0,5501

0,5447

0,5393

0,5339

0,5286

700° К

0,8637

0,8598

0,8559

0,8520

0,8480

0,8440

0,8400

0,8359

0,8318

0,8277

0,8234

0,8193

0,8151

0,8108

0,8065

0,8022

0,7979

0,7935

0,7891

0,7847

0,7803

0,7758

0,7713

0,7668

0,7023

0,7578

0,7487

0,7441

0,7395

0,7348

0,7302

0,7255

0,7209

0,7162

0,7115

0,7068

0,7021

0,6974

0,6927

0,6880

0,6832

0,6785

0,6738

0,6690

0,6643

0,6595

0,6548

0,6500

0,6452

0,6405

0,6357

0,6310

0,6262

0,6215

| 800° К

0,8935

0,8905

0,8873

0,8842

0,8810

0,8778

0,8746

0,8713

0,8680

0,8646

0,8613

0,8579

0,8545

0,8510

0,8475

0,8440

0,8405

0,8369

0,8334

0,8297

0,8261

0,8224

0,8188

0,8151

0,81 И

0,8070

1

0,8001

0,7964

0,7924

0,7886

0,7847

0,7808

0,7769

0,7730

0,7691

0,7651

0,7612

0,7572

0,7532

0,7492

0,7452

0,7412

0,7372

0,7331

0,7290

0,7250

0,7209

0,7168

0,7127

0,7086

0,7045

0,7004

0,6963

0,6921

000° К

0,9147

0,9122

0,9097

0,9071

0,9045

0,9019

0,8992

0,8966

0,8939

0,8911

0,8884

0,8856

0,8828

0,8800

0,8771

0,8742

0,8713

0,8684

0,8654

0,8624

0,8594

0,8564

0,8533

0,8502

0,8171

(),8И() /

0*8377

0,8346

0,8314

0,8281

0,8249

0,8216

0,8184

0,8151

0,8118

0,8084

0,8051

0,8017

0,7984

0,7950

0,7916

0,7881

0,7847

0,7813

0,7778

0,7743

0,7708

0,7673

0,7638

0,7603

0,7568

0,7532

0,7497

0,7461

| 1000°К

0,9302

0,9282

0.9261

0,9239

0,9218

0,9196

0,9174

0,9152

0,9130

0,9107

0,9084

0,9061

0,9037

0,9014

0,8990

0,8966

0,8941

0,8917

0,8892

0,8867

0,8842

0,8816

0,8791

0,8765

0,87.4!)

0,871.-1

0,8660

0,8633

0,8606

0,8579

0,8551

0,8524

0,8496

0,8468

0,8440

0,8412

0,8384

0,8355

0,8326

0,8297

0,8268

0,8239

0,8210

0,8180

0,8151

0,8121

0,8091

0,8061

0,8031

0,8000

0,7970

0,7939

0,7909

0,7878
-J
со

_ со



Продолжение табл. П.12

со, слг-1

1200

1210

1220

1230

1240

1250

1260

1270

1280

1290

1300

1310

1320

1330

1340

1350

1360

1370

1380

1390

1400

1410

1420

1430

1440

C°JR

298,15°K |

0,1031

0,0999

0,0967

0,0937

0,0907

0,0878

0,0850

0,0823

0,0796

0,0770

0,0745

0,0721

0,0697

0,0675

0,0653

0,0631

0,0610

0,0590

0,0570

0,0551

0,0533

0,0512

0,0498

0,0481

0,0465

\ 0,04/,'Л

300° К 1

0,1056

0,1023

0,0991

0,0960

0,0930

0,0900

0,0872

0,0844

0,0817

0,0791

0,0765

0,0741

0,0717

0,0693

0,0671

0,0649

0,0628

0,0607

0,0587

0,0568

0,0549

0,0531

0,0513

0,0496

0,0479

\ 0,(Vi(tt

400° К 1

0,2556

0,2504

0,2454

0,2404

0,2355

0,2306

0,2259

0,2212

0,2166

0,2121

0,2076

0,2032

0,1989

0,1947

0,1906

0,1865

0,1825

0,1785

0,1746

0,1708

0,1671

0,1634

0,1598

0,1563

0,1528

1 ОД 494

500° К

0,4025

0,3969

0,3914

0,3859

0,3804

0,3750

0,3696

0,3643

0,3590

0,3537

0,3186

0,3434

0,3384

0,3333

0,3284

0,3234

0,3185

0,3137

0,3089

0,3042

0,2995

0,2949

0,2903

0,2858

0,2813

О,27Г>9

600° К

0,5232

0,5179

0,5127

0,5074

0,5021

0,4969

0,4917

0,4865

0,4*814

0,4762

0,4711

0,4661

0,4610

0,4560

0,4510

0,4460

0,4410

0,4361

0,4312

0,4264

0,4215

0,4167

0,4120

0,4072

0,4025

0,.'!!)79

700° К

0,6167

0,6120

0,6072

0,6025

0,5978

0,5930

0,5883

0,5836

0,5789

0,5742

0,5695

0,5649

0,5603

0,5555

0,5509

0,5462

0,5416

0,5370

0,5324

0,5278

0,5233

0,5187

0,5142

0,5096

0,5052

0,50(17

800° К

0,6880

0,6838

0,6797

0,6756

0,6714

0,6672

0,6631

0,6589

0,6548

0,6506

0,6464

0,6423

0,6381

0,6340

0,6298

0,6256

0,6215

0,6173

0,6132

0,6090

0,6049

0,6007

0,5966

0,5924

0,5483

0
 r
)S-i2

900° К

0,7425

0,7389

0,7354

0,7318

0,7281

0,7245

0,7209

0,7172

0,7136

0,7100

0,7063

0,7027

0,6990

0,6953

0,6917

0,6880

0,6843

0,6806

0,6769

0,6732

0,6696

0,6659

0,6622

0,6585

O.G548

(1,0Г>11

1000°К

0,7847

0,7816

0,7785

0,7754

0,7722

0,7691

0,7659

0,7628

0,7596

0,7564

0,7532

0,7500

0,7468

0,7436

0,7404

0,7371

0,7339

0,7307

0,7274

0,7241

0,7209

0,7176

0,7143

0,7111

0,7078

0, 7wi.~)

1470

1480

1490

1500

1510

1520

1530

1540

1550

1560

1570

1580

1590

1600

1610

1620

1630

1640

1650

1660

1670

1680

1690

1700

1710

1720

1730

1740

0,0419

0,0405

0,0391

0,0377

0,0364

0,0352

0,0340

0,0328

0,0316

0,0306

0,0295

0,0285

0,0275

0,0265

0,0255

0,0246

0,0238

0,0229

0,0221

0,0213

0,0206

0,0198

0,0191

0,0184

0,0178

0,0171

0,0165

0,0159

0,0432

0,0418

0,0403

0,0390

0,0376

0,0363

0,0351

0,0339

0,0327

0,0316

0,0305

0,0294

0,0284

0,0274

0,0265

0,0255

0,0246

0,0238

0,0229

0,0221

0,0214

0,0206

0,0199

0,0192

0,0185

0,0178

0,0172

0,0166

Г
 0,1428

0,1396

0,1364

0,1334

0,1303

0,1273

0,1244

0,1216

0,1188

0,1160

0,1133

0,1107

0,1081

0,1056

0,1031

0,1007

0,0983

0,0960

0,0936

0,0915

0,0893

0,0872

0,0850

0,0831

0,0810

0,0791

0,0772

0,0753

0,2682

0,2640

0,2597

0,2556

0,2514

0,2474

0,2434

0,2394

0,2355

0,2316

0,2278

0,2240

0,2203

0,2166

0,2130

0,2094

0,2058

0,2024

0,1989

0,1956

0,1922

0,1889

0,1857

0,1825

0,1793

0,1762

0,1732

0,1701

0,3886

0,3840

0,3794

0,3750

0,3705

0,3660

0,3616

0,3572

0,3529

0,3486

0,3443

0,3400

0,3358

0,3317

0,3275

0,3234

0,3193

0,3153

0,3113

0,3073

0,3034

0,2995

0,2957

0,2918

0,2881

0,2843

0,2806

0,2769

0,4917

0,4873

0,4829

0,4785

0,4741

0,4697

0,4653

0,4610

0,4568

0,4524

0,4481

0,4439

0,4396

0,4354

0,4313

0,4271

0,4229

0,4188

0,4147

0,4106

0,4066

0,4026

0,3985

0,3945

0,3916

0,3866

0,3827

0,3788

0,5760

0,5719

0,5678

0,5637

0,5596

0,5555

0,5515

0,5474

0,5434

0,5393

0,5353

0,5313

0,5273

0,5233

0,5193

0,5153

0,5114

0,5074

0,5035

0,4995

0,4956

0,4917

0,4879

0,4840

0,4801

0,4763

0,4724

0,4686

0,6437

0,6400

0,6364

0,6326

0,6289

0,6252

0,6217

0,6178

0,6141

0,6100

0,6067

0,6030

0,5993

0,5957

0,5920

0,5883

0,5847

0,5810

0,5773

0,5737

0,5700

0,5664

0,5628

0,5592

0,5555

0,5519

0,5483

0,5447

0,6979

0,6946

0,6913

0,6880

0,6847

0,6814

0,6780

0,6747

0,6714

0,6681

0,6647

0,6614

0,6581

0,6548

0,6513

0,6481

0,6448

0,6414

0,6381

0,6348

0,6314

0,6281

0,6248

0,6215

0,6181

0,6148

0,6115

0,6082



1750

1760

1770

1780

1790

1800

1810

1820

1830

1840

1850

1860

1870

1880

1890

1900

1910

1920

1930

1940

1950

1960

1970

1980

1990

'2000

Продолжение табл. П.12

С'7Я

298,15°К

0,0154

0,0148

0,0143

0,0138

0,0134

0,0128

0,0123

0,0118

0,0114

0,0110

0,0106

0,0102

0,0098

0,0095

0,0091

0,0088

0,0084

0,0081

0,0078

0,0075

0,0073

0,0070

0,0067

0,0065

0,0002

\ 0,owo

300° К

0,0160

0,0154

0,0149

0,0143

0,0138

0,0133

0,0128

0,0124

0,0119

0,0115

0,0111

0,0107

0,0103

0,0099

0,0095

0,0092

0,0088

0,0085

0,0082

0,0079

0,0076

0,0073

0,0070

0,0068

0,0005

о.ооол

400° к

0,0735

0,0717

0,0699

0,0682

0,0665

0,0649

0,0633

0,0617

0,0602

0,0587

0,0572

0,0558

0,0544

0,0531

0,0517

0,0504

0,0492

0,0479

0,0467

0,0455

0,0443

0,0432

0,0421

0,0410

0,0-100

о, о: wo

500° К

0,1671

0,1642

0,1613

0,1584

0,1556

0,1528

0,1501

0,1474

0,1448

0,1422

0,1396

0,1371

0,1346

0,1321

0,1297

0,1273

0,1250

0,1227

0,1205

0,1182

0,1160

0,1139

0,1118

0,1097

0,1076

0,105(1

600° К

0,2732

0,2696

0,2661

0,2625

0,2590

0,2555

0,2521

0,2487

0,2453

0,2420

0,2387

0,2355

0,2322

0,2290

0,2259

0,2227

0,2196

0,2166

0,2136

0,2106

0,2076

0,2047

0,2018

0,1989

0,1961

0,1933

700°К

0,3750

0,3711

0,3673

0,3635

0,3598

0,3560

0,3523

0,3486

0,3449

0,3413

0,3377

0,3341

0,3305

0,3270

0,3234

0,3199

0,3165

0,3130

0,3096

0,3063

0,3029

0,2995

0,2962

0,2929

0,2897

0,2805

1

800° К

0,4648

0,4611

0,4572

0,4535

0,4497

0,4460

0,4423

0,4386

0,4349

0,4312

0,4276

0,4240

0,4204

0,4168

0,4132

0,4096

0,4061

0,4026

0,3990

0,3955

0,3921

0,3886

0,3852

0,3819

0,378-i

0,3750 /

900° К

0,5411

0,5375

0,5340

0,5304

0,5268

0,5233

0,5197

0,5162

0,5127

0,5092

0,5057

0,5022

0,4987

0,4952

0,4917

0,4883

0,4848

0,4814

0,4780

0,4745

0,4711

0,4678

0,4644

0,4610

0, 1577

0, ',:,',;>,

1000° К

0,6048

0,6015

0,5982

0,5949

0,5916

0 5883

0,5853

0,5817

0,5784

0,5751

0,5719

0,5686

0,5653

0,5620

0,5588

0,5555

0 5523

0,5490

0,5458

0,5425

0,5393

0,5361

0,5329

0,5297

0,Г>2М

0,o2.fi

•zmw

2020
2030

2040

2050

2060

2070

2080

2090

2100

2110

2120

2130

2140

2150

2160

2170

2180

2190

2200

2210

2220

2230

2240

2250

2260

2270

2280

2290

0,0056

0,0054

0,0052

0,0050

0,0048

0,0046

0,0044

0,0043

0,0041

0,0039

0,0038

0,0036

0,0035

0,0033

0,0032

0,0031

0,0030

0,0029

0,0028

0,0027

0,0026

0,0025

0,0024

0,0023

0,0022

0,0021

0,0020

0,0019

0,0058

0,0056

0,0054

0,0052

0,0050

0,0048

0,0046

0,0045

0,0043

0,0041

0,0040

0,0038

0,0037

0,0035

0,0034

0,0032

0,0031

0,0030

0,0029

0,0028

0,0027

0,0026

0,0025

0,0024

0,0023

0,0022

0,0021

0,0021

0,0370

0,0360

0,0351

0,0342

0,0333

0,0324

0,0316

0,0308

0,0300

0,0292

0,0284

0,0277

0,0269

0,0262

0,0255

0,0249

0,0242

0,0236

0,0229

0,0224

0,0217

0,0212

0,0206

0,0201

0,0195

0,0190

0,0185

0,0180

0,1017

0,0998

0,0979

0,0942

0,0924

0,0906

0,0889

0,0872

0,0855

0,0839

0,0822

0,0806

0,0791

0,0776

0,0760

0,0746

0,0731

0,0717

0,0703

0,0689

0,0675

0,0662

0,0649

0,0636

0,0624

0,0611

0,0599

0,0587

0,1878

0,1851

0,1825

0,1798

0,1772

0,1746

0,1721

0,1696

0,1671

0,1647

0,1622

0,1598

0,1575

0,1551

0,1528

0,1506

0,1483

0,1461

0,1439

0,1417

0,1396

0,1375

0,1354

0,1333

0,1313

0,1293

0,1273

0,1254

0,2801

0,2769

0,2738

0,2707

0,2676

0,2646

0,2615

0,2585

0,2556

0,2526

0,2496

0,2468

0,2439

0,2412

0,2383

0,2355

0,2327

0,2300

0,2272

0,2246

0,2219

0,2192

0,2166

0,2140

0,2114

0,2089

0,2064

0,2039

0,3683

0,3649

0,3616

0,3583

0,3551

0,3518

0,3486

0,3454

0,3422

0,3390

0,3359

0,3327

0,3296

0,3265

0,3234

0,3204

0,3174

0,3143

0,3113

0,3084

0,3054

0,3025

0,2995

0,2967

0,2938

0,2909

0,2881

0,2853

0,4477

0,4444

0,4410

0,4378

0,4345

0,4312

0,4280

0,4248

0,4216

0,4184

0,4152

0,4120

0,4088

0,4057

0,4026

0,3995

0,3963

0,3932

0,3901

0,3871

0,3840

0,3810

0,3780

0,3750

0,3720

0,3690

0,3660

0,3631

0,5169

0,5137

0,5105

0,5074

0,5042

0,5011

0,4980

0,i948

0,4917

0,4886

0,4855

0,4824

0,4793

0,4762

0,4732

0,4701

0,4671

0,4640

0,4610

0,4580

0,4550

0,4520

0,4490

0,4460

0,4430

0,4401

0,4371

0,4342
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a, CJII-I

2300

2310

2320

2330

2340

2350

2360

2370

2380

2390

2400

2410

2420

2430

2440

2450

2460

2470

2480

2490

2500

2510

2520

2530

2УМ

2570

2580

2590

2600

2610

2620

2630

2640

2650

2660

2670

2680

2690

2700

2710

2720

2730

2740

2750

2760

2770

2780

2790

2800

2810

2820

2830

2840

С°/я

298,15° К

0,0018

0,0018

0,0017

0,0017

0,0016

0,0015

0,0015

0,0014

0,0014

0,0013

0,0013

0,0012

0,0012

0,0011

0,0011

0,0010

0,0010

0,0010

0,0009

0,0009

0,0008

0,0008

0,0008

0,0007

0,0007

0,0006

0,0006

0,0006

0,0006

0,0005

0,0005

0,0005

0,0005

0,0005

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

300
1
 К

0,0020

0,0019

0,0018

0,0018

0,0017

0,0016

0,0016

0,0015

0,0014

0,0014

0,0013

0,0013

0,0012

0,0012

0,0011

0,0011

0,0011

0,0010

0,0010

0,0009

0,0009

0,0009

0,0008

0,0008

0,0008

0,4007

0,'0007

0,0007

0,0006

0,0006

0,0006

0,0006

0,0005

0,0005

0,0005

0,0005

0,0005

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0002

0,0002

400°К

0,0175

0,0170

0,0166

0,0162

0,0157

0,0153

0,0149

0,0144

0,0140

0,0137

0,0133

0,0129

0,0126

0,0122

0,0119

0,0116

0,0113

0,0109

0,0106

0,0104

0,0101

0,0098

0,0095

0,0093

0,0090

1 (\OUS8

0,0083

0,0080

0,0078

0,0076

0,0074

0,0072

0,0070

0,0068

0,0066

0,0064

0,0062

0,0060

0,0059

0,0057

0,0056

0,0054

0,0052

0,0051

0,0050

0,0048

0,0046

0,0045

0,0044

0,0043

0,0042

0,0041

0,0039

0,0038

500° К

0,0575

0,0564

0,0552

0,0541

0,0531

0,0520

0,0509

0,0499

0,0489

0,0479

0,0469

0,0460

0,0450

0,0441

0,0431

0,0423

0,0415

0,0406

0,0398

0,0390

0,0382

0,0374

0,0366

0,0358
0,0351

O.U.'.'i'i

0,0330

0,0323

0,0316

0,0309

0,0303

0,0297

0,0290

0,0284

0,0278

0,0272

0,0267

0,0261

0,0255

0,0250

0,0245

0,0240

0,0235

0,0229

0,0224

0,0220

0,0215

0,0210

0,0206

0,0202

0,0197

0,0193

0,0189

0,0185

600° К

0,1235

0,1216

0,1197

0,1179

0,1160

0,1142

0,1125

0,1107

0,1090

0,1073

0,1056

0,1039

0,1023

0,1007

0,0991

0,0975

0,0960

0,0945

0,0930

0,0915

0,0900

0,0886

0,0872

0,08."8

0,(1811

O.HS.'.O

о!0804
0,0791

0,0778

0,0765

0,0753

0,0741

0,0729

0,0717

0,0705

0,0693

0,0682

0,0671

0,0660

0,0649

0,0638

0,0628

0,0617

0,0607

0,0597

0,0587

0,0577

0,0568

0,0558

0,0549

0,0540

0,0531

0,0522

0,0513

700-К

0,2014

0,1990

0,1965

0,1941

0,1918

0,1894

0,1871

0,1848

0,1825

0,1802

0,1780

0,1758

0,1736

0,1714

0,1692

0,1671

0,1650

0,1629

0,1609

0,1588

0,1568

0,1548

0,1529

0,1509

0,1190

0,1̂ 71

0,1433

0,1414

0,1396

0,1378

0,1360

0,1342

0,1325

0,1308

0,1291

0,1274

0,1257

0,1240

0,1224

0,1208

0,1192

0,1176

0,1160

0,1145

0,1130

0,1115

0,1100

0,1085

0,1070

0,1056

0,1042

0,1028

0,1014

0,1000

800° К

0,2825-

0,2797

0,2769

0,2742

0,2715

0,2688

0,2661

0,2634

0,2608

0,2582

0,2556

0,2530

0,2504

0,2479

0,2454

0,2429

0,2404

0,2379

0,2354

0,2331

0,2306

0,2283

0,2259

0,2236

0,2212

1),21Ь0 \

о', 2143
0,2121

0,2099

0,2076

0,2054

0,2033

0,2011

0,1990

0,1968

0,1947

0,1926

0,1906

0,1885

0,1865

0,1845

0,1825

0,1805

0,1785

0,1766

0,1747

0,1727

0,1708

0,1690

0,1671

0,1653

0,1635

0,1616

0,1598

900° К

0,3602

0,3572

0,3543

0,3515

0,3486

0,3457

0,3429

0,3401

0,3373

0,3344

0,3317

0,3289

0,3262

0,3234

0,3207

0,3180

0,3153

0,3127

0,3100

0,3074

0,3047

0,3021

0,2995

0,2970

0,2914

0,2919 1

0,2868

0,2834

0,2819

0,2794

0,2769

0,2745

0,2721

0,2697

0,2673

0,2649

0,2026

0,2602

0,2579

0,2556

0,2533

0,2510

0,2487

0,2465

0,2443

0,2420

0,2398

0,2377

0,2355

0,2333

0,2312

0,2290

0,2269

0,2248

1000° К

0,4312

0,4283

0,4254

0,4225

0,4196

0,4167

0,4139

0,4110

0,4082

0,4054

0,4025

0,3997

0,3969

0,3941

0,3914

0,3886

0,3858

0,3831

0,3804

0,3777

0,3750

0,3723

0,3696

0,3669

0,3613

0..Ш6

0,3564

0,3539

0,3511

0,3486

0,3460

0,3435

0,3409

0,3383

0,3358

0,3333

0,3308

0,3284

0,3259

0,3234

0,3210

0,3185

0,3161

0,3137

0,3113

0,3082

0,3066

0,3042

0,3019

0,2995

0,2972

0,2949

0,2926

0,2903



Продолжение табл. П .12

и, см 1

2850

2860

2870

2880

2890

2900

2910

2920

2930

2940

2950

2960

2970

2980

2990

3000

ЗОЮ
3020

3030

3040

3050

3060

с°/н

298,15° К

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

(1,0001

\ O.OUOI

300° К

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0002

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,(1001

\ 0,0001

400° К

0,0037

0,0036

0,0035

0,0034

0,0033

0,0032

0,0031

0,0030

0,0029

0,0029

0,0028

0,0027

0,0026

0,0025

0,0025

0,0024

0,0023

0,0023

0,0022

0,0021

0,0021

0,0020

500° К

0,0181

0,0177

0,0173

0,0169

0,0166

0,0162

0,0159

0,0155

0,0152

0,0148

0,0145

0,0142

0,0139

0,0136

0,0133

0,0130

0,0127

0,0124

0,0122

0,0119

0,0110

0,0114

600° К

0,0504

0,0496

0,0487

0,0479

0,0471

0,0462

0,0455

0,0447

0,0440

0,0432

0,0425

0,0417

0,0410

0,0403

0,0396

0,0390

0,0383

0,0376

0,0370

0,0363

0,0357
0,0351

700° К

0,0987

0,0973

0,0960

0,0947

0,0934

0,0921

0,0909

0,0896

0,0884

0,0872

0,0860

0,0848

0,0836

0,0825

0,0813

0,0802

0,0791

0,0780

0,0769

0,0758

0,07-18

(1,0737

800° К

0,1581

0,1563

0,1546

0,1529

0,1511

0,1494

0,1478

0,1461

0,1445

0,1428

0,1412

0,1396

0,1380

0,1365

0,1349

0,1334

0,1318

0,1303

0,1288

0,1274

0,125!)

О,Ш1 ,

900° К

0,2228

0,2207

0,2186

0,2166

0,2146

0,2126

0,2106

0,2086

0,2067

0,2047

0,2028

0,2009

0,1990

0,1971

0,1952

0,1933

0,1915

0,1897

0,1878

0,1860

0, 1842

1ооо° к

0,2881

0,2858

0,2836

0,2813

0,2791

0,2769

0,2747

0,2725

0,2704

0,2682

0,2661

0,2639

0,2618

0,2597

0,2576

0,2556

0,2535

0,2514

0,2494

0,2474

(»,2-l,")i

0,2'i.H

3080

3090

3100

3110

3120

3130

3140

3150

3160

3170

3180

3190

3200

3210

3220

3230

3240

3250

3260

3270

3280

3290

3300

3310

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0001

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0.0000

0,0000

0,0019

0,0019

0,0018

0,0017

0,0017

0,0016

0,0016

0,0015

0,0015

0,0015

0,0014

0,0014

0,0013

0,0013

0,0012

0,0012

0,0012

0,0012

0,0011

0,0011

0,0011

0,0010

0,0010

0,0010

0,0109

0,0106

0,0104

0,0102

0,0100

0,0097

0,0095

0,0093

0,0091

0,0089

0,0087

0,0085

0,0083

0,0081

0,0080

0,0078

0,0076

0,0074

0,0073

0,0071

0,0069

0,0068

0,0066

0,0065

0,0339

0,0333

0,0327

0,0321

0,0316

0,0310

0,0305

0,0300

0,0294

0,0289

0,0284

0,0279

0,0274

0,0269

0,0265

0,0260

0,0255

0,0251

0,0246

0,0242

0,0238

0,0234

0,0229

0,0225

0,0717

0,0707

0,0697

0,0687

0,0677

0,0668

0,0658

0,0649

0,0640

0,0631

0,0622

0,0613

0,0604

0,0596

0,0587

0,0579

0,0570

0,0562

0,0554

0,0546

0,0538

0,0531

0,0523

0,0515

0,1216

0,1202

0,1189

0,1174

0,1161

0,1148

0,1134

0,1120

0,1107

0,1094

0,1081

0,1069

0,1056

0,1044

0,1031

0,1019

0,1007

0,0995

0,0984

0,0972

0,0960

0,0949

0,0937

0,0926

4 -ЛЛМЩр'ВЛЛР'У' ™ Я

0,1790

0,1772

0,1755

0,1738

0,1721

0,1704

0,1688

0,1671

0,1655

0,1639

0,1622

0,1606

0,1590

0,1575

0,1559

0,1544

0,1528

0,1513

0,1498

0,1483

0,1468

0,1454

0,1439

0,1425

0,2394

0,2374

0,2355

0,2335

0,2316

0,2297

0,2278

0,2259

0,2240

0,2221

0,2203

0,2184

0,2166

0,2148

0,2130

0,2112

0,2094

0,2076

0,2059

0,2041

0,2024

0,2007

0,1989

0,1972



Продолжение табл. П. 12

(0, СМ 1

3320

3330

3340

3350

3360

3370

3380

3390

3400

3410

3420

3430

3440

3450

3460

3470

3480

3490

3500

3510

3520

C°]R

298,15°К

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

300° К

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

\ 0 0000

400° К

0,0009

0,0009

0,0009

0,0009

0,0008

0,0008

0,0008

0,0008

0,0007

0,0007

0,0007

0,0007

0,0007

0,0006

0,0006

0,0006

0,0006

0,0006

0,0005

0,0005

0,0005

0,0005

500° К

0,0063

0,0062

0,0061

0,0059

0,0058

0,0056

0,0055

0.0054

0,0053

0,0052

0,0050

0,0049

0,0048

0,0047

0,0046

0,0045

0,0044

0,0043

0,0042

0,0041

0,0040

l> (111 .4

1

600° К

0,0221

0,0217

0,0213

0,0210

0,0206

0,0202

0,0199

0,0195

0,0192

0,0188

0,0185

0,0181

0,0178

0,0175

0,0172

0,0169

0,0166

0,0163

0,0160

0,0157

0 (4 54

0 01 ".1

700° К

0,0508

0,0501

0,0493

0,0486

0,0479

0,0472

0,0465

0,0458

0,0452

0,0445

0,0439

0,0432

0,0426

0,0420

0,0413

0,0407

0,0401

0,0396

0,0390

0,0384

0,0378

0,037)

1

800° К

0,0915

0,0904

0,0893

0,0882

0,0872

0,0861

0,0851

0,0841

0,0831

0,0821

0,0811

0,0801

0,0791

0,0781

0,0772

0,0762

0,0753

0,0744

0,0735

0,0726

0,0717

0,0708

900° К

0,1410

0,1396

0,1383

0,1368

0,1354

0,1340

0,1327

0,1313

0,1300

0,1287

0,1274

0,1261

0,1248

0,1235

0,1222

0,1210

0,1197

0,1185

0,1173

0,1160

0,1148..„„

1000° К

0,1956

0,1939

0,1922

0,1905

0,1889

0,1873

0,1857

0,1841

0,1825

0,1809

0,1793

0,1777

0,1762

0,1746

0,1731

0,1716

0,1701

0,1686

0,1671

0,1656

0,1612

0,1627

0 0

3550

3560

3570

3580

3590

3600

3610

3620

3630

3640

3650

3660

3670

3680

3690

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0000

0,0005

0,0005

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0004

0,0003

0,0003

0,0003

0,0003

0,0038

0,0037

0,0036

0,0035

0,0034

0,0033

0,0033

0,0032

0,0031

0,0030

0,0030

0,0029

0,0028

0,0028

0,0027

0,0146

0,0143

0,0141

0,0138

0,0135

0,0133

0,0131

0,0128

0,0126

0,0124

0,0121

0,0119

0,0117

0,0115

0,0113

0,0362

0,0356

0,0351

0,0346

0,0341

0,0336

0,0331

0,0326

0,0321

0,0316

0,0311

0,0307

0,0302

0,0297

0,0293

0,0691

0,0682

0,0674

0,0665

0,0657

0,0649

0,0641

0,0633

0,0625

0,0617

0,0610

0,0602

0,0591

0,0587

0,0580

0,1113

0,1101

0,1090

0,1079

0,1067

0,1056

0,1045

0,1034

0,1023

0,1012

0,1002

0,0991

0,0981

0,0970

0,0960

0,1599

0,1584

0,1570

0,1556

0,1542

0,1528

0,1515

0,1501

0,1488

0,1474

0,1461
0,1448
0,1435
0,1422
0,1409

Рассчитано по таблице Д ж о п с т о н а , Саведофа и Белцера [ 6 9 5 ] , /ic/ft = 1,4386.



9.
10.
11.

12.
13.

14,
15.
16.

17.
18.

19.

20.

21.

22.
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29.
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2-Иод-2-метилпропан 633
1-Иодпропан 631
2-Иодпропан 632
З-Иодпропен-1 635
Иодциан 240
Иодэтан 629

Кетен 505
Кислород 132, 234
.м-Крезол 514
о-Крезол 515
га-Крезол 515

jk-Ксилол 119, 178, 415
^-Ксилол 54, 119, 178, 416
ьКсилол 119, 178, 416
Кумол 417

|асляный альдегид 464, 498
|езитилен 420
Яетан 80, 132, 188—191, 267
Йетантиол 56, 696
1етиламидсульфид 649
|етиламин 56, 522
|етилацетилен 374
1-Метилбутадиен-1,2 372
'гМетилбутадиен-1,3 373
Ir-Метилбутан 270, 641
Шетил-2-бутантиол 702
|-Метилбутен-1 352
|^Метилбутен-1 353
1-Метилбутен-2 353
|етил-трет-бутиловый эфир 460,

469
-Метилбутин-1 377
гМетилгексан 275
-Метилгексан 275
t-Метилгептан 279
1-Метилгептан 280
^-Мееилгептан 280
1етилизопропиловый эфир 460, 468
-Метилнафталин 440
1-Метилнафталин 441
Нетилнитрат 57, 547
Летилнитрит 546
(етилнонадецилсульфид 684
j-Метилнонан 305

В-Метилнонан 306
КМетилнонан 306
р-Метилнонан 307
Летилнонилсульфид 659
1етиловый спирт 55, 476
Летилоктадецилсульфид 681
1-Метилоктан 288
1-Метилоктан 288
ЬМетилоктан 289
1етилоктилсульфид 656
ветилпентадецилсульфид 673
1-Метилпентан 162, 272
!-Метилпентан 162, 273
гМетилпентен-1 356
1-Метилпентен-1 357
!-Метилпентен-1 357
!-Метилпентен-2 358

|3-Метилпентен-2, транс 359
|8-Метилпентен-2, цис 358
|4-Метилпентен-2, трапе 360
|4-Метилпентен-2, цис 359
|2-Метилпропан 54, 269

2-Метил-1-пропантиол 701
2-Метил-2-пропантиол 56, 701
2-Метилпропеп 350
Метилпропиловый эфир 460, 468
Метилпропилсульфид 641, 645
а-Метилстирол 436
Р-Метилстирол, трапе 437
р-Метилстирол, цис 437
л»-Метилстирол 438
о-Метилстирол 438
п-Метилстирол 439
Метилтетрадецилсульфид 672
2-Метилтиофен 695
З-Метилтиофен 695
Метилтридецилеульфид 669
Метилундецилсульфид 664
Метилформиат 509
Метилциклогексан 401
Метилциклопентан 227, 389
1-Метилциклопентен 399
З-Метилциклопентен 400
4-Метилциклопентен 401
Муравьиная кислота 507

Нафталин 439
Неопентан 271
1-Нитробутан 544
2-Нитробутан 545
1-Нитропропан 543
2-Нитропропан 543
Нитроэтан 542
Нонадекан 346
Нонадеканол-1 492
1-Нонадекантиол 711
Нонадецен-1 368
Нонадецин-1 383
Нональ 501
Нонан 287
1-Нонантиол 706
Нонен-1 Ш
Нониловый спирт 487
Нонил р
Нонилпропилсульфид
Нонин-1 379

664

Озон 257
Октадекан 346
Октадеканол-1 491
1-Октадекантиол 710
Октадецен-1 367
Октадецин-1 382
Октан 279, 641
Октаналь 500
1-Октантиол 705
Октафторциклобутан 568
Октен-1 363
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Октиловый спирт 486
Октшшропилсульфид
Октин-1 378

662

Пентадекан 344
Пентадеканол-1 490
1-Пентадекантиол 709
Пентадецен-1 366
Пентадецилпропилсульфид 679
Пентадецин-1 381
Пентадиен-1,2 370
Пентадиен-1,3, транс 371
Пентадиен-1,3, цис 370
Пентадиен-1,4 371
Пентадиен-2,3 371
Пентаметилбензол 180, 182, 425
2,2,3,3,4-Пентаметилпентан 341
2,2,3,4,4-Пентаметилпентан 342
Пентан 270, 641
Пентанон-2 504
1-Пентантиол 703
Пентахлорэтан 587

Пентаэтилбензол 432
Пентен-1 351
Пентен-2, транс 352
Пентен-2, цис 351
Пентин-1 376
Пентин-2 376
Перфторилхлорид 245
а-Пиколин 533
Р-Пиколин 533
Пиридин 532
Пирролидин 531
Пропадиен 369
Пропан 54, 168, 268, 641
1-Пропантиол 698
2-Пропантиол 56, 698
Пропен 348
Пропенилбензол, транс 437
Пропенилбензол, цис 437
Пропиламин 524
Пропилбензол 178, 417
4-Пропилгептан 314
Пропилена окись 55, 471
1-Пропилнафталин 447
2-Пропилнафталин 447
Пропилнитрат 549
Пропиловый спирт 478
Пропилонитрил 537
Пропилтетрадецилсульфид 676
Пропилтридецилсульфид 674
Пропилундецилсульфид 670
Пропилциклогексан 406
Пропилциклопентан 393
Пронин 374
Пропионовый альдегид 464, 498

Сера 234
Сера однохлористая 248
Серная кислота 253
Сероуглерод 242
Серы двуокись 256
Серы трехокись 258
Спиропентан 451
Стирол 192, 436
Сульфурилхлорид 247

Тетрадекан 344
Тетрадеканол-1 489
1-Тетрадекантиол 708
Тетрадецен-1 366
Тетрадецин-1 381
1,2,3,4-Тетраметилбензол 180, 182, 423
1,2,3,5-Тетраметилбензол 180, 182, 424
1,2,4,5-Тетраметилбензол 180, 182, 424
2,2,3,3-Тетраметилбутан 287
2,2,3,3-Тетраметилгексан 333
2,2,3,4-Тетраметилгексан 334
2,2,3,5-Тетраметилгексан 334
2,2,4,4-Тетраметилгексан 335
2,2,4,5-Тетраметилгексан 335
2,2,5,5-Тетраметилгексан 336
2,3,3,4-Тетраметилгексан 336
2,3,3,5-Тетраметилгексан 337
2,3,4,4-Тетраметилгексан 337
2,3,4,5-Тетраметилгексан 338
3,3,4,4-Тетраметилгексан 338
2,2,3,3-Тетраметилпентан 303
2,2,3,4-Тетраметилпентан 303
2,2,4,4-Тетраметилпентан 304
2,3,3,4-Тетраметилпентан 304
Тетрафторэтилен 570
1,1,2,2-Тетрахлорэтан 586
Тетрахлорэтилен 604
1,2,3,4-Тетраэтилбензол 429
1,2,3,5-Тетраэтилбензол 430
1,2,4,5-Тетраэтилбензол 431
Тиациклобутан 691
Тиациклогексан 692
Тиациклогептан 693
Тиациклопентан 692
Тиациклопропан 690
Тионилхлорид 247
Тиоуксусная кислота 714
Тиофен 694

Толуол 54, 119, 180, 182, 414
Тридекан 343
Тридеканол-1 489
1-Тридекантиол 708
Тридецен-1 365
Тридецин-1 380
Трииодметан 629
Триметиламин 56, 528
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i 2 З-Триметилбензол 180, 182, 419
*\ 4-Триметилбензол 42, 178, 180,
"182, 420
i 2,3-Триметилбутан 278
['2,3-Триметилгексан 297
]'2,4-Триметилгексан 297
('2,5-Триметилгексан 298
||з,3-Триметилгексан 298
;'з,4-Триметилгексан 299
1,3,5-Триметилгексан 299
1,4,4-Триметилгексан 300
1,3,4-Триметилгексан 300
1,2,3-Триметилгептан 319
1,2,4-Триметилгептан 320
[,2,5-Триметилгептан 320

.^,2,6-Триметилгептан 321
||,3,3-Триметилгептан 321
58,3,4-Триметилгептан 322

[,3,5-Триметилгептан 322
;,3,6-Триметилгептан 323
1,4,4-Триметилгептан 323
;,4,5-Триметилгептан 324
1,4,6-Триметилгептан 324
1,5,5-Триметилгептан 325
1,3,4-Триметилгептан 325
1,3,5-Триметилгептан 326
!,4,4-Триметилгептан 326
1,4,5-Триметилгептан 327
1,2,3-Триметилпентан 284
1,2,4-Триметилпентан 285
!,3,3-Триметилпентан 285
',3,4-Триметилпентан 286
,3,5-Тридиэтилциклогексан, цис,

транс 407
'1,3,5-Тридиэтилциклогексан, цис, цис

406
Трифторметан 561
«,а,а-Трифтортолуол 575
1,1,1-Трифторэтан 57, 565
Трифторэтилен 570
1,2,3-Трихлорпропан 593
1,1,2-Трихлорэтан 585
Трихлорэтилен 603
Триэтиламин 529
1,2,3-Триатилбензол 426
1,2,4-Триэтилбензол 427
1,3,5-Триэтилбензол 427
Триэтилендиамин 39

Углерод 229
Углерода недокись 244
Углерода окись 240
Уксусная кислота 55 208, 508
Уксусный ангидрид 509
Ундекан 342
1-Ундекантиол 707

Ундецен-1 364
Ундециловый спирт 488
Ундецин-1 379

Фенилацетилен 453
1-Фенилгексадекан 435
1-Фенилгептан 428
1-Фенилдекан 432
1-Фенилдодекан 433
1-Фенилнонан 431
1-Фенилоктан 429
1-Фенилпентадекан 435
1-Фенилтетрадекан 434
1-Фенилтридекан 434
1-Фенилундекан 433
Фенол 55, 119, 513
Формальдегид 205, 495
Фосген 237
Фтор 231
Фторбензол 572
Фтористый водород 248
Фтористый карбонил 238
Фтористый нитрозил 249
Фторметан 560
Фторокись азота 250
1-Фторпропан 567
2-Фторпропан 567
п-Фтортолуол 576
Фторэтан 563
Фуран 112, 113, 475

Хлор 231
Хлорбензол 606
1-Хлорбутан 594
2-Хлорбутан 594
Хлористый водород 245
Хлористый нитрозил 24Ь
Хлорметан 577
1-Хлор-З-метилбутан 597
2-Хлор-2-метилбутан 598
1-Хлор-2-метилпропан 595
2-Хлор-2-метилпропан 596
Хлорокись азота 246
Хлороформ 579
1-Хлорпентан 597
1-Хлорпропан 589
2-Хлорпропан 590
З-Хлорпропен-1 605
Хлорциан 237
Хлорэтан 582
Хлорэтилен 599

Цианистый водород 239
Циклобутан 384
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Циклобутен 387
Циклогексан 179, 385
Циклогексен 388
Циклогексанол 494
Циклогексанон 506
1-Циклогексилгексадекан 413
1-Циклогексилгексан 408
1-Циклогексилгептан 409
1-Циклогексилдекан 410
1-Циклогексилдодекан 411
1-Циклогексилнонан 409
1-Циклогексилоктан 409
1-Циклогексилпентадекан 412
1-Циклогексилтетрадекан 412
1-Циклогексилтридекан 411
1-Циклогексилундекан 411
Циклогептан 386
1,3,5-Циклогептатриен 452
Циклооктан 387
1,3,5,7-Циклооктатетраен 453
Циклопентан 385
Циклопентантиол 712
Циклопентен 388
1-Циклопентилгексадекан 399
1-Циклопентилгексан 394
1-Циклопентилгептан 395
1-Циклопентилдекан 396
1 -Циклопентилдодекан 397
1-Циклопентилнонан 395
1-Циклопентилоктан 395
1-Циклопентилпентадекан 398
1-Циклопентилпентан 394
1-Циклопентилтетрадекан 398
1-Циклопентилтридекан 397
1-Циклопентилундекан 397
Циклопропан 383

Четырехфтористая сера 250
Четырехфтористый углерод 562
Четыреххлористый углерод 580

Эйкозан 347
Эйкозанол-1 492
1-Эйкозантиол 711
Эйкозен-1 368
Эйкозин-1 383
Энантовый альдегид 464, 500
Этан 54, 268
Этантиол 56, 697
Этиламилсульфид 651
Этиламин 523
Этилацетат 510
Этилацетилен 375
Этилбензол 83, 119, 178, 192, 415
2-Этилбутен-1 360

Этилгексадецилсульфид 677
З-Этилгексан 280
Этилгексилсульфид 653
Этилгептадецилсульфид 680
З-Этилгептан 289
4-Этилгептан 290
Этилгептилсульфид 655
З-Этил-2, 2-диметилгексан 329
4-Этил-2,2-диметилгексан 329
3-Этил-2,3-диметилгексан 330
4-Этил-2,3-диметилгексан 330
3-Этил-2,4-диметилгексан 331
4-Этил-2,4-диметилгексан 331
3-Этил-2,5-диметилгексан 332
4-Этил-3,3-диметилгексан 332
3-Этил-3,4-диметилгексан 333
3-Этил-2,2-диметшшентан 301
3-Этил-2,3-диметилпентан 302
3-Этил-2,4-диметилпентан 302
Этилен 347
Этилена окись 473
Этиленгликоль 493
Этиленимин 530
З-Этил-2-метилгексан 295
4-Этил-2-метилгексан 295
З-Этил-3-метилгексан 296
З-Этил-4-метилгексан 296
З-Этил-2-метилгептан 315
4-Этил-2-метилгептан 316
5-Этил-2-метилгептан 316
З-Этил-3-метилгептан 317
4-Этил-З-метилгептан 317
З-Этил-5-метилгептан 318
З-Этил-4-метилгептан 318
4-Этил-4-метилгептан 319
2-Этил-З-метилнафталин 448
2-Этил-6-метилнафталин 448
2-Этил-7-метилнафталин 449
Этилметиловый эфир 460, 466
З-Этил-2-метилпентан 284
З-Этил-3-метилпентан 284
Этилметилсульфид 641, 642
1-Этилнафталин 441
2-Этилнафталин 442
Этилнитрат 548
Этилнонилсульфид 661
Этиловый спирт 55, 477
Этилоктадецилсульфид 683
З-Этилоктан 307
4-Этилоктан 308
Этилоктилсульфид 657
Этилпентадецилсульфид 675
З-Этилпентан 276
Этилпропилсульфид 641, 646
Этилтетрадецилсульфид 673
ж-Этилтолуол 418
о-Этилтолуол 418
ге-Этилтолуол 419

птрядецилсульфид 671
л-2,2,3-триметилпентан

гил-2,2,4-триметилпентан
... п-2,3,4-триметилпентан
алундецилсульфид 667

Этилциклогексан 4>
Этилциклопентан 2
Этин 373
Этинилбензол 453
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Абсолютный джоуль 27
Авогадро число 222, 720
Адиабатическая оболочка 34—37
Адиабатный метод 34—37
Азот, термодинамические функции 233
Активность 139, 201, 220, 720

каталитическая в однотипных реак-
циях 212

Алкилциклопентаны, теплоемкость
227

Аллена метод корреляции 163, 265—
267

Андерсона, Бейера, Уотсона метод
расчета термодинамических свойств
с учетом групповых вкладов 165

Антуана уравнение 29—31
Атмосфера стандартная 222

Беневица, Росснера эмпирическое
уравнение 160

Бензол
термодинамические функции 226
энтальпия испарения 72

Бертло уравнение 24
Бром, термодинамические функции

230

Ван Кревелена и Чермина метод рас-
чета энергии разрыва связи моле-
кул 172

Вант-Гоффа уравнение 155
Вириальные коэффициенты 24, 720
Вклады

вторичного замещения метильных
групп 165

кратных связей 165
первичного замещения метильных

групп 165
Вода, точка кипения 22
Водород, термодинамические функции

230

Воеводского метод расчета энергии
разрыва связи С — С в парафино-
вых углеводородах 165

Вращение
заторможенное 53, 126
свободное внутреннее 58
симметричного волчка 61, 62

Газовая постоянная 21, 222
удельная 21
универсальная 21

Газ
идеальный 23, 24
реальный 24

Гаттермана — Коха реакция 210
Гиббса — Гельмгольца уравнение 135
Гипотетическое состояние 21
Гравитация стандартная 222
Графит, термодинамические функции

229
Гудриформинг циклогексана 179

Давление 20, 720
влияние на химическое равновесие

201
— на энтальпию 201
критическое 71, 720
пара 29, 150
— приведенное 25, 148

Длина связи 116
Добраца уравнение 161
Дублетный механизм 215, 216

Единица энергии 27

Заряд электрона 222
Заторможенное вращение 59—63,

124—126
Золото, точка плавления 22
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деальных газов закон 21
|зотерма химической реакции 140
1нкремент 261—263
Интегрирующий множитель 106
}од, термодинамические функции 232

1алориметр 34, 35—37, 44, 45
адиабатический 34—39
бомбовый 84—90
прецизионный 34

Калориметрическая установка 34—37,
44—45

калориметрия
бомбовая 84—90

• сгорания веществ в газообразном и
парообразном состоянии 83—92

Калория 27
термохимическая 222

Караша — Шера уравнение 161
{атализатор 198, 199

термодинамический порядок актив-
ности 213

каталитический комплекс, термодина-
мический анализ образования 211

кислород
термодинамические функции 234
точка кипения 22

Кирхгофа уравнение 81, 89
Клагеса метод расчета термодинами-

ческих свойств по типам связи
162

Клазиуса — Клапейрона уравнение
73

Клапейрона уравнение 71
Ключевые соединения 260, 261
Константа равновесия 140, 141, 220,

720
зависимость от температуры 154, 155
реакции пиролиза и окисления ме-

танола 203
стандартная 225

константы 221
основные 222
по определению 222
производные 222

Коэффициент летучести 201
^Критерий осуществимости реакций 176

j Лед, точка плавления 22, 23, 222
|Лейдлера метод расчета термодинами-

ческих свойств с учетом вкладов
валентных связей 163

\ Летучесть 139, 149, 201, 720
компонента 201
коэффициент 148, 721

Метанол
каталитическое окисление 203
производство из формальдегида

203-208
синтез 200

Метод приближенного расчета термо-
динамических величин 159—172
Андерсона, Бейера, Уотсона 165
Ван Кревелена, Чермина 172
Воеводского 165
Кандинера и Бринкли 181
Клагеса 162
корреляции Аллена 265—267
Паркса, Хаффмана 165
Питцера 170
по групповым инкрементам 168, 169,

172
средних энергий связи 162
с учетом вкладов валентных свя-

зей 160
Франклина 165, 171

Метод расчета по «трем точкам» 30
Методы расчета термодинамических

свойств с учетом групповых вкла-
дов 165—172
— вкладов валентных связей 160—

165
Модель

Дебая 40
Фаянса 162
Цана 163
Эйнштейна 39

Момент инерции 62, 115, 118, 720
приведенный 62

Мультиплетная теория катализа 215
Мультиплетность 52
Муравьиная кислота, каталитическое

разложение в присутствии различ-
ных металлов 215

Неорганические соединения, термоди-
намические свойства 235—258

Несимметричный волчок, расчет тер-
модинамических свойств 59—63

Объем 20, 720
критический 71

Окисление метанола 203—208

Парафины, термодинамические осо-
бенности поведения 179, 263—267

Паркса, Хаффмана метод расчета тер-
модинамических свойств с учетом
групповых вкладов 165
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Пентантиол, теплоемкость 168
Персона, Пиментела уравнение 170,

171
Планка постоянная 222, 720
Плотность критическая 71, 720
Подбор катализаторов, использова-

ние термодинамических данных 213
Поправка на неидеальность газов 109
Последовательных приближений ме-

тод 142—145
Постоянная Планка 222
Потенциальный барьер 53—63

энергия внутреннего вращения 54—
57

Правило знаков 25
Правило парабол Симпсона 67, 68,

129-131
Приведенная функция энергии Гиббса

219, 225
Принцип равномерного распределения

энергии по степеням свободы 48, 49
Принцип энергетического соответствия

215, 216
Промежуточный комплекс 212
Процессы 19, 219

вращения 219
испарения 219
обратимые 105
плавления 219
полиморфного превращения 219
реальные или самопроизвольные 105
сгорания 79, 80, 83—92, 219
сублимации 219

Равновесие
анализ реакций с участием бензола

и 12 метилбензолов 180
в газах при высоких давлениях

148—150
в системах с участием конденсиро-

ванных фаз 150—153
гетерогенное 150
гомогенное 150
зависимость от температуры 154, 155
истинное 19
метастабильное 19, 137
сложное 153, 154
устойчивое 137, 138

Равновесие, расчет равновесного со-
става газовой смеси для реакций ти-
па А = В 143

2 А = В 143
А = В + С 144
2 А = В + С 145
А + В = С + D 145

Разбавленные растворы 70

Расчет термодинамических даннцу
с помощью вычислительных машин
224
равновесий 180
энтальпий 67—69
энтропии 129—131

Рауля закон 70
Реакции 19

критерий осуществимости 176
Реакция Гаттермана — Коха 210—213
Россини эмпирическое соотношение

171

Сакура уравнение 114
Сакура — Тетроде уравнение 114
Свободная энергия реакции 134—142
Свойства 17

интенсивные 19
термические 17
экстенсивные 18

Сера
термодинамические функции 234
точка кипения 22

Серебро, точка плавления 22
Симметрии число 118, 119, 721
Симпсона правило парабол 67, 6S.

129—131
Синтез

акрилонитрила 197
метанола 200
углеводородов 187
формальдегида 205
хлористого винила 198

Система 18
гетерогенная 18
гомогенная 18
термодинамическая 18, 19

Скорость света в вакууме 222, 720
Состояние 21

гипотетическое 21
исходное 19, 25
конечное 19, 25
системы 19
стандартное 28, 29, 131, 135, 21е).

228—259
Стандартная атмосфера 222
Стандартная гравитация 222
Стандартная константа равновесия

225
Стандартная энергия образования

Гиббса 135, 225
Стандартная энтропия образования

225
Статистический метод Питцера рас-

чета теплоемкостей газообразнЫ"^
нормальных парафинов 170
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.тепени свободы 48, 49
вращательные 49
колебательные 49
поступательные 49

Сурьма, точка плавления 21
Схема расчета термодинамических

свойств с учетом вкладов валентных
связей
Аллена 162
Бенсона и Басса 163
Лейдлера 163
по энергиям связи 162, 164

Гатевского, Бендерского, Ярового ме-
тод расчета термодинамических
свойств с учетом вкладов валентных
связей 159, 162, 163

Температура 20—23
Влияние на химическое равновесие

201
— на энтальпию 201
Дебая 40
критическая 71
приведенная 25, 74, 148
Эйнштейна 40

Теплоемкость 32, 33, 719
алкилциклопентанов 227
газообразного к-бутана 130
газообразного пентантиола 168
газообразных веществ 43—63, 65
жидкостей 43
истинная 32
при постоянном давлении 32, 33,

219
при постоянном объеме 32
средняя 32
удельная 33

1'еплоемкость газов, эксперименталь-
ное определение 43—48

Теплоемкость конденсированных фаз
при низких температурах
теоретическая оценка 39—43
экспериментальное определение 33—

39
1'еплоемкость

методы расчета 50—63
— — для газов на основе статисти-

ческой термодинамики 48—64
Теплота 26—28, 720

реакции 221
ГТермодинамика 17, 172
I химическая 17
|Термодинамики законы

второй 105
первый 25—27
третий 109—110

Термодинамические данные, машин-
ный расчет 224

Термодинамические свойства
закономерности изменения для угле-

водородов 263—267
определение по второму закону тер-

модинамики 95—101, 155
— по третьему закону термодина-

мики 101, 104, 156—157
Термодинамические функции

азота 233
бензола 226
брома 230
водорода 230
графита 229
иода 232
кислорода 234
серы 234
фтора 231
хлора 231
этилциклопентана 227

Термодинамические функции, законо-
мерности для гомологического ряда
углеводородов в газообразном со-
стоянии 264—267

Термодинамический анализ 173—177,
186, 187, 197, 198, 200, 208
раекции образования каталитиче-

ского комплекса 211
Термохимическая калория 24
Термохимия 17
Точка кипения 71

воды 22
кислорода 22
нормальная 71
серы 22
сурьмы 21

Точка плавления 69, 221
золота 22
льда 22, 23, 222
серебра 22
цинка 22

Траутона соотношение 74
Тройная точка 70, 221

Углы валентные 116, 117
"Уксусная кислота, получение 208—210
Уравнение

Антуана 29, 30
Бертло 24
Вант-Гоффа 155
Гиббса — Гельмгольца 135
Кирхгофа 81, 82
Клапейрона 71
Клаузиуса — Клапейрона 73
Сакура — Тетроде 114
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состояния 23, 24
теплоемкости 39, 40, 43, 64, 65
Эйнштейна для вклада каждого

гармонического осциллятора в
теплоемкость и энтропию 39, 120

Формальдегида синтез 205
Франклина метод расчета энергии

разрыва связей молекул 165, 171

Фтор, термодинамические функции 231
Функция

работы 134
распределения 114
энергии Гиббса 156, 157
— приведенная 225
энтальпии 69

Функция теплоемкостей
по Дебаю 40
по Эйнштейну 41

Хлор, термодинамические функции 231

Цинк, точка плавления 22

Частоты
валентные 160
деформационные 160
колебательные 120—127

Число симметрии 118, 119
вращающейся части молекулы 118
молекулы 118
полное 118

Шкала температур
Кельвина 20, 21, 221, 720
международная 21, 221, 720
термодинамическая 20, 21, 221

Эйнштейна уравнение 39, 120
Эмпирическое соотношение Россини

171
Энергия 25—27, 719

внутреннего вращения 52, 53
вращательного движения 49
Гельмгольца 134, 719
Гиббса 18, 134—140, 151—157, 218,

219

— изменение 134—140, 151—157
175, 176, 187—192, 197, 211—215'
719

— стандартная 135, 140, 151, 152
175, 176, 719

— функция 156, 157
единица 27
кинетическая 25
поступательного движения 48, 49
потенциальная 25
потенциальных барьеров внутрен-

него вращения 54—57
простого гармонического осцилля-

тора 49, 50
свободная 134

Энергия Гиббса, применение для под-
бора катализаторов 213—217

Энергия образования Гиббса 135—
137, 151, 152, 180, 719
стандартная 135, 140, 151, 152,
225

Энтальпия 27, 28, 65, 66, 218, 719
зависимость от температуры 81 —
83
изменение 27, 28
— как показатель каталитической

активности 215
— в процессе испарения 221, 719

плавления 220, 719
• сублимации 221, 719
при реакции сгорания 221, 719
испарения 43, 221
плавления 69, 220, 719
реакции 78—83
стандартная 219
сублимации 71, 73—76, 221
функция 69

Энтальпия испарения 719
б ензола 72
экспериментальное определение 43—

48
Энтальпия образования 77, 219, 719

закономерности для некоторых го-
мологических рядов углеводоро-
дов 263—267

комплекса 212
углеводородов и алифатические

сульфидов 170
углеводородов и тиолов 170

Энтальпия образования, определение
104
по равновесным данным 95—104
по теплотам реакций 92—95

Энтальпия реакций, зависимость от
температуры 81—83

Энтальпия сгорания графита, опре-
деление 223
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Энтальпия сгорания, определение
методом бомбовой калориметрии

84-90
органических веществ в газообраз-

ном и парообразном состоянии
90—92

Энтальпия сгорания хлорсодержащих
соединений 223

Энтальпия фазовых переходов при по-
стоянном давлении, зависимость от
температуры 69, 70

Энтропии вычисление
методом статистической механики

112—127
на основе третьего закона термоди-

намики 110
по данным низкотемпературных теп-

лоемкостей 111, 112
Энтропийная единица 106
Энтропия 105, 106, 720

абсолютная 111—114
влияние давления 107
внутреннего вращения 114, 119
вращательного движения 114, 115

колебательного движения 114, 120
общее выражение 110
полная 120
поступательного движения 114
практическая 219
смешанная 107
фазовых переходов 107
фурана 112

Энтропия, изменение
в процессе испарения 221
— плавления 220
— сублимации 221
химической реакции 131, 221
при нагревании системы 106

Энтропия, расчет температурной за-
висимости 127—131
интегрирование по правилу пара-

бол Симпсона 129, 130
на основе третьего закона 111, 127,

128
— спектроскопических данных 127

Этилциклопентан, термодинамические
функции 227
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Selected Values for Organic Compounds

Forntul.i

CBRCLF2
C8RCL0
CBRCL2F
CBRCL3
CBRF3
CBRN
CBRN
CBR2CLF
CBR2CL2
CBR2F2
CBH2O
CBR2O
CBR3CL
CBR3F
CBR4
CCLFO
CCLF3
CCLN
CCLN3O6
CCL2F2
CCL20
CCL2S
CCL'3F
CCL4
CCL4
CCL4S
CCL4S
CFN
CFN306
CF20
CF3I
CF4
CF4O
CHHRCLF
CHBKCL2
CHRHF2

Name State

BROMOCHLOROOIFLUOROMETHANE . CG)
CARPONYL BROMIDE CHLOHIOE . CG)
BROMCDICHLORUFLUOHOMETHANt . CG)
4ROMOTRICHLOROMETHANE . . . CG)
8H0M0THIFLU0R0METHANE . . . CG)
CYANOGEN tiROMIDE CS)
CYANOGEN BROMIDE CG)
OIBROMOCHLORUFLUOROMETHANE . (G)
DIBROMODICHLOHOMETHANt . . . (G)
OIBROMOOIFLUUROMETHANt . . . CG)
CARBONYL BROMIDE CD
CARBONYL BROMIDE CG)
TRIBROMOCHLOHUMETHANE . . . CG)
TRIRROMOFLUOROMETHANE . . . CG)
CARBON TETRABROMIDE . . . . CG)
CARBONYL CHLORIDE FLUORIDE . CG)
CHLOROTRIFLUUrtOMFTHANE . . . CG)
CYANOGEN CrtLURIUE CG)
TRINITROCHLOKOMETHANE . . . CD
DICHLOHOOIFLUOROMETHANE . . CG)
PHOSGENE CG)
THIOPHOSGENE С Г,)
TRlCHLOHOFLUOROMETHANL . . . CG)
CARBON TETRACHLDRIOE . . . . C D
CARBON TETRACHLORIOE . . . . СG)
TRICHLOROMETHANESULFENYL

CHLORIDE CG)
CYANOGEN FLUUHIOE CG)
TRINITROFLUOKOMETHANE . . . CD
CARBONYL FLUUKIDE CG)
TRIFLUOROIODUMETHANE . . . . CG)
CARBON TETRAFLUORIDE . . . . CG)
THIFLUOROMETHYL HYPOFLUORITE CG)
BROMOCHLOKOFLUOROMETHANE . . CG)
4ROMOOICHLORUMF THANE • . . . . ( r,)

B R Q M O n i F L U D H U W F T H A N E . . . . ( (, )

Mol Wl
16^.383
113. ЗЯЗ
1 8 1 .НЮ
19Я.?97
14Я.926
105.934
105.934
2?*.?99
242.756
209.Я42
187.842
187.Я4?
287.?15
?70.758
331.674

82.467
104.467

61.475
185.491
120.924

98.924
114.99b
137.381
153.838
153.Я38

185.904
45.018

169.031

Д"/г»«
fkcal/mole)

- 1 1? , 7

- 6 1 . 4
- 8 . 9

- 1 5 5 . 1
32.5
13.35

- 5 5 . 4
- 7 . 0

- 1 0 ^ . 7
- 3 0 . 0
-?3.0

3 . 0
-45 . 4

12.0

- 1 6 6 . 0
31 .60
- 5 . 5 7

- 1 1 5 . 0
-52.80

- 6 8 . 0
- 3 1 . 7 5
-?4.00

- 5 3 . 4

Source

EC

EC
ВС
AC
HC
TC
EC
EC
EC
CC
CC
EC
EC
CC

ВС
TC

938 )

938)
104)
833)
B83)

11 )
938)
938)
938)

1249)
1249)

938)
938)

1249)

833)
1 2 )

AC1647)
ВС
TC

HC
TC
TC

AC

833)
1 3 )

833)
725)
725)

1648)

(cal/mole °K)

76. 14
72.04
78.67
79.55
71.19

59.07
81.89
83.23
77.66

73.82
85.36
82.65
85.53
66.18
68.28
56.28

71.91
67.82
70.19
74.13
51 .67
74.12

88.43
53.97

Source

SC 465)
SC 1094)
SC
SC
SC

TC
SC
SC
SC

sc:
SC

sc
sc
ьс
sc
TC

sc
TC

484)
912)
975)

1 1 )
484)
312)
317)

1094)
465)
465)
465)
888)

8 )
1 2 )

8 )
1 3 )

SC1487)
sc
MC
TC

sc
sc

8 )
598)
725)

412)
890)

ДО/»,
(kcal/mole)

-107.18

- 5 8 . 9 8
- 2 . 9 6

- 1 4 8 . 8 3

38.39
- 5 3 . 4 0

- 4 . 6 7
-100.16

-26.45
2.17

- 4 6 . 1 4
8.60

- 1 5 6 . 3 4
29.99

-105.70
- 4 9 . 4 2

- 5 8 . 6 4
- 1 4 . 9 7
- 1 3 . 9 2

1-ogKp

78.563

43.228
2. 167

109.089

- 2 8 . 1 4 0
39.13»

3.425
73.413

19.388
- 1 . 5 9 2
33.821
- 6 . 3 0 4

114.595
-21.984

77.477
36.225

42.983
10.975
10.201

66.010 -153.00 TC 14)
195.920 -141.0 AC 833)
88.010 -2?3.OO TC 704)
104.010 -187.6 CC1435)
147.191 -70.5 EC

61.84 TC 14) -149.28 109.421
73.50 SC 975) -136.70 100.201
62.50 TC 704) -212.34 155.64J

Formula

CHBR2CL
CHBR2F
CHBR2I
CHBR3
CH8R3
CHCLF2
CHCL2F
CHCL3
CHCL3
CHFI2
CHF2I
CHF3
CHF3S
CHI3
CHI3
CHN
CHNO
CHNS
CHN306
CHN306
CHN306
CH2BRCL
CH2BRF
CH2BRI
CH2BR2
CH2CLF
CH2CLI
CH2CL2
CH2CL2
CH2F2
CH2I2
CH2I2
CH2N?
CH2>'2
CH7N2
CH2N4

' Name Slate

OIBROMOCHLOROMETHANE . . . . CG)
DIBROMOFLUOROMETHANE . . . . CG)
DIBROMOIODOMETHANE CG)
TRIBROMOMETHANE CD
TRIBROMOMETHANE CG)
CHLORODIFLUOROMETHANE . , . CG)
OICHLOROFLUOROMETHANE . . . CG)
CHLOROFORM CD
CHLOROFORM CG)
FLUORODIIODOMETHANE . . . . CG)
DIFLUOROIODOMETHANE . . . . CG)
TRIFLUOROMETHANE CG)

TRIFLUOROMETHANETHIOL . . . CG)

TRIIODOMETHANE CS)
TRI IODOMETHANE CG)
HYDROCYANIC ACIO CG)
ISOCYANIC ACID CG)
ISOTHIOCYANIC ACID CG)
TRINITROMETHANE . C D
TRINITROMETHANE CD
TRINITROMETHANE CD
BROMOCHLOROMETHANE . . . . . CG)
BROMOFLUOROMETHANE CG)
BROMOIODOMETHANE CG)
DIBROMOMETHANE CG)
CHLOROFLUOROMETHANE . . . . CG)
CHLOROIODOMETHANE CG)
DICHLOROMETHANE CD
DICHLOROMETHANE CG)
DIFLUOROMETHANE CG)
DIIOOOMETHANE C D
DIIOOOMETHANE CG)
CYANAMIDE CS)
CYANAMIDE CG)
DIAZOMETHANE CG)
TETRAZOLE CS)

(keaVmole) Soon» (cd/mate'V) Sonrct (кой/як*)

208.307
191.850
299.760
252.766
252.766

86.475
102.932
119.389
119.389
285.838
177.928

70.018
102.084
3 9 3 . 7 4 8
393.748

27.026
43.026
69.092

151.042
151.042
151.042
129.399
112.942
220.852
173.858

68.483
176.393

84.940
84.940
52.026

267.846
267.846

42.042
42.042
42.042
70.058

- 5 . 0
- 5 3 . 4

20.0
- 4 . 8

6 . 0
- 1 1 9 . 9

- 7 1 . 4
- 3 1 . 6
- 2 4 . 2
- 2 2 . 4
- 9 4 . 8

- 1 6 6 . 7 1

33.60
50.40
31.20

30.50
- 9 . 2
- 6 . 2
18.6

- 1 2 . 0
- 6 0 . 4

12.0
- 1 . 0

- 6 9 . 5
3 . 0

- 2 9 . 7
-22.80

-108.24
15.89
28.20
14.65

46.0
56.7

EC
EC
EC
CC
CC
EC
EC
TC
TC
EC
EC
TC

CC
TC
TC

TC

938)
938)
938)

1249)
1249)

938)
938)
724)
724)
938)
938)
703)

1249)
777)

1 5 )

917)
AC 1193)
CC1640)
CC
EC
EC
EC
EC
EC
EC
TC
TC
TC
CC
TC
AC

CC
ВС

613)
938)
938)
938)

1249)
938)
938)
723)
723)
702)

1249)
776)

1275)

847)
974)

78.31
75.70

79.03
67.13
69.99
48.5
70.66

62.04
73.72

85.00
48.21
56.92
59.28

68.67
65.97
73.49
70.08
63.16
70.78
42.7
64.59
58.94

73.88

56.64
58.03

SC1179)
S C 1 0 3 7 )

SC 465)
М С Ю 4 9 )
SC
SC
TC

TC

sc

TC
TC

sc
TC

1585)
1249)

724)

703)
329)

777)
1 5 )

892)
917)

S C 1 5 8 2 )
SC
SC
SC
SC
sc

465)
465)
345)
465)
465)

S C 1 2 4 9 )
TC
TC

TC

SC

sc

723)
702)

776)

1041 )
1024)

- 4 . 5 0
- 5 2 . 8 4

3.77
- 1 1 2 . 4 7

- 6 4 . 1 0
- 1 7 . 1 7
- 1 6 . 3 8

- 1 5 8 . 4 8

42.53
28.71

26.98

- 9 , 3 9
- 5 7 . 7 1

9.36
- 1 . 3 4

- 6 3 . 4 5
3.69

- 1 6 . 8 3
- 1 6 . 4 6

- 1 0 1 . 6 6

24.16

52.06

3.297
38.732

- 2 . 7 6 2
82.437
46.983
12.685
12.004

116.165

- 3 1 . 1 7 4
- 2 1 . 0 4 2

- 1 9 . 7 7 7

6.686
42.302
- 6 . 6 6 2

0.979
46.510
- 2 . 7 0 5
12.337
12.063
74.513

- 1 7 . 7 0 9

- 3 8 . 1 5 6



formula

CH2M0
CH2N602
CH2N602
CH20
CH20
CH2O2
CH202
CH2S3
CH38R
CH3CL
CH3F
CH3I
CH3I
CH3N0
CH3N0
CH3NO2
CH3N02
CH3N02

CH3NO3
CH3N03
CH3N3O3
CH3N5
CH4
CH4N20
CH4N20
CH4N2S
CH4N2S
CH4N402
CH4N402
CH4N404
CH40
CH40
CH4S
CH4S

Name • State

TETRAZ0L-5-0L CS)
1-AZIDO-N NITROFORMAMIDINE . CS)
5-NITRAMIN0TETRAZ0LE . . . . (S)

rORHALDEHYOE CG)
PARAFORMALOEHYDE (S)
FORMIC ACID C D
FORMIC ACID CG)

TRITHIOCARBONIC ACID . . . . (L)

BROMOHETHANE (G)
CHLOROHETHANE (G)
FLUOROMETHANE CG)
IODOMETHANE C D
IODOMETHANE CG)
FORMAMIDE CS)
FORMAMIDE CG)
METHYL NITRITE CG)
NITROMETHANE CD
NITROMETHANE . . . CG)
METHYL NITRATE C D
METHYL NITRATE CG)
NITROUREA CS)
5-AMIN0TETRAZ0LE CS)
METHANE CG)
UREA CS)
UREA CG)
THIOUREA CS)

THIOUREA CG)
NITROGUANIDINE CS)
NITROGUANIDINE CS)
N»N'-DINITROMETHANEDIAMINE . CS)

METHANOL C D
METHANOL CG)
METHANET4I0L C D
METHANETHIOL CG)
MEIHYLAMINE . (L)
HtT«1LH«lNE . . . . . . . . (G)

MolWI Ikcal/mnle) Source (cal/mnle°K) Source (kcal/mnle)

86.058
130.074
130.074
30.026
30.026
46.026
46.026

110.224
94.950
50.491
34.034

141.944
141.944
45.042
45.042
61.042
61.042
61.042
77.042
77.042
105.05.6
85.074
16.042
60.056
60.058
76.124
76.124

104.074.
104.074
136.074
32.042
32.042
48.108
44.108
31.058
31.058

1.5
71.3
60. 3

-27.70
-40.20
•101.52
-90.49

6.0
-9.00

-20.63
-55.90
-3.29
3.34

-61.6
-44.5
-15.30
-27.03
-17.86
-36.9
-28.80
-67.2
49.7

-17.89
-79.63
-58.7
-21.5

BC1616)
CC 974)
CC 974)
TC 544)
CC 744)
TC 559)
TC 559)
ВС 460)
TC 759)
TC 722)
TC 701)
TC 775)
TC 775)
CC1249)
CC 82)
TC 629)
AC1193)
TC 623)
TC 630)
TC 630)
ВС 981)
ВС 974)
TC 101)
AC1265)
ВС 1450)
CC 91)

52.29 TC 544) -26.27

-21.5 ВС 981)
-22.2 ВС 974)
-13.8 BC1039)
-57.02 TC 517)
-48.08 TC 517)
-11.18 AC 511)
-5.49 TC 890)

-11.31 AC 67в)

-5.5 TC 601)

30.82 TC 559)
59.45 TC 559)
53.3 MC 460)
58.75 TC 759)
56.04 TC 722)
53.25 TC 701)
38.9 SC1249)
60.71 TC 775)

59.38 SC 82)
67.95 TC 629)
41.05 MC 702)
65.73 TC 623?
51.86 MC 528)
72.15 TC 630)

44.52 TC 101)
25.00 MC1265)
59.6 MC1450)
27.67 MC1596)
72.44 SC 909)

30.3 MC 732)
57.29 TC 517)

60.96 TC 890)

57.9Я TC 601)

-86.39
-83.89

6.65
-6.73

-15.03
-50.19

3.61
3.74

-33.71
0.24

-3.47
-1.66
-9.26
-7.21

1 2 . 1 5
4 7 . 1 2
36.50

5.19

-39.73
-38.84

-2.37

7.71

19.258

63.320
61.492
-4.871
4.932
11.017
36.789
-2.649
-2.742

24.710
-0.174

2.545
1.217
6.787
5.284

8.903
34.535
26.756
-3.802

29.123
28.468

1 .739

-5.6ЛВ

Formula

CH5N3

CH5N3O4
CH5N3S
CH5N3S
CH5N502
CH6CLN
CH6N2
CH6N2
CH6N202
CH6N203
CH6N203
CH8N603
CIN
CIN
CI4
CI4
CN4D8
CN408
CO
COS
C02
CS
CS2
CS2

C2BRCLF2
C2BRCLF2
C2BRF3
C2BR2CLF3
C2BR2CLF3
C2BR2F2
C2BR2F2
C2BR2F4
C2BR2F4
C2BR4
C2CLF2N

Name Stale

(5UANIDINE CS)
UREA NITRATE CS)
HYDRAZINIUM THlOCYANATE . . (S)
THIOSEMICARBAZIDE CS)
AMINONITROGUANIDINE . . . . CS)
METHYLAMINE HYDROCHLORIDE . CS)
M E T H Y L H Y D R A Z I N E C D
METHYLHYDRAZINE (G)
AMMONIUM CARBAMATt . . . . . CS)
METHYLAMINE NITRATE . . . , CS)
METHYLAMINE NITRATE . . . . CS)
DIAMINDGUANIDINt NITRATE . . CS)
100INE CYANIDE CS)
IODINE CYANIDE CG)
TETRAIODOMETHANE CG)
TETRAIODOMETHANE CG)
TETRANITROMETHANE C D
TETRANITRQMETHANE C D
CARBON MONOXIDE CG)
CAR60NYL SULFIDE CG)
CARBON DIOXIDE CG)
CARBON MONOSULFIDE CG)
CARBON DISULFIDE C D
CARBON DISULFIDE CG)

(keel/molt) Source (cal/mo(e°K) Source (kcal/mole)

59.074
123.074
91.140
91.140
119.090
67.523
46.074
46 .074
78.074
94.074
94.074
152.122
152.928
152.928
519.650
519.650
196.042
196.042
28.010
60.076
44.010
44.076
76.142
76.142

-17.0
•134.5

9.2
5.7
5.3

-71.2
12.7
20.4

•154.21
-84.3
-80.6
-37.6
38.30
53.80

CC1249)
ВС 981)
BC1446)
BC1446)
ВС 974)
AC 47)
ВС 41)
ВС 41)
CC1249)
CC 983)

277)
974)
883)
16)

CC

ВС
AC
TC

8.9 BC1252)
8.8 ВС 459)

-26.42 TC 17)
-33.08 TC 18)
-94.05 TC 19)
55.0 CC1435)
?1.37 AC 511)
27.98 TC 20)

1-BROMO-l-CHLORO-

2»2-DIFLU0R0EThYLENE CG)
BROMOTRIFLUOROETHYLENE . . , CG)
1,2-DIBROMO-l-CHLORO-

l » 2 » 2 - T R I F L U 0 R 0 E T H A N E ( G )
1 M - D I B R 0 M 0 -

2#2-DIFLU0R0ETHYLENE CG)
1»1-DIBROMO-

l»2»2»2-TETRAFLU0R0ETHANE CG)
TETRABROMOETHYLENE . . . . , CG)
CHLORODIFLUOROACETONITRUE . CG)

177.393
160.936

276.309 -153.2 CC 823)

2?1 .852

259.852 -188.5 ВС 823)

343.684
111.485

33.13 MC 47)
39.66 M( 34)
66.61 SC 34)
39.70 FC 1249)

30.80 SC1249)
61.33 TC 16)
93.61 SC1278)
93.60 SC 539)

47.30 TC 17)
55.32 TC 18)
51.07 TC 19)
50.30 SC1435)
36.10 MC 175)
56.83 TC 20)

80.86 SC 1483)
80.02 SC 918)

83.62 SC1076)

92.49 SC 923)
76.08 SC 682)

-37.99
42.84
42.51

-109.47

40.48
46.88

-32.81
-39.59
-94.26
42.68
15.56
15.99

27.845
•31.403
•31.158
80.238

•29.674
•34.363

24.050
29.017
69.091
•31.287
•11.407
•11.722



hormulj Viine Slalt

C2CLf3 CHLOROTRIFLUUROETHYLtNE . . (G)
C2CLF3 CHLOROTRIFLUOROETHYLENE . . (G)

C2CLF3 CHLOROTRIFLUOHOETHYLENE , . (G)
C2CLF5 CHlOROPENTAFLUOROETHANE , . (Q)

C2CL2FN DICHLOROFLUOROACETONITRILE . (G)
C2CL2F2 l»l-0ICHL0R0-2»2-

C2CL2F2 O 1 F L U O R O E T H Y L E N E C G )
C2CL2F4 b2-0ICHL0RO-
C2CL2F4 1 » l » 2 » 2 - T L T R A F L U 0 R 0 E T H A N E ( G )
CZCL2F4 l » 2 - D I C H L 0 R 0 "
C2CL2F4 1»l»2»2-TETRAFLUQR0ETHANE CG)
C2CL202 OXALYL CHLORIDE (G)
C2CL3F TRICHLOROFLUUROETHYLENE . . CG)
C2CL3F3 l.l,2-TRICHL0R0-

C2CL3F3 1.2.2-TRIFLUOROETHANE CG)
C2CL3F3 1.1»1-TRICHLORO-

< C2CL3F3 2»2#2-TRIFLU0R0ETHANE (G)
*" C2CL3N TRICHLOROACETDNITRILE . . . (G)

C2CL4 TETRACHLOROETHYLENE . . . . (L)
C2CL4 TETRACHLOROETHYLENE . . . . CG)
C2CL4F2 Ы » 1,2-TETRACHLORO-
C2CL4F2 2»2-DIFLU0R0ETHANE CG)

C2CL40 TRICHLOROACETYL CHLORIDE . . CG)
C2CL5F PENTACHLOROFLUOROETHANE . . CG)
C2CL6 HEXACHLOROETHANE CS)
C2CL6 HEXACHLOROETHANE CG)

C2F3N TRIFLUOROACETONITRILE . . . CG)
C2F3N TRIFLUOROACETONITRILE . . . CG)
C2F4 TETRAFLUOROETHYLENE . . . . CG)
C2F6 HEXAFLUOROETHANE (G)

C2HBRCLF3 1-BR0M0-2-CHL0R0-
C2HBRCLF3 1>1»2-TRIFLUOROETHANE CG)
C2HBRCLF3 2-BR0M0-2-CHL0R0-

C2HBRCLF3 1 M » 1-TRIFLUOROETHANE CG)
C2HBRCL2F2 1-PROMO-1,1DIFLUORP-

Д//Л
MiilWl Smirie (cal/mole К) Sotinc

116.477
116.477

116.477
154.477

127.942

132.934

170.934

170.934

126.934

149.391

187.391

187.391

144.399
165.848
165.848

2 0 3.848

181.848
220.305
236.762
236.762
95.028
95.02S

100.020
138.020

197.401

197.401

-130.2
-133.9

-174.?

-80.2

-218.6

-214.6

-178.2

-12.8
-3.40

-121.1

-67.7
-75.8

-49.3
-33.80

-157.40

-3?1.00

-159.9

CC
CC

CC

AC

CC

ВС

CC

ВС
TC

ВС
ВС
EC
ВС
TC

TC
TC

CC

755)
797)

1574)

833)

755)

831 )

831)

1384)

751)

833)

1187)
833)
1384)
732)

714)

708)

830)

77.12
77.12

77.12
85.47
79.33

79.27
81.66

66.37
79.38

61.46

90.65

93.54

94.77

71.22
71.27
71 .69

79.37

8A.77

SC
SC
SC
MC
SC

SC
SC

SC
SC

TC

SC

SC

TC
SC
MC

TC
TC

SC

917)
917)

917)
45)

682)

1650)
924)

891)

682)

751)

1074)

1074)

732)
662)
1098)
714)

708)

1482)

-122.77
-126.47

-116.77

4.90

-101.15

-55.93

-13.56

-149.07

-300.52

69
«2

85

-3

7A

40

9

109

220

.969

.701

.591

.592

.145

.999

.954

.269

.275

?13.858 -HI.7 ВС 833)

formula

C2HBRF2
C2H8RF4
C2HBRF4

C2HBR3
C2HBR30
C2HCLF2
C2HCL2F
C2HCL2F

C2HCL2F3
C2HCL2F3
C2HCL2F3
C2HCL2F3
C2HCL3
C2HCL3
C2HCL30

C2HCL30
C2HCL302
C2HCL5
C2HCL5
C2HF3

C2HN5
C2H2

C2H2BRF3

C2H2BR2
C2H2BR2
C2H2CLF
C2H2CLF3 I
C2H2CL2
C2H2CL2
C2H2CL2
C2H2CL2
C2H2CL2
C2H2CL2
C2H2CL20
C2H2CL202
C2H2CL3N0

Name State MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

2-BR0M0-l»l-DIFLU0R0ETHYLENE CG) 142.944

1-BROMO-

1»1»2>2-TETRAFLUOR'OETHANE CG)
TRIBROMOETHYLENE CG)
TRIBROMOACETALDEHYDE . . . . C D
2-CHLOR0-l»l-DlFLU0ROETHYLENECG)
1» 1-DICHL0R0-2-

FLUOROETHYLENE CG)
L2-DICHL0RO-

1»1»2~TR1FLUOROETHANE CG)
2»2"DICHL0R0-

\,\f 1-TKIFLUUR0ETHANE CG)
TRICHLOROETHYLFME C D
TRICHLOROETHYLENF. CG)
OICHLOROACETYL CHLORIDE . . CS)
TRICHLOROACETALDEHYDE . . . C D
TRICHLOROACETIC ACID . . . . CS)
PENTACHLOROETHANE C D
PENTACHLOROETHANE CG)

TRIFLUOROETHYLENE CG)
TETRAZOLE-5-CARBONITRILE . . CS)

ACETYLENE CG)
2-BR0M0-l»l»l-TRIFLUOROETHANECG)

»2"DIBR0M0ETHYLENE» CIS . . CG)
,2-DIBROMOETHYLENE» TRANS . CG)
-CHLORO-1-FLUOROETHYLENE . CG)
CHLORO-bl.l-TRlFLUOROETHANECG)

180.944 -198.9 ВС 830)

75.24 SC 1481)

85.56 SC 393)

> 1-DICHLOROETHYLENE .
,1-DICHLOROETHYLENE .
,2-0ICHL0R0ETHYLENE,
»2-0ICHL0R0ETHYLENE»
»2-0ICHL0R0ETHYLENE»

l»2-0ICHL0R0ETHYLEN£»
CHLOROACETYL CHLORIDE
DICHLOROACETIC ACID

CIS .
CIS .
TRANS
TRANS

C D
CG)
C D
CG)
C D
CG)
C D
C D

2 6 4 . 7 7 6
2 8 0 . 7 7 6 - ? 4 . 9 CC1189)

9 8 . 4 8 5 - 7 9 . 2 ВС 8 3 3 ) 7 2 . 2 8 S C 1 0 7 2 ) • 7 2 . 9 0

1 1 4 . 9 4 2

1 5 2 . 9 4 2 - 1 6 7 . 3 ВС 8 3 2 )

TRICHLOROACETAMIDE CS)

1 5 2 . 9 4 2
1 3 1 . 3 9 9
1 3 1 . 3 9 9
1 4 7 . 3 9 9
1 4 7 . 3 9 9
1 6 3 . 3 9 9
2 0 2 . 3 1 3
2 0 2 . 3 1 3

8 2 . 0 2 8
9 5 . 0 6 8
2 6 . 0 3 6

1 6 2 . 9 5 2
1 8 5 . 8 6 8
1 8 5 . 8 6 8

8 0 . 4 9 3
1 1 8 . 4 9 3

9 6 . 9 5 0
9 6 . 9 5 0
9 6 . 9 5 0
9 6 . 9 5 0
/ 6 . 9 5 0
9 6 . 9 5 0

1 1 2 . 9 5 0
1 2 8 . 9 5 0
1 6 2 . 4 1 5

- 9
-1

-68
-56

•1?1
- 4 5
- 3 4

•118
96

6
40
2
4
7
3
00
50
1

5 4 . 1 9

- 6 ,
0.

- 6 ,
0,

- 6 ,
1 1

- 6 8 ,
•119,

00
30
7
45
1
00
5
7

- 8 6 . 6

B C 1 3 8 4 )
TC 7 5 0 )
B C 1 1 8 7 )
C C U 8 9 )
B C 1 3 8 4 )
ВС 1 3 8 4 )
TC 7 3 1 )
TC 7 1 3 )
BC1616)
TC 3 1 4 )

AC1359)
TC 7 4 7 )
BC1384)
TC 7 4 8 )
ВС 1 3 8 4 )
TC 7 4 9 )
ВС 1 1 8 7 )
BC1384)
ВС 1 3 8 4 )

74.95 SC1033)

84.10 SC 691)

77.63 TC 750) 4.75

90.95 TC 731) -15.93
69.94 TC 713) -11,2.22

48.00 TC 314)

80.22 SC1075)
74.36 SC 346)
74.90 SC 346)
67.71 SC 921)

76.05 SC1073)

48.17 MC 599)

68.85 TC 747)

6 9 . 2 0 TC 7 4 8 )

6 9 . 2 9 TC 7 4 9 )

5 3 . 4 3 3

" 3 . 4 8 2

11.676
62.257

50.00 - 3 6 . 6 4 6

5.64
5.78

5.62

6.35

-4.136
-4.235

-4.268

-4.652



I 111 ii и ) i N m u SI.ill

C2H2CL4 1 .1 , 7 J ? - T C T R A C H L 0 R 0 E T H A N E . . CG)
C2H2CL4 1.1»1.2-TETRACHLOROETHANE . CG)
С2Н2Г2 1»1-DIFLUOROETHYLENE . . . . (G)
C2H2F202 OIFLUO4OACETIC ACID . . . . (L)
C2h2I2 01IODOETHYLENE» CIS . . . . CG)
C2H2I2 OIIOOOETHYLENE» TRANS . . . CG)
C2H2O KETFNE CG)
C2H202 GLYOXAL C D
C2H2Q4 OXALIC ACIO CS)
C2H3BR BROMOETHYLENE CG)
C2H3BRC! ACETYL BROMIDE . CL)
C2H3BR3O2 TRIBROMOACETALDt-HYOE
C2H30R3O2 MONOHYDRATE (S)
C2H3CL CHLOROETHYLENt CG)
C2H3CLF2 !-CHLORO-bl-DlFLUOROETHYLENECG)
С2НЗСЮ ACETYL CHLORIDE CL)
C2H3CLO ACETYL CHLORIDE CG)
C2H3CLO CHLOROACETALDEHYOE CL)
C2H3CLO2 CHLOROACETIC ACID CS)
C2H3CL2F 1»1-DICHLORO-l-FLUOROETHANE CS)
C2H3CL3 1»\t 1-TRIChLOROETHANE . . . CL)
C2H3CL3 1,1»1-TRICHLORDETHANE . . . CG)
C2H3CL3 l»l»2-TRICHLQH0ETHANE . , . CL)
C2H3CL3 l,1,2-TRICHLOROETHANE . . . CG)
C2H3CL3O2 TRICHLOROACETALDEHYDE . . .
C2H3CL302 MONOHYORATE CS)
C2H3F0 ACETYL FLUORIDE CL)
C2H3FO ACETYL FLUORIDE CG)
C2H3FO2 FLUOROACETIC ACID CS)
C2H3F2NO DIFLUOROACETAMIOE CS)
C2H3F3 Ы » 1-TRIFLUOROETHANE . . . CG)
C2H3F3 1»1»2-TRIFLUOROETHANE . . . (G)
C2H3F3O 2,2,2-TRIFLUOROETHANOL . . . CL)
C2H3I IOOOFTHYLENF , CG)
<• г и з i о i r . [ r

 r 1
1 ,

lki.il/moli)

- 3 6 . 5 0 TC 7 3 0 )
Mul \ м

1 6 7 , 8 6 4
1 6 7 , « 6 4
64.036 -82.50 TC 712)
96.036 -207.5 CC1249)

279.856
279.856
42.036 -14.60 TC 557)
58.036 -83.7 CC 1249)
90.036 -198.36 AC 1612)
106.960 18.73 TC 772)
1 2 2 . 9 6 0 - 5 3 . 2 AC 1 9 8 )

Source ((.jl/molc k) Source (kdl/mole)

8 6 . 6 9
8 5 . 0 7
6 3 . 3 8

7 9 . 8 1
8 0 . 1 1
5 7 . 7 9

2 8 . 7 0
6 5 . 8 3

TC 7 3 0 )
SC1071)
T( 7 1 2 )

S ( 1 2 0 5 )
SC1205)
TC 5 5 7 )

M C U 0 8 )
TC 7 7 2 )

-20.45

-76.84

- 1 4 . 4 1

- 1 6 7 . 5 8
1 9 . 3 0

8.40 TC 746) 63.08 TC 746)
73.61 SC 979)

12.31
298.792 -113.0 CC1249)
«2.501
100.501
78.501 -65.5 AC 1 167)
78.501 -58.30 TC 758)
78.501 -61.3 CC1249)
94.501 -1S2.6 BC1384)
116.958
133.415
133.415
133.415 -«2.7 BC1354)
133.415 -33.10 TC 729) 80.57 TC 729) -18.52

70.47 TC 758) -49.29

76.49 SC1376)
54.37 MC1261)
77.09 SC 776)

165.
62.
62.
78.
95.

84.
64.

100.
153.
1
 64 .
4 " .

415 -132.2 CC1249)
044 -111.4 AC1188)
044 -105.2 AC1168)
044 -162.3 CC1249)
052 -167.8 CC1249)
044 -178.20 TC 707)
044 -158.9 AC 833)
044 -207.6 AC 798)
954
954

14.992

56.319

1 0 . 5 6 1

1 2 2 . 8 3 3
- 1 4 . 1 4 4

-9.021

3 6 . 1 3 0

13.575

-39.0
12.7

AC 198)
г С 124Ч)

68.66 TC 707) -162.23 118.915

68.04 SC1224)

35.76 MC1209) 23.63 -17.321

Formula

C2H3N
C2H3N
C2H3N
C2H3N0
C2H3N0
C2H3N03
C2H3NS
C2H3NS
C2H3NS
C2H3N306
C2H3N502
C2H4
C2H4BH2
C2H4BR2
C2H4CLN0
C2H4CL2
C2H4CL?
C2H4CL2
C2H4CL2
C2H4FN0
C2MF2
C2H4F2N202
C2H4F2N20?
C2H4F20
C2H4I2
C2H4I2
C2H4N20
C2H4N202
C2H4N2G2
C2H4N202
C2H4N202
C2H4N204
C2H4N204
C2H4N206
C2H4N4
C2H4N4

Name State

A C E T O N i r R I L E CG)
METHYL ISUCYANIDr CL)
METHYL I S U C Y A N I O

r
 CG)

GL Y C O L O N I T R I L E CD
METHYL ISOCYANATE C D
OXAMIC ACIO CS)
MF.THY, l S O T H i m YANATT , , ( S )
METHYL I S 0 T H i t . С Y Л N A i ,_ . . CG)
MFTHYL THIQCYANAT , . . . , ( [ _ )
l , l > l - T R ! N H H ( J I - T H i ! 4 t . . . . ( S )
3 - N I T R A M i r 4 0 - l , ? . « - T R I A Z O L E . CS)
E T H Y L E N t CG)
1.2-OTHHGMOElHANE CL)
1»2-DIbH0M0£THANE С Г.)
C H L O R O A C t T A M I D E CS)
1 . 1 - D I C H L O R O t T H A N E C D
1, 1-OICHLUHOtTHANE CG)
1>2-0 ICHLUHUtTHANE CL)
1 . 2 - n i C H L l ] R U L T H A N F CG)
2-FLUOROACETAMIUE CS)
1»1-DIFLUOROETHANE CG)

? , 2 ~ D I F L U 0 R U - N - N i r H 0 -
ETHYLAM INE C D

•? . 2 - D I F L U 0 R 0 L T H A N 0 L . . . . C L )
! » ? - 0 I I O n O E T h A N E CS)
1 » ? - D I I O D O E T H A N E С G)
2 - U R t T 1 0 I N 0 N L С S)
FQRMYLUREA C D
f.LYOXIME CS)
OXAMIDF С S)
OXAMIDF CG)
1» 1 - D I M T H O E T H A N E C L )
1,2-OINITrtOETHANF CS)
FTHYLFNE DINITRATE CL)
3-AMIN0-1.2.4-TKIAZ0LL . . . CS)
CYANOGUANI•INt (S )

MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

11 .052
41.052
41 .052
57.052
57.052
Я9.052
/3.1 1 в
73.118
7 3.'l 18

165.068
129.084
24.052

167.Й84
1Я7.884
43.M7
98 .466
9fl . 466
96.966
48.966
77.060
66.05?

71 .00
2Й.1
35.9

-34.1
-?1.5
•161.4

1Й.7

25. 1
-27.53
76.9
12.50

-19.3
-9.30

-Я1 .1
-38.4?
-31 .05
-39.44
-31.00

•1 1 ' .7
"118.00

TC 617)
CC1249)
CC 1249)
CC1249)
CC1249)
CC1249)
AC 1443)

CC1249)
AC1193)
BC1616)
TC 261 )
AC 1249)
TC 761)
fiC1384)
TC 727)
TC 727)
TC 728)
TC 728)
CC1249)
TC 706)

126.068 -1 Id.9
H?.05? -164.2

?fll.87?
281.872

0.?

CC1249)
CC1249)
ВС 1 )

15.90 TC 779 )
72.068 -77.7 BC1472)
88.068 -117.5 CC1249)

HC1013)
CC U49)

1H8.068
88.068 -121.2
88.068

120.068 -34.67 ДС1193)
120.068 -43.9 ВС У84)
1Ь?.06Ч -50.0? CC1230)
8 1 . О Р 1 1 И •
84.061

58.19 TC 617) 25.24

58.98 SC1148) 39.91

69.29 SC 909)

5 2 . 4 5 TC 2 6 1 ) 1 6 . 2 8
5 3 . 3 7 MC U b l ) - 4 . 9 4
7 8 . 8 1 TC 7 6 1 ) - 2 . 5 3

5 0 . 6 1 MC 6 6 2 )
7 7 . 8 9 TC 7 2 7 )
4 9 . 8 4 MC 1 1 5 1 )
7 3 . 6 6 TC 7 2 8 )

- 1 8 , 2 0
- 1 7 . 4 7
- 1 8 . 9 9
- 1 7 . 6 5

6 7 . 5 2 TC 7 0 6 ) - 1 0 4 . 2 6

8 3 . 3 0 TC 7 7 9 )

2 8 . 2 3 MC
7 2 . 5 6 MC

3 7 4 )
3 7 4 )

- 8 1 . 9 4

1-ogKp

-18.503

- 2 9 . 2 5 2

M l . 9 3 6
3 . 6 2 2
1 . 8 5 2

13.339
12.806
13.919
12.938

76.424

18.76 -13.753

60.059

ВС 1616 )
7.14 AC1275) 30.90 М С 1 4 Ш 44.64 -32.721



l-orimil.i Niimc Stale

C2H4N40 5-METHOXYTETRAZOLE CS)

C2H4N402 1,Г "AZOBISFORMAMIOE . . . . CS)

C2H4N402 URAZINE (S)

C2H4N10 5,5'-HYORAZOOITETRAZOLE . . CS)
C2H40 ACETALOEHYOE C D
C2H4Q ACETALDEHYDE CG)
C2H4Q ETHYLENE OXIOE (L)
C2H4Q ETHYLENE OXIDE (G)
C2H4OS THIOACETIC ACID C D
C2H40S THIOACETIC ACID CG)
C2H402 ACETIC ACID C D
C2H402 ACETIC ACID CG)
C2H402 METHYL FORMATE C D
C2H4O2 METHYL FORMATE CG)
C2H4O3 (SLYCOL1C ACID CS)
C2H4S THIACYCLOPROPANE C D
C2H4S THIACYCLOPROPANE CG)
C2H5BR BROMOETHANE C D
C2H5BR BROMOETHANE CG)
C2H5CL CHLOROETHANE C D
C2H5CL CHLOROETHANE CG)
C2H5CL0 2-CHL0R0ETHAN0L C D
C2H5F FLUOROETHANE CG)
C2H5F0 2-FLU0R0ETHAN0L C D
C2H5F2N 2,2-DIFLUOROETHYLAMINE . . . C D
C2H5I IOOOETHANE C D
C2H5I IOOOETHANE CG)

C2H5N ETHYLENIMINE CD
C2H5N ETHYLENIMINE CG)
C2H5N0 ACETALOEHYDE OXIME CS)

C2H5NO ACETAMIOE C D
C2H5N02 ETHYL NITRITE CG)
C2H5N02 GLYCINE CS)
C2H5N02 GLYCINE CS)
C2H5N02 NITROFTHANE C D
C2H5NQ2 NITROFTHANE CG)

Mol VVI

1 0 0 . 0 8 4
1 1 6 . 0 8 4
1 1 6 . 0 8 4
1 6 8 . 1 3 2

4 4 . 0 5 2
4 4 . 0 5 2
4 4 . 0 5 2
4 4 . 0 5 2
7 6 . 1 1 8
7 6 . 1 18
6 0 . 0 5 2
6 0 . 0 5 2
6 0 . 0 5 2
6 0 . 0 5 2
7 6 . 0 5 2
6 0 . 118
6 0 . 1 1 8

1 0 8 . 9 7 6
1 0 8 . 9 7 6

6 4 . 5 1 7
6 4 . 5 1 7
8 0 . 5 1 7
4 8 . 0 6 0
6 4 . 0 6 0
8 1 . 0 6 8

1 5 5 . 9 7 0
1 5 5 . 9 7 0

4 3 . 0 6 8
4 3 . 0 6 8
5 9 . 0 6 8
5 9 . 0 6 8
7 5 . 0 6 8
7 5 . 0 6 8
7 5 . 0 6 8
7 5 . 0 6 8
7 5 . 0 6 8

Д///,,,
(kcdl/mole)

16.5
- 6 9 . 9
- 6 3 . 0
135.0
- 4 5 . 9
- 3 9 . 7 6
- 1 8 . 5
-12.58
-52.39
-43.49

- 1 1 5 . 7
-103.93

- 9 0 . 4
- 8 3 . 6

- 1 5 8 . 1
12.41
19.65

- 2 1 . 9
- 1 5 . 3 0
- 3 2 . 5
-26.70
- 7 0 . 3
-62.50

- 1 1 1 . 1
-118.3

- 9 . 7
- 2 . 0 0
21.96
29.50

- 1 8 . 2
- 7 5 . 9
- 2 4 . 8

- 1 2 8 . 4
-126.33

-34.33
-24,20

Source

ВС
ВС
ВС
сс
AC
ТС
тс
тс
АС
тс
АС
ТС
СС
тс
сс
АС
ТС
ТС
тс
тс
тс
сс
тс
сс

1616)
1616)
1640)

974)
245)
545)
513)
513)

1447)
918)
389)
560)

1249)
561)

1249)
1447)

882)
760)
760)
726)
726)

1249)
705)

1249)
СС1249)
ТС
ТС
АС
ТС

778)
778)

1052)
611)

СС1249)
ВС
СС
АС
АС
АС
ТС

188)
1249)

666)
653)

1193)
624)

.">„«(cal/mole К) Source

63.15
36.76
57.94

74.86
38.20
67.52

72.0

38.84
61.01

68.71
45.60
65.93

63.32

70.82

59.90

24.74
24.74

75.39

ТС
МС
ТС

ТС
МС1
ТС

ТС

ЕС
ТС

ТС
МС
ТС

ТС

тс

тс

мс
МС

Т(

545)
997)
513)

918)
108)
560)

561)

552)
882)

760)
518)
726)

705)

778)

611)

665)
665)

624)

Д<>/г.»
(kcal/molel

- 3 1 . 8 6
- 2 . 7 3
- 3 . 1 3

- 3 6 . 8 1
- 9 3 . 0 6
- 9 0 . 0 3

- 7 1 . 0 3

22.53
23.16

" 6 . 2 9
- 1 4 . 0 8
- 1 4 . 3 4

- 5 0 . 0 8

5.10

42.54

- 9 0 . 2 7
-88-.20

-1.17

1х>Е*>

23.353
2.003
2.292

26.979
68.209
65.989

52.067

-16.512
-16.974

4.608
10.318
10.509

36.709

-3.737

-31.180

66.165
64.647

0.857

X

rOTfflllM

C2H5N03

C2H5N03

C2H5N03
C2H5N30
C2H5N306
C2H5N5
C2H5N5
C2H5N5

C2H5N5Q3
C2H5N503
C2H5N7
С2Н6
C2H6N20

C2H6N202
C2H6N202
C2H6N202
C2H6N205
C2H6N402
C2H6N402
C2H6N404
C2H6N603
С2Н60
С2Н60
С2Н60

C2H60S
C2H60S
С2Н602
С2Н602
С2Н602
С2Н602
C2H602S

C2H602S
С2Н604
C2H6S
C2H«S
C2H6S

Name State

ETHYL NITRATE (L)
ETHYL NITRATE CG)

2-NITR0ETHAN0L . . . . . . . СS)

2-AZID0ETHAN0L . . . . . . . C D
1»1»1-TRINITROPROPANE . . . C D
5-AMIN0-1H-METHYLTETRAZ0LE . CS)
5-AMIN0-2H-METHYLTETRAZ0LE . CS)
AMIN0-5-METHYLTETRAZ0LE . . ( S )

3 - A M I N 0 - l » 2 , 4 - T R I A Z 0 L E NITRATECS)
l - ( N I T R O A M I D I N O ) S E M I C A R B A Z I D E C S )
C T E T R A Z 0 L - 5 - Y D G U A N I 0 I N E , , CS)
ETHANE k . . . . CG)
N-NITROSOOIMETHYLAMINE . . . CD
N-NITROETHYLAMINE CD
N-NITROOIMETHYLAMINE . . . . CS)
N-NITRODIMETHYLAMINE . . . . CS)
GLYCINE NITRATE CS)
BIUREA (S)
OXALYL DIHYDRAZIDE CS)
N«N'-OINITRQETHYLENEDIAMINE CS)
|-CNITROAMIOINO)SEMICAR8AZI0ECS)
ETHYL ALCOHOL C D
ETHYL ALCOHOL CG)
M E W L ETHER CG)
METHYL SULFOXIDE CD
METHYL SULFOXIDE CG)
ETHYLENE GLYCOL CD
ETHYLENE GLYCOL CG)
ETHYL HYDROPEROXIDE . . . . CD
METHYL PEROXIOE CG)
METHYL SULFONE CD
METHYL SULFONE CG)
BISCHYDROXYMETHYL) PEROXIOE CS)
ETHANETHIOL (L)
ETHANETHIOL CG)
METHYL SULFIOE CD

MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source

91.068
91.068

91.068
87.084
179.094

99.100

99.100
99.100
147.'100
147.100
127.116
30.068
74.084
90.084
90.084
90.084
138.084

118.100
118.100
150.100
162.116
46.068
46.068
46.068
78.134
78.134
62.068
62.068
62.068
62.068
94.134

94.134
94.068
62.134
62.134
62.134

-45.5
-36.80

-83.6

22.47
-28.06
46.2
50.4
48.4

-40.9
-35.1
40.6

-20.24

0.7
-20.6
-19.9
-17.0

•173.6

"119.2
-70.5
-24.7
-80.1
-66,20
-56.12
-43.99
-47.2
-34.6

•108.73
-93.05
-58.0
-30.0

•107.5
-89.1
•163.7
-17.60
-!1.02
-15.63

AC 405)
TC 631)
ВС 983)
AC 401)
AC 1193)
BC1616)
ВС 1616}
8(1616)
СС 1616)
ВС 1616)
ВС 974)
ТС 102)
СС1249)
ВС1039)
ВС1039)
ВС1621)
СС 277)
ВС1616)
ВС 747)
ВС 985)
ВС 204)
АС 215)
ТС 518)
ТС 501)
ВС 908)
ВС 908)
АС1121)
ТС 542)
СС1406)
ВС 64)
ВС 908)
ВС 908)
ВС 685)
АС 958)
ТС 891)
АС 958)

59.0В МС S29)
83.25 ТС 631)

дел»
(kcal/mole)

-10.30
-в. 81

54.85 ТС 102) -7.87

38.40 МС 733)
67.54 ТС 518)
63.83 ТС 501)

39.9 МС1108)

77.33 ТС 542)

•«1.62
•40.22
•26.99

•ТТ.29
•Т2.ТТ

34.77 МС1595) -Г2.25

Г.551

6.«96

З.Г65

49.48 АС 958)
70.77 ТС 891)
46.94 МС1092)

-1.35
-1.12
1.38

30.504
29.483
19.781

56.631
53.337

52.960

0.989

0.818
•1.010



Formi'l i

C246S2

C2M652

C2H6S'

C2H?CUi

C2H7N
C2H7N
C2H?N
"2H7N

C2H7N03S
C2H7N902
C2H7N902
C2H8N2
C2H8N2
C2H8N2
C2H8N2
C2H8N2
C2H8N203
C2H8N203
C2H8N204
C2H8N204
C2K8N100
C2H8N100
C2H1CN20
C2H10N406
r2H12N604
C2H12N6Q4
C2I2
C2I4
C2N2
C?N?S

Nime State MolVVI

MFTHYL 5JLFIDE CG) 62.134
1 . 2 - E T H A N E O I T H l O L C D 9 4 . 2 0 0
1 , ?"E

T
HANEDITHIOL . . . . . CG) 94.200

• Г Т М ' OISULFIDE C D 9 4 . 2 0 0
M f ' M L OISULFIOE CG) 9 4 . 2 0 0
METHYL ETHER HYDROCHLURIDE . CG) «2.533
OIMETHYLAMINE C D 45.084
OIMETHYLAMINE (G) 45.084
ETHYLAMINE CD 45.084
ETHYLAMINE CG) 45.084
2-AMINOETHANOL CD 61.084
2-AMIN0ETHANESULFONIC ACID . CS) 125.150
GUANIDINE SALT OF

5-NITRAMIN0TETRAZ0LE . CS) 1 8 9 . 1 4 8
1»1-DIMETHYLHYOHAZINE . . . C D 6 0 . ( 0 0
1H-DIMETHYLHY0RAZINE . . . CG) 6 0 . 1 0 0
1.2-DI4ETHYLHY0RAZINE . . . C D 6 0 . 1 0 0
1.2-DIMETHYLHYORAZINE . . . CG) 6 0 . 1 0 0
ETHYLENEDIAMINS C D 6 0 . 1 0 0
DIMETHYLAMINE NITRATE . . . ( S ) 1 0 8 . 1 0 0
ETHYLAMINE NITRATE CS) 1 0 8 . 1 0 0
2-AMINOETHANUL NITRATE , . . CS) 1 2 4 . 1 0 0
AMMONIUM OXALATE . . . . . . CS) 1 2 4 . 1 0 0
1 - A M I N 0 - 4 - C 5 - T E T R A Z 0 L Y D -

TETRAZENE HYDRATE . CS) 188.164
ETHYLENEDIAMINE MONOHYDRATE CS) 7-8.116
ETHYLENEDIAMINE DINITRATE . CS) 186.132
OIAMMONIUM SALT OF
N»N -DINITROETHYLENEDIAMINE (S) 114.164
OIIOOOACETYLENE CG) 277.840
TETRAIODOETHYLENE CS) 531.660
CYANOGEN CG) 52.036

SI"FUR DICYANIOE . . . . . . CG) 84.102
"F ftMTRQeTMfM-iF , , , . , CS) 4 0 0 . 0 6 8

ДМЛ™
(kcal/mole) Source (cal/mole°K) Source (kcal/molel

-8.
-12.
-2.

-14.
-5.

-71.
-10.
-4.

-17.

-11.
-65.
•187.

97 TC 800)
83 AC 925)
15 AC 925)
96 A( 627)
77 TC 872)
1 CC1249)
50 A( 678)
50 TC 607)
71 AC 678)
00 TC 602)
6 BC1354)
8 CC1249)

26.6
11.9
20.3
12.1
21.5
-6.36 CC1249)

-79.0 CC 277)
-86.9
•137.6
•268.7

ВС 974)
AC 336)
CCALC)

AC 336)
AC 41)

CC 277)
eC 277)
CC1249)

68.32 TC 800)

56,26 MC1302)
80.46 TC 872)
89.3 CC1249)

1.66

1.64

3.52
-49.09

65.24 T( 607) 16.25

68.08 TC 602) 8.91

36.8 MC 652) -134.38

47.86 MC
72.82 MC
47.60 MC
74.39 MC

46)
46)
37)
37)

49.31
50.27
49,59
51.00

45.2 ВС 1616}
-77.1 CC1249)
-155.8 ВС 981)

-80.1 ВС 986)
74.80 SC1649)

73.0 CC1249)
73.84 TC 21) 57,90 TC 21) 71,03

71.81 SC1144)
28.6 BC1079)

-1.220

-1.132
-2.580
35,986

•11.913

-6,528

98,497

•36.143
•36.846
•36.34Г
•37.382

-52.067

X

Formula Name State

C3CL2F6 1»1»2*3»3»3-HEXAFLUOROPROPANECG)
C3CL3N3 CYANURIC CHLORIDE . . . . . CS)
C3F6 HEXAFLUOROPROPENE Г « . . . CG)
C3F8 OCTAFLUOROPROPANE CG)
C3H2N2 MALONDNITRILE CS)
C3H2N2 MALONONITRILE CG)
C3H2N203 IM10AZ0LI0INETRI0NE . . . . CS)
C3H20 PROPYNAL CG)
C3H3BR 1-BROMOPROPYNE CG)
C3H3BR 3-BROMOPROPYNE CG)
C3H3CL 1-CHLOROPROPYNE CG)
C3H3CL 3-CHLOROPROPYNE CG)
C3H3CL302 METHYL TRICHLOROACETATE . . C D
C3H3I 1-IODOPROPYNE . , CG)
C3H3N ACRYLONITRILE C D
C3H3N ACRYLONITRILE CG)
C3H3N02 CYANOACETIC ACID (S)
C3H3N3 S-TRIAZINE CS)
C3H3N3O3 CYANURIC ACID . . . . . . . CS)
C3H3N504 «-METHYL-3»5-DlNlTR0TRIAZOLE CS)
C3H4 ALLENE CO)
СЭН4 CYCLOPROPENE CG)
СЭН4 PROPYNE CG)
C3H4CL2 DICHLOROCYCLOPROPANE . . . (U»D
C3H«CL202 METHYL DICHLOROACETATE . . . CD
C3H4N2 IMIDAZOLE . . . . . . . . . CS)
C3H4N2 IMIDAZOLE CG)
C3H4N2 PYRAZOLE CS)
C3H4N2 PYRAZOLE CG)
C3H4N20 CYANOACETAMIDE CS)
C3H4N20S THIOHYDANTOIN CS)
C3H4N20S 2-THI0HYDANT0IN CS)
C3H4N202 HYDANTOIN CS)
C3H4N204 OXALURIC ACID CS)
C3H4N40 N-ACETYLTETRAZOLE CS)
C3H40 ACROLEIN CD

MolVVt

280.944
114.425
150.030
188.030

66.062
66.062

114.062
54.046

118.970
118.970

74.511
74.511

177.425
165.964

53.062
53.062
85.062
81.078

129.078
173.094

40.062
40.062
40.062

110.976
142.976

68.078
68.078
68.078
68.078
84.078

116.144
116.144
100.078
132.078
112.094

56.062

HM
AH/S.»

(kial/mole)

- 3 1 3 . 3
21.9

- 2 6 6 . 2
- 4 1 7 . 9

44.6
5«.7

- 1 3 8 , 0

- 1 1 1 . 8

35.9
4 4 . 2 0

- 8 5 . 6
40.2

- 1 6 5 . 1
29.35
45.92
66.0
44.32

- 7 1 . 0
- 1 1 6 . 1

14.53
30.5
28.32
43.3

- 4 2 . 3
- 5 9 . 6

-224.95
-106.9
-211.2

19.6
-29.17

m
Source

C(
AC
C(
EC
CC

832)
663)
360)
833)
744)

(CALC)
CC 744)

ВС 1384)

AC
TC
C(

314)
618)
744)

6 ( 1 5 4 9 )
6 ( 1 5 4 9 )
AC
T(

1193)
304)

A(1608)
TC
CC
ВС
AC
ВС
AC
ВС
CC
CC
cc
cc
cc

315)
744)

1384)
9 6 )
9 6 )
9 6 )
9 6 )

744)
744)
744)
744)
744)

BC1557)
CC 744)

(cal/mole °Ю

69.05

65.66
70.61
72.24
67.89
69.46

72.42

65.47

58.30
58.38
59.30

Source

SC 967)

SC1211)
SC1649)
SC 396)
SC1649)
SC 396)

SC1649)

TC 618)

T( 304)
SC1607)
T( 319)

МИНН

(kcal/mole)

63.га

46.68

48.37
68.42
46,4Г

Log Ар

•4«.Эв«

-34.219

-39,498
-90.193
-34.060



X

Kormula

C 3 H 4 0
C 3 H 4 0
C3H4O
C 3 H 4 O 2
С Э Н 4 0 2
C 3 H 4 0 2
C 3 H 4 O 2
СЭН4О2
C 3 H 4 O 3
C3HOO3
C 3 H 4 O 3
C 3 H 4 0 4
C 3 H 4 0 5
C 3 H 4 0 6
C3H5BR
C3H5CL
C 3 H 5 C L 0
C 3 H 5 C L O
C 3 H 5 C L O 2
C 3 H 5 C L 0 2
C 3 H 5 C L 0 2
C 3 H 5 C L 3
C 3 H 5 C L 3
С Э Н 5 1
С З И 5 1
C 3 H 5 I 0 2
C 3 H 5 N
C 3 H 5 N
C 3 H 5 N
C3H5NO
C 3 H 5 N 0
C 3 H 5 N O ?
C 3 H 5 N O 3
C 3 H 5 N O 4

• Name State

ACROLEIN ( L )
7 - P R 0 P Y N - 1 - 0 L C D
7 - P R 0 P Y N - 1 - 0 L . . . . . . . C G )
ACRYLIC ACID (L)
ACRYLIC ACID <G>
METHYLGLYOXAL C D
BETA-PROPIOLACTONE CL)
ЯЕТА-PROPIOLACTONE CG)
ETHYLENE CARBONATE CS)
HYOROXYMALONALOEHYDE . . . . CS)
PYRUVIC ACID C D
MALONIC ACID CS)
TARTRONIC ACIO CS)
OIHYDROXYMALCJNIC ACID . . . C5)
3-BROMOPROPENE . CG)
3-CHLOROPROPENE CG)
l - C H L 0 R 0 - 2 > 3 - E P 0 X Y P R 0 P A N E . C D
P - C H L O R O - 2 - P R 0 P E N - 1 - 0 L . . . C S )
2 - C H L 0 R 0 P R 0 P I U N I C A C I D . . . C D
3 - C H L O R O P R O P I l ) N I C A C I D . . . C S )
METHYL CHLOHUACETATE . . . . C D
1 » Z » 3 " T R I C H L O H O P R O P A N E . . . C D
1 , 2 , 3 - T R I C H L O H O P R O P A N E . . . CG)
3 - I O D O - l - P R O P E N E C D
3 - I O D O - l - P R O P E N E CG)
2 - I 0 D 0 P R 0 P I 0 N I C A C I D . . . . C D
ETHYL I S O C Y A N I D E C D
P R O P I O N I T R I L t C L )
P R O P I O N I T H I L E '. CG)
E T H Y L I S O C Y A N A T E C D
L A C T O N I T R I L E . C D
PYRUVALDEHYDE O X I M E . . . . C S )
METHYL OXAMATE C S )
METHYL N 1 TROАСЕТА ТЕ . . . . C D
T T H Y L I S Q T H I U C Y AN4TE- . . . . C L )
F.I H Y L t H l O C Y f t N d T F C D

M o l W t

5 6 . 0 6 2
5 6 , 0 6 2
56.062
72.062
7 2 . 0 6 2
72.062
72.062
72.062
66.062
88.062
вй.062

10*.062
1 2 0 . 0 6 2
1 3 6 . 0 6 2
1 2 0 . 9 6 6

7 6 . 5 ? 7
92.527
92.527

1 0 8 . 5 2 7
1 0 8 . 5 2 7
1 0 8 . 5 2 7
1 4 7 . « 4 1
1 1 7 . 4 4 1
1 6 7 . 9 8 0
1 6 7 . 9 8 0
1 9 9 . 9 8 0
55.078
5 5 . 0 7 8
5 5 . 0 7 8
71 . 0 7 8
7 1 . 0 7 8
8 7 . 0 7 8

1 0 3 . 0 7 8
1 1 9 . 0 7 8

8 7'. 144
8 7 . 1 4 U

ДНЯ,,
(kcal/mole)

- 2 5 . 0 9
- 5 . 2
1 0 . 1

- 9 1 . 8
- 8 0 . 3 6
- 7 3 . 9
- 7 8 . 8 5
- 6 7 . 6 1

• 1 3 8 . 8
• 1 2 0 . 7
" 1 3 9 . 7
- 2 1 2 . 9 7
• 7 5 3 . 4
• 2 9 0 . 6

11 . 8 0
- 0 . 1 5

- 3 5 . 6
- 8 8 . 3

• 1 2 5 . 4
• 1 3 1 . 5
- 1 1 1 . 4

- 5 5 . 6 5
- 4 f l . 4 0

1 4 . 0
2 2 . 9 0

- 1 0 9 . 8
2 8 . 0

3 . 5
1 2 . 1 0

- 2 8 . 2
- 3 1 . 6
- 5 0 . 0
1 4 7 . 4
1 1 0 . 9

7 . 0
1 7 . 0

75.29 TC 564) -68.37

42.9 FC1634) -110.75

75.80 TC 773) 19.11
73.29 TC 752) 10.42

Source (cal/mole°K) Source (kcal/mole)

CC 744)
CC 843)
CC 744)
TC 556)
TC 564)
BC1031)
AC 146}
AC 146)
AC1349)
ВС 385)
CC 744)
AC1612)
CC 744)
CC 744)
TC 773)
TC 752)
AC 141)
CC 843)
BC1384)
BC1384)
BC1384)
AC 141)
TC 738)
ВС 466)
TC 785)
AC1251)
CC 744)
CC 744)
TC 619)
CC 744)
С С 7.4 4 )
CC1056)
CC 744)
ВС 1640)
CC 7ИЧ )
CC ! 44)

91.52 TC 738) -23.37

76.46 TC 7Й5) 28.72

45.25 MC15B3) 21.31
68.50 TC 619) 22.98

5 0 . 1 1 3

8 1 . 1 7 6

- 1 4 . 0 0 4
- 7 . 6 4 1

1 7 . 1 3 2

• 2 1 . 0 5 3

•15.622
•16.844

Formula
C3H5N309
C3H5N50
C3H5N502
C3H5N502
C3H6
C3H6
C3H6BR?
C3H6CL2
C3H6CL2
C3H6CL2
C3H6CL2
C3H6CL2
C3H6CL2
C3H6CL20
C3H6CL20
C3H6I2
C3H6N2O2
C3H6M202
C3H6N202
C3H6N202
C3H6N202S
C3H6N2Q3
C3H6N204
C3H6N204
C3H6N204
C3H6N204
C3H6N204
C3H6N4
C3H6N40
C3H6N40
C3H6N6
C3H6N603
C3H6N603
C3H6N603
C3H6N603
C3H6N603

Name
NITROGLYCERINE
5-ACETAMID0TETRAZ0LE . .
3 - N I T R A M I N 0 - 5 - M E T H Y C -

l » 2 » 4 - T R I A Z 0 L E
CYCLOPROPANE
PROPENE
l#2-0I8ROMOPR0PANE . . .
l#2-0ICHL0ROPROPANE
l»2-0ICHL0R0PR0PANE
1»3-OICHLOROPROPANE
l#3-0ICHLOROPROPANE

2»2-DICHL0ROPKOPANE

2»2-0ICHLOROPROPANE
1»3-OICHLORO-2-PR0PAN0L
2»3-0ICHL0R0-l-PR0PAN0L
l»2-DII0D0PR0PANE
ACETYLUREA
MALONAMIOE

MALONAMIDE
METHYLGLYOXIME
N-CARBAMOYLTHIOGLYCINE . .
HYDANTOIC ACID
1# 1-OINITROPHOPANE
1» 1-OINITROPKOPANE

1»3-DINITROPHOPANE
2#2"OINITROP«OPANE
2»2-DINITR0PR0PANE . . . .
1#5-0IMETHYLTETRAZ0LE . .
1»4-DIMETHYL-

2-TETRAZ0LIN-5-0NE
MELAMINE
HEXAHYDR0-1.3.5-TRINITR0S0-

S-TRIAZINE
HEXAHYDR0-l>3»5-TRINITR0SU-

S-THIAZINE
HEXAHYDR0-l»3>5-TRINITR0S0-

State

CD
CS)

CS)
CG)
CG)
CG)
CD
CG)
CL)
CG)
CD
CG)
CL)
CD
CG)
CS)
CS)
CS)
CS)
CS)
CS)
CL)
CD
CD
CS)
CS)
CS)

CS)
CS)

CS)

CS)

ДНГ».
Mol Wt (kcal/mole)
227.094 -89.0
127.110 -1.8

SU,
Source (cal/mole °K) Source

B C 1 4 7 4 )
ВС V 7 4 )

(kcal/mole)

.910

.992

143.110
42.078
42.078

201
112,
112,
112,
112,
112,
112,
128,
128,
295,
102,
102,
102,
102,
134,
118,
134,
134,
134,
134,
134,

992
992
992
992
992
992
898
094
094
094
094
160
094
094
094
094
094
094

98.110

114.110
126.126

174.126

174.126

12.7
12.74
4.88

-17.40
-48.3
-39.60
'-4 8.3
-38.60
-49.65
-42.00
-92.4
-91.4

8.60
-126.0
-130.0
-128.0
-79.6

-132.5
-178.0
-40.04
-40.8
-53.5
-45.71
-44.9
45.1

8C1616)
TC 338)
TC 262)
TC 764)
TC 735)
TC 735)
6(1384)
TC 736)
8(1384)
TC 737)
AC 141)
AC 141)
TC 782)
CC 744)
BC1471)
CC 744)
BC1013)
С С 744)
CC 744)
АСП93)
ВС 613)
ВС 613)
ДС1193)
ВС 613)
ВС 974)

6.7 ВС1616)

-15.35 АС1275)

69.1 ЙС 320)

67.8 ВС 9 Ы )

56.75 ТС 338)
63.80 ТС 262)
89.90 ТС 764)

24.95
14.99
-4.72

84.80 ТС 735) -19.86

87.76 ТС 736) -19.74

77.9? ТС 737) -20.21

• 1 8 . 2 9 1
• 1 0 . 9 8 9

3 . 0 9 4

14.558

14.472

14.813

94.60 ТС 782) 17,81 -13.051

3 5 . 6 3 М С 1 4 Ц ) 4 4 . 1 0 - 3 2 . 3 2 3



{.„rmnla

C3H6N603
C3H6N606
C3H6N606
C3H6N606
C3H6N606
C3H6N606
C3H6N606
C3H6N6O6

C3H60
C3H60
C3H60
C3H6O
C3H60
C3H60

X C3H60
< C3H60
"•" C3H60

C3H602
C3H602
C3H6O2
C3H602
C3H602
СЭН602
C3H6O2
C3H602
C3H602S
СЗНЙ03
C3H603
C3H603
C3H603
C3H603
C3H6O3
C3H6S

Name State

S - T R I A 7 I N E CS)
H E X A H Y 0 R 0 - l » 3 » 5 " T R I N I T R 0 -

S - T R I A Z I N E CROX) CS)
H E X A H Y 0 R O - l » 3 » 5 - T R I N I T R O -

S - T R I A Z I N E CROX) CS)
H E X A H Y D R 0 - l » 3 » 5 - T R I N I T R 0 -

S-TR1AZINE CROX) CS)
H E X A H Y D R 0 - l » 3 » 5 - T R I N I T R 0 -

S - T R I A Z I N E CROX) CS)
ACETONE C D
ACETONE CG)
ALLYL ALCOHOL C D
ALLYL ALCOHOL CG)
PROPIONALOEHYOE C D
PROPIONALOEHYDE CG)
PROPYLENE OXIDE C D
PROPYLENE QXIOE CG)
TRIMETHYLENE OXIDE CG)
1.3-DIOXOLANE C D
ETHYL FORMATE C D
ETHYL FORMATE CG)
GLYCIDOL C D
LACTALOEHYOE CS)
METHYL ACETATE C D
METHYL ACETATE CG)
PROPIONIC AC1O . C D
2-MERCAPT0PR0PI0NIC ACID . . C D

DIMETHYL CARBONATE C D
GLYCERALOEHYDE» D»L . . . . C S )
LA C T I C ACID» 0 CS)
LA C T I C ACID» L C S )
LA C T I C ACI D » O»L C D
TRIOXYMETHYLENE» S CS)
1.2-EPITHIOPROPANE CL)
\,2-EPlTHIOPROPANE . . . . . . CG)
THlACYCLOBUTANE CL)

MolWt (kcal/mole) Source <cal/mole°K) Source (kcal/mole)

1 7 4 . 1 2 6 6 6 . 0 B C 1 6 4 0 )

2 2 2 . 1 2 6 1 3 . 6 B C 1 6 4 0 )

?22.126 16.8 ВС 184)

72?.126 16.9 ВС 320)

222.126
58.078
58.078
58.078
58.078
58.078
58.078
58.078
58.078
58.078
74.078
74.078
74.078
74.078
74.078
74.078
74.078
74.078

106.144
90.078
90.078
90.078
90.078
90.078
90.078
74.144
74.144
74.1«4

14.71
-59.3
-•52.00
-44.6
-31.55
-52.95
-45.90
-28.84
-22.17
-19.25
-80.7
-95.44
-88.74
-71.3

-105.0
-105.5
-97.9

-122.1
-111.9
-146.6
-148.9

AC1193)
ТС 554)
ТС 554)
С( 744)
ТС 541)
АС1508)
ТС 546)
АС1356)
ТС 514)
АС1133)
АС 431)
СС 744)
СС 744)
АС 141)
СС 249)
ВС 262)
ВС 940)
АС 853)
ВС 646)
СС 744)
ЕС1057)

•165.89 АС1279)
•161.2 СС 744)
•124.4 ВС 320)

2.77 АС1447)
t1.0? АС 1447)

6.04 Т( 883 )

47.9 МС 734)
70.49 ТС 554)

72.83 ТС 546)
46.91 МС1083)
68.53 ТС 514)
65.46 SC1652)

- 3 7 . 1 4
- 3 6 . 5 8

7 3 . 5 1 Т( 5 4 1 ) - 1 7 . 0 3

-31.18
- 6 . 3 9
- 6 . 1 6
- 2 . 1 3

54.70 М( 646) - 8 2 . 1 9

34.3 МС 649)
3 4 . 0 0 МС 6 4 9 )
4 5 . 9 М С 1 Ц 7 )

.7? МС1304)

•124.98
•123.84

?4. 12

27.225
26.811

12.«81

22.851
«.«82
4.517
1 .706

60.243

91.607
90.769

-17.677

X

Forllilllii

C3H6S
C3H7BR
C3H7BR
C3H7BR
C3H7BR

C3H7CL
C3H7CL
C3H7CL
C3H7CL

C3H7CL02
C3H7CL02
C3H7F
C3H7F
C3H7I
C3H7I
C3H7I
C3H7I
C3H7N
C3H7N
C3H7N0
C3H7NO

C3H7N02
C3H7N02
C3H7N02
C3H7N02
C3H7N02
C3H7N02
C1H7N02
C3H7N02
C3H7N02
C3H7NO2S
C3H7NO3
C3H7NO3
C3H7N03
C3H7N03
C3H7N03

Nnnie State

T H I A C Y C L O B U T A N E (G)

1-BROMQPROPANE (L)

1-BH0M0PROPANE . . . . . . . CG)

2-BR0M0PR0PANE (D
2-BR0M0PROPANE CG)
1-CHLOROPROPANE CL)
1-CHLOROPROPANE CG)

2-CHL0R0PR0PANE CL)

7-CHL0R0PR0PANF CG)

2-CHLORO-l,3-PR0PANEDIOL . . CD
3-CHL0H0-l»2-PR0PANEDIOL . . (D
1-FLUOROPROPANE CG)
2-FLU0R0PR0PANE CG)
1-IODOPHOPANE CD
1-IODOPROPANE CG)
2-I0D0PR0PANE CD
2-IODOPROPANE CG)
ALLYLAMINE C D
ALLYLAMINE CG)
ACETONE OXIME CS)
PRDPIONAMIOE (S)
ALANINE» D (S)
ALANINE» D»L (S)
ALANINE» L (S)
ETHYL CARBAMATE (S)
1-NITROPROPANE (D
1-NITROPROPANE CG)
P-NITROPROPANE C D
2-NITR0PR0PANE CG)
SARCOSINE CS)
CYSTEINE» L (S)
TSOPROPYL NITRATE (L)
ISOPROPYL NITRATE (G)
ISOSERINE (S)
PROPYL NITRATE CL)
PROPYL NITRATE CG)

Mol VVt (kcal/mole) Source fcal/mole °K) Source (kcal/mole)

74.144

123.002

123.002
123.002
123.002
78.543
78.543
78.543
78.543
110.543
110.543
62.086
62.086
169.996
169.996
169.996
169.996
57.094
57.094
73.094
73.094
«9.094
89.094
89.094
89.094
89.094
89.094
89.094
69.094
89.094
121.160
105.094
105.094
105.094
105.094
105.094

AC
AC

14.61 TC
-78.8 TC
-21.00 T(
-30.7 TC
-23.20 TC
-зе.о тс
-31.10 TC
-41.5 TC
-35.00 TC

-123.8
-125.6
-67.20 TC
-69.00 TC
-15.9 TC
-7.30 TC

-18.7 TC
-10.00 TC

3.93 CC
6.88 CC

-30.80 CC
-81.1 CC

-134.03 AC
-134.72 AC
-134.5 AC
-123.8 CC
-40.15 TC
-29.80 TC
-43.3 TC
-33.50 TC

-121.3 ВС
-1?7.6 ВС
-54.92 AC
-45.65 T(

-177.0 CC
-51.27 AC
-41.60 TC

883)
762)
762)
763)
763)
733)
733)
734)
734)
141)
141 )
709)
710)
780)
780)
781 )
781)
744)
744)
744)
744)
650)
653)
666)
744)
625)
625)
626)
626)
164)
646)
405)
633)
744 )
405)
63?)

68.17 TC 883) 25.69

79.08 TC 762) -5.37

75.53 TC 763) -6.51

76.27 TC 733) -12.11

72.70 TC 734) -14.94

72.71 TC 709) -«7.87
69.82 TC 710) -«8,81

80.32 TC 780) 6.68

77.55 TC 781) «.80

31.6 MC 644) -88.23
31.6 MC 648) -88,92
30.88 MC 665) -88.49

85.00 TC 625) 0.08

83.10 TC 626) -3.06

40.6 MC 647) -82.21

89.20 TC 6.3) "9.72

чч.Ю ТС 632) "6.53

-18.834

3.934

4.771

8.876

10.954

35.087
35.775

-4.894

-3.521

64.672
65.178
64.860

-0.056

2.240

60.258

7.125

4.790



l o r m i i l i

C3H7NO3

C3H7N3S

C3H7N5

C3H7N5

CJH7N5

C3H7N5O3

C3H7N503

C3H7N5O3

C3H7N505

C3H7N505

C3H7N5O5

C3H7N505

C3H8

C3H8N20

C3H8N202

C3H8N2O3

C3H8N402

C3H8N603

C3H8N6O3

C3H80

C3H8O

СЭН80

C3H8O

C3H8O

C3H802

C3H8O2

C3H8O2

C3H802

C3H8O2

C3HeO2S

C3H8O2S

C3H8O3

C3H8S

C3H8S

C3H6S

N i n a SI ill

S E R I N E » L • C S )
A C E T A L D E H Y O E T H I O S F M I С ARRA/!ONE С S )

5 - ( 0 I M E T H Y L A M l N 0 ) T E T H A Z D L E . C S )

l - M E T H Y L - 5 - C M E T H Y L -

A M I N O T E T R A Z O L E . ( S )
l - A C E T A M I O O - Z - N I T R O G U A N I O I N E C S )
3 - A M I N 0 - 5 - M E T H Y L -

1 . 2 » 4 - T R I A Z 0 L E N I T R A T E ( S )
t - ( ? ' N I T R O X Y E T H Y D -

3-NITROGUANIOINE (S)

P-AMIN0-1-NITR0IMI0AZ0LINE

NITRATE CS)

PROPANE CG)

ETHYLUREA CS)

PROPYL NITRAMINE C D

1>3-BISCHYDROXYMETHYL)UREA . CS)

MALONYL DIHYORAZIDE . . . . CS)

1»3-DIMETHYL-5-

IMINOTETRAZOLE NITRATE CS)

ETHYL METHYL ETHER CG)

ISOPROPYL ALCOHOL C D

ISOPROPYL ALCOHOL CG)

PROPYL ALCOHOL C D

PROPYL ALCOHOL CG)

OIMETHOXYMETHANE C D

DIMETHOXYMETHANE CG)

2-METHOXYETHANOL C D

1,2-PROPANEDIOL C D

PROPYL HYDROPEROXIDE . . . . C D

ETHYL METHYL SULFONE . . . . C D

ETHYL METHYL SULFONE . . . . CG)

GLYCEROL C D

ETHYL METHYL SULFIOE . . . C D

ETHYL METHYL SULFIDE . . . CG)

l-PROPANETHIQL C D

)-PROPANETHIUL CG)

Mol \M il . H in .1. i s ,11111

1 0 5 . 0 9 1 4 7 1 . 6 C ( * 6 8 j
1 1 7 . 1 7 6 1 S . 0 H C 1 4 4 6 )
1 1 3 . 1 ? 6 1 3 . 7 ВС 1 6 1 6 )

I S . 6 > MC 6 !•> Я ) - 1 2 1 . 7 0 8 9 . 2 0 7

113.126
161 .126

161 .126

193.126

193.126

«4.094

88.110

104.110

120.110

132.126

176.142
60.094

60.094

60.094

60.094

60.094

76.094

76.094

76.094

76.094

76.094

108.160

108.160

9?.094

76.160

76.160

76.160
76.160

17 .Я

-46.3

-54.6

-48.9

-59.3

-24.82

-83.2

-25.8

-170.78

-79.4

-1.3

-51.73

-76.0

-65.15

-72.79

-61.55

-92.3

-114.8

-119.3

-76.1

-116.2

-97.9

-159.8

-21.89

-14.25
-23.87

-16.??

ВС
ОС

ВС

ВС

ВС
тс
СС

ее
АС
ВС

ВС

тс
тс
тс
АС

тс
СС

СС
ВС
СС
ВС
ВС
АС
АС
ТС
АС

тс

1616)
1616)

1616)

1040)

1040)

103)

744)

1039)

1275)

747)

1616)

502)

520)

520)
215)

519)

744)

1351)

1032)

1406)

186)

186)

1121)

638)

801 )
638 )

Й 921

64.51

74.24

43.16

74.07

46.1

77.63

58.32

80.24

48,87

57.14

79.62

57.96
во.40

ТС

тс
МС

тс
МС

тс
МС
МС

МС

МС

тс
МС

тс

103)

502)

20)

520)

159)

519)

973)

973)

4)

1308)

801 )

1 136)

892)

-5.61

-28.12

-43.12

-41.49

-40.79

-38.95

-56.64

-114.02

1.79

2.73
-0.44

0, 52

4.115

20.611

31.609

30.411

29.898

28.550

41.515

83.572

-1.311

-1.998

0.320
-О.Эвй

Formula

сэнвэ
C3H8S

C3H8S2

C3H8S2

C3H9N

C3H9N

C3H9N

C3H9N

C3H9N504

C3H9N504

C3H9N603

C3H9N606

C3H10N2

C3H10N2

C3H10N203

C3H12N603

Г

Г 1| г

' UL2F6

г«Г6

. 4F6

C4F8

Г 4F I О

Г *. Г 1 О

" - H I « N

Still

2-PR0PANETHIUL CD /Л.160
P-PROPANETHIUL CG) 76.160

1 ,3-PROPANED JTHint CL^ 1i*fl.?.>6

1 » 3 - P R 0 P A N E D I T H K L CG) I0*.??6

PROPYLAMINE CL> 59.П0

PROPYLAMINE CO 59.110

TRIMETHYLAMINE CD 59. Ц 0

TRIMETHYLAMINE CG)

A C E T I C A C I D

2 - A M I D I N 0 H Y 0 R A Z I D E N I T R A T E C S )

T R I N I T R O S O T R l M E T H Y L E N L T R I A M I N f C S )

T R I N I T R O T R I M E T H Y L E N L T H I A M J N E C S )

T R I M E T H Y L H Y D R A Z I N E C D

TRIMETHYLHYORAZINE CG)

TRIMETHYLAMINE NITRATt . . . CS)

GUANIOINE CARBONATE . . . . CS)

fiUANIDINE CARBONATE . . . . CS)

CARBONYL CYANIDE C D 80.046

CARBON SUBOXIOE C D 68.030

CARBON SUB0X1DF CG) 68.030

l»2-0ICHL0R0-1.2,3»3»4.4-

HEXAFLUOROCYCLUBUTANE CG) 232

HEXAFLUOROCYCLOBUTANE . . . CG) 162

HEXAFLUORO-1»3-BUTAOIENF . . CG) 162

OCTAFLUOROCYCLOBUTANE . . . CG) 200

DECAFLUOROBUTANE CG) 238

DECAFLUOROISQBUTANE . . . . CG) 238

2.3»4»5-TETRAinOOPYNHULE . . CS) 570

1 . 3-
f
 TADIYNL CG) 50

- T ' UZOLECAKBONITHILfc . . . CS) 110
' - f H l A Z O L E C A I t B O N I T H I L t . . . CG) Ц 0

м At L i t A N H Y D R I D E CS) 9fl
H I Г П F N F D I f A r t B O X Y L 1 С А Г 1 0 , C S ) 1 1 4
! - R ( T M , - j - N ( - С Г, ) 5?
N-RHQ'i MjtmiMlOE is) 17 7.9vr>

ktal/nuilt) Smircr

-24.30 AC 638)

-18.2? TC 893 )

AC 925)

AC

- 1 в . H '4

-6.97

-24.8

-17.30

-10.94

u il/mok к к Snimi

SS..B? MC 955)

77.51 ГС Й9 3)

925)

603)

603)

678)

77.48 ГС 603)

59.110 -5.70 TC 609) 69.02 1С 609)

179.142 -118.0 ВС 1616 )

177.150 -68.0

t ki jl/inolt)

-1 .23

-0.61

9.51

23.64

»ъНр

0.900

0.451

-6.974

•17.325

ВС 320)

P25.150 -15.7 ВС 320)

74.126

74.126

122.126 -73. 1 СС 277)

180.174 -232.13 АС 641 )

180.174 -230.8 RC V85)

49.5 ВС

5 6 . 3 4 MC
8 0 . 0 0 MC

4 8 )
4 8 )

-28.03 AC
-22.34 TC

.954

.040

.040

,040

.040

.040

.696

. 056

.138

.138

.056

.056

,072

-289

-289

-?40

-365

-516

-524

92

113

52

70

-U2

-130

72

-Я0

A

Л

0

.го
,o
l

,81

00

.64

31

43

1

ВО

3s

493)

819)

22)

50)

50)

50)

711 )

833)

833)

7 0 . 5 9 MC 6 4 9 ) - 1 3 3 . 2 7
7 0 . 5 « MC 6 4 9 ) - 1 3 1 . 9 4

6 6 . 0 5 TC г?) - 2 6 . 2 5

9 7 . 6 8 8
9 6 . 7 1 3

1 9 . 2 3 7

9 ^ . 6 9 ГГ 7 1 1 ) - 1 1 4 . i i 2 4 , , 0 5 7

316)

927)

927 )

AC 1612)

AC 432 )

TC 317)

AC 618 )

5 9 . Т Ь П 3 1 6 > 1 0 6 . 1 1

6 6 . 7 7 TC J l 7 ) Г i . \ i

- 7 7 . 7 7 8

- 5 3 , 6 0 1



formula

C4H4CLNG2
C4H4N2
C«H4N2
C«H4N2
C4H4N2
C4H4N2

C4H4N2

C4H4N2

C4H4N202

C4H4N203

C4H«N205

C4H4.N8014

C4H40

C4H«0

C4H402

C4H402

С4И402

C4H403

C4H404

C4H404

C4H4S

C4H4S

C4H5CL302

C4H5N

C4H5N

C4H5N

C4H5N
C4H5N
C4H5N

C4H5N

C4H5NU

Name Sljle

M - O L O R U S U C C I N I M I D E . . . . ( S )

P V 4 A Z J N E < S )

P Y » 4 Z I N E '
r
')

P Y R I O A Z I N E а)

P Y R I O A Z I N E < G )

P Y H I M I O I N E
 (

D

PYRIMIDINE CG)

SUCCINONITRILE (S)

S U C C I N Q M T H I L E CG)

5-MF.THYLHYDANTION (S)

BARBITURIC АС1П CS)

N-N'THOSUCCINIMIOE CS)

ALLOXAN MONOhYORATE . . . . CS)

BIS(TRINITROETHYI_)NITWAZINE CS)

FURAN (L)

F U
R

A
N (G)

3-BUTYNOIC ACID CS)

METHYL PROPIOUATE C D

TFTROLIC AC IP CS)

SUCCINIC ANHYORIOE CS)

FUMARIC ACID. TRANS . . . . CS)

MALEIC ACID. CIS CS)

THIOPHENE C D

THIOPHENE (G)
ETHYL TRICHLUKOACETATt . . . C D

ALLYL ISOCYANIDE C D

3-8UTENENITHILE C D

CROTONONITHILE C D

CROTONONITRILE» TRANS . . . CG)

CYCLOPROPANE CAHRONITKILE . C D

CYCLOPROPANE C A H B U M T H I L E . (G )

1S0CR0T0NUNITRILE (D

PYRROLE C D
p-METHYLTSOXAZOLE CL)

Cl)
TATt . . . . CL

1

MolWI (kcal/mole) Soune kal/mole К) Sournf (kial/molel 1д»е hp

1 3 3 . 4 3 7
8 0 . 0 8 H
8 0 . 0 8 Я
8 О . Г 8 в
8 0 . 0 8 8
8 0 . 0 8 »
8 0 . 0 8 Й
8 0 . 0 8 8
8 0 . 0 8 8

112.0B8
1 2 6 . 0 8 8
1 4 4 . 0 8 »
1 6 0 . 0 8 8
3 8 8 . 1 3 6

6 8 . 0 7 2
6 8 . 0 7 2
8 4 . 0 7 ?
8 4 . 0 7 2
8 4 . 0 7 ?

1 0 0 . 0 7 2
Ц 6 . 0 7 ?
1 1 6 . 0 7 2

8 4 . 1 3 8
8 4 . ] 3 8

1 9 1 . 4 5 1
6 7 . 0 8 8
6 7 . 0 8 8
6 7 . 0 6 8
6 7 . 0 8 8
6 7 . 0 8 8
6 7 . 0 8 6
6 7 . 0 8 8
6 7 . 0 8 8
е Ч . 0 8 8
* 3 . 0 8 H

- 8 5 . 5 8
3 3 . 1
4 6 . 8 *
5 3 . 7
6 6 . 5 3
3 5 . 0
« f t . 9 9
3 3 . 2 4
2 0 . 1

- 5 5 . 6
- 1 5 3 . 9

- 7 7 . 1
- ? 3 V . l 9

- 3 2 . 7
- 1 4 . 9 0

- 8 . 2 9
- 5 5 . 2
- 3 3 . 9
- 6 0 . 1

" 1 4 2 . 9
- 1 9 3 . 8 5
- 1 » 8 . 9 6

1 9 . 3 7
2 7 . 6 6

- 1 1 5 . 8
6 2 . 6
2 6 . 4
? 5 . 3

AC 618 )
A(1507 )
AC 1507)
AC 1507)
AC 1507)
AUbO/)

CC 744)
CC1628)
BC1471)
CC 744)
ВС 1640)
AC 1Ч?1 )
RC1640 )
AC 551)

515)
432)
432)
744 )

ВС 1538 )
AC 1612)
AC 1612)
AC 1444)
T( Й87)
HC 1384)
CC 744)
CC 744)
CC 744)

TC

ВС

ВС

CC

35.0 CC 744)

27,
? 1 .
-Ь•

- 4 ,

- 7 Ь ,

CC 744)
CC 744 )
CC1467)
CC1467 )
С С 71Ч )

45.79 MC1633)
79.04 MC1633 )

53.47

30.41

-39.191

-22.293

ЦЦ.6 МС1422) -182.08 133.463

42.22 МС 551 )

63.86 ТС 515)

0.05

0.21

39 .7 КС 1104) -156.23

ЗЙ.1 МС1104) -150.86
43.30 М(1548) 28.97

66.65 ТС 8S7) 30.30

71 .31 SC1635)

79.78 SC 304)

-0.038
-0.154

114.515

110.581

-21.234

-22.208

Formula

C4H5N02

C4H5NS

C4H5NS

C4H5NS

C4H5NS

C4H5N3

C4H5N303

С4Н6

С4Н6

С4Н6

С4Н6

С4Н6

С4Н6

С4Н6

С4Н6

С4Н6

C4H6CL202

C4H6F202

C4H6F202

C4H6N202

C4H6N202

C4H6N202

C4H6N402

C4H6N403

C4H6N4Q6

C1H6N407

C4H6N407

C4H6N4Q7

C4H6N407

C4H6N408

C1H6N4011

C4H6N8

C4H6N10

C4H6N10

C4H6N10

C4H6N10

Name State

S U C C IN IM IDE C S )

A L L Y L I S O T H I Q C Y A N A T E . . . . C D

ALLYL ISOTHIOCYANATE . . . . (G)

4-METHYLTHIAZULE (L)

4-METHYLTHIAZOLE CG)

TMINODIACETONITRILE . . . . C D

AMINOBARBITURIC ACID . . . CU.S)

1,2-8UTADIENE (L)

1.2-BUTAOIENE (G)

1»3-BUTAOIENE (L)

1.3-fiUTADIENE CG)

1-8UTYNE C D
1-BUTYNE CG)
?-8UTYNE C D
2-BUTYNE CG)
CYCLOBUTENE CG)

ETHYL DICHLOROACETATE . . . C D

DIFLUOROETHYL ACETATE . . CU.L)

ETHYL OIFLUOROACETATE . . . C D

5-METHYLHYDANTOIN CS)

5-METHYLHYDANTOIN CS)

2,5-PIPERAZINEDIONE CS)

CETHANEDIYLIOENE)DIUREA. . . CS)

ALLANTOIN
 ( S

)

O I M E T H Y L O I N I T R U X A M I O E . . . CS)
N - d » 1 - D I N I T R U E T H Y D -

1 - N I T R O A C E T A L D O X I M E C S )
( 2 - H Y 0 R 0 X Y E T H Y L ) - N ' - N I T R 0 -

0 Х А М Ю Е N I T R A T E CS)
2 » 2 » 3 » 3 - T E T R A N l T R 0 B U T A N E . . C S )
N I T R O I S O B U T A N E T R I O L T R I N I T R A T E C S )
5 » 5 ' - E T H Y L E N E B I S T E T R A Z O L E . C S )
5 » 5 ' - A Z O B I S -

C l - M E T H Y L T E T R A Z O L E ) . C I S CS)
5 » 5 ' " A Z 0 S I S -

C 1 - M E T H Y L T E T R A Z O L E ) » T R A N S CS)

M o l Wt (kcal/mole) Source
Sim

(cal/mole °K) Source (kcal/mole) LoglCp

9 9 . 0 8 8
9 9 . 1 5 4
9 9 . 1 5 4
9 9 . 1 5 4
9 9 , Г54
9 5 . ( 0 4

1 4 3 . 1 0 4
5 4 . 0 8 Й
5 4 / 0 8 8
54.0Я8
5 4 . 0 8 8
5 4 . 0 8 8
5 4 . 0 8 8
5 4 . 0 8 8
5 4 . 0 8 8
5 4 . 0 8 8

1 5 7 . 0 0 2
1 2 4 . 0 8 8
1 2 4 . 0 8 8
1 1 4 . 1 0 4
1 1 4 . 1 0 4
1 1 4 . 1 0 4
1 4 2 . 120
1 5 8 . 1 2 0
2 0 6 . l ? 0

- 1 0 9 . 7 2
4 2 . 0
5 5 . 0
1 6 . 3 2
2 6 . 8 0
4 4 . 0

- 1 6 7 . 7
3 3 . 2
3 8 . 7 7
2 0 . 4
7 6 . 3 3
3 3 . 8
3 9 . 4 8
? 8 . 6 5
3 4 . 9 7
31 . 0 0

- 1 1 9 . 6
• 2 1 1 . 5
- 2 3 0 . 5
- 1 0 5 . 0
" 1 1 5 . 3
- 1 0 5 . 8
- 1 1 6 . 8
- 1 7 1 . 5 0

- 7 3 . 1

AC

CC

CC

AC

AC

CC

CC

247)

744 )
744 )
927)
927)
744)
744)

CCALC)

TC 305)

CCALC)

TC 306)

CCALC)

TC 318)

CCALC)

TC 319)

TC 344)

BC1384)

CC 744)

CC 744)

HC1471 )

8C 1471 )

CC 744)

BC1472)

AC 1421)

ВС V85)

222.120 -38.8 BC1640)

?27.120 -132.7 8C 984)

238.120 1.4 BC1001)

?86.120 -54.6 ВС 981)
166.152 106.2 8(1616)

194.168 188.6 8(1616)

194.168 189.3 BC1616)

50.10

70.03

47.58

66.62

49.08

69.51

46.63

67.71

62.98

MC 44 )

TC 305)

MC 1327)

TC 306)

MC 39)

TC 31S)

MC1638)

TC 319)

TC 344)

47.80

47.43

35.75

36.01

48. Tl

48.30

44.?9

44.32

41.76

46.6 MC1421) -106.65

-35.038

"34.766

•26.207

•2Л.393

•35.701

•35.400

•3?.462

•32.487

•30.611

7 8 . 1 7 1



formal.. N-"»e Stale

O H 6 N 1 0 5 » 5 ' - A Z 0 B I S ( 2 - M E T H Y L T E T R A Z 0 L E ) C S )
CAH60 CROTONALDEHYDE CL)

C4H60 METHYL 2-PROPYNYL ETHER . . CG)
C4H60 VINYL ETHER CG)
C4H602 ALLYL FORMATE (8)
C4H602 2»3-B'JTANEOlONE CD
C4H602 2,3-BUTANEDIONE CD
C4H602 2»3-BUTANEDIONE CL)
C4H602 2»3-BUTANEOIONE CG)
C4H602 2-BUTYNE-l»«-OlOL CS)
C4H6O2 CROTONIC ACIO CS)
C4H602 CYCLOPROPANECARBOXYLIC ACIO CS)

C4H6O2 CYCLOPROPANECARBOXYLIC ACIO CS)

C4H602 4-HYOROXYBUTYRIC ACID»
C4H602 GAMMA LACTONE CL)
C4H602 METHACRYLIC ACIO CL)

У- С4Н602 VINYL ACETATE C D
Д C4H602S 2»5-OIHYDROTHIOPHENE

— C4H602S 1.1-DIOXIDE CL)
C4H602S 2.5-0IHY0R0THI0PHENE
C4H602S 1.1-OIOXIDE CG)
С4Н60Э ACETIC ANHYDRIDE CL)
C4H6O3 ACETIC ANHYORIOE CG)
C4H604 ACETYL PEROXIDE C D
C4H604 DIMETHYL OXALATE CS)
C4H604 METHYLMALONIC ACID . . . . . CS)
C4H604 SUCCINIC ACIO CS)
C4H605 MALIC ACIO» O»L CS)
C4H6Q5 MALIC ACID» L CS)

C4H606 ACETYLENEDICARBOXYLIC

C4H606 ACIO DIHYORATE . CS)

С4НЙ06 TARTARIC ACID» D CS)

C4H606 TARTARIC ACIO» D»L CRACEMIC) CS)
C4H606 TARTARIC ACIO» MESO . . . . CS)
C4H6S 2.3-OIHYOROTHIOPHENE . . . . CL)
C4H6S 2.3-DIHyOROTHIOPHENE . . . . CO)

MnlWt

194.

70.
70.
70.
86.
86.
86.
86.
86.
86.
86.
86.
86.

86.
86.
86.

118,

118,
102,
102.
118,
118,
118
118
134
134

150
150
150
150
86
86

168
088
088
088
088
088
088
088
,088
088
088
088
088

,088
,088
,088

,154

.154
,088
.088
.088
.088
.088
.088
.088
.088

.088

.088

.088

.088

.154

.154

(kcal/mnk)

180
-34,
19
-3

-55
-87
-87
-86
-78
-54

-103
-101
-97

-99

-ЮЗ
-83

-76

-61
-149
-137
-127
-179
-218
-224
-264
-263

-278
-300
-305
-301

12
21

.40

.45

.7

.03
, 4
.60
.35
.36
.2
.3
.1
. 1
.5

.20

.9

.6

.2

.2

.14

.60

.9

.9

.8

.88

.27

.78

.4

.4

.5

.0

.82

.84

Source

ВС 1616)
AC1506)

CC
AC
CC

744)
1146)
744)

AC1112)

AC 1067)
AC1403)

CCALC)

CC
CC
CC
CC

CC
CC
ВС

ВС

ВС

843)
744)
744)
744)

843)
1364)
334)

906)

906)
AC1558)
TC
ВС
CC
CC
AC
AC
AC

AC
SC
ВС
ВС
AC
4C

562)
679)
744)
744)
1612)
1612)
1612)

432)
358)
358)
358)
309)
309)

(kcal/mole)

64.2 MC 968) -116.83
93.20 TC 562) -113.93

65.632
83.511

«2.0 MC1104) -178.6« 130.942

X

Formula

C4H6S

C4H6S

C4H7CL02

C4H7CL02
C4H7CL02
C4H7CL02
C4H7CL02
C4H7CL02
C4H7F02
C4H7F02
C4H7F4N
C4H7N
C4H7N
C4H7N
C4H7N
C4H7N0
C4H7N03
C4H7N04
C4H7NQ4
C4H7N30

C4H7N308
C4H7N308
C4H7N5
C4H7N5
C4H7N502
C4HB
C4H8
C4H8
C4H8
C4H8
C4H8
C4H8BR2
C4H8BR2
C4H8BR2
C4W8I2
r4H8N202

Name Slate MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole°K) Source (kcal/mole)

2»5-DIHY0R0THI0PHENE . . . . C D 86.154
2»5-0IHYDR0THI0PHENE . . . . (G) 86.154
2-CHL0R0BUTYRIC ACIO . . . . C D 122.553
3-CHLOROBUTYRIC ACID . . . . (L) 122.553
4-CHLOROBUTYRIC ACID . . . . CL) 122.553
ETHYL CHLOROACETATE . . . . CL) 122.553
METHYL 2-CHL0R0PR0PI0NATE . CL) 122.553
METHYL 3-CHLOROPROPIONATE . CL) 122.553
ETHYL FLUOROACETATE . . . . C D 106/096
FLUOROETHYL ACETATE . . . CU»L) 106.096
TETRAFLUOROOIETHYLAMINE . CU»L) 145.104
BUTYRONITRILE C D 69.104
8UTYR0NITRILE CG) 69.104
ISOBUTYRONITRILE C D 69.104
ISOBUTYRONJTRILE CG) 69.104
2-PYRR0LI0IN0NE CS) 85.104
ETHYL OXAMATE CS) 117.104
ASPARTIC ACIO. L (S) 133.104
OIGLYCOLIAMIOIC ACIO . . . CS) 133.104
CREATININE CS) 113.120
2-METHYL-2-NITR0-

1»3-PROPANEDIOL DINITRATE CS) 225.120
1-ALLYL-5-AMIN0TETRAZ0LE . . CS) 125.136
2-ALLYL-5-AMINOTETRA20LE . . CS) 125.136
ETHYL 5-TETRAZOLECARBAMATE . CS) 157.136
1-BUTENE CG) 56.104
2-BUTENE, CIS CG) 56.104
2-BUTENE, TRANS CG) 56.104
CYCLOBUTANE C D 56.104
CYCLOBUTANE CG) 56.104
2-METHYLPROPENE CG) 56.104
1.2-DIBR0M0BUTANE CL) 215.936
1.2-DIBROMOBUTANE (G) 215.936
2»3"DIBR0M0BUTANE CG) 215.936
l»2-DII0D0BUTANE . . . . . . CG) 309.924
OIMETHYLGLYOXIME . . . . . . CS) 116.120

11.37 AC 309)
20.92 AC 309)

•137.9 BC1384)
•133.3 BC1384)
•135.8 BC1384)
•120.8 BC1384)
•117.3 BC1384)
•118.9 BC1384)
•155.2 CC 744)
•158.3 CC 744)
•220.6 CC 744)
-1.39 AC 388)
8.14 TC 620)

-2.92 AC 388)
6.07 TC 621) 74.88 TC 621) 24.76

77.78 TC 620) 25.97

32.7 MC 794)
•158.0 CC 744)
"232.64 AC 664)
•219.0 CC 744)
-57.01 AC 650) 40.0 MC 644) -6.97

40.66 MC 664) -174.53

-93.1
63.4
67.6
-52.6
-0.03
-1.67
-2.67
0.74
6.37

-4 .04
•34.5

-23.70
-24.40
2.85

•41.7

ВС 984)
ВС 1616)
BC1616)
ВС 974)
TC 263)
TC 264)
TC 265)
AC 267)
TC 339)
TC 266)
TC 768)
TC 768)
TC 769)
TC 784)
ВС 1013)

73.04 TC 263)
71.90 TC 264)
70.86 TC 265)
43.44 MC 1215)
63.43 TC 339)
70.17 TC 266)

1 7 . 0 4
1 5 . 7 4
1 5 . 0 5
2 6 . 6 3
2 6 . 3 0
1 3 . 8 8

97.70 TC 768) -3.14
94.40 TC 769) -2.85
101.80 TC 784) 19.62

-19

-18

127

5

.032

.149

.925

.109

-12.489
"11.536
-11.030
"19.522
-19.280
-10.177

2.299
2.091

-14.381



Formula Name Slate

C4H8N202 SUCCINAMIOE CS)
C4H8N203 ASPARAGINE» L (S)
C4H8N203 fiLYCYLGLYCINE <S)
C4H8N204 TARTARAMIDE» 0 (L)
C4b8N204 TARTARAMIDE» MESO (L)
C4H6N2S 1-ALLYL-2-THIUUWEA (S)
C4H8N408 2>2'-CNITROI^INO)-
C4H8N408 DIETHANOL DINITRATE CS)
C4H8N408 2^2'-(NITROIMINO)-

C4H8N408 OIETHANOL DINITRATE (S)
C4H8N808 OCTAHYDRO-1»3.5»7-TETKANITR(J-
C4H8N808 1» 3.5»7"TE.TRA7OCINE CHMX) CS)

C4H8O ALLYL METHYL ETHER (G)
C«H8O 2-RUTANONE CD
C4H8O 2-BUTANONE CG)
C4H80 BUTYRALDEHYDE CL)
C4H80 BUTYRALDEHYOE CG)
C4H80 FTHYL VINYL tTHER CG)
C4H80 2-METHYLPROPIUNALDEHYDE . . C D
C4H80 TETRAHYORUFURAN CD
C4H80 TETRAHYOROFUKAN CG)
C4H80S ETHYL T H I O A C t T A T E C D
C4H802 ?-HUTENE-l>4-DinL C D
C4H8G2 RUTYRIC ACID CL)
C4H 8 0 2 M - O I O X A N E CL)
C4H8O2 M - O I O X A N E CG)
C4H802 P-DIOXANE C D
C4H8O2 P-DIOXANE CG)
C4H802 ETHYL ACETATE . . . . . . . CL)
C4H802 ETHYL ACETATL CG)
C4H802 3-HYDROXYHUTYRALDEHYDt . . . C D
C4 H 8 O 2 ISOBUTYRIC ACID CL)
C4H8Q2 2-METHYL-1»3-OIOXOLANL . . . CL)
C4H802 METHYL PRUPIUNATF . . . . . CL)
C4H802S ALLYL METHYL S U L F O N f . . . . CL)
f4HBO2S ALLYL MLTHVL SULFUNt . . . . CG)

Source (cal/mole °K) Source
CC M » )

4 1 ,

Mol Wl (kcal/mole)

1 16.120 -140.0
132.120 -188.70 AC 650)
132.120 -178.12 AC 643) 45.4
148.120 -222.3 CC 744)
148.120 -2?2.7 CC 744)
116.186 -1.5 CC 744)

240.136 -72.1 BC1471)

240.136 -78.1 ВС 984)

(kcal/mole)

?96.168
72.104
7?.104
72.104
72.104
72.104
72.104
72.104
72.104
72.10(1

104.170
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104
88.104

12 0". 1 70
120.170

17.93
-25.5
-65.31
-56.97
-57.06
-49.00
-33.50
-59.8
-51.68
-44.03
-64.0
-93.3
-127.6
-92. 1
-83.6
-84.50
-75.30

-114.49
-105.86
-102.9
-132.1
-90. 3

-113.04
-91.5
-7? .6

TC
TC
TC

AC 1193)
CC 744)
AC 538)

555)
547)
547)

AC 1146)
AC 1508)
AC 1 133)
АСПЗЗ)
AC 1554)
CC 843)
AC 853)
BC1391)
ВС 1391 )
AC 1 39 1 )
TC 516)
AC1555)
TC 563)

744)
744)
744)
И43)
186)
186)

MC 6 4 4 ) - 1 2 6 . 7 3
MC 6 4 2 ) - 1 1 7 . 2 5

CC
cc
cc
cc
ec
B(

57.08 MC 538) -36.18
80.81 TC 555) -34.91
59.00 MC1109) -28.50
82.44 И 547) -27.43

54.1 MC1105) -90.27

4 6 . 6 7 MC 6 7 7 ) - 4 4 . 9 6
7 1 . 6 5 TC 5 1 6 ) - 4 3 . 2 1
6 2 . 0 М С И 0 6 ) - 7 9 . 5 2
8 6 . 7 0 TC 5 6 3 ) - 7 8 . 2 5

92.889
85.942

26.518
25.591
20.890
20.105

66. 170

32.954
3t.670
58.287
57.359

X

fmiiitil.t Name State

C 4 H 8 0 3 2 - H Y C H U X Y B U T V H 1 С A C I D . . . ( 5 )

C 4 H 8 0 3 H Y P R 0 X Y - 2 - M E T H Y L P H 0 P I U N I C -
C 4 H 8 0 3 A C I D . C U . S )
C4H803 METHYL LACTATE CL)
C4H8S 1 .2-EPITHI0-2-METHYLPNUPANE (|_)
C4H8S 1.2-EPITHI0-2-METHYLPK0PANE (Q)
C4H8S 2,3-EPITHIQBUTANE. CIS . . . (L)
C4H8S 2»3-EPITHIOBUTANE» CIS . . . (G)
C4H8S 2»3-EPITHIOBUTANE» TRANS . . CL)
C4H8S 2»3-EPITHIOBUTANF, TRANS . . CG)
C4H8S THIACYCLOPENTANE (|. )
C4H8S THIACYCLQPENTANE CG)
C4H9BR 1-BR0MU6UTANE (L)
C4H9BR 1-BROMOBUTANt CG)
C4H9BR 2-BRGMOBUTANE (L)
C4HS8K 2-BROMOBUfANE CG)
C4H9BR 2-BR0M0-2-METHYLPROPANE . . CG)
C4H9CL 1-CHLUROBUTANE C D
C4H9CL 1-CHLORUBUTANE CG)
C4H9CL 2-CHLOROBUTANE CD
C4H9CL ?-CHLUROBUTANE CG)
C4M9CL 1-CHL0H0-2-MLTHYLPROPANE , . (L)
C4H9CL 1 •"•HLORU-2-MtTHYLPHOPANE . . CG)
C4H9CL -CHLORG-2-MtTHrLPROPANE . . (L)
C4H9CL ^-CHLORO-2-MtTHYLPROPANE . . (Q)
C4H9F ?-FLU0R0-2-METHYLPR0PANE . . (G)
C4H9FN202 N-FLUORO-1»1-0 IMETHYL"

C4H9FN202 N-N I THOETHYLAM INE C D
C4H9FN202 N-FLUURO-1-METHYL-
C4H9FN202 N-NITROPHOPYLAMINE (L)
C4H9FN202 N-FLUORO-N-N1TROBUTYLAM INE . CL)
C1H9I 2-I0DO-2-METHYLPROPANL . . . CG)
C«H9N PYRROLIDINE C D
C4H9N PYRRQLIDINE CG)
C4H9N0 BUTYRAMIDE (5)
C4H9N0 2-BUTANUNE OXIMF CD

MolWt
1 0 4 . 1 0 4

1 0 4 . 1 0 4
1 0 1 . 1 0 4

8 8 . 1 7 0
8 P . t 7 0
8 8 . 1 7 0
« 8 . 1 7 0
н е : i 7 0
8 8 . 1 7 0
8 8 . 1 7 0
8 8 . 1 7 0

1 3 7 . 0 2 8
1 3 7 . 0 2 8
1 3 7 . 0 2 8
1 3 7 . 0 2 8
1 3 7 . 0 2 4

9 2 . 5 6 9
9 2 . 5 6 9
9 ? . 5 6 9
9 2 . 5 6 9
9 2 . 5 6 9
9 2 . 5 6 9
9 2 . 5 6 9
9 2 . 5 6 9
7 6 . 1 1 2

1 3 A . 1 2 8

1 З А . l ? 8
1 3 6 . 1 2 8
1 8 4 . 0 2 2

7 1 . 1 2 0
7 1 . 1 2 0
8 7 . 1 2 0
8 7 . 1 2 0

Л"/!,»
(kcal/mole)

- 1 * 1 . 7

- 1 7 7 . 7
- 1 5 2 . 3

- 5 . 7 9
2 . 7 6

- 5 . 7 9
2 . 76

- 7 . 0 3
0 . 9 ?

- 1 7 . 3 4
- И . 0 8

- 3 4 . 4 7
- 2 5 . 6 5
- 1 7 . 1 2
- 2 8 . 7 0
- 3 P . 0 0
- 4 3 . 2
- 3 5 . 2 0
- 4 6 . 2
- 3 8 . 6 0
- 4 5 . 8
- 3 8 . 1 0
- 5 0 . 8
- 4 3 . 8 0
- 8 2 . 0

- 3 1 . 3

- э е . 7
- 3 9 . 9
- 1 7 . 6 0

- 9 . 8 4
- 0 . « А

- Я 7 . 2
- 3 7 . 1 4

Source

CC

CC
cc
AC

AC
AC
AC
AC
AC
AC
TC
AC
TC
AC
TC
TC
HC
TC
ВС
TC
ВС
TC
TC
TC
cc

AC

AC
AC
TC
AC
TC
CC
cc

7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )

1 4 4 7 )
1 4 4 7 )
1 4 4 7 )

1 4 4 7 )
1 4 4 7 )
1 4 4 7 )

3 0 9 )
8 8 4 )

1 3 8 )
7 6 5 )
1 3 8 )
7 6 6 )
7 6 7 )

1 3 8 4 )
7 3 9 )

1 3 8 4 )
7 4 0 )

1 3 8 4 )
741 )
7 4 2 )
7 4 2 )
8 4 3 )

1 6 4 6 )

1 6 4 6 )
1 6 4 6 )

7 8 3 )
V46)
6 1 2 )
744 )
7 4 4 )

S»s
(cal/mole °K) Source

4 9 . 6 7
7 3 . 9 4

8 H . 3 9

8 8 . 5 0
7 9 . 3 4

8 5 . 5 8

8 5 . 9 4

8 4 . 5 6

77 . 0 0

8 1 . 7 9
4 6 . 7 6
7 3 . 9 7

MC

rc

TC

rc
TC

TC

rc

TC

TC

rc
M (

TC

6 2 8 )
0 8 4 )

7 6 5 )

7 6 6 )
7 6 7 )

7 3 9 )

7 4 0 )

741 )

7 4 2 )

7S3)
9 ч 8 )
6 1 2 )

Д С /
(kcal/n

8
11

- 3

- 6
- 6

- 9

- 1 2

- 1 1

- 1 5

5
25
27

о

nole)

. 9 7

. 0 0

. 0 8

. 1 6

. 7 3

. 2 7

. 7 8

. 8 7

. 3 2

. 6 5

. 9 4

. 4 1

1л,

- 6
- 8

2

it

4

6

9

8

11

- 4
- 1 9
- 2 0

SKp

. 5 7 6

. 0 5 9

. 2 5 9

. 5 1 8

. 9 3 5

. 7 9 7

. 3 6 8

. 7 0 0

. 2 2 6

. 1 4 2

. 0 1 6

. 0 8 9



F cirmul.i N tim Stall

C4H9N0 ISOBUTYRAMIOt (S)
C4H9N02 ISOBUTYL NITRITE CG)
C4H9N02 1-NlTROBUTANL C D
C4H9NO2 1-NITROBUTANE CG)
C4H9N02 2-NITROBUTANE C D
C4H9N02 ?-NlTROBUTANE CG)
C4H9N02 PROPYL CARBAMATE CS)
C4H9NO3 2-METHYL-2-NITR0-1-PRUPANUL CS)
C 4 H 9 N 0 1 3 - N I T R O - 2 - B U T A N O L . . . . . C D
C 4 H 9 N 0 4 2 - M E T H Y L - 2 - N I T R Q -

C4H9N04 Ь3-PROPANEO1QL CS)
C4H9N05 2-CHYORQXYMETHYD-
C4H9N05 2-NITR0-1.3-PR0PANEDI0LCS)
C4H9N06 AMMONIUM BITARTRATE» 0 . . . CS)
C4H9N06 AMMONIUM BIRACEMATE . . . . CS)
C4H9N06 AMMONIUM BITARTRATE, MESO . CS)
C4H9NS2 DIHY0R0-5-METHYL-4H-
C4H9NS2 I>3#5-DITHIAZINE . C D
C4H9NS2 DIMETHYL METHYLOITH 10-
C4H9NS2 IMIDOCARBONATE . C D
C4H9NS2 METHYL 0IMETHYLD I TH 10-
C4H9NS2 CAHBAMATE CS)
C4H9N302 CREATINE CS)
C4H9N3S ACETONE THIOSEMICAHBAZONE . CS)
C4H9N505 2-AMIN0-1-NITR0-1.3-DIAZA-
C4H9N505 CYCLOPENTENE METHYL NITRATE CS)
C4H9N505 2-AMIN0-1-NITRO-5-METHYL-
C4H9N505 1,3-OIAZACYCLOPENTENE NITRATECS)
C4H9N505 l-(2-NITR0XYPR0PYD-
C4H9N505 3-NITROGUANlDINE CS)
C4H9N505 1-C3-NITR0XYPROPYD-
C4H9N505 3-NITROGUANIDINE (S)
C4H10 RUTANE C D
С4НЮ BUTANE CG)
C4H10 2-METHYLPROPANE C D
C1H10 ? - M E T H Y L P R O P U N f . . . . . . C G )

Mill Ml
8 7 . 1 2 0

1 0 3 . 1 2 0
1 0 3 . 1 2 0
1 0 3 . 1 2 0
1 0 3 . 1 2 0
1 0 3 . 1 2 0
1 0 3 . 1 2 0
1 1 9 . 1 2 0
1 1 9 . 1 2 0

1 3 5 . 1 2 0

1 5 1 . 1 2 0
1 6 7 . 1 2 0
1 6 7 . 1 2 0
1 6 7 . 1 2 0

1 3 5 . 2 5 2

1 3 5 . 2 5 2

1 3 5 . 2 5 2
1 3 1 . 1 3 6
1 3 1 . 2 0 2

2 0 7 . 1 5 2

2 0 7 . 1 5 2

2 0 7 . 1 5 2

2 0 7 . 1 5 2
5 8 . 1 2 0
5 4 . 1 2 0
5 8 . 1 2 0
5 8 . 120

Д//Л .
(kl.ll/mnll)

- Я 7 . 3
- 3 9 . 1 0
- 1 6 . 0
- 3 1 . 1 0
- 4 9 . 6
- 3 9 . 1 0

- 1 3 ? . 1
- 9 0 . 1
- 9 3 . 3

- 1 3 8 . 6

- 1 7 6 . 5
- 3 4 1 . 9
- 3 4 3 . 1
- 3 4 2 . 4

- 6 . 8

- 2 . 1

- 1 7 . 4
- 1 2 8 . 3 9

4 . 6

- 6 ? . 7

- 7 0 . 4

- 5 7 . 7

- 5 6 . 0
- 3 5 . 2 9
- 3 0 . 1 5
- 3 7 . 8 7
- 3 2 . 15

Nourit

cc
cc
ВС
тс
ВС
тс
ВС
ВС
RC

ВС

ВС
ее
ее
ее

ее

ее

ее
АС
ВС

ВС

7 4 4 )
7 4 4 )

6 1 3 )
6 2 7 )

6 1 3 )

628)
1640)

300)
300)

300)

9 8 3 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )
6 5 0 )

1 4 4 6 )

1 0 4 0 )

В С 1 0 4 0 )

ВС

ВС
АС
тс
АС
тс

1 0 4 0 )

1 0 4 0 )
1 2 4 8 )

1 0 4 )
1 2 4 8 )

1 0 5 )

(cal/mole К)

9 4 . 2 8

9 1 . 6 2

4 5 . 3

5 5 . 2
7 4 . 1 2
5 2 . 0 9
7 0 . 4 2

Nmirci

ТС

тс

мс

мс
тс
мс
тс

627)

628)

644 )

4 0 )
1 0 4 )

3 8 )
1 0 5 )

ДГ./™
(kial/mole)

2.42

-1 .49

- 6 3 . 3 2

- 3 . 6 0
- 4 . 10
- 5 . 2 5
- 4 , 99

Log A/?

- 1 . 7 7 5

1 . 0 8 9

4 6 . 4 1 2

2.637
3 . 0 0 4
3 . 8 4 8
3 . 6 6 1

Formula Name State

C4H10N2 PIPERAZINE CS)
C4H10N20 TRIMETHYLUREA . . . . . . . . CS)
C4H10N202 NITROBUTYLAMINE CD
C4H10N202 N-NITRODIETHYLAMINE . . . . CD
C4H10N202 N-NTTROOIETHYLAMINE . . . . (L)
C4H10N204 ASPARAGINE» L MONOHYDRATE . (S)
C4H10N206 ETHYL METHYLCARBAMATE NITRATECS)
C4H10N402 SUCCINYL DIHYORAZIOE . . . . CS)
C4H10N409 BISC2-HY0R0XYETHYLNITRATE)
C4H10N409 AMMONIUM NITRATE CS)
C4H100 BUTYL ALCOHOL CD
C4H100 BUTYL ALCOHOL CG)
C4H100 SEC-BUTYL ALCOHOL CD
C4H100 SEC-BUTYL ALCOHOL CG)
C4H100 TERT-BUTYL ALCOHOL CS)
C4H100 TERT-BUTYL ALCOHOL C D
C4H100 TERT-BUTVL ALCOHOL CG)
C4H100 ETHYL ETHER CD
C4H100 ETHYL ETHER CG)
C4H100 ISOBUTYL ALCOHOL CD
C4H100 1S0PR0PYL METHYL ETHER . . . CG)
C4H100 METHYL PROPYL ETHER . . . . CG)
C4H100S ETHYL SULFOXIDE . C D
C4H100S ETHYL SULFOXIDE CG)
C4H1002 ACETALDEHYOE DIMETHYL ACETAL CD
C4H1002 l»2-BUTAN£DI0L CD
C4H1002 1.3-BUTANEOIOL CD
C4H1002 2.3-BUTANEOIOL CD
C4H1002 ETHYL PEROXIDE CD
C4H1002 ETHY. PEROXIDE CG)
C4H1002 2-METHYL-l»2-PR0PANEDI0L . . CD
C4H1002 TERT-BUTYL HYOROPEROXIDE . . CD
C4H1002S ETHYLSULFONE CD
C4H1002S ETHYLSULFONE CG)
C4H1002S ISOPROPYL METHYL SULFONE . . C D
C4H1002S ISOPROPYL METHYL SULFONE . . CG)

M o l W t (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source

8 6 . 1 3 6 - 1 0 . 9 3 AC 9 3 )

ACT»,
(kcal/mole) Log Kp

1 0 2 . 1 3 6 - 7 7 . 9
1 1 8 . 1 3 6 - 2 7 . 7
1 1 8 . 1 3 6 - ? 5 . 6
1 1 8 . 1 3 6 - 2 5 . 4
1 5 0 . 1 3 6 - 2 5 9 . 7
1 8 2 . 1 3 6 - 2 7 1 . 8

8 ( 1 4 7 2 )
В С 1 0 3 9 )
В С 1 0 3 9 )
В С 1 6 2 1 )
АС 6 6 4 )
В С 1 4 7 1 )

1 4 6 . 1 5 2 - 8 7 . 6 ВС 7 4 7 )

258.152
74.120
74.120

74.120
74.120
74.120
74.120
74.120
74.120
74.120
74.120
74.120
74.120
106.186
106.186
90.120
90.120
90.120
90.120
90.120
90.120
90.120
90.120
122.186
122.186
122.186
122.186

-139.4
-77.87
-65.59
-81.9
-69.86
-87.46
-85.87
-77.87
-66.8
-60,28
-79.73
-60.24
-56.82
-64.0
-49.1
-97.4

-124.9
-122.9
-129.2
-53.4
-46.1
-128.8
-70.2

-123.1
"102.9
"120.4
"103.3

B( 984)
TC 521)
TC 521)
TC 522)
TC 522)
CCALC)

AC1365)
TC 523)
TC 503)
TC 503)
AC 215)
TC 505)
TC 504)
B< 907)
ВС 907)
CC 744)
CC1032)
CC1032)
CC1032)
ВС 64)
ВС 64)
CC1032)
ВС 807)
ВС 904)
ВС 904)
ВС 186)
ВС 186)

50.10 MC 664) -183.62 134.591

53.95 MC 280)
66.60 TC 521)

65.81 T< 522)
40.64 MC1082)
46.16 M(1082)
77.96 TC 523)
60.5 MC1105)

80.66 TC 505)
63.52 TC 504)

•38.50
•36.01

•39.99
•44.16
•44,16
•45.66
•29.36

61.90 TC 503) - 2 9 . 2 4

•28.89
•26.27

28.219
26.397

29.311
32.383
32.361
33.471
21.537
21.434

21.178
19.252



Formula

С4Н1ООЗ
С4Н100Э
C«H1OO«
С4Н100в53
C4410S
C4H10S
C4H10S
CAH10S
C4H10S
C1H1OS
C4H10S
C4H10S
C4H10S
C4H1DS
C4H10S
C4H1OS
C4H10S
C4H10S
C4H10S2
C4H10S2
C4H10S2
C4H10S2
C4H"11N
C4H11N
C4H11N
C4H11N
C4H11N
C4H11N
C4H11N
C4H11N
C4H11N
C4H11N0?
C4H11N3O3
C4H12BRN
C4H12CLN
C4H12IN

Name State MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole'K) Source (kcal/mole) LogKp

DIETHYLENE GLYCOL . . . . . (L)
TRIMETHYL ORTHOFORMATt . . . (G)
EHYTHRITOL CS)
TRIS(METHYLSULrONYL)METHANE (S)
1-BUTANETHIOL C D
1-BUTANETHIOL (G)
2 - B U T A N E T H I O L . . . . . . . C D
2-BUTANETHIOL CG)
FTHYL SULFIDE C D
ETHYL SULFIOE CG)
ISOPROPYL METHYL SULFIDE . C D
ISOPROPYL METHYL SULFIDE . CG)
2-METHYL-1-PR0PANETHIUL . . C D
2-METHYL-1-PR0PANETHIOL . . CG)
2-METHYL-2-PROPANETHIUL . . C D
2-METHYL-2-PH0PANETHIUL . . CG)
METHYL PROPYL SULFIOE . . . C D
METHYL PROPYL SULFIDE . . . CG)
1,4-BUTANEDITHlOL C D
1 . 4 - B U T A N E O I T H l O L . . . . . CG)
ETH Y L D I S U L F I O E C L )
ET H Y L D I S U L F I O E C G )
B U T Y L A M I N E C D
fiUTYLAMINE CG)

OIETHYLAMINE CL)

OIETHYLAMINE CG)

ISOBUTYLAMINE C D

SEC-BUTYLAMINE C D
S E C - B U T Y L A M I N E CG)
TERT-BUTYLAMINE ,
TERT-BUTYLAMJNE
2»2'-IMINODIETHANOL . . . ,
CREATINE MONUHYDRATE . . . ,
TETRAMETHYLAMHONIUM BROMIDE

C D
C G )
C D
C S )
C S )

T E T R A M E T H Y L A M M Q N I U M e H L O R I D E C S )
T E T R A M E T H Y L A M M Q N I U M I U D l D t ( S )

1 0 6 . 1 2 0
1 0 6 . 1 2 0
1 2 2 . 1 2 0
250.318

90.186
90.186
90.186
90.186
90.186
90.186
90.186
90.186
90.186
90. 186
90.186
90.186
90.186
90.186

122.252
122.252
122.252
1 2 2 . 2 5 2

7 3 . 1 3 6
7 3 . 1 3 6
7 3 . 1 3 6
7 3 . 1 3 6
7 3 . 1 3 6
7 3 . 1 3 6
7 3 . 1 3 6
7 3 . 1 3 6
73.136

105.136
1 4 9 . 1 5 2
154.060
10^.601
?01.054

- 1 4 9 . 7 CC1032)
" 1 2 1 . 1 CC 7 4 4 )
• 2 1 7 . 6 AC1121)

- 2 9 . 7 9
- 2 1 . 0 5
- 3 1 . 1 3
- 2 3 . 0 0
- 2 8 . 5 ?
- 1 9 . 9 5
- 2 9 . 7 9
- 2 1 . 6 1
- 3 1 . 5 4
- 2 3 . 2 4
- 3 3 . 5 6
- 2 6 . 17
- 2 8 . 2 1
- 1 9 . 5 4
- 2 5 . 1 2
- 1 1 . 9 0
- 2 8 . 6 9
- 1 7 . 8 4
- 3 0 . 5 3
- 2 2 . 0 0
- 2 4 . 7 9
- 1 7 . 3 0
- 3 7 . 8
- 3 2 . 8 4
- 2 4 . 9 0
- 3 5 . 9 5
- 2 8 . 6 5

• 1 1 2 . 6
• 1 9 8 . 6

AC1309)
TC 8 9 4 )
AC 9 5 6 )
TC 8 9 5 )
AC 6 3 1 )
TC «02)
AC 6 3 1 )
TC 8 0 3 )
AC 6 1 4 )
TC 8 9 6 )
AC 9 6 3 )
TC 8 9 7 )
А С 1 3 0 9 )
TC 8 0 4 )
AC 9 2 5 )
AC 9 2 5 )
A C 1 3 0 1 )
TC 8 7 3 )
AC 3 8 7 )
TC 6 0 4 )
AC 6 7 8 )
TC 6 0 8 )
CC 7 4 4 )
AC 3 8 7 )
TC 605)
AC 387)
TC 6 0 6 )
B C 1 3 5 4 )
CC 7 4 4 )

3 9 . 9
7 2 . 8
6 5 . 9 6
8 9 . 6 8
6 4 . 8 7
8 7 . 6 5
6 4 . 3 6
8 7 . 9 6
6 2 . 8 8
8 5 . 8 7
6 3 . 6 6
8 6 . 7 3
5 8 . 9 0
8 0 . 7 9
6 5 . 1 4
8 8 . 8 4

MC 1 1 0 5 )
MC 3 1 1 )
MC1309)
TC 8 9 4 )
MC 9 5 6 )
TC 8 9 5 )
MC1305)
TC 8 0 2 )
MC 9 5 3 )
TC 8 0 3 )
MC 6 1 4 )
TC 8 9 6 )
MC 9 6 3 )
TC 8 9 7 )
MC1309)
TC 8 0 4 )

- 1 5 2 . 1 2 1 1 1 . 5 0 5

72.90 MC1307)

99.07 TC 873)

86.76 TC 604)

84.18 TC 608)

83.90 TC 605)

80.76 TC 606)

56.0 MC 652)
47.99 MC 211)
45.58 MC 211)
49.68 C( 843)

0.97
2.64

- 0 . 0 4
1.29
2.72
4.25
1.89
3.21

- 0 . 0 9
1.33

- 0 . 6 9
0.17
2.79
4.40

2.26
5.32

1 1 . 7 6

1 7 . 2 3

9.71

6,90

• 1 2 0 . И

- 0 . 7 1 1
- 1 . 9 3 4

0.033
-0.948
- 1 . 9 9 2
- 3 . 1 1 6
-1.384
-2.356

0.069
-0.973

0.509
- 0 . 1 2 4
- 2 . 0 4 8
" 3 . 2 2 4

-1.668
- 3 . 9 0 2

-8.619

-12.628

- 7 . 1 1 8

" 5 . 0 5 6

88.038

X

Formula
C4H12N203
C4H12N203
C4H12N4
C4H13CL2N
C4H13CL2N
C4N2
C4N2

C5F11N
C5F11N
C5F12
C5HN3
C5HN3
C5H4N40
C5H4N40
C5H4N402
C5H402
C5H402S
C5H403
C5H403
C5H403
C5H5CL302
C5H5N
C5H5N
C5H5N0
C5H5N02S
C5H5N02S
C5H5N403
C5H5N5
C5H5N50
C5H5N7
C5H6
C5H6
C5H6
C5H6
C5H6CL202

Name State

OIETHYLAMINE NITRATE . . . . CS)

TETRAMETHYLAMN04!UM NITRATE CS)
TETRAMETHYLTETR«iENE . . . . C D
TETRAMETHYLAMMONIUM

HYDROGEN OICHLCHIOE CS)

ACETYLENEDICARBONITRILE . . C D

ACETYLENEDICARBONITRILE . . CG)

UNDECAFLUOROPIPERIDINt . . . C D

UNDECAFLU0R0PIPERID1NE . . . CG)
nOOECAFLUOtfOPEN-TANE . . . . CG)
ETHENETRICARdONITRILE. . . . CS)
ETHENETRICANdUNITRILE . . . CG)

HYPOXANTHENE CS)
PURINE-8C7H)-0NE CS)
XANTHINE CS)
2-FURALDEHYDE CD
2 - T H l O P H E N E C A R B O X Y L I C A C I O . C S )
C I T R A C O N I C A N H Y O R I D E . . . . C D
2 - F U R O I C A C I D . . .

 y
. . . . CS)

TT A C O N I C A N H Y D R I D E •'. . . . C S )
ALL Y L T R I C H L U R O A C E T A T E . . . CL)
P Y R I D I N E C D
PYRIDINE CG)
2-PYRROLECARBUXALDEHYDE . . CS)
4-METHYLTHIAZQLt C D
4-METHYLTHIAZOLE CG)

MolWt
ДИ/1,,

(kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

URIC ACIO . . ,

ADENINE . . . .

GUANINE . . .

5-CGUANYLAMINU)

CYCLOPENTADItNE

CYCLOPENTADIENE

3-PENTEN-l-YNE»

3-PENTEN-l-YNE,

TETRA<!OLE

CIS ,

TRANS

ALLYL DICHLOROACETATE

CS)

CS)

CS)

CS)

CD
CG)

CL )

C D
C D

136.152 -98.7 CC Z77)
136.152 -Я2.6 ВС V84 )
116.168 55.34 ВС 336)

146.066
76.056
76.056

1 2 0 . 6 AC
l ? f . 5 0 TC

26)
23)

283,
283.
288,
103,
103,
136,
136,
152,
96,

128,
112,
1 1?,
112,
?03,
79,
79,
95,

143,
143,
169,
1 35
151
163
66
66
66
66

058
058
050
082
082
114
1 14
lit
082
148
082
082
082
461
098
09fl
098
164
164
122
130
130
146
098
098
,098
098

169.012

-.496.3
•48S1 . i

-613.6
105.0
1?3.9
-26.47
-14.7
-90.70
-46.6

-104.6
-120.6
-119.1
-125.1
-95.8
23.9
33.50

-?4.0
16.32
26.80

-14 7.91
22.94

.-43.96
40 .6
25.1
32.00
54.2
54.6

-93.4

AC
AC
EC
AC
AC

515)
515)

езз)
154)
154)

AC 1421 )
CC 744)
AC 1421 )
CC1006)
CC 744)
AC 258)
AC 1116)
CC 744)
ВС 1384)
AC 949)
TC 613)
CC1414)
AC 927)
AC 927)
AC 1421 )
AC 1421 )
AC 1421 )
ЙС V74)
RC1580)
AC ̂ 62)
AC 1364)
AC 1364 )
H(1JH4)

60.63 M( 212)

69.31 TC <>3) 122.10 -89.500

94.02 MC 515) -436.04
116.10 MC 515) -435.42

34.8 MC1421) 18.39

38.5 MC1421) -39.64
52.10 MC1006) -26.88

42.52 MC 949)
67.59 TC 613)

43.34
45.46

41.4 MC1421) -85.75
36,1 MC1421) 71.58
38.3 М С 1 4 Л ) 11.33

319.607
319.155

-13.480

29.054

19.705

31.766
-33.324

62.857

-5?.469
-8.306

64.00 CCALC) 42.86 "31.419



C5H6N2
C5H6N2
C5H6N20
C5H6N20
C5F'6N202
C5H6N2Q2
C5H6N202
C5H6N203
C5H6N4Q4
C5H6N8013
C5H60
C5H60?
C5H602
C5H602
C5H601
C5H603
C5H603
C5H60»
C5H6CU
C5H604
C5H604
C5H604
Г5Н604
C5H604
C5H605
C5H6S
C5H6S
C5H6S
CSH6S
C5H7CL02
C5H7CL1UP

C5H7CL3I'?

C5H7N0

T5H7N02

N.iim

GUUTARONITHILL .
fiLUTARONITRILF

l - A C E T Y L I M l O A ^ n u
2-PYRROLECARHlUALnLHyO:: ( J X T M F
5 » 5 " 0 I M t T H Y L H Y t 1 A N r u ' N . . .
4-METHYLUkACIl

THYM1NE
DIMETHYL IMIOA/HL 10 1NL

1
 ft irirjr

PSFUOOUHIC ACID И

HISCTHINITROtl HYL )URl-A . . .

'-METHYLFURAN

tTHYl PHOPIOLATE .

rURFURYL ALCUHOL

3-PENTYNOIC Д С Ю

GLUTARIC ANHYDRIDE

VETHYLSUCLINK ANHYORPF . .
METHYLSUCCINIC ANHYDRiOf . .
1 »?-CVCLOPKOHANl OKAKBOXYLK

A d i . » f i .
l.l-CYCLOPKOHAMuii AMdiHYLiC

T i n

CITRACONIC АС1П» С и . . . .

ITACONIC ACID

MESACONIC AC1P« TRANS . . .

2-0X0GLUTARIC ACID

2 - M E T H Y L T H I 0 P H F N [
~ - M E T H Y l T H I O H H F N r
( - M E T H Y L T H I O P h F N f
j - M E T H Y L T H I O P H F N F
A L L Y L C H L U R Q A C E T A T t . . . .
I S O P R O P Y L TR 1 C H L t l R i ACt I t i t .
PRDPYL T R 1 C H I U R U A C t A M . .
l , 5 - 0 I M E T H Y L i S n X A ^ u t t . .
FTHYL C Y A N O A C E T a n
N - M f T H Y L T A H T h 1 M t i • . n

» l S - n l A M ( N l V t h | l (NF

1 III

l l )

С S ;
CS)
! t )

S i
' i

' S ^

. S ;

Г S i

( D
C L >

CL)
с s)
C M
с s •>

CL1

( S

CS)
CS)
C S )
C S l
CS)
C D
Cf,)

C D
СГ, )

l l )

i L I
i I >
i | i

L i
<, i

4 n l \\l

' « . 1 1 '
с ' i ,

1 1 0 .

1 1 " .
! - 6 .
1^6.

1 4 ? .
18ft.
ЗЯ6 .

1 1
1 '4

1 4
) 4

1 4
1 4
I 4
)(

6 ?
ЧР.П9Р
48.09Я
4 8 . 0 9 8
ЧЙ,09H

1 1 4 . 0 9 8
1 1 4 . 0 9 8
1 1 4 . 0 9 8

1 10.098

1 3 0 . 0 9 8
130.09B
1 3 0 . 0 9 8
• 1 0 . 0 9 8
1 4 6 . 0 9 8

9 8 . 1 6 4

9 8 . 1 6 4
9 8 . 1 6 4

9 8 . 1 6 4
1 j a . S f t <

? 0 b . 4 7 7
" 0 b . a 7 7

V 7 , 1 \ 4
11 ' , 1 1 4
1 4 ' 114
i j i n

ill'
! i il пи 1' I

; i . '

ll . 4

-?» 1

ч . '
- f t • <,

- 1 O h . ?
- 1 P ̂  . b

- I T .ft
-??< .8

-7t . V

- 4 0 . 4
- 6 6 . f b
- 6 7 , 8

- 14ft, q
-14 7.6
- 1 4 b . a

- 1 9 1 . 0

- 1 9 ? . 0
- 1 9 7 . 0 f t
- 2 0 1 , 0 b
" 1 9 a . ь
- 2 4 * . 1 7

1 0 . 7 0
? o ,<>r
1 <1 . 1 и

1 4 . 7 9

- 1 4 . 1

m f И О

- 1 9 ; . 6

- 1 . 1

г с
( С

дс
г с
"С

се
е с
ее
СС
г (

( С

«с
дс
е с
не
не

ее

се
дс
АС

i С

АС
АС
• (

А(
ТС
НС

т.
н (

' С

^ с
г С

^ i

u n i t |

7 4 4 )

l f t / H )
1 b b 7 ,i
14 1 4 )
1 4 7 1 1

744 j
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )
1 6 4 0

7 4 4 )
1 1 l f t

43c )
7 4 4 i

1 b 3 b 1
1538)

744 )

744 )
161 1 )
I'M 1 1

7 4.1 )

16 1 1 )
1 1 3 4 )

8 8 8 1

V f t b )
ЙЙУ }

1 < 8 4 1

1 J Я 4 )

1 lHH

1 4 6 7 )

7 4 4 1

7 4 4 I

1 ft 4D i

4

ll III.

' 7 .

1 ,

I .

' ft .

b c'

7ti .

i Kl

-MM
1

1 2 M

ЬО Ш

г? м
bf Г
1 Q M

7 ^ Г

Л . М • > 7 . 6 9 6

• « ? . 6 7 7

1' )ft 2 7 . 0 1 0

I » 3 4 . с 7
^ 9

, 7
."V

• ^ b

, 18
. 0 0
. 1 ••

- 2 0
-21
- I IJ

••'1

.048

. 5 3 ?

.791

. 341

I.MIIUII.I Namt State

C5H8 CYCLOPENTENE C D
C5H8 CYCLOPENTENE С G)
C 5 H 8 2 - M E T H Y L - 1 / 3 - B U T A 0 I E N E . . . (L)
C5H8 2-METHYL-1/3-BUTADIENE . . . CG)
C5H8 3-METHYL-l*2-BUTA0IENE . . . CG)
C5H8 3-METHYL-l-BUTYNE (G)
C5H8 1.2-PENTAOIENE . . . . . . . (G)
C5H8 1,3-PENTADIENE# CIS . . . . (G)
C5H8 1»3-PENTADIENE» TRANS • . . (G)
C5H8 1.4-PENTADIENE C D
C5H8 1.4-PENTAOIENE (G)
C5H8 2»3-PENTADIEN£ (G)
C5H8 1-PENTYNE (G)
C5H8 2-PENTYNE (G)
C5H8 SPIROPENTANE (L)
C5H8 SPIROPENTANE CG)
C5H8 VINYLCYCLOPROPANE (D
C5H6BR2 l,2-0IBR0M0CYCL0PENTAN£ . . CL)
C5H88R4 1.3-DIBROMO-
C5H6BR4 2»2-BISCBR0M0METHYL)PR0PANE CS)
C5H8CL202 ISOPROPYL DICHLOROACETATE . CL)
C5H8CL202 PROPYL DICHLOROACETATE . . . (L)
C5H8CL* 1.3-OICHLORO-
C5H8CL4 2#2-BISCCHLOROMETHYL)PR0PANE (S)
C5H8I4 1,3-DIIOOO-
C5H8I4 2»2-BISCI000METHYL)PR0PANE . CS)
C5H8N202 5.5-DIMETHYLHYDANTOIN . . . (S)
C5H8N202 «-METHYLHYDRQURACIL . . . . CS)
C5H8N205 GLYCYLGLYCINECARBOXYLIC ACIDCU.S)
C5H8N^j0l2 PENTAERYTHRITOL TETRANITHATE (S)
C5H8N60 3-<5-TETRAZ0LYLAZ0)-2-BUTAN0NECS)
C5H80 ACETYLTRIMETHYLENE . . . . CU»L)
C5H80 CYCLOPENTANONE C D
C5H80 DIHYOROPYRAN (L)
C5H80 3-PENTEN-2-0NE CD
C5H80 TIGLALDEHYDE CD

Mol Wt (liciil/miili) Stmrii K.il/mnle Kl

6Я.114
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 Я . Ц 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . 1 1 4
6 8 . Ц 4
6 8 . Ц 4
6 8 . 1 1 4

2 2 7 . 9 4 6

387.778

171.028

171.028

209.942

5 7 5 . 7 5 4
1 2 8 . 1 3 0
128.130
1 7 6 . 1 3 0
3 1 6 . 1 4 6
1 6 8 . 1 6 2

8 4 . 1 1 4
8 4 . 1 1 4
8 4 . 1 1 4
8 4 . 1 1 4
8 4 . Ц 4

1.02
7 .87

1 1 . 8 0
1 8 . Ю
31.00
3 2 . 6 0
3 4 . 8 0
1 8 . 7 0
18 .60
18~. 6'6
25j_20
33.1*6
34.50
30.80
37.67
44.27
18.5

-25.0

1 2 9 . 1
1 ? 4 . 9

126

1?4

271

127

40

-52

-56

-37

-17

1
3
5

2

0

1

62

6

5

TC

TC
те
те
тс

-54.5

AC 821 )

1С 345)

AC 1248)

TC 313)

312)

322)

307)

308)

309)

ДС1119)

TC 310)

те 3ii)

TC 320)

те 321)

AC13O3)

ТС 469)

CC1372)

AC B78)

BC1384)

8C1384)

8(1471)

CC 744)

CC 744)

ВС 184)

ВС 1616)

СС 744)

АС1331)

8С 202)

СС 238)

СС 238)

48.10
6 9 . 2 3
5 4 . 8 1
7 5 . 4 4
7 6 . 4 0
7 6 . 2 3
7 9 . 7 0
77.50
7 6 . 4 0
58.2
79.70
77.60
78.82
79.30
4 6 . 2 9
67.45

MC 645)

TC 345)

M( 99)

T( 313)

те 3i2)
T( 322)
TC 307)
те 308)
ТС 309)
М( 1 1 19)
ТС 310)
те зп)
те 320)
ТС 321)

МС1303)

ТС 469)

iki.il/miilil

2 5 . 9 3
2 6 . 4 8
3 4 . 7 1
3 4 . 8 6
4 7 . 4 7
4 9 . 1 ?
5 0 . 2 9
3 4 , 8 4
3 5 . 0 7
3 9 . 9 6
4 0 . 6 9
4 9 . 2 1
5 0 . 2 5
4 6 . 4 1
6 3 . 1 2
6 3 . 4 1

6 9 . 5 8 МС 1 1 3 2 )

6 1 . 5 4 МС1132)

7 5 . 7 0 МС 1 1 3 2 )

1.<>к кр

•19.006
-19.410
-25.442
"25.551
-34.797
-36.006
-36.861
-25.540
•25.708
-29.289
-29.824
•36.074
•36.833
•34,016
•46.266
•46.479



С5Н802
С5Н802
С5НВ0?
С5Н802
С 'j Н 6 0 2
С5Н802
С5Н802
С5Н802
Г5Н802
С5Н802
С5Н802
C5H802S
C5H802S
С5Н803
С5Н803

X С5Н804
X С5Н804
>< С5Н804
« C5H8Q4

С5Н804
Г5Н807
C5H9CL02
C5H9CL02
C5H9CL02
C5H9CL02
C5H9CL02
C5H9CL02
C5H9CL02
C5H9F0
C5H9N
C5H9N
C5H9N
C5H9N02
C5H9N04
C5H9N04
TbH4N3

X

Nume SI iti

ALLYL ДСЕ7АТ1 (L)
ANGELIC ACID» CIS (S)
CYCLOBUTANECAhHUXYLIC ACID . (S)
ISOPHOPENYL A C F U U . . . . (L)
METHYL CROTONATt . . . . . . C D
M E T H Y L M E T H A C H Y L A T E . . . . (I.)
2»4-PENTANEDI0NE CD
2-PENTENOIC ACID CS)
3-PFNTENOIC ACID CS)
4-PENTENO1C ACID (L)
TIGLIC ACID» TRANS CS)
TfcTRAHY0R0-2-THI0PHENt-

CARBOXYLIC ACID (S)
LEVULINIC ACIO (S)
METHYL ACETOACFTATE . . . . (L)
ETHYLMALONIC ACIO CS)
DIMFTHYLMALONIC ACID . . . . CS)
DIMETHYL MALUNATE CS)
CLUTARIC ACIU (S)
METHYLSUCCIN1C ACIO . . . . CS)
2.3.4-TRIHYDKl)XYr,LUTAHIC ACIDCS)
E T H Y L 2 - C H L O H Q P H O P I O N A T E . . C D
ETHYL 3-CHLURUPHOPIONATE . . C D
ISOPROPYL CHLURUACETATE . . CL)
METHYL 2-CHLUHneuTYRATF . . CL)
METHYL 3-CHLOROBUTYRATt . . CL)
METHYL 1-CHLUROBUTYRATE . . C D
PROPYL CHLORUACETATE . . . . CL)
ETHYL FLUOHUALLYL ETHER . (U» L )
TSOBUTYL ISOCYANIDE . . . . C D
ISOVALERONITRILE C D
1»?»5>6-TETRAHY0R0PYRlDlNE . C D
PHOLINE» L CS)
GLUTAMIC ACIU. D CS)
GLUTAM1C ACIU, L CS)
fYCLOPFNTYL A /; I О F CS)

Formula Name State

C5H9N306 2-METHYL-2»3»3-TRINITROBUTANECS)
C5H9N308 2-ETHYL-2-NITRO-1.3-
C5H9N308 PROPANEDIQL OINITRATE CS)
C5H9N309 NITROPENTAGLYCEHINE . . . . CS)
C5H9N3Q1O TRINITRATL QF 3"С2-HYOROXY-
C5H9N3O1O ETHQXY)-1.2-PH0PANE0I0L CS)
C5H10 CYCLQPENTANE (D
C5H10 CYCLOPENTANE CG)
C5H10 2-METHYL-l-BUTENE CD
C5H10 2-METHYL-l-BUTENE (G)
C5H10 2-METHYL-2-BUTENE CD
C 5 H 1 0 2 - M E T H Y L - 2 - 8 U T E N E . . . . . CG)
C5H10 3-METHYL-l-BUTENE CD
C5H10 3-METHYL-1-4UTENE CG)
C5H10 METHYLCYCLOBUTANE C D
C5H10 METHYLCYCLOBUTANE CG)
C5H10 1-PENTENE (L)
C5H10 1-PENTENE . . . . . . . . . CG)
C 5 H 1 0 2 - P E N T E N E » C I S C D
C 5 H 1 0 2 - P L N T E N E » CIS C G )
C5 H 1 O 2 - P E N T E N E » T H A N S . . . . . . C D
C 5 H 1 0 2 - P E N T E N E » T R A N S C G)
C 5 H 1 0 B R 2 2 . 3 - O I B R Q M O - 2 - M E T H Y L B U T A N E . C G )
C5H10CLN0.4 G L U T A M I C ACID H Y D R O C H L O R IDE С S !>
C 5 H 1 0 N 2 0 2 N , N ' - O I M E T H Y L M A L O N A M I D E . . CS)
C5H1ON2D3 ALANYLGLYCINt» D»L CS)
C5H1ON2Q3 ALANYLGLYCINE» L CS)
C5H10N204 2»?"DIMETHYL-
C5H10N204 1»3-OINITROPROPANE CS)
C5H10N2S2 CARBOTHIALDINE ( U » D
C5H10N2S2 DIHY0R0-5-CMETHYLENEIMIN0)-
C5H10N2S2 M E T H Y L - 4 H - 1 » 3 » 5 - O I T H I A Z I N E . C D
C5H10N2S2 DIMETHYL
C5H10N2S2 FORMOCARriOTHIALDINE С U . L )
C5H10N602 DINIlHOSOPENTA-
C5H10N602 METHYLENETETRAMINE CS)

м<
юг
1 0 0

1 0 0
1 0 0

1 00
1 0 0

100
1 0 0
1 0 0
1 0 0
1 0 0

1 3?
116
116
1 3?
13?
1 3?
1 3?
1 3?
180
1 36
136
1 36
136
136
1 36
136
104

83
83
83

115
147
1 4 7

1 1 1

т

l\\t

. 1 1 4

. 1 1 1

. 1 1 1

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 80

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 1 1 4

. 5 7 9

. 5 7 9

. 5 7 9

. 5 7 9

. 5 7 9

. 5 7 9

. 5 7 9

. 1 2 ?

. 1 3 0

. ) 30

. 1 3 0

.1 30
И З О
. 1 30
. 1 "6

MolWt

2 0 7 .

2 3 9 .
2 5 5 .

771 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .
7 0 .

2 2 9 .
1 8 3 .
1 3 0 .
1 4 6 .
1 4 6 .

1 6 2 .
1 6 ? .

1 4 6

1 4 6
1 4 6

146
130

.130
130
130
130
130
130
130
130
130
130
130
130
130
130
130
9 6 2
595
146
146
146

146
278

Mlf
<к( И/шик)

- 8 7
- Ю й
-\й}

- A S
- 9 1

-ее
- 1 77
-106
-104
-103
-116

-, v
-166
-149
-2?1
-??8
-1Я8
-279
-??6
-355
-128

«-175
-179
-136
- 1 78
-179
-173

- 8 9
19
- 5

7

- 2 4 0
- ? 4 1

ДИ/1,

. 7

. 3

. 9

. 0

. 6

. 7

. 6

. 9

. 0

. 1

. 7

. 6

. 7

. 6

. 9

. 1

. 9

. 4 6

. 8

. 3

. 1

. 2

. 3

. 1

. 6

. 0

. 3

. 5

. 0

. 0

. 9 6

. 1 9

. Э?

. 79

•
в

(kcal/mole)

- 7 9 .

- 8 6 .
- 1 0 6 .

- 1 ? 8 .
- 2 5 .
- 1 8 .
- 1 4 .

- 8 .
- 1 6 .
- 1 0 .
- 1 2 .

- 6 .

- 1 1 .
- 5 .

- 1 1 •
- 5 .

- 1 3 .
- 6 .

- 1 4 .

- 7 .
- 3 3 .

" 1?5 .
- 1 8 5 .
- 1 9 7 .

-66 .
1 3 .

6

2
0

2
31
46
93
68
71
17
6
92
70
0
16
00
16
71
04
59
20

6
91
52

4

1

Sourte

Г С
CC
CC
AC
ЧС
CC
CC
ВС
НС
ВС
CC

CC
CC
CC
ВС
CC
CC
AC
ВС
CC
ВС
ВС
ВС
ВС
ВС
ВС
АС
СС
СС
СС
АС

АС
АС
АС

т

fan)
7 1 1 )

7 4 4 )

1 4 1 5 )
1 2 8 6 )
1 5 7 5 )

/11 )
1 <!В7 )
1 2 8 7 )
1 2 8 7 )

/ 1 1 )

7 4 4 )
744 )

7 4 4 )

1 5 3 5 )
7 4 4 )

7 4 4 )
1 6 1 2 )

2 5 8 )
7 4 1 )

1 3 8 4 )
1 3 8 4 )
1 3 8 4 )
1 3 8 4 )
1 364 )
1 3 8 4 )

1 4 1 )
7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )

9 3 )

650)
6 6 4 )

" "

S
iHl/rr

39
4 5
4 4

ole"

.21

.7

. 9 8

Ю

М

м
м

•

Source

С 2 4 1 )
614 }
6 6 4 )

Source (cal/mole °K) Source

В С 1 0 0 1 )

ВС
ВС

ВС
АС 1

ТС

9 8 3 )
1 в 4 )

9 8 5 )
1 9 6 )

3 4 0 )

АС 1 2 4 8 )

ТС 2 7 0 )
А С 1 2 4 8 )

ТС 2 7 2 )
АС 1 2 4 8 )

ТС
АС
АС

2 7 1 )
6 6 2 )
6 6 2 )

А С 1 2 4 8 )

ТС 2 6 7 )
А С 1 2 4 8 )

ТС 2 6 6 )

АС 1 2 1 8 )

ТС
ТС

СС
АС
АС

2 6 9 )
7 7 0 )

7 4 4 )
6 4 3 )
6 6 4 )

ВС 1 0 0 1 )

СС 7 4 4 )

4 8 .
7 0 .
6 0 .
81 .
6 0 .
8 0 .
6 0 .
7 9 .

6 2 .
8 2 .
61 .
8 2 .
6 1 .
81 .
9 8 .
5 9 .

5 1 .
4 6 .

62
00
70
15
00
92
54
70

75
65
61
76
31
36
60
3

0
62

МС
тс
мс
тс
мс
тс
МС
тс

МС
ГС
мс
тс

341)
340)

1 5 П )
270)

15П )
272)

1511)
271)

1 5 Ц )
267)

15П)
268)

М С 1 5 1 1 )

тс
тс
МС

мс
мс

269)
770)
649)

642)
664)

Д О /

lki.il/mold

-IT3
- 1 7 4

.87

. 7 8

АКТ*»
(kcal/mole)

8.
9 ,

1 5 .
1 5 .
1 3 .
1 4 .
1 7 .
1 7 .

1 8 .
1 6 .
1 6 .
17.
1 6 .
1 6 .
- 3 .

- 1 1 7 .
- 1 2 7 .

69
23
53
68
96
26
9 1
87

69
91
95
17
24
71
19

00
30

1л|

127
128

им
t o g

- 6 .
- 6 .

- 1 1 .
- 1 1 .
- 1 0 .
- 1 0 .
- 1 3 .
- 1 3 .

- 1 3 .
- 1 3 .
- 1 2 .
- 1 2 .
- И .
- 1 2 .

2 .

8 5 .
9 3 .

Кр

.443

.113

370
763
38?
495
гм
453
125
101

69?
664
4 2 3
587
90?
248
340

758
310

162.278 -13.8 СС 741)

162.?7Й -1.2 СС 744)

166.178 53.6 ВС 3?0)



Formula Name Stati

C5H10N602 DIN JTROSOPENTA-
C5H10N602 METHYLENETErHAMINF CS)
C5H100 CYCLOfiUTANEMtTHANQL . . . . C D
C5H10Q CYCLOPENTANOL C D
C5H100 ?,3-EP0XY-2-METHYLBUTANE . . C D
C5H100 TSOPHOPYL VINYL ETHER . , . {D
C5H100 4-METHYL-2-BUTAN0NE . . . . ID
C5H100 P-PENTANONE CO
<5HiOO ?-P£NTANONE . CG)
С5НЮО 3-PENTANONE . . . C D
С5И100 3-PENTANONE - . - CG)
C5H100 1-Pe**TEN-1-OL CD
C5H100 TETS*WrOHuPYWAN . . . . . . ID
C5H10U TETRAHYDROPYNAN С Г,)
C 5 H 1 0 0 VALERALOEHYDL CD

C5H100 VALERALDEHYDt C G )

C 5 H 1 0 0 S A L L Y L E T H Y L SULfflXlDE . . . CD
C5H100S ALLYL ETHYL SULFOXIDE . . . CG)
C5H100S ISOPROPYL THIOACETATE . . . C D
C5H100S PROPYL THIOACLTATE C D
C5H1002 1 p1-CYCLOHHOPANLDIMETHANQL . < D
C5H1002 1,?-CYCLOPENTANF.DIOL» CIS . C S )
C5H10U2 l»2-CYCL0PENTANtDI0L» TNANS CS)
C5H1002 ETHYL PROPIONATE C D

C5H1002 ISOPROPYL ACETATE C D
C5H1002 ISOVALERIC ACID C D
C5H1002 METHYL 8UTYRATE C D
C5H1002 2-METHYLHUTYKIC ACID . . . . C D
C5H10U2 METHYL ISUBUTYRATE . . . . . C D

C5H1002 VALERIC ACID C L )
C 5 H 1 0 0 2 V A L E R I C A C I D C D
C5H10Q2 VALERIC AClO С Г, )
C 5 H 1 0 Q 2 P 1 V A L I C A C I D C S )
C 5 H 1 0 0 2 I f T R A H Y O R U F U H K J R Y L A L C O H O L . C L )

C 5 H 1 0 C 2 S A L L Y L E T H T l a l l l F O f U . . . . C D

C 5 H 1 0 0 2 S U L L Y L F T H Y l S U I F 1 1 N E . . . . ( (, )

VInlWt (kc.il/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

1H6.
86.
Й6.
86.

Я6.
66.
86.
86.

86.
86.
86.
86.
86.
86.
86.

118.
118.
118.
118.
102.
102.
10?.
10?.
102.
102.
10?.
102.
10?.
102.
10?.
102.
102.
10?.
1 3-е-.
I 3 « .

178
130
130
130

130
130
130
130

130
130
130
130
130
130
130
196
196
196
196
130
13b
130
130
130'
130
130
130
130

130
130
130

130
130
19 A
1 9 6

5 4 . 8
- 6 4 . 0
- 7 1 . 7 4
- M . 4
- 5 3 . 7
- 7 7 . 9
-71 .7
- 6 1 . 8 2
- 7 1 . 7
-61 .82
- 5 8 . 9
- 6 1 . 8 5
- 5 3 . 5 0
- 6 3 . 5
- 5 4 . 4 5
- 4 1 . 8

• / К З
- 7 0 . 3

"104.2
•116.8
"1 It" . 1
"114.1?
"174.0
•134.0
1 1 9 . 0
"133.0
•117.3
- П 3 . 6 0
•133.9
-117.20
- 1 3 5 . 0
- 1 0 2 . 3

- 4 7 . 5
- i 7 , (•

ВС V 8 6 )
CC 7 4 4 )
AC 1 10V)
CC M l )
c c e « 3 )
CC 7 4 4 )

C C A L C )
ТС 5 5 6 )

C C A L C )
AC I S O )
CC 7 4 4 )
AC 1 1 3 3 )
AC 1 1 3 3 )

C C A L C )
T ( 5 1 8 )
ВС 9 0 7 )
ВС 9 0 7 )
AC 1 5 5 4 )
A C 1 5 5 4 )
CC 7 4 4 )
AC 7 0 6 )
AC 7 0 6 )
Й С 1 2 5 3 )
A C 1 5 5 5 )
ВС Ь 6 9 )

7 4 4 )
5 6 9 )
7 4 4 )

3 )
« 5 3 )

C C A L C )
ВС 5 6 9 )
С С 1 С 0 6 )
НС 9 0 5 )
НС V 0 5 )

CC
НС
ее
АС
АС

4 9 . 2 М С П 0 9 ) - 3 0 . 5 5

6 5 . 1 1 M C 1 0 S 4 ) - 3 5 . 2 5
8 9 . 9 1 ТС 5 5 6 ) - 3 2 . 7 6

8 8 . 4 4 МС 1 8 0 ) - 3 2 . 3 3

9 1 . 5 3 ТС 5 4 8 ) - 2 5 . 8 8

6 2 . 1 0 МС 9 7 0 ) - й в . 9 5
6 2 . 1 0 МС 9 7 0 ) - 8 9 . 2 5

1 0 5 . 1 2 МС 9 7 0 ) - 8 5 . 3 7

2 2 . 3 9 1

25.838
24.016

23.695

18.968

6 5 . 197
65.417
62.578

Formula Name State

С 5 Н 1 0 0 3 n i E T H V L C « R B U N A T E C L )
C 5 H 1 0 Q 3 E T H Y L ! A C T # T t C D
C5H1004 MQNOACETIN C D

C5H1005 ARABINOSE CS)
С5И1005 RIHOSE» D CS)
C5H10Q5 X Y L O S E ' С CS)
C5H10S ALLYL tTHYL SULF10E . . . . C D
C 5 H 1 0 S A L L V L E T H Y L S U L F 1 B E . . . . CG)
C5H10S C*CLOPENTANETHIOL C D
C5H10S CYCLOPENTANETHIOL CG)
C5»10S 2»3-EPITHI0-2-METHYLBOTANE . C D
C5H10S 2»3-EPITHI0-2-METHYL8UTANL . CG)
C5H10S THIACYCLOHEXANE CL)
C5H10S THIACYCLOHEXANE CG)
C5H11BR 1-BROMOPENTANE C D
C5H11BR 1-RROMOPENTAN£ CG)
C5*U1CL 1-CHL0R0-3-MtTHYLHUTANE . . CL)
C5H11CL 1-CHLURU-3-METHYLBUTANE . . CG)
C5H11CL 2-CHL0R0-2-METHYLBUTANE . . (L)
C5H11CL ?-CHL0R0-2-METHYLBUTANE . . CG)
C5H11CL I-C^LOROPENTANE CL)
C5H11CL 1-CNLOROPENTANE CG)
C5H11N 1,1-**INOCYCLOPKOPYLETHANE CU.L)
C5H11N PIPERIOINE CL)
C5H11N PIPERIDIN£ CG)
C5H11N0 IsnvALERAMlOE CS)
C5HUN0 VALtRAMIOL CS)
C5H11N02 VALINt» L CS)
C5H11N02S M E T H I O M N E » L . . . '. . . . С S)
C5H11N04 P - E T H Y L - 2 - M T R O -

C5H11N04 1.3-PROPANEDIOL CS)
C5H11N06 METHYLAMMONIUM BIRACEMATE . CS)
C5H11N06 METHYLAMMONIUM D-fctlTARTRATE CS)
C5H12 2.P-0IMETHYLPR0PANE . • . . CL)
C5H12 2.2-0IMETHYLPR0PANE . . . . (G)

C5HJ2 2-MF.THYLBUTANt CL)

SI,,
Mol Wt

1 I f . 1 3 0
1 18.130
134.130
150.130
150.130
150.130
10?.196
102 ..1 9 6
102.196
102.196
102.196
102.196
102.196
102.196
15! .054
151.054
106.595
106.595
106.595
106.595
106.595
106.595

85.146
85.146
85.1«6

101.146
101.146
117.146
149.212

149. 146
181.146
181.146

72.146
72.106
72.146

(kcal/mole)
- 1 6 4 . 0
- 1 5 8 . 6
- 2 1 6 . 3
- 2 5 1 . 6
- 2 5 3 . 9
- 2 5 0 . 8

- 5 . 1
4 . 3

- 2 1 . 3 5
- 1 1 . 4 5
- 1 4 . 4 6

- 5 . 0 6
- 2 5 . 3 2
- 1 5 . 1 2
- 4 0 . 7 2
- 3 0 . 8 7
- 5 1 . 9
- « 3 . 1 0
- 5 6 . 6
- 4 в . 4 0
- 5 0 . 9
- 4 1 . 8 0
- 2 2 . 6
- 2 1 . 1 0
- 1 1 . 7 1
- 9 4 . 0
- 9 0 . 7

- 1 4 7 . 7
- 1 « 1 . 3

- 1 4 5 . 3
- 3 4 0 . 0
- 3 3 8 . 0

- 4 5 . 0 2
- 3 9 , 6 7
- 4 2 . 9 5

Source

CC
CC
ВС
CC
ВС
CC
ВС
ВС
AC
TC
AC
AC
AC
TC
AC
TC
ВС
TC
ВС
TC
TC
TC
CC
AC
AC
CC
8C
AC
ВС

ВС
CC
CC
AC
TC
AC

7 4 4 )

7 4 4 )

1 4 7 2 )
744 )

1 4 3 0 )
1 0 0 6 )

9 0 0 )
9 0 0 )
1 1 1 )
9 1 5 )

1 4 4 7 )
1 4 4 7 )

9 5 1 )
6 8 5 )
1 3 8 )
771 )

1 3 8 4 )
7 4 4 )

1 3 8 4 )
7 4 5 )
7 4 3 )
7 4 3 )
7 4 4 )

9 3 )
« 3 )

7 4 4 )

1 6 4 0 )
6 6 6 )
6 6 7 )

3 0 0 )
7 4 4 )
744 )
7 7 0 )
108)
7 7 0 )

(cal/mole °K) Source

34.30

61 .39
86.38

5 2 . 16
77.26

97.70

95.56

88.06

94.89

42.75
55.32

73.23
62.24

MC

MC
TC

MC
TC

TC

TC

TC

TC

MC
MC

TC
MC

1006)

111)
915)

9 M )
8B5)

771)

744)

745)

743)

666)
667)

108)
550)

(kcal/mole)

- 1 7 5 . 9 4

1 1 . 1 8
1 3 . 6 3

9 , 9 6
1 2 , 6 8

- 1 . 3 7

- 1 0 , 4 4

- 1 3 . 5 0

- 8 . 9 4

- 8 5 . 8 0
- 1 2 0 . 8 8

- 3 , 4
- 3 . 4

Log Kp

128.964

- 8 . 1 9 4
-9.989

- 7 . 3 0 1
- 9 . 2 9 2

1 .001

7.651

9.896

6.551

62.892
88.600

2.669
2.671



Ь 'г и» Li S mn SI lit

C 5 H 1 2 ? - M f . T h Y L B U T A \ E ( G )
C 5 H 1 2 P E N T A N E ( L )
C b H l 2 P E N T A N E С G )
C 5 H 1 2 N 2 0 ? O H N I T H I M E / 0>L CS)
C5H120 TERT-BUTYl M E T H v _ ». L ' L Ч О L . CG)
C5H120 TERT-HUTYL MtTHYL STHEK . . ( L )
C 5 H 1 2 0 2 - M E T H Y L - 1 - R U I A N O L C D
C5H120 ?-METhYL-2-BUTAN0L C D
C5H120 3-METHYL-l-BUTANOL C D
C5H120 3-METHYL-2-HUTANOI C D
C5H120 2-PENTANOL C D
C5H120 3-PENTANOL C D
C5H120 PENTYL ALCOHUL . . . . . . . C D
C5H12D PENTYL ALCOHOL CG)
C5H120 TERT-PENTYL ALCOHOL . . . . C D
C5H120 TERT-PENTYL ALCOHOL . . . . CG)
C5H12Q2 ACETONE OIMETHYL ACtTAL . . CL)
C5H1202 DIETHOXYMETHANE C D
C5H12O2 1>5-PENTANEDI0L CL)
C5H1202S BUTYL METHYL SULFONE . . . . C D
C5H1202S BUTYL METHYL SULFONE . . . . CG)
C5H1202S TERT-BUTYL METHYL SULFONE . C D
C5H1202S TERT-BUTYL METHYL SULFONE . CG)
C5N12O3 ?-(2-METHOXYtTHQXY)ETHANOL . CL)
C5H12O3 l»l»l-TrtISCH1DROXYMETHYL)-
C5H1203 ETHANE CS)
C5H12U4 3-(2-HYOROXYtTHOXY}-l»2-
C5H12O4 PHOPANEOIOL C D
C5H12O« PENTAERYTHHITOL C S )
С 5 Ш 2 0 5 ARABINITOL CS)
C5H1205 XYLITOL CS)
C5H12S RUTYL METHYL SULFIOE . . . . CL)
C5H12S BUTYL METHYL SULFIDE . . . . CG)
C5H12S TERT-HUTYL METHYL SULFIDF . C D
C 5 H 1 2 S T E R I - ^ U T M . M E T H Y L S U L F I D F , CG)
C 5 M 1 2 S П И Н PROPEL MIL

 r
jf . , . , С L1

\bil \\l
Ml/

lki.il HIi l t ) Souu i
*>.>»« ДО/ цм

U.»l/mole К ) Source lki<il/molc)
72

7?
72

1 32
88
88
88
88
88
88
88
88
88
88
88
88
104
104
104
136
136
136
136.212
1-20 . 146

1 «6
1 46
1 46
! b?
1 46
146
1 46
146
1 46
1 46
146
1 46
146
146
146
1 46
146
146
146
212
212
212

- 3 6 . 9 ? TC 1 0 7 )
- 4 1 . 4 0 AC 1 < ? 4 8 )
- 3 b . 0 0 TC 1 0 6 )

-70.00
-77.2
-Я5.24
-40.71
-85. 18
-87.63
-87.75
-88.51
-85.55
-72.27
-90.71
-78.65

-109.9
-111.0
-105. 1
-128.0
-109.2
-132.8
-111.5
-160.8

TC Ь 0 6 )
AC 1 3 9 0 )
AC 2 1 5 )

2 1 5 )
2 1 5 )
2 1 5 )
2 1 5 )
2 1 5 )
2 1 5 )
524 )
2 1 5 )
Ь25)

AC 1 4 1 6 )
CC 7 4 4 )
С С Ю 0 6 )
ВС 9 0 4 )
ВС 9 0 4 )
ВС 1 8 6 )
ВС 1 8 6 )
CC1J51)

120.146 -177.6 ВС 984 )

136.146 -206.7
136. 146 -219.7
152.146 -268.0
152.146 -267.3
104.212
104.?12
104.712
104,212
104.21?

ВС 985)
ВС 984)
CC 744)
ВС 1081 )

-34.15 AC 952)
-24.42 TC 805)
-37,49 AC131 1 )
-78.93 AC1311)
- 3 4 . Ь С AC 9 *• 2 )

8 2 . 1 2 TC 1 0 7 )
6 2 . 7 8 MC 9 9 2 )
8 3 . 4 0 TC 1 0 6 )
4 6 . 2 M С 6 5 2 )
8 4 . 3 6 TC 5 0 6 )

-3.34

-2.26
-2.00

-29.98

6 0 . 9 М С 1 Ю 6 ) - 3 8 . 5 4
9 6 . 2 1 TC 5 2 4 ) - 3 5 . 7 9
5 4 . 8 M C 1 1 0 6 ) - 4 1 . 8 8
8 7 . 6 8 TC 5 2 5 ) - 3 9 . 6 2

7 6 , 6 2 MC 1 0 0 6 ) - 5 5 . 5 3

7 3 . 4 9 MC 9 5 2 )
9 8 . 4 3 TC 8 0 5 )

7 3,9P м•

4 . 0 8
6 . 3 7

2.596
1.653
1 .468

21.978

2 8 . 2 4 9
2 6 . 2 3 2
3 0 . 6 9 8
2 9 . 0 4 4

4 0 . 7 0 4

4 7 . 3 4 « ( Ш 1 ) - 1 4 6 . 7 3 1 0 7 . 6 5 2

- 2 . 9 8 6
- 4 . 6 7 0

- 2 . 5 6 6

X
X
У

C5H12S
C5H12S
C5H12S
C5H12S
C5H12S
C5-H12.
С 5 H 1 2 ̂
С 5 H 1 2 ̂
C5H12
CSH12S2
с з и 1 2 г
С 5 h 1 1Л
С S Ч К С L N

C 6 C 0"
C6C!
05CL
C6F6
C6Fa
„ v, Г ! "i
C6F10
C6HCL30?
CoHCL'-C
C6H2CL20?
C6H2CL202
C6H2CL20?
:-. I'..?34
C6H2CL204
C6H2CL402
C6H3CL0.'
C6HJfL302

Vime Stale

ETHYL PROPYL S U L F I O E . . . . CG)
E T U Y L I S O P R O P Y L S U L F I D c . . C D
ETHYL I S O P R O P Y L S U L F I U . . ( G )
? - M E T H v L - 2 - B U T A N £ l H l O L . . . C L )
2 - M E T H Y L - 2 - d U T A N E T H l 0 L . . . CG)
3 - M E T H Y L - l - e u T A N t T k ! Q L . . . CG)
' - P £ \ T A N £ * H I U L С L )
l - P E N T A N E T ' i ; Q L C D
1 - = ̂ S T A N E T ^ I J L C G '
1 , 5 - P f N T A N E O I T H I O L . . . . . C D
I,5-°ENTANE:OITHICL CG)
I S O P E ^ T Y L A ' M N L C L )
P E M Y L A M I N E : HYDROC-<L0RIDE . CS)

4 : N E 0IHV )KCCHLONIDE CS)

SHf\,,,
MolWt (ki.il/mole) Source (tal/mole °K) Source

T E T K M C H L C n 0 C L \ 7 J Q U l \ C \ E . . CS)
C S )
CG)
C D
CG)

О С С Д - L U О R О С YI L 0 i
J
 t X t К i . . . С L )

n E C J F L U O R U C Y C L O H E X E N E . . . C G )
TrtICHL O H O B E N / ! O Q L l N O N E . . . (S)
PEN

T
ACriLOnG

D
HtNOL CS)

?# 3 - D I C H L O - i Q b E N Z O Q U I N U N E . . CS)
2 » ' j - r 4 C H L 0 < U d E N ^ O ) l ! M j N F . . CS)
2 , 6 - O I C H L 0 : ! T J F N 2 O Q U I , u 1 E . . CS)
? , 5 - O I C H L 0 R U - 3 , 6 - D I H Y 0 H n x Y -

^ - n N Z P O U l N O N t , C S )
T E T R A C H L O K O l Y ' . S u - . . CS)
C h L C P O E \ 4 ' . N ^ . t CS)
T 4 I C I L O H T H V i M 4 0 I N C N E . . . ( S )

ССЧ' " L 7 л f 1.1 с < - ? - N IT H ^

104 ,
104,
104,
104 ,
104,
104
104,
104
104
136,
1 36
P7
123

284
284
186
186
262
26?
211
?6(
176
176

14?

212
212
212
212
?12
212
212
?12
212
278
278
162
627

? 0 5 . Г 9 ?

904

5A 1

.04?

•25.00
-37.3
•?8.0
-38.90
-30.36
-27.44
-36.02
-35.74
-25.91
-30.97
-16.80
-'6.6

рог
eo2
060
,0f 0
0 6 0
C6o
439
.'"Ы
,990
,990

-70,
-31
-8,

-237,
-2?8
-470
-463
-65,
-70

- 5
е
/

176.990

3
30
10
25
64
6
3
5
6
9

1
0

с s )

-157.6
-109.6
-52.7

- 1 f 6 . 4
-40.3
-7*. . 4

' .P
v.O

TC 806)
ВС 899)
ВС 899)
AC 1299)
TC B9d)
AC 957)
AC 1443)
AC 957)
TC 899)
AC 925)
AC 925)
CC 744)

ВС 1384)
AC 1 J59)
TC 757)
AC 290)
TC 719)
AC 290)
AC 290)
ВС 1384)
AC1359)
ВС 1384)
R( 1384)
ВС 1384)

98.97 ТС 806)

69.34 М(1299)
92.48 ТС 898)

74.18 М( 425)
74.18 МС 425)
99.28 ТС 899)

63.74 МС1399)
70.25 МС 649)

62

105

66

91

.20

.45

.90

.59

CC 744)
В С 1ЗЙ4)
ВС 1384)
ВС 1384 )
С С 7 4а)
СС 744 )
С С 7 ч 4 )
НС 184 )

597)
757)
279)
719)

dual/mole)

5 . 6 3

0 . 5 6
2 . 2 0

2 . 0 0
2 . 2 8
4 . 6 3

- 4 . 1 2 6

- 0 . 4 1 3
- 1 . 6 1 6

- 1 . 4 6 6
- 1 . 6 7 2
- 3 . 3 9 2

0.25

10.56

-211.43

-210.18

60.21 МС 597) -34.44

-0.186

-7.740

154,973

154.058

25.243



1 orinul.i Name State MolWt (kcal/mole) Source (cal/mnle 'KI Source (kcal/mole)

X
X
X

C6H3N308
C6H3N5O6
r6H4BR2
C6H4CL2
C6H4CL2
C6H4CL2
C6H4CL2
C6H4CL2
C6H4CL2
C6H4CL?O2
C6H4C1202
C6H4FN02
C6H4FN02
C6H4FNQ2
C6H4FN03
C6H4F2
C6H4F?
C6H4F2
C6H4F2
C6H4F2
C6H1F2
C6H412
C6H4I2
C6H4I2
C6H4I2
C6H4N2
C6H4N2
C6H4N204
C6H4N204
C6H4N204
C6H4N205
C6H4N205
C6H4N206
C6H4N2Q6
C6H1NPS3

PICRIC ACID . . (S)
2,4,6-TRINITKORESORCINUl . . (S)
2,3.«»6-TETHANlTR0ANILINE . CS)
P-DIBROMOHENZENE CS)
M-DICHLOROBENZFNE C O
M-DICHLORQBENZENE CG)
0-OICHLQROBENZENE (I)
O-DICHL0R0BENZENE CG)
P-DICHLORGBENZENE (S)
P-DICHLORQBENZENE (G)
P.3-DICMLDROHYDNOQUINONE
2»6-0ICHL0R0HY0R0QUIN0N£
1-FLUQR0-2-NITR0BENZENE.
1-FLU0RD-3-NITR0BENZENE
1-FLU0R0-4-NITR0BENZENE
4-FLUORO-3-NITRGPHENOL .
M-O1FLUORQBENZENE . . .
M-DIFIUOROBENZENF . . .

CS)
CS)
C D
( L )
( S )
( S )
( L )
CG)

Q-DIFLUOROBENZENE C D
0-OIFLUOROBENZENE CG)
P-DIFLUORQBENZENF CD
P-DIFLUOROBENZENE CG)
M-O1IOD0BENZENE CS)
O-OI IOOOBENZENE CS)
O-OIIODOBENZtNE (D
P-DIIOOOBENZENE (S)
NICQTINUNITRILE CS)
PICOLINONITHILE CS)
M-DINITROBCNZENE CS)
П-OINITROBENZENL CS)
P-DINITR08ENZENE CS)
2»4-DINlTROPHENUL (S)
2»6-DINITK0PHEN0L CS)
2»t-0INITR0RtS0KCIN0L . . . (S)
4.6-DINITRURES0RCIN0L . . . CS)

229. 10Я
245. 108
273.124
235.924
147.006
147.006
147.006
147.006
147.006
147.006
179.006
179.006
141 . 100
141 . 100
141 . 100
157.100
114.092
114.09?
1 11.092
114.092
1 14.092
1 14.092
329.91?
329.912
329.912
3 29.912
104.108
104.108
168. 108
168.108
168. 108
184.108
184. 108
200. 108

?oo. ioa

12

-51.7
103.9
-11.7
13.0
-5
6.32

-4.40
7. 16

-10.0

5.50
100.0
101.7
-18.3
-19.4
-22.8
-73.0
-82.38
-74.09
-79.04
-70.39
-81.98
-73.43
44.8
41.3
44.7
38.5
46.78
62.0
-6.2
2.7

-9.05
-55.5
-49.4

-104.9
-110.7

ВС 57)
ВС 981 )
С С 1231 )

СС1180)
АС 635)

754)
755)
755)
756)
756)

ВС 1384)
ВС1384)
С( 744)

744)
744)
744)
512)
716)
512)
717)
512)
718)

ВС1382)
ВС 1362)
ВС1382)
НС1382)
АС 1275)
ЕС 680)

184)
744)
744)
57)
57)
984 )

ТС
ТС
ТС
ТС
ТС

СС
СС
СС
АС
ТС
АС
ТС
АС
ТС

ВС
ОС
СС

ВС
ВС
ВС
ВС

82.09 T( 7b4) 18.78

81.61 ТС 7Ь5) 19.76

80.47 TC 756) 18.44

76.57 ТС 716) -61.43
53.20 МС1322) -59.41
76.94 ТС 717) -57.84

7 5 . 4 3 ТС 7 1 8 ) - 6 0 . 4 3

7 7 . 0 9 SC 6 8 0 )

1л>в Кр

• 1 3 . 7 6 5

• 1 4 . 4 8 5

• 1 3 . 5 1 8

45.026
13.547
42.395

44 .294

73.71 -54.026

X
X
X
X

bormula Name State

C6H4N2S3 SULFIOE CS)
C6H4N2S4 BIS(OIMETHYLTHIUCARBAMOYL)
C6H4N2S4 DISULF10E CS)
C6H4N406 2»4,6-TRINITR0ANILINE . . . CS)
C6H402 P-BENZOQUINONE CS)
C6H402 P-BENZOQUINONE CG)
C6H5BR BRQMOBENZENE CD
C6H5BR PROMOBENZENE CG)
C6H5CL CHLOROBENZENE CD
C6H5CL CHLQROBENZENE CG)
C6H5CL0 M-CHLOROPHENOL CS)
C6H5CLQ 0-CHLOROPHENOL CD
C6H5CL0 P-CHLOHOPHENOL CS)
C6H5CL02 CHLOROHYDROOUINONE CS)
C6H5F FLUOROBENZENE CD
C6H5F FLUOROBENZENE . CG)
C6H5FN202 4-FLUOR0-3-NITR0ANILINE .. . CS)
C6H5F0 M-FLUOROPHENOL CD
C6H5F0 0-FLUOROPHENOL CD
C6H5F0 P-FLUOROPHENUL CM.P. 48.2 C) CS)
C6H5I IODOBENZENE CD
C6H5I IODOBENZENE CG)
C6H5I0 M-IODOPHENOL CS)
C6H5I0 0-IOOOPHENOL CS)
C6H5I0 P-IOOOPHENOL CS)
C6H5N0 NITR0S08ENZENE CS)
C6H5N02 P-BENZOQUINONE OXIME . . . . C D
C6H5N02 NITROBENZENE C D
C6H5N03 M-NITROPHENOL CS)
C6H5N03 0-NITROPHENOl CS)
C6H5N03 P-NITHOPHENOL CS)
C6H5N3 BENZOTRIAZOLE CS)
C6H5N303 BENZENEOIAZONIUM NITRATE . . CS)

C6H5N304 2.3-OINITROANILINE CS)
C6H5N304 2»4-0INITR0ANILINf CS)
C6H5N304 2»5-0INITR0ANILINF CS)

Mol VVt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

2 0 0 . 3 0 6 1 1 . 4 1 AC 5 1 0 )

232.372
228.124
108.092
108.092
157.016
157.016
112.557
112.557
128.557
128.557
128.557
144.557
96.100
96.100

156. 1 16
112.100
112.100
112.100
204.010
204.010
220.010
220.010
220.010
107.108
123. 108
123.108
139.108
139. 108
139.108
119.124
167.124
183. 1?4
183.12a
183.124

9.74
-17.8
-44.65
-28.3
11.5
25. 10
2.58
12.39

-49.7
-14.3
-47.6
-91.5
-36.13
-?7.86
-11.0
-81 .3
-72.1
-79.9
27.0
38.85

-22.5
-?2.8
-22.7
-7.0

-21.1
3.8

-50. 3
-46.4
-46 .4
59.66
48 .0
-2.8

-22.4
-10.6

AC
ВС
AC
CC
TC
TC
TC
TC
ВС
ВС
ВС
ВС
AC
ТС
СС
СС
СС
СС

тс
тс
ВС
ВС
ВС
СС
СС
СС
СС
СС
СС
АС
СС
СС
ВС
СС

510)
981)
1147)
913)
774)
774)
753)
753)
1384)
1384)
1384)
1384)
514)
715)
744)
744 )
744)
744)
786)
786)

1382)
1382)
1382)
843)
741)
1118)
741)
744)
744)
401 )
744)
В96)
984)
Н96)

38.5
76.65
52.0
77.53
50.0
74.92

49.22
72.33

53.3
79.84

53.6

CCALC)
SC
ТС
ТС

тс
тс

МС

тс

тс
тс

МС

в9)
774)
774)
753)
753)

1318)
715)

766)

786)

1118)

-20.47

-15.50
30.12
33.11
21.32
23.70

-17.88
-16.50

40.95
44.88

31.95

15.006
11.359

-22.077
-24.267
-15.624
-17.368

13.109
12.097

-30.012
-32.898

"25.618



! >i>nii' i N ш » SI lie

C o M 5 N 3 0 o 2 . c - O I N I T H O f t N I L I ' t ( S )

C 6 H 5 N 3 0 4 3 f ' i - D I M r K O A N l L I S E ( S )

СЬНЧНЗОИ 3 , * > - 0 1 N I T H 0 A N I L I N E ( S )

C!5H5NjO5 ?-AM I N O - 4 , 6 - J I M I THCPhLNOL . CS;
C4H5N506 2>4<6-THIMTS<rPHFNYLHYDRAZINECL)
Г6Н6 8E4ZFSE C D
C6H6 BENZENf CG)
C6H6 1,5-HEXADIYNE ( L )
C6H6 2>4-HEXADIYNE ( G )
C6H6CL6 ALPHA-HfXACriLOROCYCLOHtXANE CS)
C6H6CL6 BETA-HEXuCHLUHOCYCLOHEXANE , ( S )
C6H6CL6 GAMM^-HLXACHLORUCYCLOHEXANE CS)
C6H6CDS OELTA-HLXATHLOROCYCLOHEXANE CS)
C6H6FN M-FLUOHOAML1ME C D
C6H6FN 0-FLUOMUAML JNE C D
C6HAFN P-F!_UnROAML INE C D
C6H6IN TUnO«NIliNE . . . . , . , ( U » D
"6H6N202 M-NITROANILIN£ CS)
CAH6N202 0 - N I f R O A N l H N F С S )
C6H6N202 " - M T ! r A N l l ! N f . ( S )
C6H6N203 N-tO-^ITRQPHLNYL)HYDHOXYL-
C6H6N203 AMINE . C D
C6H6N4 7-Mf.THYLPURINE CS)
C6H6N4 NITRILOTRIACETONI IRILE . . . C D
C6H6M0 7-METHYLHYPOXANTHINE , . . . < S )
C6H6N404 ?>4-DINITH0PhENUHYDHAZlN£ . (S)
C6H6N4O7 AMMONIUM PICRATECREQ) . . . (S)
C6H6N407 AMMONIUM PI СRА ГE(YELLOW) . . (S)
C6H60 PHENOL CS)
C6H60 PHENOL CG)
C6H60 2-VINYLFURAN (D
C6H602 HYDROQUINONE . . . . . . . . CS)
C6H602 HYOROOUINONF CG)
C6H602 PYROCATECHOL . CS)
C6M402 PtSDRCINOU CS)
" 6 H 6 О З П I M E T H r M f t L t ' r A N H Y P >J ) D f . ( 5 J

Mil .
\liil Vtl ikcil molt I

183.
183.
183,
199,
243,
78,
78,
78,
78,

290,
290,
290,
290,
111 ,
111 ,
111.
219,

' 24
124
124
124
140
108
108
10Й
108
850
850
850
850
116
1 16
1 16
026

138.120
138.124
138.124

154
134
134
150
198
246
246
«4
94
94

110
110
110
110

,124
, 110
i 140

,140
i 140
, 140
, 140
, Ю8
, t o e
, 108
,108
,108
,108
, 108

3 ,
1 1 ,

-12.1
-7.8
-9.3
-59.4

• О

,72
19.82
91.9
79.0
•11.23
•12.99

•37.92

•41.00

•35.0
•33.9

-29.9
41.8
-1.1
-3.0
-9.92

- 3
52
77

6
-93
-92
-39
-23
-1

-87
-66
-83
-85

126.106 -136

.2

.3

.3

.9

.4

.0

. 4

.44

.03

.52

.51

.0

.9
,7
. 2

Nmirtc (c il/inolc K) Sour<<

cc
cc
cc
ВС

ас

\<.f .

896)
896)
t)96)
981 )
984)

AC 1248)
TC 396)
AC 1364)
CC 744)
ВС 1294)
ВС 1294)
BC1294)
ВС 1294)
CC 744)

744)
744)
744)
744 )
744 )
244)

CC
cc
cc
cc
cc
AC

CC
cc
cc
cc
ВС
8C
ВС
AC
TC
CC

744)
744)
744)
744)
984)
981 )
981 )
285)
565)
844)

AC1147)
AC 1147)
CC 744)
CC 744)
CC1414 )

41.41
64.34

MC 1085)
TC 396)

29.72
30.99

•21.788
-22.714

34.42 MC
75.43 ТС

19)
565)

-12.05
-7.86

8.829
5.763

X

hoi inul i

С 6 H 6 0 j
C6H6O3
C6H603S
C6H606
C6H606
C6H6S
C6H6S
C6H7N
C6H7N
C6H7N
C6H7N
C6H7N
C6H7N
C6H7N
C6H7N
C6H7N0
C6H7N0
C6H7N03
C6H8
C6H8N2
C6H8N2
C6H8N20J
C6H8N2S
C6H8N60?
("6H8N602
C6H8N60ie
f6H802
L6H802
C6H803
С6НЙ03
C6H803
C6H803
С6НЙ03
C6H803
C6H803
C6H804

\ nut

P H L O R O G L U C I N U L
PYROGALLOL
B E N Z E N t S U L F O M ACID . . .
ACONITIC ACID» С Т ч
ACONITIC ACID» TRANS . . .
HENZFN E T H I O L
R F N Z E N E T H 1 0 L . . . . . . .
ANILINF . . .
ANILINE
2-PICULINE
2-PICOLINE
3-PICOLINE
3-PICOLINE
4-PIC0LlN£
4-PICOLINE
P-AMINOPHENOL
N - P H E N Y L H Y D R O X Y L A M I N E . .
METHYL 2-CYANOА СFTO ACETATt
1,3-CYCLOHEXAOIFNE

P ~ P H E N Y L E N E D 1 A M I N E
P H F N Y L HYDRAZINE
ANILINE NITRATE . . . . .
3»1'-THI0[)I

o
R)Pl0NITK|Lt .

J > ' - H N i A F i i j i n
MANNITOL H t x A M T u T t . .
2 » 4 - P F N T A N l [ i l l N t

S 0 R 8 I C А С 1 1 )
n » ? - 0 I ( J t T d Y l i C l ' К

• vi ' I ' i I t

?, 3 - 0 [ I E ГНУ! Ч С t 1 (

A N H f r ч [ [ t . <
Л З - D I M f Г Н Н i i f C I S i

A N H Y D H I P E » 1 K N -

2 - l T H Y L S U C ' I N K Л h H H I

I I i Y L M A L O N T C \r H

1 1U

С S)

CS)
CG)
CS)
CS)
C D
CG)
C D
CG)
C D
CG)
C D
CG)
C D
CG)
CS)
C D
CS)
CG)
CS)
CL )

С S )

CG)

С S i

С S )

CL )
Г <, )

\lol V\l

1 2 6 . 1 0 4

1 2 6 . 1 0 8
1 5 8 . 1 7 4

1 7 4 . 1 0 8
1 7 4 . 1 0 8
1 1 0 . 1 7 4

1 1 П . 1 7 4

9 3 . 1 2 4

9 3 . 1 2 4
9 3 . 1 2 4

9 3 . 1 2 4

9 3 . 1 2 4

9 1 . 1 2 4

9 3 . 1 2 4
9 3 . 1 2 4

1 0 9 . 1 2 4

1 0 9 . 1 2 4

1 4 1 . 1 ? 4

8 0 . 1 2 4

1 0 8 . 1 4 0

1 0 8 . 1 4 0

1 b * . 1 4 0

14 0 . 0 u

1 9 6 . ' ! ?

<l b ? • '

. 1? .

1 ° .

{ki.tl/nu>it)
- 1 5 1 . 5
- 1 3 0 . 1

- 2 9 2 . 7

- 2 9 4 . 6 5
1 5 . 2 7
?6 . 6 6

7 . 4 3

2 0 . 7 6
1 3 . 5 0
2 3 . 6 5
1 4 . 7 5
2 5 . 3 7
1 3 . b 7
2 4 . 4 3

- 4 2 . 8
1 . 7

- 1 1 H , 0
2 5 . 9

0 . 8

3 3 . 9 9
-«2 . 5

? 5 . ?

3 . '
- " 5 4 . 0

- 1 9 4 . 4

- ? . (.

SO1II4 I

CC
CC

ec
AC
AC
TC

TC

TC

AC

TC

AC

TC
AC
AC

CC
CC
CC
AC

ec
ДС

с с
НС

f С

l С

L C

7 4 4 )

7 4 4 )

1611 )
1 6 1 1 )
1 3 1 9 )

4 1 6 )
0 1 6 )

6 1 6 )
1 3 1 5 )

614 )
1 3 1 0 )

6 1 b )
^ 8 8 )
2 8 8 )
7 4 4 )

7 4 4 )

/ 4 4 )

7 6 2 )

7 4 7 )
24 J )
<L! t )
4 9 0 )

1 f 16 )

f 4 3 )
1 L 6 4 )

/44 )

«ul/iiiolt K)

8 7 . 8 8

5 3 . 2 5
8 0 . 5 1
4 5 , ^ 2
76 . 2 8
5 2 , 0 7
7 7 , 6 8
51 . 70
/ / . 6 7

Nourii

EC

MC
TC
H '

TC
MC

TC
MC

TC

6 9 )

1 3 1 9 )
9 1 6 )
b 7 9 )
6 1 6 )

1 3 1 5 )
6 1 4 )

1 3 1 0 )
6 1 5 )

(ktal/nioM

32
35
35
39
39
42
41
44

. 0 2

. 2 8

. 6 3

. 8 4

. 8 0

. 3 2

. 16

. 0 4

1 og

- 2 3
- 2 5
- 2 6
- 2 9
- 2 9
- 3 1
- 3 0
- 3 2

. 1 7 0

. 8 6 1

. 1 1 3

. 2 0 5

. 1 7 4

. 0 1 7

. 1 7 1

. 2 8 0

4 . 0 I ( 1 S i t J

U ( 1

! ц ц )



formula Name Slate

C6H80 4 1,1-CKI.Od'JTANEOICARBUXYUIC
C6H801 ACIO CS)
C6H801 1,2-CYCLOBUTANEOICARBOXYLIC
C6H801 ACIO» CIS (S)
C6H0O1 1,3-CYCLOHUTANE-
C6H801 DICAHBOXYLIC ACID CS)
C6H801 DIMETHYL FUMAHATE (S)
C6H801 DIMETHYL MALEATE . . . . . . (S)
C6H801 г-HEXENEOlOIC ACID (S)
C6H8O1 3-HEXENEDIOIC ACIO (S)
C6H806 1,2,3-PKOPANtTRICAHBOXYLIC
C6H806 ACIO (S)
C6H807 CITRIC ACID (S)
C6H8S ?,5-0IMETHYLTHl0PHENE . . . C D
C6H9CL3O2 HU T Y L TRICHLUHOACETА ТЕ . . . (L)
C6H9CL3O2 ISORUTYL TR I СHLORQА СETА ТЕ . C D
C6H9N0 2-HEXYNAM10E CS)
C6H9N0 3,4,5-TRIMETHYLlSOXA<!OLE . . C D
C6H9N02 PROPYL CYANOACETATE . . . . C D
C6H9ND1 N-ETHYLTAHTRIMIOE. D . . . . CS)
C6H9N04 N-ETMYLTAHTRlyIDE» D»L . . . CS)
C6H9N04 N-FTHYLMESOTARTHIMIDE . . • CS)
C6H9N06 (2-CCARBAMOYLMFTH0XY)ETH0XY)-
C6H9N06 ACETIC ACIO CS)
C6H904 PROPYLMALUNIC ACID CS)
C6H10 8ICYCLOC3. 1 .O)HEXANE . . . . C D
C6H10 CYCLQHEXENE C D
C6H1O CYCLOHEXENE CG)
C 6 H 1 0 2 - C Y C L O P R U P Y L P R O P E N E . . . . C D
C 6 H 1 0 2 » 3 - O J M E T H Y L - 1 » 3 - B U T A O I E M t . C D
C 6 H 1 0 2 » 3 - D I M E T H Y L - b 3 - e U T A D I E N L . ( G )
C 6 H 1 0 D I M E T H Y L M E T H Y L E N E C Y C L Q P R O P A N E C U . D
C 6 H 1 0 1 . 5 - H E X A O I E N E C D
C6H10 1.5-HEXAOIENL CG)
C 6 H 1 0 1-HEXYhE •. . . . CG)

С 6 Ш 0 l - M E T H Y L C Y C L U P E ^ T E N E . . . . C D

V i o l \\ 1
л///,»»

(kcal/mok't

SI,,
Source (cal/mole K) Source

\Gfm

(kcal/mole)

H 4 . 1 2 4 - 1 9 5 . 2 CC 7 4 4 )

1 4 4 . 1 , - 1 9 5 . 1 CC 7 4 4 )

1 4 4 . 1 2 4
1 4 4 . 1 2 4

1 4 4 . 1 2 1

1 1 1 . 1 2 4
1 1 1 . 1 2 1

1 7 6 . 1 2 4
1 9 2 . 1 2 1

1 1 2 . 1 9 0

219.503
219.503
1 11 . HO
111.140
127.110
159.140
159.140
159. HO

191 . HO
115.13?

6 2 . H 0
82.140
8 2 . HO
62. HO
82.140
82. HO
82. HO
82.140
82. HO
62 . 1 10
P2 . HO

-19е. г
- 1 7 2 . 8
- 1 6 8 . 4
-2OP . 4
- 2 0 8 . 1

- 3 2 1 . 3
- 3 6 9 . 0

- 1 3 1 . 8
- 1 3 3 . 5

- 2 8 . 7
- 1 6 . 7
- 8 2 . 2

- 2 0 0 . 2
- 2 0 0 . 1
- 1 9 9 . 4

- 3 1 1 . 8
- 2 0 0 . 7

-4 . 8 2
- 9 . 2 8
- 1 . 2 8
1 1 . 7

1.0
I I . 4
- 7 . 7
1 2 . 5 4
2 0 . 0
?V. 55
- 9 . 0 5

CC
cc
cc
cc
cc

cc
AC

8C

744)
741 )
711 )
711 )
711)

711)
1 6 1 2 )

1 3 8 4 )
ВС 1 3 8 4 )
ВС
CC
cc
cc
cc
cc

cc
ВС
AC
AC
TC
cc
AC
AC
CC
AC
AC
TC
AC

4 3 2 )
1 4 6 7 )

7 1 1 )
744 )
744 )
7 4 1 )

711 )
1 5 3 5 )

821 )
821 )
3 1 6 )

1 3 7 4 )
2 9 8 )
3 3 5 )
711 )
2 6 8 )
7 6 2 )
3 2 3 )
621 )

5 8 . 4 9 K( 1 9 1 )

5 1 . 6 7 ЧС 6 1 5 )
71 . 2 7 TC 3 1 6 )

6 4 . 1 3 TC 3 2 3 )

2 4 . 2 6
2 5 . 5 4

5 2 . 2 4

- 1 7 . 7 9 5
- 1 8 . 7 2 0

- З Я . 2 8 Я

X

Когпш'а Name State

C 6 H 1 0 1 - M E T H Y L C Y C U U P E N T E N E . . . . CG)
C6H 1 0 3 - M E T H Y L C Y C L U P E N T E N E . . . . C D
C6H 1 0 3 - M E T H Y L C Y C L U P E N T E N E . . . . C O
C6H 1 0 4 - M E T H Y L C Y C L U P f N T E N E . . . . C D
C 6 H 1 0 4 - M E T H Y L C Y C L U P F N T E N E . . . . CG)
C6H10BR2 W2-0IBR0M0CYCL0HEXAME . . , (D
C6H108R2 !>?-0I8R0M0CYCL0HEXANE . . . CG)
C6H10CLN3 HISTIDINE HYUKOCHLOR'IOE. L . CS)
C6H10CL202 BUTYL 0ICHLUROACE T ATL . . . C D
C6H10CL202 ISOOBUTYL D1CHLOROАСЕ ТА ТЕ . C D
C6H10N202 ULANINE ANHYURJDE CS)
C6H10N202 ALANINE ANHYDRIDE.D . . . . С S •>
C6H10N202 5-EThYL-5-METhYLHYUANT0IN CS)
C6H10N4S2 TETRAHY0R0-3/7-0IMETHYL-S-
C6H10N4S? TRIAZOLOtAl-b-TRIAZOLE-
C6H10N4S2 1 . 5 - O I T H I O N F I S )

C6H10N606 hf. XAMETHVLENt-
C 6 H 1 0 N 6 0 6 T E T R A M I N E O I M T r t A T E CS)
C 6 H 1 0 N 1 0 5 » 5 ' - A Z 0 B I S C 2 - E T H Y L T E T R A Z U L E ) CS)
C6H100 ALLVL ETHER CG)
C6H100 CYCLOBUTYU MLTHYL KETONE . . C D
C6HJ00 CYCLOHEXANONE . CD
C6M100 CYCLOHEXANONt С Г, )
C6H100 I-HEXEN-a-ONE C D
C6H100 l-HFXEN-5-ONk . C D
C6H100 3-MfHYLCYCLIJPENTANONE . . . C D
C6H100 1-METHYL-3"PtNTEN-2-QNE . . C D
C6H100 7-0XABICYCL0C2.2.1)HEPTANE . C D
С6НЮ02 «CETYLACETfiNE-U-MI THYL ETHfRCUM.)
C6H10Q2 ETHYL CR010NATE . . . . . . C D
C6H1002 3-HEXENOIC ACIO C D
C6-1002 Mt THYLACETYLACETONE . . . CU.D
СбнЮО? METHYL CYCLOdUTANtCAHyQXYLATt tl '
COM1002 MhTHYL OIMETHYLACRYLATt. . , u

1

C6H10Q2 RISCVINYLOXY;ETHANE . . . . ill
С 6 h 10 Q 4 FTMYL A C E T O A C f T A T E . . . . . (L

MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source

82
82
82
82
82

241
24 1
191
165
185
142
142

262
222

98
98
9Я
9Н
98
98
94
98
98

1H
1H
114
1H
1H
M'-
11ч

140
110
1Ю
HO
140
972
972
/21
054
054
156
156

- 1

- b
2

- 4
3

- 3 8

- 2 6

-.132
-133
-ЦВ
- 1 1 8

.30

.6«

.07

.22

.53

.37

.27

.3

.1

.2

.6

202.304

.1Й6

.220

.140

. H O

.Н0

.140
HO
HO
HO
140
140
H0
140
НО
H0
HU
l«r
Ни
Н0

9 2
156

0
-49
-65
-55
-47
-47
-72
-59
-53
-Я7

"100
-Ю9
"112

-96
-1 Л 0

3 6 8 )
6 2 1 )
3 6 9 )
821 )
3 7 0 )
1 3 7 )
1 3 7 )

1 4 2 . 1 5 6 - П 3 .

ВС 1 3 6 1 )
ВС 1 3 8 4 )
CC 7 1 1 )
CC 7 4 4 )
BC1 471 )

5 2 . 7 B C 1 4 4 6 )

8

6

8
0
1
00
3
7
4
3
54
5
7
1
7
fl
1

- 1S 2 . 3

ВС 3 2 0 )
ВС 1 6 1 6 )
CC 7 4 4 )

^ 4 4 )
5 5 8 )
5 5 6 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
8 4 3 )

9 1 )
7 4 1 )

В С \ г Ь Ь )
CC 7 4 4 )
С С 7 4 4 )
CC 7 4 4 )
CC 7 4 4 )
CC 8 4 3 )
CC 7 4 4 )

7 8 . 0 0 TC 3 6 8 )

7 9 . 0 0 T ( 3 6 9 )

7 8 . 6 0 TC 3 7 0 )

(kcal/mole)

24

27

29

.41

. 4 8

. 0 6

Lof

- 1 7

- 2 0

-21

• Kp

. 6 9 0

Л И

. 2 9 9

6 5 . 9 9 2 4 2 )

7 7 . 0 0 ГС 5 5 8 ) - 2 1 . 6 9 1 5 . 8 9 8



I in tmtl.i Viim SJnl(

C6H1003 PROPIDMC ANHYnwiDE . . . . (S)
t6hl004 AOIPIC ACID CS)
СЫм 10OU D I E T H Y L С X A I. А Г F (L)
С 6 h : О С 4 D I M E T H Y L S U C C I N A T E (S)
СбЬ'10'ji HIMETr-YL S U C t I \ A " E (L)
С б н Ю а * 2,2-DIMETHYLSUCCIMC АСЫ . CS)
С 6 H10 0 4 2»3-ClMfc.TnYLMJCCI4;C А С I D > С I S ( S )
C6HJ004 2 , 3 - i : u t THYLSUCCIMC AC 10» TrtANSCS )
C6H1004 2 , 3 - n i H E T t - Y L u b C C I M C ACID» L
C6H1004 TRANS С S)
С6Ч1004 EHYTHRITEMEThYLAL С U > S )
C6H1004 F | H Y L

l
' t T H Y u M A L O M C ACI L ) . . CS)

C6H1004 ETHYLSUCCIN 1С ACID (S)
C6H1004 I S Q P H O P Y L M A L L M C ACIO . . . (S)
C6H1004 P - M : T H Y L G L U T A H I C ACIO . . . CS)

^ C6H1004 P R 0 P I П \ Y I P E H O X I O E C D
•Ц С6НЮ04 PROPYLMALOMC ACIO CS)
< C6H10U4S2 2,2' -OITHIOOIPRGPIGMC ACID (S)

C6H10U5 LEVOGLUCOSAN CS)
С 6 H 1 0 0 5 S A C C H A R I M C ACiO L а С T 0 N E . . C S )
С 6 h 1 0 0 6 0 1 4 £ T H Y L T A R T K A T E » С . . . . C S )
C 6 H 1 0 0 6 OIMi-THYL TArtTRATE» t^ACEMIC . C S)
С 6 H ', 0 Q 6 T I M E T ч v [_ T A R T R A T E , ^ E S 0 . . (S)
C6H1006 GLUCONQLACTONE. L (S)
С 6 H 1 0 0 6 « A W O L A C T O N E / T C S)
C6H10Q6 M A N S O L A C T U N E » L CS)
C6H1008 ALLOGALACTAHIC ACID . . . . CS)
C6H1008 CITRIC ACIO «IUNUHYORATL . . CS)
C6H1008 GALACTAHIC ACIO CS)
C6H11CL02 RUTYL ChLURQACETATE . . . . (L)
C6HUCL02 FTHYL 2-ChLOHURUTYRATE . . . (L)
C6H11CLC2 ETHYL 3"СHLОКСПОTYRATI , . . (L)
C6H11CL02 ETHYL 4-CHLORQBUTYHATt . . . CL)
:6 н11 С L 0 2 ' S O P b T Y L C H L b R O A C E T A T E . . . (L)
' б и : i с L о г • s с P tJ t ? Y L ? - с r L с к G

 J к о Р I , N Л Т Е с L )

\1„| \\1

М П . • 4 0

1 4 6 . 1 и 0

1 4 6 . 1 4 0

1 4 6 . 1 4 0
1 4 6 . 1 4 J

1 4 6 . 1 4 0
1 4 6 . 1 4 0
1 4 6 . 1 4 0

14Л . 1 4 0
14 6 . 1 4 Q

14 6 . 1 •. 0
1 4 6 . 1 4 Q

НА . 1 40
14 6 . 1 4 0

1 4 6 , 1 4 0
14 6 . 1 4 0

? 1 0 . Р 7 ?
1 6 2 . 1 4 0
1 6 2 . 1 1 0
17 8 . 1 4 0
17 8 . 1 4 0
1 74 . 1 1 0
1 7 6 . 1 4 0
1 7 8 . 1 4 0
17 8 . 1 4 0
2 1 0 . Н 0
2 1 0 . 1 4 0
2 1 0 . 1 4 0
1 5 0 . 6 0 5
1 5 0 . 6 0 5
1 5 0 . 6 0 5
15 0 . 6 0 5
15 0 . 6 0 5
. 5 0 . 6 0 5

\llf
(kl ll 11

- I * ?

- 2 ' *

- • яд
->•)?

- 1 48
- 2 3 5

- 2 3 2
- 2 3 4

- 2 34
- 1 6 0
- 2 3 3
- 2 35
- 2 2 9
- 2 3 4
- I 4 8

- 2 3 0
- 2 3 1
- 2 2 7
- 2 4 С

- 2 8 6
- 2 8 7
- 2 8 6
- 2 9 1
- 2 8 7
- 2 8 9
- 4 1 1

- 3 9 8
- 4 2 2
- 1 2 8
-146
-135
-135
-132
- 1 4 0
- •?

»

1..IO

. 4

. 5

. g

. 2

. 0

. а

. 9

•"

1

. 4

. 6

. 7

. 4

. 9

. 2

. 7

. 7

. 8

. 9

. 1

. 5

. 3

. 3
з

. 7

. 8

. 6 3

. 0

. 7

. 6

. 6

.Я

. 1

. 3

. 9

Sn'ini к.Н/пшк'"к)

PC
СС
сс
сс
сс
ее
Ь(
ВС

не
сс
се
ВС

сс
сс
8 С

ВС
СС
се
сс
ВС
ВС
ВС
се
сс
сс
сс
с с
сс
АС
ВС
ВС

2 5 8 )
7 4 4 )

7 4 4 )

,'4 4 )

7 4 4 )

1 Ь 3 8 )
1 5 3 8 )
1 5 3 8 )

1 5 3 Й )
7 4 4 )

7 4 а )
1 5 3 8 )

7 4 4 )

7 4 4 )

6 7 9 )

1 5 3 5 ;
6 4 6 ) 6 5 . 5 0
7 4 4 )

7 4 4 )

3 5 8 )
3 5 8 )
3 5 8 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

8 4 3 ) 6 7 . 7 4
7 4 4 )
1 4 1 )

1 3 8 4 )
1 364 )

8С 1 3 8 4 )
ВС
ВС

(

1 3 8 4 )
13 3 4 )

Soune (k(.il/mol() ^)g Ар

-1С 6 4 7 ) - 1 6 8 . 5 0 1 2 3 . 5 0 4

3 d 6 ) - 3 1 1 . 4 2 2 2 8 . 2 6 8

S°

X

tormina Name State

C6HUCL02 PROPYL 2-CHLUHOPHOP I ON A T t . CD
C6H11CL02 PROPYL 3"CHLUROPROPI UN А ТЕ . CL)
C6H11I IODOCYCLOHEXANE CL)
C6H11N I S O P E N T Y L I S O C Y A N I D E . . . . C L )
СИНИМО H E X A H Y 0 R 0 - 2 H - A Z E P I N - 2 - 0 N E . C L )
C6H11N3 AZIOOCYCLOHEXANE (L)
C6HllN30a DIGLYCYLGLYCINE . <S)
C6H11N306 2-M£THYL-2»3»3-
C6H11N306 T R I N I T R O H E N T A N E C S )
C6H11N309 2- (HY0R0XYMETHYL)-2-MLTHYL-
C6HHN309 1 , 3 - P R O P A N E D 1 Q L T R I N I T R A T E . ( S )
C6H12 CYCLOHEXANE CL)
C6H12 CYCLOHEXANE (G)
C6H12 2-CYCLOPRUPYLPROPANE . . . . ( L )
C6H12 2 » 3 - 0 I M E T H Y L - l - 8 U T E N E . . . C L )
C6H1Z 2 .3 -OIMETHYL- l -BUTENE . . . CG)
C6H12 3 . 3 - O I M E T H Y L - l - B U T E N E . . . C L )
C6H12 3 . 3 - O 1 M E T H Y L - 1 - B U T E N E . . . ( G )
C6H12 2 * 3 - D I M E T H Y L - 2 - 8 U T E N E . . . C L )
C 6 H 1 2 2 » 3 - 0 I M E T H Y L - 2 - B U T E N E . . . C G )
C6H12 ?-ETHYL-l-BUTENE (L)
C6H12 2-ETHYL-l-BUTENE CG)
C6H12 1-HEXENE C D
C6H12 1-HEXENE CG)
C6H12 2-HEXENE» CIS C D
C6H12 2-HEXENE» Clb . . . . . . . CG)
C6H12 ?-HEXENE, TRANS . . . . . . C D
C6H12 2-HEXENE» TRANS CG)
C6H12 3-HEXENE» CIS C D
C6H12 3-HEXENE» Clb CG)
C6H12 3-HEXENE, TRANS C D
C6H12 3-HEXENt» TRANS CG)
C6H12 METHYLCYCLOPENTANE CL)
C6H12 METHYLCYCLOPENTANE CG)
C6H12 2-METHYL-l-PENTENE CL)
C6H12 2-METHYL-l-PENTENE CG)

Mol

150
150
2 1 0

9 7
из
125
1 8 9

221

2 6 9
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
Й4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
8 4
84
8 4
8 4
8 4

Wt

. 6 0 5

. 6 0 5

.058

. 156

.156

.172

.172

.'172

.172

.156

.156

. 156

.156

.156

. 156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

.156

(kcal/mole)
- 1 3 1
- 1 1 3

- 2 3
10

- 1 3 1
25

- 2 2 9

, - 7 0

- 1 1 1
- 3 7
- 2 9
- 1 1
- 2 2
- 1 3
- 2 1
- 1 0
- 2 4
- 1 4
- 2 0
- 1 2
- 1 7

- 9
- 2 0
- 1 2
- 2 0
- 1 2
- 1 8
- 1 1
- 2 0
- 1 3
- 3 3
- 2 5
- 2 1
- 1 2

. 7

. 5

. 0

. 3

. 9 2

. 9 0

. 2

. 0

. 1

. 3 4

. 4 3

. 1

. 8 5

. 3 2

. 1 0

. 3 1

. 4 8

. 1 5

. 8 2

. 3 2

. 3 0

. 9 6

. 0 5
. 5 1
. 4 4
. 8 8
. 6 7
. 3 8
. 5 7
. 0 1
. 0 8
. 5 0
. 5 0
. 4 9

Source (cal/mole "K) !><
ВС
ВС
ВС
сс
ВС
АС
сс
ВС

ВС
АС
тс
сс
АС
тс
А (
тс
АС
тс
АС
ТС
АС
ТС
АС
ТС
АС
тс
АС
ТС
АС
ТС
АС
ТС
АС
ТС

1 3 8 4 )
1 3 8 4 )
1 3 8 2 )

7 4 4 )
1 2 6 9 )

4 0 2 )
7 4 4 )

1001 )

9 8 3 )
Ц96)

3 4 1 )
1375)

8 0 )
2 6 7 )

8 0 )
2 8 8 )

8 0 )
2 8 9 )

6 0 )
2 8 6 )

8 0 )
2 7 3 )

ао)
<!74)

8 0 )
2 7 5 )

8 0 )
2 7 6 )

8 0 )
2 7 7 )

1196)
3 4 7 )

8 0 )
2 7 8 )

4 8
71

87
61
82
6 4
87

9 0
70
91

92

90

9.0

8 9
59
81

9 1

. 8 4

. 2 8

. 3 9

. 3

. 1 6

. 5 8

. 1 5

. 0 1

. 5 5

. 9 3

. 3 7

. 9 7

. 7 3

. 5 9

. 2 6
. 2 4

. 3 4

МС
ТС

ТС
МС

тс
МС
тс

тс
МС
тс

тс

тс

тс

тс
МС

тс

тс

lurce

1 2 6 4 )
3 4 1 )

2в7)
741)
2 8 8 )

1 3 0 6 )
2 8 9 )

2 6 6 )
9 5 0 )
2 7 3 )

2 7 4 )

2 7 5 )

2 7 6 )

2 7 7 )
341 )
3 4 Г )

2 7 8 )

ДСП,,
(kcal/mole)

6 . 3 7
7.S9

1 8 . 8 9
1 8 . 8 9
2 3 . 4 6
1 4 . S 3
1 8 . 1 3

19. 11
19.93
20.90

1 8 . 2 2

18.27

1 9 . 8 4

1 8 . 5 5
7 . 5 2
8 . 5 5

- 4 . 6 6 6
- 5 . 5 6 0

- 1 3 . 8 4 8
- 1 3 . 8 4 7
- 1 7 . 1 9 7
- 1 0 . 6 5 3
- 1 3 . 2 9 2

- 1 4 . 0 0 8
- 1 4 . 6 1 1
- 1 5 . 3 1 9

- 1 3 . 3 5 3

- 1 3 . 3 8 8

- 1 4 . 5 4 0

- 1 3 . 5 9 4
- 5 . 5 1 2
- 6 . 2 6 4

1 8 . 5 5 - 1 3 . 5 9 3



I о inul.) Name Slak

C 6 H 1 2 3 - M E T h Y L " l - P t N T E N E £ |_ )
C 6 H 1 2 3 - M E T H Y L - l - P E N T E N E ( G )
C 6 H 1 2 4 - M E T H Y L " l ~ P f c . N T E N E ( L )
C 6 H 1 Z « - M E T H Y L - 1 - P E N T E N E . . . . . ( G )
С 6 Ы 2 ? - M E T H Y L - 2 - P t N T £ N E . . . . . ( L )
C6H12 2 - M E T H Y L - 2 - P E N T E N E tG)
C6H12 3 - M E T H Y L - 2 - P E N T E N E » CIS . . CL)
C6H 1 2 3-METHYL-2-PENTENE» CIS . . (G)
C6H12 3 - M E T H Y L - 2 - P E N T E N E » TRANS . C D
C6H12 3-METHYL-2-PENTENE» TRANS . (G)
C6H12 4 - M E T H Y L - 2 - P t N T E N E » CIS . . (U
С 6 И 1 2 4 - M E T H Y L - 2 - P E N T E N E * CIS . . (G)
C6H1 2 4 - M E T H Y L - 2 - P t N T E N E » THANS . C D
C6H12 4 - M E T H Y L - 2 - P E N T E N E » TRANS . CG)
C6H12F4N2 1/2-BISC0IFLU0R0AMIN0)-

X C6H12F4N2 4-METHYLPENTANE CD
Г

4
 C6W12F4WZ 1,2-BISCDIFLUUROAMINQ)-

< C6H12MN2 4-METHYLPENTANE CG)
C6H12N 2 T R I F T H Y L E N E O I A M I N E CS)
C6H12N 2 0 3 ETHYL G L Y C Y L G L Y C I N A T E . . . CS)
C6H12N204 2 . 3 - O I M E T H Y L - 2 . 3 -
C 6 H 1 2 N 2 0 4 0 I M I T R 0 8 U T A N E CS)
C6 H 1 2 X 2 O 4 S 2 CYSTINE» L (S)
C6 H 1 2 N 2 0 4 S ? C Y S T I N E . L CS)
C6H 1 2 N 2 D 5 SERINE ANHYOHIDE CS)
C6 H 1 2 N 2 0 5 S E R Y L S E K I N E CS)
C6H 1 2 N 2 S 3 B I S C D I M E T H Y L T M I O C A R H A M O Y D
C 6 M 1 2 N 2 S 3 SULFIDE CS)
C6H1 2 N 2 S 4 8 I S C 0 T M E T H Y L T H I U C A H 8 A M 0 Y D
C6H12N2S4 D I S U L F 1 D E CS)
C6M12N4 H E X A M E T H Y L E N L T E T R A M I N t . . . CS)
С6И120 C Y C L O H E X A N O L CD
С6И12И CYCLOHEXANOL CG)
C6H123B 3 # 3 - 0 I M E T H Y L - 2 - B U T A N 0 N E . . CD
C6H120 1 , ?-EP0XY-2-k-THYLHIjT»NE , . (L)
f frw 120 1 > t

 l
PCXYHi:X4i4E . . . , . . CL)

Mill \M |kc<il/mnlc) Source (cjl/niolc Smurce

81.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

84.156

- I d . 6 8 AC
- 1 0 . 7 6 TC

- 1 9 , 1 3 A (
- 1 0 . 5 4 TC

- 2 3 . 5 5 AC
- 1 4 . 2 6 TC
- 2 2 . 5 6 AC
- 1 3 . 8 0 TC
- P 2 . 6 0 AC
- 1 4 . 0 2 TC
- 2 0 . 8 0 AC
- 1 2 . 0 3 TC
- 2 1 . 8 8 AC
- 1 2 . 9 9 TC

8 0 )
2 7 9 ) 9 0 . 0 6 TC 2 7 9 )

8 0 )

2 8 0 ) 8 7 . 8 9 TC 2 8 0 )
8 0 )

2 8 1 ) 9 0 . 4 5 TC 2 8 1 )
8 0 )

2 8 2 ) 9 0 . 4 5 TC 2 8 2 )
8 0 )

2 8 3 ) 9 1 . 2 6 TC 2 8 3 )
8 0 )

2 8 4 ) 69.гЗ TC 2 8 4 )
8 0 )

2 8 5 ) 8 8 . 0 2 TC 2 8 5 )

1 8 8 . 1 7 2 - 6 2 . 8 AC 4 2 2 )

1 8 8 . 1 7 2 - 5 2 . 3
1 1 2 . 1 7 2 - 3 . 4
1 6 0 . 1 7 2 - 1 Л 9 . 8

176.17?

240.304

240.304

192.172

192.172

208.370

240.436

140.18ft

100.156

100.156

100.156

100.156

100.156

- 8 3 . 6

- 2 5 1 . 4

• 2 4 9 . 6

- 2 7 7 . 6

• 2 8 1 . 5

AC 4 2 2 )
B C 1 1 2 2 )
CC 7 4 4 )

ВС 1 0 0 1 )
CC 6 4 6 )
CC 6 6 7 )
ВС 1 1 7 7 )
ВС 1 1 7 6 >

1 1 . 3 5 AC 5 1 0 )

9 . 6 2 AC Ы 0 )
3 0 . 0 ВС 3 2 0 )

- 8 3 . 2 2 A C 1 3 3 1 )
- 7 0 . 4 0 TC 5 4 3 )
- 8 2 . 3 CC 7 4 4 )
- 6 1 . 7 CC 8 4 3 )
- 5 9 . <S С С 7 4 4 )

АС/;,»
(ktal/mole)

2 0 . 6 6

2 1 . 5 2

1 7 . 0 2

1 7 . 5 0

1 7 . 0 4

1 9 . 6 3

1 9 . 0 3

6 7 . 0 6 MC 6 6 7 ) - 1 6 5 . 7 1

6 7 . 0 6 MC 6 6 7 ) - 1 6 3 . 9 1

3 9 . 0 5 MC 2 0 9 )

4 7 . 7 MC 7 3 5 )

7 8 . 3 2 TC 5 4 3 )

- 1 5 , H I

- 1 5 . 7 7 6

- 1 2 . 4 7 6

" 1 2 . 8 2 7

- 1 2 . 4 8 9

- 1 4 . 3 9 1

" 1 3 . 9 5 2

3 7 . 6 7 M C 1 5 9 3 ) 5 7 . 2 8 - 4 1 , 9 8 7

1 2 1 . 4 6 2

1 2 0 . 1 4 3

103
- 3 1
- 2 8

. 9 2

. 8 7

. 1 8

- 7 6
23
20

. 1 6 9

. 3 5 9

. 6 5 4

X

<

C6H120
C6H120

C6H120
C6H120
C6H120
C6H120
C6H120S
C6H120S
C6H1202
C6H1202
C6H1202
C6H12O2
C6H1202
C6H1202
C6H1202
С6Н1202
C6H1202
С6Н1202
C6H1202
C6H12O2

C6H1202
C6H1202
C6H12O2
С4И1202
Ce«12U2

C6H1202
C6H1202
C6H1202
C6H1203
C6H1203
С6И1205
C6H1205
C6H1205
С6Н120в
C6H1206
Г6Н1206

Name State

H t * * * * L . CG)
2-HEXANDItNt C L )
I S O B U T Y L V 1 N * L ETHER . . . . C D
2 - M E T H Y L C Y C L U P E * i T U I 1 t 0 t . . . C L )
4 - M E T H Y L - 2 - P £ N T A N 0 « » E , . . . C L )
2 - M E T H Y L - 4 - P E N T E N - 2 - O L . . . C L )
BUTYL T H I O A C E T A T E C D
T E R T - B U T Y L T H I O A C E T A T E . . . C D
BUTYL A C E T A T t C D
l » 2 - C Y C L 0 H E X A N E 0 I 0 L » C I S . . CS)
b 2 - C Y C L 0 H £ X A N E D I 0 L » TRANS . CS)
CYCLOHEXYL HYOROPEROXIOE . . C D
ETHYL BUTYRATE C L )
9 - E T h Y L B U T Y R l C ACIO . . . . C D
ETHYL I S O B O T Y H A T E C D
H E X A N O I C A C I O C D
H E X A N O I C A C I O C D

« - H Y 0 R 0 X Y - 4 - M E T H Y L - 2 - P E N T A N 0 N E C D
l - M E T H Y L - l » 2 C Y C L O P E N T A N E 0 I 0 L -

CIS CS)
l - M E T H Y L - l » 2 C Y C L 0 P E N T A N E D I 0 L -

TRANS CS)
4ETHYL ISOVALERATE C D
METHYL 2-METHYLBUTYRATE . . CL)
METHYL P I V A L A T E CL)

PROPYL PROPIONATE C D
METHYL VALERATE CL)
4 -METHYLVALERIC AGIO . . . . C D
M E T A L O E H Y O E CS)

PARALDEHYOE C D
1 > 2 » 3 « « » 5 - C Y C L 0 H E X A N L P E N T U L CS)
fUCOSE CS)
RHAMNOSE CS)
ALPH«-G«LAdtOSE» 0 CS)
GLUCOSE» D CUEXTRGSE) . . , CS)
FRUCTOSE» L (S)

Mol Wt

1 0 0 . 1 5 6
1 0 0 . 1 5 6
1 0 0 . 1 5 6
1 0 0 . 1 5 6
1 0 0 . 1 5 6
1 0 0 . 1 5 6
1 3 2 . 2 2 2
1 3 2 . 2 2 2
1 1 6 . ' l 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6

1 1 6 . 1 5 6

1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 1 6 . 1 5 6
1 3 2 . 1 5 6
1 3 2 . И 6
1 6 4 . 1 5 6
1 6 4 . 1 5 6

1 6 4 . 1 5 6
1 8 0 . 1 5 6
1 8 0 . 1 5 6

1 8 0 . 1 5 6

ДНЯ*.
(kcal/mole)

- 5 9 . 3 7

- 7 Й . 9
- 6 4 . 1

- 8 6 . 5
- 9 2 . 9
- 8 7 . 6
- 7 6 . 1

- 7 8 . 2
- 1 2 6 . 1
- 1 3 2 . 7

- 1 3 1 . 7

- 6 5 . 3
- 1 2 3 . 0
- 1 4 3 . 4

- 1 2 8 . 5
- 1 3 9 . 5 1
- 1 4 0 . 0
- 1 2 6 . 8

- 1 ? 6 . 6

- 1 2 8 . 9

- 1 2 8 . 5
- 1 2 7 . 4
- 1 3 1 . 7

- 1 2 7 . 4

- 1 2 2 . 9 5
- 1 3 6 . 2
- 1 6 8 . 1
- 1 6 4 . 2
- 2 6 9 . 6
- 2 6 1 . 9

- 2 5 5 . 5
- 3 0 7 . 2 1
- 3 0 4 . 6

- 3 0 3 . 5

5г«я Ди/йа
Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

TC

CC

CC
CC
ВС
CC
AC

AC
AC

ВС
ВС
ВС

CC
CC

CC
AC
AC
ВС

ВС

ВС
ВС
ВС
ВС

5 4 9 ) 1 0 1 . 0 7 ТС 5 4 9 ) - 2 3 . 9 3
М 4 )

8 4 3 )
7 4 4 )

1 4 7 2 )
7 4 4 )

1 5 5 4 )

1 5 5 4 )

1 5 5 5 )
1 5 3 6 )
1 5 3 6 )
1 1 9 0 )

7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

3 )

Й53)
3 1 3 )

1 5 3 6 )

1 5 3 6 )
5 6 9 )
5 6 9 )
5 6 9 )

8 ( 1 2 8 4 )

АС

СС
СС
ВС
СС
СС
СС
АС
АС
СС

3)
7 4 4 )
7 4 4 )
431 )
7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )
^ 2 8 ) 4 9 . 1 М( 6 7 6 ) - 2 1 9 . 7 5
6 5 1 ) 5 0 . 7 МС 6 5 1 ) - 2 1 7 . 6 2
7 4 4 )

L o g K p

1 7 . 5 4 1

1 6 1 . 0 7 3
1 5 9 . 5 1 0



X

<

Formula Name State

C6H1206 INOSITOU (INUSITE) CS)

C6H1206 RETA-LEVULOSE» D CS)
C6H1206 MANNOSE» D CS)
C6H1206 SORBOSE» D CS)
С6Н12П6 SORBOSE» L <S)
C6H12S CYCL0HEXANETH10L CG)
C6H12S 2.3-EPITHI0-2»3-D IMETHYLBUTANECL)
C6H12S THIACYCLOHEPTANE (L)
C6H12S THIACYCLOHEPTANE CG)

C6H13BR 1-BROMOHEXANL C D
C6H13BR 1-RROMOHEXANE CG)
C6H13N0 N-BUTYLACETAMIOE C D
C6H13N0 HEXANAMIDE CS)
C6H13N02 TSOLEUCINE, L CS)

C6H13N02 LEUCINE» 0 CS)
C6H13N02 LEUCINE» L <S)
C6H13N02 LEUCINE» 0>L CS)
C6H13NS2 DIETHYL M E T H Y L O I T H 1 0 -
C«H13NS2 1MIQ0CAR80NATE . CL)
C6H13NS2 0IHY0R0-2»t,6-TRIMETHYL-
C6H13NS2 « Н - Ь З / 5 - O I T H I A Z I N E . CL)
C6H13NS2 METHYL 0 IETHYLOITHI 0-
C6H13NS2 CARBAMATE CL)
C6H13N04 2-NITR0-2-PKGPYL-
C6H13N04 1 »3-PROPANEOIOL CS)
C6H13N04 2-IS0PR0PYL-2-NITR0-
C6H13N04 1 .3-PROPANEOIOL CS)
C6H13N3O3 N5-CARBAM0YLURNITHINE» D»L . CS)
C6H14 2»2-DIMETHYLHUTANE CL)
C6H14 2»2-0IMETHYLflUTANE CG)
C 6 H H 7»3-DIMETHYLBUTANE CL)
C6H14 2»3-0IMETHYLaUTANE . . . . . CG)

C6H14 HEXANE C D
C6H14 HEXANE C G )
C 6 H 1 4 7 - M E T H Y L P E N T A N E . . • - . . , C L )
С 6 H 1 4 ? - M £ T H Y L P E N T A N f . . , . . . ( G )

MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

180
180
180
180
180
116
116
116
116
165
165
115
115
131
131
131

156
156
156
156
156
2??
???
?22
222
080
0Я0

172

172

172

172

1/2

•311

•303

•301

•305

•303

-?2

-19

-2f

-46

-35
-91
101
152
152
154

131.172 "153

. 7

.5

. 9

. 6

.68

.93

.81

.96

.66

. 1 8

. 1

.6

.5

.36

.6

.11

CC 741)

AC 228)

BCH30)

CC 741)

AC 228)

AC ¥57)
AC 1447)
ДС1442)

TC 886)

AC 138)

AC 138)

AC1558)

BC1640)

AC 666)

AC 653)

AC 666}

AC 653)

163.304

161.30/»

163.304

-6.7 CC 744)

-32.5 CC 744 )

-Г4.4 CC 744)

163.172 -149.5 B( 300)

161.172

175.168

86.172

86.172

86.172

86.172

86.172

B6.172

86.17?

В 6.1 Г?

-149.0 ВС 300)

-51.00 ДС1248)

-14.35 TC 112)

-49.48 AC1248)

-4?.49 TC 113)

-47.5? A(1248)

-39.96 TC \09)

-4B.fi? ACl?4d)

-4 1.66 TC 110)

52.8 MC 676) -217.32

86.50 TC 886)

19
19
50

71
5
62

49.5

MC
EC
MC
MC

60.8
65.01
85.62
66.33
87.42
70.76
92.63
69.45
90 .95

666)

648)

666)

648)

652)
342)
112)
342)
113)
342)
109)
342)
110)

20.09

-82
-82
-85

97
76
3*

-83.54

-2.81
-2.30
-1 .68
-0.98
-1 .04
-0.06
-1.95
-1 .20

159.294

-14.728

60.811
60.665
62.552
61.237

2.0-59
1 .689
1.233
0.719
0.765
0 , 0 1 7
1.431
O . M ?

X
r
X

Formula Name Slate

C6H14 3-METHYLPENTANE CL)
C6H14 3-METHYLPENTANE CG)

C6H14N2 1»l'-DIMETHYLAZUETHANt . . . CS)
C6H14N202 N-NITRODIPROPYLAMINE . . . . CL)
C6H14N402 ARGININE» D CS)
C6H14N606 HEXAMETHYLENL
C6H14N606 TETRAMINEDIMTRATE (S)
C6H140 -3»3-DIMETHYL-2-8UTANUL . . . CL)
C6H140 HEXYL ALCOHOL CL)
C6H140 HEXYL ALCOHOL CG)
C6H140 ISOPROPYL ЕТНЕЧ CL)
C6H140 ISOPROPYL ETHER CG)
C6H140 3-METHYL-3-PENTAN0L . . . . CL)
C6H140 PROPYL ETHEH CD
C6H140 PHOPYL ETHER CG)

C6H140S TERT-BUTYL ETHYL SULFUXIOE . C D
C6H140S TERT-BUTYL ETHYL SULFUXIOE . CG)
C6H140S PROPYL SULFOXIDE C D
C6H140S PROPYL SULFOXIOE CG)
C6H1402 ACETALDEHYDE OIETHYL ACETAL C D
C6H1402 1»2-DIETHOXYETHANE CL)

C6H1402 2»3-0IMETHYL-2»3-BUTANEDI0L CS)
C6H1402S TERT-BUTYL ETHYL SULFQNE . . CD
C6H1402S TERT-BUTYL ETHYL SULFONE . . (G)
C6H14Q2S PROPYL SULFONE CL)
C6H1402S PROPYL SULFONE (G)
C6H140 3 2-ETHYL-2-CHY0R0XYMETHYD-
C6H1403 1,3-PROPANEDIOL CS)
C6H1404 TRIETHYLENE GLYCOL C D
C6H1406 GALACTITOL CS)
C6H1406 MANNITOL» 0 CS)
C6H1406 RHAMNOSE MONQHYDRATE . . . . CS)
C6H1407 GLUCOSE HYDRATE CS)
C6H14S BUTYL ETHYL SULFIDE . . . . C D
C6H14S BUTYL ETHYL bULFIDE . . . . CL)
C6H14S BUTYL ETHYL SULFIOE . . . . CG)

A Iff° C°
Ни/я J2«8

Mol Wt' (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source
86.172 -46.28 AC1248) 69.22 EC1248)

86.172 -41.02 TC 111) 90.77 TC 111)

1 14.168 10,9 ВС 239)

146.186 -41.4 BC1039)

174.204 -149.05 AC 653) 59.9 MC 648) -57.43

266

102

102

102,

102

102,

102,

102,

102,

134,

134,

134,

131,

118,

118,

118.

150.

150,

150.

?20

172

172

172

172

172

172

172

172

238

238

236

238

172

172

172

?38

238

238

-90.2 ВС

-103.8 CC

-90.67 AC

-76.39 TC

-83.95 TC

-76.20

"115.4

TC

CC
•78.59 AC

-70.00 TC

150.238 -

- 8 3 . 3
- 6 5 . 5
- 7 8 . 7
- 6 0 . 9
1 1 7 . 3
1 1 7 . 2
1 4 4 . 9
1 3 7 . 9
1 1 6 . 8
1 3 1 . 0
1 1 3 . 3

ВС
ВС
ВС
ВС
CC
CC
CC
ВС
ВС
ВС
ВС

134

150,

182,

182,

182,

198,

116,

118,

172 -177,

172 -191,

172

172

172

172

238

236

-321

-319

-330

-375

-41

-40

8

4

90

61

6

80

1

7

J20)

744)

215)

526)

508)

508)

744)

252)

507)

907)

907)

907)

907)

744)

744)

744)

904)

904)

904)

904)

118.238 -29.92

ВС 983)

СС1032)

АС1121)

АС1121)

СС 744)

АС 228)

ТС 807)

ТС Й07)

ТС И07)

(kcal/mole)
- 1 . 3 4
- 0 . 5 1

im

0
0

•Kp

. 9 8 5

. 3 7 3

66.6 МС 733) -36.24

105.52 ТС 526) -32.97

70.4 МС1106) -30.06

93.27 ТС 508) -29.13

100.98 ТС 507) -25.23

56

57
МС1105)

МС 1105)

-227,

-225,

19

20

42.098

26.567

24.168

22.034

21.352

18.192

108.27 ТС 607) 7.65

166.528

165.066

- 5 . 6 0 6



Formula Name

C6H14S flUTYL ETHYL S U L F I D E . . . . ( G )
C6H14S T E R T - B U T Y L ETHYL S U L F I D E . . C D
C6H14S TERT-BUTYU ETHYL S U L F I D E . . ( G )
C6H14S 1-HEXANETHIOL CD
C6H14S 1-HEXANETHIOL (G)
C6H14S ISOPROPYL SULFIDE . . . . CG)
C6H14S METHYL PENTYL SULFIDE . . . (L)
C6HHS METHYL HENTYL SULFIDE . . . (L)
C*H1«5 MCTHYL PENTYL SULFIOE . . . (G)
C«H1«S METHYL PENTYL SULFIOE . . . (G)
C*H1«5 PROPVL SULriDE C D
C*H1*S PROPVL SULFIUE (G)
C«H»«S2 PROPYL DISULFinE CL)
C6HHS2 PHOPYL OISULFIDE . . . . . . (G)
C6H15CLN2 LYSINE» L HYOROCHLUR IDE . . CS)
C«M15CLN4 ARGININE» L HYOROCHLURIDE . (S)
C6H15N HEXYLAHINE CD
C6H15N TRIETHYLAMINT CD
C6H15N TRIETHYLAMINL CG)
C6H15NO3 2«2'>2'-NLTRJLOTRIETHAN0L . C D
C6H16N2O3 TRIETHYLAM1NE NITRATE . . . (S)
C6H18N406 1.«-HEXANED1AMJNE DINITHATE (S)
C6N4 £TH£NETET«ACAHBONITRILE . . CS>
C«N« ETHENETET'RACARHONITRILE . . CG)

C7F14 UNDECAFLUOROCTRIFLUOKUMETHYD-
C7F14 CYCLOHEXANE C D
C7F14 IJNDECAFLUOROCTR1FLUORUMETHYD-
С Г П 4 CYCLOHEXANE CG)
C7F16 HEXAOECAFLUOHOHEPTANE . . . C D
C7F16 HEXAOECAFLUOHOHEPTANE . . . CG)
C7HF5Q2 P£NTAFLUQH08£MZ0IC ACIO . . CS)
C7H3NJO7 ?>«*e-THINITHOfiENZALOEHYOE . CS)
C7H3N308 THINITROBENZUIC ACIO . . . . CS)
C7H4CL20 0-CHL0HD8ENZOYL CHLORIDE . . CS)
•C7H4F3NUJ ALPHA,ALPHA.ALPHA-TRIFLUOHO-

Stale MolWl (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

118.
II",
119.
118.

118.238
11Й.238
118.238
118.238
US.238
118.238

.238

.238

.?38

.238
118.238
118.238
150.304
150.304
182.653
210.669
101.18Й
101.188
101.188
149.188
164.204
242.236
128.092
128.09?

-30.3
-44.7
-35.3
-41.97
-30.83
-33.76
-39.9
-40.14

-29.1
-40.62
-29.96
-40.95
-28.01

ВС 899)
ВС «99)
ВС 899)
AC 507)
ТС 900)
ТС 808)
ВС 899)
ТС 809)
ТС Н09)
ВС 899)
АС 952)
ТС 810)
АС 627)
ТС 874)

-53.7 СС 744)
-32.07 АС 678)
-23.80 ТС 610)
•159.5 НС1354)

СС 277)
8С 983)
АС 154)

-97.3
•181.4
149. 1
16Й.5

108.58 TC 900) 6.65
99.30 TC 808) 6.48

107.73 TC 809) 8.39

80.85 MC 952) 5.12
107.16 TC 810) 7.94
89.28 MC 627) 4.56

118.30 TC 874) 8.84
63.21 MC 242)
68.43 MC 242)

96.90 ТС 610) 26.36

АС 154)

350.070 -700.3 АС 508)

350.070 -692.2
388.070 -817.6
388.070 -еое.9

АС 508)
АС Ь08) 134.28 МС1086) -739.24
АС 508) 158.88 МСЮ86) - 7 3 7 . 8 7

212.078 -2Я9.66 АС 290)
241.118 -31.5 СС1231)

•96.2 5 7 . 1 1 8
175^.016

ВС 9 8 1 )
- 6 5 . 0 СС 7 4 4 )

LogAfp

"4.871
•4.752

- 6 . 1 4 9

- 3 . 7 5 5
- 5 . 8 1 9
- 3 . 3 3 9
-ft.«82

•19.320

541.850
540.849

Formula

C7H4F3N02
C7H4F4
C7H4F4
C7H4F4
C7H4F4
C7H4I203
C7H5BR0
C7H5CL0
C7H5CL0
C7H5CL0
C7H5CL0
C7H5CL02
C7H5CL02
C7H5CL02
C7H5CL02
C7H5F02
C7H5F02
C7H5F02
C7H5F02
C7H5F3
C7H5F3
C7H5F3
C7H5F3
C7H5F30
C7H5F30
C7H5I0
C7H5I02
C7H5I02
C7H5I02
C7H5I03
C7H5N
C7H5N
C7H5N03
C7H5N03
C7H5N04
C7H5N04

Name Slate

C DM-NITROTOLUENE
M,ALPHA«ALPHA»ALPHA-

TETHAFLUOROTOLUENE
M,ALPHA,ALPHA,ALPHA-

TETHAFLUOHOTOLUENE CG) 164.10-2
OIIOOOSALICYLIC ACIO . . . CU>S) 389.922
8ENZ0YL BH0M10E C D 185.026
BENZOYL CHLOHIOE C D 140.567
M-CHLOROBENZALOEHYDE . . . . C D 140.567
0-CHLOROBENZALDEHYOE . . . . C D 140.567
P-CHLOROBENZALOEHYOE . . . . CS) 140.567
CHLOROSALICYLALDEHYOE . . CU#D 156.567
M-CHL0R08ENZ0IC ACIO . . . . CS) 156.567
0-CHLOROBENZOIC ACID . . . . CS) 156.567
P-CHLORO8ENZ0IC ACIO . . . . CS) 156.567
M-FLU0R0BEN70IC ACIO . . . . CS) 140.110
0-FLU0R08ENZUK ACID . . . . CS) 140.110
P-FLUOROBENZUIC ACIO . . . . CS) 140.110
P-FLUOROBENZOIC ACIO . . . . CS) HO.110
ALPHA,ALPHA,ALPHA-

THIFLUOHOTOLUENE C D 146.110
ALPHA,ALPHA,ALPHA-

TRIFLUOROTOLUENE . CG) 146.110
ALPHA,ALPHA,ALPHA-

TRIFLUORO-0-CRESUL ( L ) 1 6 2 . 1 1 0
BENZOYL IODIDE . . . . . . . C D 2 3 2 . 0 2 0
M-IOOOBENZOIC ACID CS) 248.020
0-IODOBENZOIC ACID CS) 248.020
P-IODOBEN/OIC ACID CS) 248.020
TOOOSALICYLIC ACID . . . . CU.S) 264.020
BENZONITRILE C D 103.118
8ENZ0NITRILE CG) 103.118
M-NITR08ENZALDEHY0E . . . . CS) 151.11Я
P-NITR08ENZALDEHYDE . . . . CS) 151.118
M-NITROBENZOIC ACID . . . . CS) 167.118
0-NITROBENZOIC ACIO . . . . CS) 167.118

MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

1 9 1 . 1 1 0 - 1 5 2 . 3 CC 7 4 4 )

Log*/.

C D 164.102 -198.7 AC 508)

-189.7
-94.9
-25.5
-39.3
-30.5
-?8.7
-35.4
-«8.6
•101.5
-95.6
•102.1
•139.21
•135.75
•140.32
•138.47

AC 508)
CC 744)
AC 197)
AC 197)
ВС13в4)
BC1384)
8C1384)
CC 744)
BC1384)
BC1384)
AC 141)
AC 514)
AC 514)
AC 514)
AC 290)

•152.40 AC 514) 64.69 HC1301) -123.98

•143.42 TC 720) 89.05 TC 720) -122.20

90.872

89.570

•194.
-12.
-75.
-72.
-75.
•122.

39.
52.

-?8.
-36.
•101.
-98.

6 CC 744)
55 AC 197)
6 8C1382)
2 BC13H2)
5 RC1382)
5 CC 744)
0 AC 386)
30 TC 622)
2 CC 744)
1 CC 1231)
2 CC 744)
9 CC 744)

76.73 TC 622) 62.35 •45.702



1 or mill.]

C7H5N04

T7H5NS
f7H5NJ06
C7H5N306
C7H5N306
C7H5N306
C7H5N306
C7H5N306
C7H5N306
C7H5N307

C7H5N508
C7H5N508
C7H5N508
C7H5N508
C7H6F2
C7H6N204
C7H6N2C4
C7H6N204
C7H6N204
C7H6N204
C7H6N?G4
C7M6N205
Г 7H'iN205

С 7 M « N 1
( 7 •< >• 4 4
С 7 и «'» а О
C 7 H f w i O «
C7H6NA06

С7ЦЙЧ406
Г.7Н6О
г ? и л О

N.imr S(.ite

P - N I T R 0 H E N Z 0 1 C A C I D . . . . C S )

PHENYL I S O T H l U C Y A N A T E . . . C D
?» 3 , 4 - T R I N I T H O T O L U E N L . . . CS)
? » 3 , 5 - T R I N I T K 0 T 0 L U E N E . . . CS)

2 » 3 » 6 - T « I N I T H G T 0 L U E N E . . . C S )
? . 4 , 5 - T R I N I T r t O T Q L U E N E . . . CS)
? . 4 , 6 - T K I N I T R 0 T 0 L U E N E . . . CS)
? . 4 , 6 - T R I N I T H U T U L U E N E . . . ( S )
3 » 4 t 5 - T R I M T R U T O L U E N E . . . CS)
? . 4 , 6 - T H I N I T H 0 - M - C R E S U L . . CS)

? , 4 . 6 - T R I N I T H Q A N l S 0 L E . . , CS)
N - M E T H Y L - N » ? » 4 » 6 - T E T H A N I T R 0 -

A N I L I N E . ( S )
N - M E T H Y L - N » 2 » 4 , 6 - T E T R A N I T R 0 -

A N I L I N E CS)
A L P H A , A L P H A - O I F L U O R U T O L U E N F C D
2 » 3 - O I N I T R O T O L U E N E C S )
? , 4 - D l N I T R 0 T U L U E N E ( S )
? . 5 - 0 I N I T R 0 T U L U E N E CS)
2 , 6 - O I N I T R O T U L U E N E CS)

3 . 4 - D I N I T R O T U L U E N E CS)
3 , 5 - D I M T R O T O L U E N E CS)

?, 4 - 0 I N I T . R 0 A M S U L E CS)
4 , 6 - 0 I N I T R 0 - 0 - C R E S 0 L . . . . CS)
? » 6 - 0 I N I T H Q - P - C R E S O L . . . . CS)
1 - P H E N Y L T E T R A Z O L E . . . . . CS)
5 - P H E N Y L T E T R A Z O L E CS)
( - P H E N Y L - 1 H - T E T H A 7 0 L - 5 - 0 L . ( S )
' ' t T H Y L - ? , 4 » N - T B I N I T H 0 -

N - A N I L I N E CS)
M E T H Y L - 2 » 4 , 6 - T R I N I T R 0 -

N - A N I L I N E CS)
n f N 7 A L 0 t H Y O E , , C D
n F N ? A L O r H Y Q E . . . . . . , ( L )
c t ' V j j r I C p , , , С S)

MolWI

1 6 7 . 1 1 8
1 3 5 . 1 P 4
? 2 7 . 1 3 4

? ? 7 . 1 3 4

2 2 7 . 1 3 4
? ? 7 . 1 3 4
2 2 7 . 1 3 4

P 2 7 . 1 3 4
? 2 7 . 1 3 4

? 4 3 . 1 3 4
? 4 3 . 1 3 4

2 8 7 . 1 5 0

? 8 7 . 1 5 0

1 2 8 . 1 1 8
1 8 ? . 1 3 4

1 8 ? . 1 3 4
1 8 2 . 1 3 4

1 8 ? . 1 3 4
1 8 ? . 1 3 4

1 8 2 . 1 3 4

1 9 8 . 1 3 4

1 9 8 . 1 3 4
1 9 8 . 1 3 4

1 4 6 . 1 5 0

1 4 6 . 1 5 0
1 6 2 . 1 5 0

2 4 2 . 1 5 0

Д///,,»
(kcdl/nmlt1)

- 1 0 0 , 6
5 1 . 3

3 . 6

- 5 . 5
- 4 . 0
- 3 . 7

- 1 5 . 0
- 1 4 . 2

- 1 . 2
- 6 0 . 3
- 3 6 . 3

4 . 2

7 . 6

- 0 2 . 3
- 3 . 8

- 1 6 . 3
- 6 . 2

- 1 0 . 5
- 3 . 5

- 1 0 . 4
- 4 4 , 4
- 6 7 . 2
- 5 7 . 6

86 .5
6 9 . 9
? 6 . 7

3 . 9

S

CC

CC

CC

CC

CC
CC
ВС
ВС
CC

ВС

ВС

ВС

ее
ее
ее
ВС

ее
ВС

ее
се
ВС

ВС
ВС

ВС

ВС
ВС

ВС

Si*,
ource (cal/ntole 4

7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )

55)
1 6 4 0 )

7 4 4 )

5 7 )
57)

1 6 4 0 )

1 8 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )

55)
7 4 4 )

9 8 1 )

7 4 4 )

7 4 4 )

57)
9 8 1 )
9 8 1 )
9 7 4 )

9 7 4 )
9 7 4 )

9 8 6 )

<) Source
до/;,.

(kcal/mole)

242.150 -12.0 8C 985)
106.118 -21.3 CC 74<l)
106.118 -18.5 CC 844)
122.П8 -92.05 AC 6в8)
I?? ' I I - f 9 . ^ К 569)

40
88

. 0 5

. 19

М(

ТС
4 5 4 )
5 6 9 )

- 5 8 .
- 5 0 .

62
29

42
36

. 9 7 0
. 8 5 9

.>lil!,l!U A.'.!- 3<«if

C 7 H 6 0 2 1 ? 3 - B E N 2 O D I O X U L E . . . . . . C D
C 7 H 6 0 2 ? - H Y D R 0 X Y - 2 # 4 » 6 - C Y C L 0 H E P T A -

C 7 H 6 0 2 T R I E N - 1 - O N E . CS)
C 7 H 6 0 Z 2 ™ H Y 0 R Q X Y - 2 J > 4 » 6 - C Y C L 0 H E P T A =

C 7 H 6 0 2 T R I E N - i - Q N E . CG)
С 7 И 6 0 2 M - ' H Y D R O X Y B E N Z A L O E N Y D E , . , CS)

C H 6 0 2 P I I Y D R O X Y B E N i A L O E H Y O E . . . CS)
С Н6О2 M E T H Y L - X » B E N Z Q Q U I N Q N E . . C U » S )
C T H 6 0 2 J A L I C Y L A L O E H Y D E C D
C7H603 " F U R A N A C R Y L I C A C I D CSJ
C7H6Q3 M » H Y D R 0 X Y 8 E N Z 0 I C ACID . . . CS)
C7I603 P-HYDRQXY8ENZ0IC ACID . . . CS)
071-603 SALICYLIC ACID CS)
C7H604 2»4-DIHYDR0XYBENZ0IC ACID . CS)
C7H605 GALLIC ACID , . CS)
C7H6Q5 TRIHY0R0XY8ENZ01C ACID . . C U J S )
C7HfcO8 l,l»2»2-CYCL0PR0PANE-
C7H608 TETRACAHBOXYLIC ACID CS)
C7H7BR ALPHA-BROMOTOLUENE . . . . . CG)
C7H7CL ALPHA-CHLOROTOLUENE . . . . C D
C 7 H 7 0 L M - C H L O R O T O L U E N E C D
C7H7CL 0-CHLORQTOLUENE . C D
C7H7CL P-CHLORQTOLUENE C D
C7H7F 0-FLUOROTOLUENE C D
C7H7F P»FLUOROTOLUENE C D
C7H7F P-FLUOROTOLUENE . . . . . . CG)
C7H7I ALPHA-IODOTQLUENE CG)
C7H71 M-IQDOTOLUENE . . . . . . . C D
C7H7I Q-10D0T0LUENE . C D
C7H7I P-IODOTOLUENE C D
C7H7N 2-VINYLPYRIDINE C D
C7H7N0 BENZALDEHYDE OXIME CS)
C7H7N0 BENZAMIDE CS)
C7H7NQ FQRMANILIOE . . . . . . . . CS)
C7H7N02 P-AMIN0BENZQ1C ACID . . . . CS)
C7H7NQ2 M-NITROTOLUENE . . . . . . . C D

MolW't (kcal/mole) Source (cal'mole°K) Source (kcal/mole)

1 2 2 . П 8 - 4 4 . 0 AC 2 0 1 )

1 2 2 . 1 1 8 - 5 7 . 2 3 AC 6 3 2 )

LogKp

122.Ц-8
122.118
122.118
1 2 2 . 1 1 8
1 2 2 . П 8
1 3 8 . 1 1 8
1 3 8 . 1 1 8
1 3 8 . 1 1 8
1 3 8 . 1 1 8
1 5 4 . 1 1 8
1 7 0 . 1 1 8
1 7 0 . 1 1 8

2 1 8 . 1 1 8
1 7 1 . 0 4 2
1 2 6 . 5 8 3
1 2 6 . 5 8 3
1 2 6 . 5 8 3
1 2 6 . 5 8 3
1 1 0 . 1 2 6
1 1 0 . 1 2 6
1 1 0 . 1 2 6
2 1 8 . 0 3 6
2 1 8 . 0 3 6
2 1 8 . 0 3 6
2 1 8 . 0 3 6
1 0 5 . 1 3 4
1 2 1 . 1 3 4
1 2 1 . 1 3 4
1 2 1 . 1 3 4
1 3 7 . 1 3 4
1 3 7 . 1 3 4

- 3 7 .
- 7 3 .
-70 .
- 5 9 .
- 6 7 .
107.

-139.
1 3 9 .

- 1 3 9 .
- 1 8 6 .
- 2 2 9 .
- 2 2 9 .

- 3 8 0
2 0 .

- 1 6 .

" 6 .
- 6 .
- 4 .

- 3 7 .
- « 4 .
- 3 5 .

3 0 ,
1 9 .
1 8 .

1 6 .
7 5 .

9 .

- 4 8 .
- 3 5 .
- 7 8 .

- 6 .

23

2
6
5
2
7
8

7
9

3
2

5

4
0
8

0
5
9
1
80
38
4
1
9

3
1
8
47
8
4
0

632)
744)
744)
744)
744)
844)

BC1110)
BCU10)
BC1534)
CC 744)
CC 744)
CC 744)

CC 744)
FC 107)
CC 744)
BC1384)
BC1384)
BC1384)
CC 744)
AC 512)
TC 721)
AC1570)
BC1382)
ВС1Э82)
BC1382)
AC 67)
CC 744)
AC 244)
CC 744)
CC1207)
CC 744)

4 2 . 3
4 2 . 0
4 2 . 6

Н С П 1 0 )
М С 1 П 0 )
M C U 1 0 )

-99,
-99,

74
55

-99.93

73.107
72.968
73.246

9 0 . 8 EC 1 0 7 ) 3 3 . 7 6 - 2 4 . 7 4 7

5 6 . 6 7

8 1 . 1 5

MC1321)

TC 7 2 1 )

- 1 9 . 0 6

- 1 6 . 9 «

1 3 . 9 7 4

1 2 . 4 1 9



г1

Formula Name Slate

C 7 H 7 N O 2 O - N l T M O T O L U E N t C D
C 7 H 7 N 0 2 P - N I T H O T O L U E N E C S )
C 7 H 7 N O 2 S A L I C Y L A L O E H Y U E O X I M E . . . C S )
C 7 H 7 N 3 O 1 N - M t T H Y L - 2 » 4 - U I N I T R 0 A N I L I N F CS)
C7 H 7 N 5 - i - P H E N Y L A M I N U T E T R A Z U L t . . . C S )
C7 H 7 N 5 1 - P H E N Y L - 5 - A M I N 0 T E T R A Z U L F . C S )
С7И8 1 t 3 . 5 - C r C L O H L P T A T R I E N t . . . CL)
С7И8 1 , 3 . 5 - C Y C L O H E P T A T R I E N L . . . C G )

C7 H 8 2 t 5 - N 0 R H 0 R N A U I E N E C D
C7H8 T O L U E N E C D
C7H8 TOLUENt CG)
C7H8N20 PHENYLUREA <S)
C7H8N202 N-MFTHYL-P-NITROANILINE . . CS)
C7H8N202 3-NITRO-P-TULUIDINE . . . . CS)
C7H8N2Q2 5-NITR0-0-TULUI0INE . . . . CS)
C7H8N4O2 THEOBRUMINE CS)
C7H8O ANISOLE C D

C7H80 BENZYL ALCOHUL C D
C7H80 M-CRESOL C D
C7H8O M-CRESOL CG)
C7H80 O-CRESOL CS)
С7И80 O-CRESOL CG)
C7H8O P-CRESOL, CS)
C7H8O P-CRESOL CG)
C7H802 0-HYDROXYBENZYL ALCOHUL . . CS)

C7H802 METHYLHYOROOUINQNE CS)
C7H8O2 5-METHYLRESOKCINOL CS)

C7H802S METHYL PHENYL SULFONE . . . C D
C7H8O2S METHYL PHENYL SULFONE . . . CG)
C7H8O3S P-TOLUENESULfUNIC ACID . . . CS)
C7H803S P-TOLUENESULFUNIC ACID . . . CG)

C7H8S METHYL PHENYL SULFIDE . . . CL)
C7H8S METHYL PHENYL SULFIDt . . . CG)

C7H8S ALPHft-TOLUENfcTHIOL . . . . • C D
С7И85 U L

P H
 '-TULUENt IHIOL . . . • . CG)

. . . . . . . . C D

Mol Wt

1 3 7 . 1 3 4
137.134
1 3 7 . 1 3 4
1 9 7 . 1 5 0
1 6 1 . 1 6 6
1 6 1 . 1 6 6

9 2 . 1 3 1
9 2 . 1 3 1
9 2 . 1 3 1
9 2 . 1 3 1
9 2 . 1 3 1

1 3 6 . 1 5 0
1 5 2 . 1 5 0
1 5 2 . 1 5 0
152.150
1 8 0 . 166
1 0 8 . 1 3 1
1 0 8 . 1 3 1
1 0 8 . 1 3 4
1 0 8 . 1 3 1
1 0 8 . 1 3 4
1 0 8 . 1 3 4
108.134
1 0 8 . 1 3 4
124.134
124.134
1 2 1 . 1 3 1
1 5 6 . 2 0 0

(kcal/mole)

- 0 . 4
- 8 . 9

- 4 3 . 9
- 2 2 . 6

7 2 . 9
7 4 . 3
3 4 . 2 2
4 3 . 4 7

- 4 8 . 0
2.87

1 1 . 9 5
- 5 1 . 4

- 7 . 4
- 1 7 . 2
- 2 1 . 8
- 8 5 . 8
- 2 8 . 6
- 3 8 . 4 9
- 4 6 . 1 9
- 3 1 . 6 3
- 4 8 . 8 4
- 3 0 . 7 4
- 4 7 . 6 1
- 2 9 . 9 7
- 8 6 . 2
- 9 5 . 9

- 1 0 6 . 7
- 8 2 . 5

1 5 6 . 2 0 6 — - 6 2 . 6
1 7 2 . 2 0 0
1 7 2 . 2 0 0
1 2 1 . 2 0 0
1 2 4 . 2 0 0
1 2 4 . 2 0 0
1 2 4 . 2 0 0
121.158

- 2 9 8 . 4

11.5
2 3 . 6
10.5
22 .8

?. 0

Source

CC
CC
ВС
ВС
ВС

ее
AC
ТС
ВС
АС
ТС

ее
ее
ВС
ВС

ее
ВС
АС
АС
ТС
АС
ТС
АС
ТС
СС

сс
СС
ВС
ВС

сс

ВС
ВС
ВС
ВС

сс

744)
744 )

1610)
981)

1616)
1616)

124)
4 7 0 )

9 4 )
1248)

397)
744)
741)

1440)
1440)

744)
5 6 )

1112)
285)
566)
285)
567)
285)
5 6 8 )
744 )
744)
744 )
V05)
905)

1125)

898)
898)
901 )
V01 )
1 на i

(cal/mole°K) Source (kcal/mole)

51 . 3 0 MC 4 2 4 )
7 5 . 4 4 TC 4 7 0 )

5 2 . 8 1 М С 1 3 Ц )
7 6 . 6 4 TC 397)

5 1 . 8 MC1118)

8 5 . 2 7 TC 5 6 6 )

8 5 . 4 7 TC 5 6 7 )

8 3 . 0 9 TC 5 6 8 )

9 1 . 8 7 EC 69)

5 8 . 9 9
6 1 . 0 1

2 7 . 1 9
2 9 . 1 6

- « 3 . 2 3 7
- 1 4 . 7 1 1

" 1 9 . 9 2 8
-21 .376

- 6 . 5 7

- 9 . 6 9

- 8 , 8 6

- 7 . 3 8

4 . 8 1 3

7 . 0 9 9

6 . 4 9 1

5 . 4 0 6

Formula Name State

C7H9N 2-ETHYLPYH10INE CD
C7H9N 2.3-LUTIOINE C D
C7H9N 2»3-LUTIDINE . . . ^-. . . . (G)
C7H9N ?>4-LUTI0 INE C D
C7H9N 2.1-LUTIDINE CG)
C7H9N 2.5-LUTIOINE C D
C7H9N 2»5-LUTI0INE CG)
C7H9N 2 , 6 - L U T I D I N E C D
C7H9N 2»6-LUTI0INE CG)
C7H9N 3»«-LUTIDINE CL)
C7H9N 3>4-LUTIDINE CG)
C7H9N 3.5-LUTIOINE C D
C7H9N 3»5-LUTIDINE . CG)
C7H9N N-METHYLANILINE CL)
C7H9N N-METHYLANILINE CG)
C7H9N M-TOLUIDINE CD
C7H9N 0-TOLUIOINE CL)
C7H9N P-TOLUIDINE CS)
C7H9N0 P-ANISIDINE CS)
C7H9N02 ETHYLMETHYLMALEIMIOE . . . . CS)
C7H9N03 ETHYL 2-CYAN0ACET0ACETATE . CS)
C7H10 1>3-CYCLOHEPTAOIENE . . . . CG)
C7H10N2 1-METHYL-l-PHENYLHYDRAZINE . CS)
C7H10N203 BENZYLAMINE NITRATE . . . . CS)

C7H100 3-METHYL-2-CYCL0HEXEN-1-0NE C D

C7H100 2-NDRB0RNAN0NE CS)

C7H1002 1-CYCLOHExENE-l-CARBOxYUIC
C7H1002 • ACID CS)
C7H1002 2-CYCL0HEXENE-1-CARB0XYLIC
C7H1002 ACID CS)
C7H1002 ETHYL-2»4-PENTAOIENEOATE . , C D
С7НЮ03 TRIMETHYLSUCCINIC ANHYDRIDE CS)
C7H1004 1.2-CYCLOPENTANEDICARBOXYLIC
C7H1004 ACID» TRANS CS)
C7H1004 DIMETHYLMETHYLENESUCCINIC
C7H1004 ACID CS)

MolWl

107.1=50
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 15-0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 - 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 0 7 . 1 5 0
1 2 3 . 1 5 0
1 3 9 . 1 5 0
1 5 5 . 1 5 0

9 4 . 1 5 0
1 2 2 . 1 6 6
1 7 0 . 1 6 6
1 1 0 . 1 5 0
1 1 0 . 1 5 0

ДН/1Ю

(kcal/mole)

0 . 6 9
1 . 6 1

16.31
3.81

1 5 . 2 6
1.44

1 5 . 8 7
3 . 0 1

1 4 . 0 2
4 . 3 5

1 6 . 7 3
b . 3 5

1 7 . 3 9
7.7

2 0 . 4
- 0 . 3
- 1 . 3
- 7 . 2

- 4 1 . 1
- 1 1 0 . 5
- 1 2 8 . 6

2 2 . 3
- 3 9 . 0
- 5 7 . 2
- 5 7 . 0
- 5 3 . 8

Source

AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
CC
CC
CC
CC
CC
C(
CC
CC
AC
CC
CC
CC
8C

6 7 )
2 6 9 )
284)
289)
2 8 4 )
289)
284)
2 8 9 )
284)
2 8 9 )
284)
2 8 9 )
284)
714)

1547)
744)
744)
744)
744)

1414)
7««)
2 6 1 )
744)
2 7 7 )
7 « « )

90)

(cal/mole

5 3 . 6
8 1 . 6

ДС/1,8

°K) Source (kcal/mole)

E C 1 5 4 7 ) 4 3 . 2 6
E C 1 5 4 7 ) « 7 . 6 1

Log Kp

- 3 1 . 7 0 7
- 3 4 . 8 9 7

126.150 -142.4 CC 744)

126.150 -112.7 CC 744)

126.150 -80.1 BC1288)

142.150 -163.8 BC1538)

158.150 -218.4 CC 714)

158.150 -203.3 CC M 4 )



Formula Name State

C7H1004 DIMETHYL TRIMETHYLENE-APLHA,
C7H1OO4 ' ALPHA-DICAKBOXYLATE , (U»L)
C7H1004 Cl-HYDROXY-1-METHYLETHYL)
C7H1004 SUCCINIC ACID GAMMA LACTONE C D
C7H1005 DIMETHYL ACETONYLMALONATE . C D
С7Н100 10 3-HYDR0XY-4-0X0-4H-PYKAN-
С 7 Н Ю 0 1 0 OICARROXYLIC ACID TRIHYDHATE СS )
C7H11CL302 ISOPENTYL TK ICHLOROACETATE C D
C7H11N5 l-ALLYL-5-CALLYLAMINQ)TETRAZ0LECS)

•5-CDIALLYLAMINOHETRAZOLE . CS)

CYCLOHEPTENE C D
CYCLOHEPTENE CG)

C7H11N5
C7H1Z
C7H12
C7H12
C7H1Z
C7H12
C7H12
C7H12

C7H12
C7H12
C7H12

C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12

C7H12
C7H12
C7H12

2-CYCL0PR0PYL-1-BUTENE . .' . CL)
2-CYCLOPR0PYL-2-BUTENE . . . C D
1#2-OIMETHYLCYCLOPENTLNE . . CG)
1»3-DIMETHYLCYCLOPENTENE . . CG)
1,4-DIMETHYLCYCLOPENTLNE . . CG)
l»5"0IMETHYLCYCL0PENTENE . . CG)
3.3-DIMETHYLCYCLOPENTENE . . CG)
3»4-0IMETHYLCYCL0PENTtNE» CISCG)

3>4-0IMETHYLCYCL0PENTENE,TWANSCG)
3»5-DIMETHYLCYLCOPENTENE» CISCG)

3»b-DIMETHYLCYCLOPENTENE»TrtANSCG)
1-ETHYLCVCLOPENTENE . . . . C D
FTHYLIDENECYCLOPENTANE . . . C D

1-HEPTYNE C D

1-HEPTYNE CG)
1-METHYLCYCLUHEXENE . . . . C D
4-METHYLCYCLOHEXENE . . . . C D
M E T H Y L E N E C Y C L U H E X A N E . . . . C D

NORBORNANE CS)
VINYLCYCLUPENTANE C D

C7H12CL2O2 ISOPENTYL 0 I CHLOROАСЕТА ТЕ . CL)
C7H12Q CYCLOHEPTANONE C D
C7H12Q ?,5-01METHYLCYCL0PENTAN0NE . 'LI
•C7H12Q FNDQ-?-METHYL-

MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

15?.150 -171.7 CC 744)

158.150
174.150

•221.7
•247.2

254.
233.
165.
165.
96.
96.
96.
96.
96.
96.
96.

96.
96.
96.
96.
96.
96.

96.
96.
96.
96

96
96

96
96

96
199
1 1?
1 12

150
529
198
198
166
166
166
.166
.166
.166
. 166
.166
.166
. 166
. 166
.166
.166
.166
.166
.166
. 166
. 166
.166-
. 166
. 166
.166
.080
. 166
j.16 6

•304,

•139,

83,
83,

-11,
-2,
19,
14,

CC 744)
CC 744)

CC 744)
ВС 1384)
BC1616)
BC1616)
CCALC)

AC 261)
CC1374)
CC1374)

-13
-13,
16,

24
-19,
-24
-17,
-22
-8

•138

-71
-78

AC 821)
AC 821)
CCALC)

TC 324)
AC 821)
CC 744)
AC1522)
AC 94)
AC «21 )
8(1364)
АС13П )
CC 744)

84.0
86.4
87.4
86.4
83.2
86.4
86.8
84.6
84.6

EC
EC
EC
EC
EC
EC
EC
EC
EC

6 2 2 )
6 2 2 )
6 2 2 )
6 2 2 )
6 2 2 )
6 2 2 )
6 2 2 )
6 2 2 )
6 2 2 )

9 7 . 4 4 TC 324) 5 4 , 2 4 - 3 9 . 7 5 9

Formula Name State

C 7 H 1 2 O 7 - 0 X A B I C Y C L 0 ( 2 . 2 . 1 ) H E P T A N E C D
C 7 H 1 2 0 J-ETHYLCYCLOPENTANONE . . . C D

C 7 H 1 2 0 E X 0 - 2 - M E T H Y L -
C 7 H 1 2 O 7-0X»BICYCL0C2.2.1)HEPTANE C D
C7H120 1.6-HEPTA0IEN-4-0L CD
C7H120 3-METHYLCYCLUHEXANONE . . . CL)
C7H1202 ACETYLACETONE-O-ETHYL ETHERClbL)
C7H1202 CYCLOHEXANECARBOXYLIC ACID , (S)

C7H12O2 ETHYL ANGELATE C D
C7H12O2 ETHYL 2-PENTENOATE . . . , . CL)
C7H1202 ETHYL 3-PENTENOATE . . . . . C D
C7H1202 ETHYL 4-PENTENOATE C D
C7H1202 ETHYL TIGLATE CS)
C7H1202 ETHYL TETRAMETHYLENE-
C7H1202 CARBOXYLATE . CU.D
C7H12O2 ISOPROPYL CROTONATE . . . . C D
C7H12Q2 PROPYL CROTONATE CL)
C7H12O3 ETHYL 2-ETHOXYACRYLATE . . . CS)
C7H12O3 ETHYL 3-ETHOXYACRYLATE . . . C D

C7H1204 BUTYLMALONIC ACID CS)
C7H1204 DIETHYL MALONATE CL)
C7H12O4 DIETHYLMALONIC ACID . . . . CS)
C7H1204 DTMETHYL 6LUTARATE C D

C7H1204 PIMELIC ACID CS)

C7H1204 2»4>8»10-TETHA0XASPIR0-
C7H1204 C5.5-UNDECANE) . CS)

C7H1204 TRIMETHYLSUCCINIC ACID . . . CS)
C7H1205 DIACETIN CS)

C7H1207 GLUCOHEPTONIC ACID LACTONE . CS)
C7H13CLO2 BUTYL 2-CHL0R0PR0PI0NATE . . C D
C7H13CL02 BUTYL 3-CHLOKQPROP IONATE . . C D
C7H13CLO2 ISOBUTYL 2-CHLOROPROPIONATE CL)
C7H13CLO2 ISOBUTYL 3-CHLOROPROPIONATE CL)
C7H13CLO2 ISOPENTYL CHLOROACETATE . . C D
C7H13CLO2 ISOPROPYL 2-CHL0R0BUTYRATE . C D
C7H13CL02 ISOPROPYL 3-CHL0R08UTYRATE . C D

Mol Wt (kcal/mole) Source

1 1 2 . ' 1 6 6 - 5 9 . 9 0 AC 9 4 )
1 1 2 . 1 6 6 - 7 7 . 7 CC 7 4 4 )

si,,
(cal/mole °K) Source (kcal/mole) Log Kp

Ц 2 . 1 6 6
112.V66
112.166
128.166
128.166
128.166
128.166
128.166
128.166
128.166

128.166
128.166
128.166
144.166
144.166
160.1*6
160.166
160.166
160.166
160.166

160.166
160.166
176.166
208.166
164.631
164.631
164.631
164.631
164.631
164.631
164.631

- 6 0 . 7 5
- 3 9 . 9
- 7 3 . 3
- 9 9 . 5
1 3 4 . 2
1 0 3 . 3
106.3
1 0 4 . 1
1 0 2 . 8
1 1 3 . 1

103.2
108.75
105.55
141.5
144.2
238,1
207.9

"235.1
20*.5
242.6

- 9 9 . 5
- 2 3 8 . 4
-266.5
- 3 4 2 . 1
- 1 3 6 . 9
" 1 3 3 . 5
- 1 4 4 . 3
- 1 3 7 . 1
- 1 3 6 . 8
" 1 5 4 . 8
- 1 4 5 . 4

A( 94)
CC 744)
CC 744)
CC 744)
C< 744)
CC 744)
ВС 1287 )
BC1287)
ВС 1287)
CC 744)

CC 744)
BC1286)
B(t286)
Ci 744)
CC 744)
ЭС1535)
CC 744)
CC 744)
CC 744)
AC1354)

AC 431)
BC1538)
BC1472)
CC 744)
BC1384)
6(1384)
8C1384)
BC1384)
BC1384)
BC1384)
BC1384)



I-огпшМ

C7H13CL02

C7H13CL02

C7H13CL02

C7H13CL02

C7H13N

C7H13N0

C7H13N03

С7Н14

С7Н14

С7Н14

С7Н14

С7Н14

С7Н14 1,

С7Н14

С7Н14

f
4
 C7H14 1

< C7H14 1

C7H14

C7H14

C7H14

C7H14

C7H14

С7И14

C7H14

C7H14

C7H14

C7H14

С7И14

С7И14

C7H14

С7И14

С7И14

C7H14

C7 H 1 4

Г7И14

Name State

TSOPROPYL 4-CHLQR08UTYRATE . (L)

PROPYL 2-CHUUR08UTYRATE . . CL)

PROPYL 3-CHLUR08UTYRATE . . CD

PROPYL «-CHLOROBUTYRATE . . C D

l-AZABICYCL0C2.2,2)0CTANE . (S)

KSI-ENANTOIACTAM (g)

FORMYL LEUCINE» OL (S)

CYCLOHEPTANE . C D

CYCLOHEPTANE CG)

2 - C Y C L 0 P R 0 P Y L B U T A N E . . . . C D
1 » 1 - O I M E T H Y L C Y C L O P E N T A N E . . C D
1 » 1 - D I M E T H Y L C Y C L O P E N T A N E . . ( G )

1 - D I M E T H Y L - 2 - E T H Y L C Y C L 0 P H 0 P A N E C L )
l » 2 - 0 I M E T H Y U C Y e L 0 P E N T A N E » C I S C D
1 , 2 - O I M E T H Y L C Y C L O P E N T A N E » C I S C G )

. 2 - D I M E T H Y L C Y C L O P E N T A N E . T H A N S C D
» ? - O l M E T H Y L C Y C L D P E N T A N t » T H A N S C G )

Ь З - O I M E T H Y L C Y C L O P E N T A N E f C I S C L )
1 > 3 - D I M E T H Y L C Y C L Q P E N T A N E » С I S С G 3

« 3 - D I M E T H Y L C Y C L Q P E N T A N E , T R A N S C L )
« 3 - O I M E T H Y L C Y C L O P F N T A N L » T R A N S C G )

2 . 3 - D I M E T H Y L - l - P E N T E N E . . . C G )
2 » 3 - D I M E T H Y U - ? - P E N T E N E . . . C G )
2 » « - O I M E T ' H Y L - l - P E N T E N E . . . C L )
2 * 4 - 0 I M E T H Y L - 1 - P E N T E N E . . . C G )
2 > 4 - 0 1 M E T H Y L - 2 - P E N T E N E . . . C D
2 » 4 - 0 I M E T H Y L - 2 - P E N T E N E . . . C G )
3 , 3 - D I M E T H Y L - l - P E N T E N E . . . C G )
3 . 4 - O I M E T H Y L - l - P E N T E N t . . . C G )
3 . 4 - D I M E T H Y L - 2 - P E N T E N E » C I S . C G )
3 » 4 - D I M E T H Y L " 2 - P E N T E N E » T H A N S C G )
4 , 4 - O I M E T H Y L - l - P E N T F N E . . . C D
4 . 4 - 0 I M E T H Y L - 1 - P E N T E N E . . . C G )
4 . 4 - D I M E T H Y L - 2 - P E N T E N L » C I S . C L )
4 . « - D I M E T h Y L - 2 - P F N T E N E » C I S C G )
4 , 4 - 0 ! M E T H Y L - 2 - P E N T E N t > T H A N S C L )

Mol Wt

1 6 4 . Л 3 1
1 6 4 . 6 3 1
1 6 4 . 6 3 1
1 6 4 . 6 3 1
111 . 1 8 2
1 2 7 . 1 8 2
1 5 9 . 1 8 2

9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 182
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 Й . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 Я . 182
9 8 . 182
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8^.18 2
9 8 . 1 6 2

ДНЯ,,
(kcal/mole)

- 1 4 5 . 3
- 1 5 1 . 0
- 1 4 1 . 3
- 1 4 1 . 6

- 1 8 3 . 6
- 3 7 . 7 8
- 2 8 . 5 2
- 1 7 . 9
- 4 1 . 1 4
- 3 3 . 0 5
- 2 1 . 6
- 3 9 . 5 2
- 3 0 . 9 6
- 4 0 . 9 4
- 3 2 . 6 7
- 4 0 . 6 8
- 3 2 . 4 7
- 4 0 . 1 9
- 3 1 . 9 3
- 1 9 . 5
- 2 1 .1
- 2 8 . 1 8
- 2 0 . 2 7
- 2 9 . 6 4
- 2 1 . 4 4
- 1 8 . 2

_ - 1 7 . 6
- ? 0 . 9
- ? 0 . 9
- 2 6 . 6 5
- 1 9 . 2 0
- 2 5 . 3 9
- 1 7 . 6 0
- ? 9 . 3 1

Source

В С 1 Э 8 4 )
B C 1 3 8 4 )

ВС 1 3 8 4 )
ВС 1 3 8 4 )

CC 7 4 4 )
AC 7 0 7 )
TC 3 4 2 )

C C 1 3 7 5 )
AC 6 9 4 )
TC 3 4 9 )

AC 7 1 0 )
AC 6 9 4 )
TC 3 5 0 )
AC 6 9 4 )
TC 3 5 1 )
AC 6 9 4 )

TC 3 5 2 )
AC 6 9 4 )

TC 3 5 3 )
E C 1 2 4 8 )
EC 1 2 4 8 )

Д С 1 2 3 6 )
AC 1 2 3 6 )
AC 1 2 3 6 )
A C 1 2 3 6 )
E C 1 2 4 8 )

E C 1 2 4 8 )

EC 1 2 4 8 )

EC 1 2 4 8 )
AC 1 2 3 6 )

AC 1 2 3 6 )
Д С 1 2 3 6 )

AC 1 2 3 6 )
AC 1 2 3 6 )

S m
(cal/mole °K) Source

4 9 . 4 7
4 5 . 4

5 7 . 9 7
8 1 . 8 2

6 3 . 3 4
8 5 . 8 7

6 4 . 3 3
8 7 . 5 1
6 4 . 8 6
8 7 . 6 7
6 4 . 9 7
8 7 . 6 7
6 6 . 9 0
8 7 . 6 7

MC
MC

MC
TC

MC
TC

MC
TC
MC
TC
EC
TC
MC
TC

1 6 2 4 )
7 9 4 )

4 2 4 )
3 4 2 )

5 4 4 )
3 4 9 )

5 4 4 )
3 5 0 )
6 5 5 )
3 5 1 )

1 2 4 8 )
3 5 2 )
5 4 4 )
3 5 3 )

до;,,»
(kcal/mole)

1 2 .
1 5 .

7 .
9 .

9 .
1 0 .

7 .
9 .
7 .
9 .
7 .
9 .

92
06

95
33

28
93
70
17
93
37
84
91

LoRKp

- 9 . 4 6 7
- 1 1 . 0 4 ?

- 5 . 8 3 1
- 6 . 8 3 7

- 6 . 8 0 2
- 8 , 0 1 0
- 5 . 6 4 5
- 6 . 7 2 2
- 5 . 8 1 2
- 6 . 8 6 8
- 5 . 7 4 9
-7.264

r1

Formula Name State

C 7 H 1 4 4 , 4 - 0 I M E T H Y l - 2 - P E N T E N E » TRANSCG)
C 7 H 1 4 FTHYLCYCLOPENTANE CL)

C 7 H 1 4 ETHYLCYCLOPENTANE . ' . . . . С G)
C 7 H 1 4 P - E T H Y L - 1 - P E N T E N E CG)
C 7 H 1 4 3 - E T H Y L - l - P E N T E N E CG)

C 7 H 1 4 3 - E T H Y L - 2 - P E N T E N E CG)
C 7 H 1 4 1-HEPTENE . . CL)
C 7 H 1 « 1-HEPTENE CG)
C 7 H 1 4 2 - H E P T E N E » C I S CG)
CTH14 2 - H E P T E N E » TRANS CG)
C 7 H 1 « 3 - H E P T E N E » C I S CG)
C 7 H H 3 - H E P T E N E » TRANS CG)
C 7 H 1 4 METHYLCYCLOHEXANE C D
C7H1« METHYLCYCLOHEXANE CG)
C7H14 3-METHYL-2-ETHYL-1-BUTENE . CL)
С 7 Щ 4 3-METHYL-2-ETHYL-1-BUTENE . CG)
C7H14 2-METHYL-l-HEXENE CG)
C7H14 2-METHYL-2"HtXENE CG)
C7H14 2-METHYL-3-HEXENE» CIS . . . CG)
C7H14 2-METHYL-3-HEXENE» THANS . . CG)
C7H14 3-METHYL-l-HEXENE CG)
C 7 H H 3-METHYL-2-HEXF.NE» CIS . . . CG)
C7H14 3-METHYL-2-HEXENE» TRANS . . CG)
C7H14 3-METHYL-3-HEXENE» CIS . . . C D
C7H14 3-METHYL-3-HEXENE» CIS . . . CG)
C7H14 3-METHYL-3-HEXENE» TRANS . . C D
C7H14 3-METHYL-3-HEXENE» TRANS . . CG)
C7H14 4-METHYL-l-HtXENE CG)
C7H14 4-METHYL-2-HEXENE/ CIS . . . CG)
C7H14 4-METHYL-2-HEXENE» TRANS . . CG)
C7H14 5-METHYL-l-HEXENE C D
C7H14 5-METHYL-l-HEXENE . . . . . CG)

C7H14 5-MfTHYL-2-HtXENE/ CIS . . . CG)

С7Ч14 5-METHYL-2-HLXENE» THANS . . CG)

C7H14 ?»3.3-TRIMETHYL-l-BUTENE . . CL)

C7H14 7, 3.3-TRIMETHYL-l-BUTENE . . CG)

Mol Wt

9 8 . 1 8'2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 3 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 . 1 8 2
9 8 , t 82

(kcal/mole)

- ? 1 . 4 6
- 3 9 . 0 8
- 3 0 . 3 7
- 1 7 . 9
- 1 5 . 3
- 1 8 . 6
- 2 3 . 4 1
- 1 4 . 8 9
- 1 6 . 5
- 1 7 . 5
- 1 6 . 5
- 1 7 . 5
- 4 5 . 4 5
- 3 6 . 9 9
- 2 7 . 4 8
- 1 9 , 2 5
- 1 8 . 5
- 1 9 . 9
- 1 8 . 2
- 1 9 , 2
- 1 6 . 0
" 1 9 . 3
- 1 9 . 3
- 2 7 . 9 4
- 1 9 . 2 2
- 2 7 . 1 6
- 1 8 , 6 0
- 1 6 . 0
- 1 7 . 5
- 1 8 . 5
- 2 4 . 3 6
- 1 6 . 6
- 1 8 . 2
- 1 9 . 2
- 2 8 . 3 5
- 2 0 . 6 7

Source

AC 1 2 3 6 )
A C 1 1 9 6 )

TC 3 4 8 )
E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )

E C 1 2 4 8 )
A C 1 2 3 6 )
TC 2 9 0 )
E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )

E C 1 2 4 8 )
A C 1 1 9 6 )

TC 3 7 1 )

AC 1 2 3 6 )
A C 1 2 3 6 )
E C 1 2 4 8 )

EC 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )
A C 1 2 3 6 )
A C 1 2 3 6 )

A C 1 2 3 6 )

A C 1 2 3 6 )
E C 1 2 4 8 )

E C 1 2 4 8 )
E C 1 2 4 8 )

ВС 2 6 8 )

CC 8 4 3 )
E C 1 2 4 8 )

EC 1 2 4 8 )
A C 1 2 3 6 )
A C 1 2 3 6 )

г»»

(cal/mole °K)

67
90

7Й

101

59
82

. 0 0

. 4 2

. 3 1

. 2 4

. 2 6

. 0 6

Source

MC

TC

MC

тс

MC
TC

5 4 4 )
3 4 8 )

9 5 0 )
2 9 0 )

3 4 1 )
3 7 1 )

AG/S,8

(kcal/mole)

8 .
1 0 .

2 1 .
2 2 .

4 .
6 .

92
65

22
90

86
52

Log Kp

- 6

- 7

- 1 5
- 1 6

- 3
- 4

. 5 4 1

. 8 0 7

. 5 5 5

. 7 8 9

. 5 6 3

. 7 8 1



C?H14BJi2

C7H14N2
C 7 H H N 2
C7H14N2Q2
C7H14N2O3
C7H14N2Q3
C7H140
С 7 Н И 0
C7K140
C7H140

C7H140

C H 1 4 0

0 7 4 40
С 7, i iO
Г 7 M 4 Q

. i 4 . 4 0

C7Hi<*0

С ? H 1 •) 0

>-7 Н ; «о

•; t н i J з;.

t f r i l ' 0 2

С Г Н Н И 2

С 7 Н 1 «• ?
; 7 н 14 р •>
1./И14П г

Г' те Slate

1 , 2 - O I B R O M O H E . P T A N E . . . . . ( L )
1 , 2 ' O I B R O M O H t P T A N E . . . . . CG)

D I I S O P R O P Y L C A R B O D I I M I O E . • C S )
0 1 I S 0 P R 0 P Y L C Y A N A M I 0 E . . , . ( S )
D I E T H Y L M A L O N A M I O E . . . » U b S )
5 L Y C Y L V A L I N E . . , . . . > . CS)
V A L I N E G L Y C I N E A N H Y D R I D E , . C S )
C Y C L O H E P T A N O L . . . . . . . C D

C Y C L O H E X A N E M E T H A N O I - . » . C D
1 , 3 - O I M E T H Y U C Y C L O P E U 1 * N O L . C D
2 * 5 - D I M E T H Y L C Y C L 0 P E N T A N 0 l , C D
2 P « - 0 I M E T H Y L - 3 - P E N T A N 0 N E . . C D

i , 3 - E P O X Y - 3 - E T H Y L P E N T A N E = •• C D
2: 3 - E P 0 X Y ' 3 » E T H Y L P E N T A N F . - - C D

2 • E T H Y L O i V . i r ' f c . N T A N O L - • C D
H t P T O N A L , . . - . . . * C D
4 E P T 4 N A I r . . . . . . . . CG)
4 .JEPTArti! • :. . . . . . . . ( L )

1 , f l P F N T » L '.'1 ' . E T H C R > CD

?-НЕТ^Щ^ \0htX«hfll г v. ' Ь , CD

- .: T. If C J LXANOL * T R Si. 5 CD

j ,L i " H H t r t L O ^ c * 5 N 0 L * C I S , C D

3 - M E T H Y L G K L O H E X A N O L » TRANS C D

3 MFTHYL-5-HEXEN-3*-0L . . . C D

ft METHYLCYCLOHEXANOL» CIS , C D

4-METHYLCYCLUHEXANDl* TRANS C D

t i H Y L I S O V A L E i U T E , . •> . С L )

r l H Y L 2 ~ M E T H > L B U T Y R A T t . . . C D

E T H Y L P I V A L A T E . . . . . . . (L)

ETHYL VALERATE . . . . . . . C D

2 - E T H Y L V A I E R I C A C I D . . . . C D

H E P T A N O I C A C I D . , . . . . C D

H L P T A N O ' C A C I D * e . • . . . C D

-> . ' •> '.Л E'< A N E D i n L »

C I S С <• 1

Mol w t

258.

258.

126.

126.

158.

174,

174,

114.

114,

114,

114.

114.

114,

114,

114,

114,

114,

114,

114,

1)4.

-1"
114

114

114

114

114

130

130

130

130

130

1J0

130

• ']

014

014

198

198

198

198

198

182

182

182

,182
, 182

,182

, 182

,182

. 182

,182

.182

,182

,182

182

.182

.182

.182

.182

.182

.182

.182

(kcal/mole)

-37.

-25.

- 4 .

-11 .

-141.

-199.

-188.

-86.

-88.

-102.

-105.
-90.

-76.

-71.

-97.

-74.

-63.

-85.

-66.

-93.

-99.

-94.

-99.

"86 t

-100.

-103,

-136.

-135.

.162-— 138,

.182

.182

.182

.182

1 82

-132.

-141,

-145,

-146,

-144 ,

6

г
37
70
1
6

5
3

г
5

9

9

6

1

5

5

10

9

1
3

6

5

6

4

7
9

.6

,5
,0

,0

,3

,5

.2

.2

Source nal/molc I

ВС
ВС
АС:
АС:
СС
ВС

878)

878)

1275)

1275)

744)

1176)

ВС1178)

СС
ВС
СС
СС
СС
СС
СС
СС
АС

тс
СС
СС

ее
СС
СС
СС
СС
СС
СС
ВС
ВС
ВС
ВС
СС
АС
АС

ВС

744)

844)

744)

744)

744)
843)

843)

744)

1065) 83.3

550) 110.34

744)

843)

1366)

1366)

1366)

1366)

744)

1366)

1366)

Ь69)

569)

569)

569)

744)

3)

853)

1536)

AC/I»
(kcal/mole) logKp

МС1109) - 2 4 . 0 5
ТС 5 5 0 ) - 2 0 . 7 1

1 7 . 6 2 9
1 5 . 1 8 3

Г
X

< orniula

С7И14О2

C7H14Q2

C7H1406

C7H1407

C7H14S

C7H14S

Name State MolVVt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source
AC/!*,

(kcal/mole)

С7Н15ВЯ

C7H15F

C7H15N

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

С7Н16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H16

C7H160

C7H160

C7H16Q

C7H160

C7H160

C7H1602

C7H1602

C7H1602

T H A N S C S ) 1 3 0 . 1 8 2
M E T H Y L H E X A N O A T E . . . . . . C D 1 3 0 . 1 8 2
A L P H A - M E T H Y L G L U C 0 S 1 0 E ' . . C U . S ) 1 9 4 . 1 8 2
G L U C O H E P T O S E . . . . . . . . C S ) 2 1 0 . 1 8 2
A L L Y L T E R T - B U T Y L S U L F I O E . , C L ) 1 3 0 . ? 4 8
A L L Y L T E R T - S U T Y L S U L F I D E . , C G ) 1 3 0 . 2 4 8
1 - B R O M O H E P T A N E . C L ) 1 7 9 . 1 0 6
1 - B R O M O H E P T A N E ( G ) 1 7 9 . 1 0 6
1 - F L U O R O H E P T A N E C D 1 1 8 . 1 9 0
3 - M E T H Y L C Y C L U H E X Y L A M I N E . . C D 1 1 3 . 1 9 8
2 . 2 - O I M t T H Y L P E N T A N E . . . . C L ) 1 0 0 . 1 9 8
2 » 2 - 0 I M E T H Y L P E N T A N E . . . . C G ) 1 0 0 . 1 9 8
2 , 3 - D I M E T H Y L P E N T A N E . . . . C D 1 0 0 . 1 9 8
2 . 3 - D I M E T H Y L P E N T A N E . . . . C G ) 1 0 0 . 1 9 8
2 * 4 - 0 I M £ T H Y L P E N T A N E . . . . C L ) 1 0 0 . 1 9 8
2 » 4 - D I M E T H Y L P E N T A N E . . . . CG) 1 0 0 . 1 9 8
3 « 3 - D I M E T H Y L P E N T A N E . . . . C D 1 0 0 . 1 9 8
3 # 3 - O I M E T H Y L P E N T A N E . . . , CG) 1 0 0 . 1 9 8
3 - E T H Y L P E N T A N E . . . . . . . C D 1 0 0 . 1 9 8
3 - E T H Y L P E N T A N E . . . . . . . CG) 1 0 0 . 1 9 8
H E P T A N E . . . . . . . . . . C D 1 0 0 . 1 9 8
H E P T A N E ( G ) 1 0 0 . 1 9 8
2 - M E T H Y L H £ X A N E . . . . . . . C L ) 1 0 0 . 1 9 8
2 - M E T H Y L H E X A N E . CG) 1 0 0 . 1 9 8
3 - M E T H Y L H E X A N E . . . . . . . C D 1 0 0 . 1 9 8
3 - M E T H Y L H E X A N E . . . . » , . CG) 1 0 0 . 1 9 8
2 > 2 » 3 - T R I M E T H Y L B U T A N E , , c C D 1 0 0 . 1 9 8
2 » 2 » 3 - T R I M E T H Y L 9 U T A N E . „ . CG) 1 0 0 . 1 9 8
TERT-BUTYL ISOPROPYL tTHER , CL) 1 1 6 . 1 9 8
TERT-BUTYL ISOPROPYL ETHEH . CG) 1 1 6 . 1 9 8
3-ETHYL-3-PENTANOL . . - , . C D Ц 6 . 1 9 8
HEPTYL ALCOHOL . . . . . . . П ) Ц 6 . 1 9 8
HEPTYL ALCOHOL с С.' 1 1 6 1 9 8
A C E T O N E D I E T H Y L A C E T A L a) 1 5 2 198
ACETONE DIETHYL ACETAL , , CG) 132 198
DIPROPOXYMETHANE . , - ) = - • > ( ,

-141.8

-129.2

-292.8

-353.2

-21.7

-11.1

-52.24

-40.69

-92.1

-51.9

-57.05

-49.27

-55.81

-47.62

-56.17

-48.28

-56.07

-48.17

-53.77

-45.33

-53.63

-44.88

-54.93

-46.59

-54.35

-45.96

-56.63

-4Й.95

-94.0

-85.60

124.8

-95.31

-80.03

128.2

120.6

118.2

8C1536)

AC 3)

CC ?44)

CC 744)

ВС 900)

ВС 900)

AC 138)

AC 138)

CC 744)

CC 744)

AC 1203)

TC 118)

AC12O3)

TC 119)

AC1203)

TC 120)

AC 1203)

TC 121 )

AC1203)

TC 117)

AC12O3)

TC 114)

AC1203)

TC 115)

AC 1203)

TC 116)

AC 1 203)

TC 122)

BC1390)

TC 509)

eC 744)

AC 215)

TC 527)

AC1416)

AC1416)

CC 744)

7 1 . 7 7
9 3 . 9 0
7 6 . 2 7
9 8 . 9 6
7 2 . 4 6
9 4 . 8 0
7 3 . 4 4
9 5 . 5 3
7 5 . 1 8
9 8 . 3 5
7 8 . 5 3

1 0 2 . 2 7
7 7 . 2 8

1 0 0 . 3 8
7 8 . 2 3

1 0 1 . 3 7
6 9 . 8 5
9 1 . 6 1

M( 6 5 4 )
TC 1 1 8 )
E C 1 2 4 8 )
TC 1 1 9 )
MC 6 5 4 )
TC 1 2 0 )
E C 1 2 4 8 )
TC 1 2 1 )
MC 6 5 4 )
TC 1 1 7 )
MC 6 5 4 )
TC 1 1 4 )
MC 6 5 4 )
TC 1 1 5 )
E C 1 2 4 8 )
TC 1 1 6 )
MC 6 5 4 )
TC 1 2 2 )

7 7 . 9 MC1109)
1 1 4 . 8 3 TC 5 2 7 )

- 1 . 1 6
0 . 0 2

- 1 . 2 6
0.16

- 0 . 4 9
0.74

" 0 . 6 8
0.63
1.10
2.43
0.24
1.91

- 0 . 6 9
0.77

- 0 . 3 9
1.10

-0.17
1.02

99.89 TC 509) - 3 0 . 7 9

•33.95
•29.68

0.853
- 0 . 0 1 4

0.927
- 0 . 1 1 7

0.358
- 0 . 5 4 3

0.499
-0.464
- 0 . 8 0 6
"1.929
- 0 . 1 7 7
- 1 . 4 0 2

0.503
- 0 . 5 6 2

0.285
- 0 . 8 0 7

0.125
- 0 . 7 4 9

22.S70

2 4 , 8 8 2
2 1 . 7 5 2



Formula
C7H1604S2
C7H1607
C7H16S
C7H16S
cmes
C7H16S
C7H16S
C7H17N

C8F16
C8F16
C8F16
C8F16
C8H4CL202
C8H4N2

(-1 C8H4N6
V C8H4N6
Я C8H403

C8H5F3O2
C8H5F302
C8H5N0
C8H5N02
C8H5N02
C8H5N02
C8H6
C8H6
C8H6BR4
C8H6BR4
C8H6BH4
C8H6CL2
C8H6CL4
C8H6N20
C8H6N202
C8H6N202
C8H6N2O4
'C8H6N2O4

Name Stale

2.2-BISCETHYLSULFONYDPROPANECS)

O-GLYCERO-O-GALACTOHEPTITOL (S)

BUTYL PROPYL SULFIDE . . . . (G)
ETHYL PENTYL SULFIOE . . . . (G)
1-HEPTANETHIOL (L)

1-HEPTANETHIUL . . . . . . . CG)
HEXYL METHYL SULFIOE . . . . (G)

HEPTYLAMINE (L)

Mol Wt (kcal/mole)

228.330 - 3 4 1 . 6

Source (cat/mole °K) Source

CC1441)
212.198 - 3 6 8 . 6 CC 744)
132.264 -34.88 T( 811) 117.90 T( 811)
132.264 -34.85 TC 812) 11',58 T( BlZ)
132.264 -47.85 A( 507)
132.264 -35.76 T( 901) Ц7.в9 Т( 901)
132.264 -34.27 TC 8 1 3 ) Ц 7 . 0 4 TC 8 1 3 )
115.214 -59.2 CC 744)

(kcal/mole)

9.53
9.65

8.65
10.39

Log Kp

-6.984
-7.076

-6.341
-7.619

UNOECAFLUOROCPENTAFLUORO-
ETHYDCYCLOHEXANE

UNDECAFLUOROCPENTAFLUORO-

ETHYDCYCLOHEXANE CG) 400.080

PHTHALOYL CHLORIDE CS) 203.026
PHTHALONITRILE CS) 128.128
AMMONIUM SALT OF

bl»2»3»3-PENTACYANOPROPENECS) 184.160
PHTHALIC ANHYORIOE CS) 148.112
ALPHA»ALPHA»ALPHA-

TRIFLUORO-M-TOLUIC ACIO CS) 190.120
PHENYLGLYOXYLONITRILE. . . . CS) 131.128
IN0OLE-2»3-DI0NE CS) 147.128
ISATIN . , CS) 147.128
PHTHALIMIOE CS) 147.128
ETHYNYL8ENZENE CD 102.128
ETHYNYLBENZENE CG) 102.128
TETRABROMO-M-XYLENE . . . . CS) 421.792
TETRA8R0M0-0-XYLENE . . . . CS) 421.792
TETRABROMO-P-XYLENE . . . . (S) 4 2 1 . 7 9 2 -
2.5-OICHLOROSTYNENE . . . . CL) 173.042
2»3»5,6-TETRACHL0R0-P-XYLENE CS) 243.956
PHENYLFURAZAN CS) 146.144
3-PHENYL0XA0IAZ0L-5-0L . . . CS) 162.144
5-PHENYL0XADIAZ0L-3-0L . . . (S) 162.144
M,BETA-DINITHOSTYR£NE. . . . CS) 194,144
P,BETA-OINITHOSTYRENE. . . . (S) 194.144

CL) 400.080 - 7 9 8 . 2 AC 508) -

•789.0 AC 508)
- 9 7 . 4 CC 744)

66.35 AC1275)

120 .7
•110 .1

•254.
1 7 .

- 5 4 .
- 6 1 .
- 7 3 .

67.
78.

7.
6.
1.
8.

- 4 2 .
5 8 .

- 2 4 .
0 .
0 .
5 .

5
8
7
6
0
72
22
9
4
3
3
05
5
5
6
7
о

AC 1 5 4 )
A C 1 U 6 )

A( 512)
CC 744)
CC 744)
CC1414)
CC 744)
AC 432)
TC 471)
CC1180)
CC1180)
CC1180)
AC1359)
AC1387)
С(1012)
CC1012)
CC1012)
CC 744)
C( 744)

42.9 MC1U8) - 7 9 . 1 2 57.992

76.88 TC 471) 86.46 - 6 3 . J 7 5

Formula Name State

C8H6N402 2-PHENYL-S-TETRAZOLE-
C8H6N402 CAHBOXYLIC ACID . CS)
C8H6N4010 2»4#6-TRINlTR0PHEN0XY-

C8H6N4010 ETHYL МТЯАТЕ CS)
C8H602 PHTHALIDE (S)

C8H603 METHYLENEPROTOCATECHUALDEHYOECS)
C8H604 ISOPHTHALIC ACIO CS)
C8H604 PHTHALIC ACIO (S)
C8H604 PIPERONYLIC ACID (S)
C8H604 TEREPHTHALIC ACID CS)
C8H6S BENZOTHIOPNENE . (S)
C8H7CL0 TOLUOYL CHLOHIOE (S)

C8H7FN203 4'-FLU0H0-3'-NITR0ACETANILIDE(L)
C8H7F2N0 OIFLUOROACETANILIOE . . . CU»S)
C8H7I02 METHYL M-IOOUBENZOATE . . . (S)
С8И7102 METHYL 0-IOOOBENZOATE . . . (L)
C8H7I02 METHYL P-IODOBENZOATE . . . (S)
C8H7N BENZYL ISOCYANIOC (L)
C6H7H INDOLE CS)
C6H7N PHENYLACETONITRILE C D
C«H7N 0-TOLUNITWILE CL)
C8H7N02 INO0LEHY0R0XY-2-IN00LINE . . CS)
C8H7N02 0ME6A-NITROSTYRENE CS)

C8H7N30 PHENYLAMINO FURAZAN . , . . CS)

C8H7N306 l-ETHYL-2»4»6-TRINITR0BENZENECS)

C8H7N306 2>4,6-TRINITR0-M-XYLENE . . CS)
C8H7N307 2#4,6-TRINlTR0PHENET0LE . . CS)
C8H7N308 2/4-DINITROPHEN0XYETHYL
C«H7N308 NITRATE CS)
C8H7N508 METHYLTETRYL . . . . . . . CU»S)
C8H7N508 AR»N-TETRANITROPHENETHYLAMINECS)
C8H8 1#3»5,7-CYCLUOCTATETRAENE . C D
C8H8 1»3»5»7-CYCLOOCTATETRAENE . CG)
СвНв STYRENE , , . . CL)
C8H8 STYRENE , • . . CG)
C8H8FN0 З'-FLUOROACETANILIOE . . . . CS)

MolWr

190.160

3 1 8 . 1 6 0
134.128
150.128
166.128
166.128
166.1'28
166.128
134.194
1 5 4 . 5 9 3
1 9 8 . 1 5 2
171.144
2 6 2 . 0 4 6
2 6 2 . 0 4 6
2 6 2 . 0 4 6
117.144
117.144
1 1 7 . 1 4 4
117.144
149.144
149.144
1 6 1 . 1 6 0
2 4 1 . 1 6 0
2 4 1 . 1 6 0
2 5 7 . 1 6 0

2 7 3 . 1 6 0
301.176
301.176
1 0 4 . 1 4 4
1 0 4 . 1 4 4
1 0 4 . 1 4 4

104.144
1 5 3 . 1 5 2

(kcal/mole)

- 9 . 9

-66.3
-72.6
-85.9

-191.96
-186.96

-153*3
"195.10

-52.4
-98.1

-131.1
-66.3
-58.1
- 6 8 . 4

55.9
30.3
32.9
39.7

-75.1
6 . 1

54.2
-25.1
-24.0
-48.0

-66.4
17.6
-4.8
60.93
7 1 . 2 3
2 4 . 8 3

35.22
-90.4

Source

8C

ВС
CC
CC
AC
AC
CC
AC

CC
CC
CC
ВС

974)

983)
744)
744)

1295)
1295)

744)
1295)

744)
744)
744)

1382)
8 ( 1 3 8 2 )
B C 1 3 8 2 )
CC 744)
C C 1 4 1 3 )
CC
CC
CC
ВС

744)
744)
744)

1640)
C C 1 0 1 2 )
ВС
ВС
ВС

ВС
CC
ВС
АС
ТС
АС

тс
ее

984)
5 5 )
5 7 )

983)
7 4 4 )
9 8 1 )

1 1 9 7 )
4 7 2 )

1 2 4 8 )

439)
744)

(cal/mole °K) Sourer (kcal/mole) Log «A»

4 9 . 7 М С Щ 8 ) - 1 4 1 . 3 9 103.640

42.33 МС 419)

52.65 МС1312)
78.10 ТС 472)
56.78 МС1160)
8 2 . 4 8 ТС 439)

85.70
88.41
48.27
51.10

-62.817
•64.805
-35.454
-37.453



t
4

ДН/'Й«

rormiil»
 Nlim

''
 Slatc

 MnlWt (kail/mole)

C8H8FN0 4'-FLU0R0ACETANILIDE . . . . CS) 153.152 -89.6
C8H8FNO3 4-FLUORO-3-NITROPHENETOL . CS) 185.152 -87.2
C8H8N202 PHENYLGLYOXIMECALPHA) . . . CS) 164.160 -3.2
C8H8N202 PHENYLGLYOXIMECBETA) . . . . CS) 164.160 11.В
C8H8N203 2'-NITROACETANRIOE CS) 180.160 -51.1
C8H8N2O3 3'-NITROACETANILIDE. . . . . CS) 180.160 -56.2
C8HBN203 <•' -NITROACETANILIDE CS) 180.160 -56.8
C8H8N20* BISUCCINIMIOE CS) 196.160 -169.55
C8H8N204 2»«-DINITR0-H-XYLENE . . . . CS) 196.160 -19.7
C8H8N204 4,6-OINITRO-M-XYLENE . . . . CS) 196.160 -23.7
C8H8N204 1-ETHYL-2/4-DINITR0BENZENE . C D 196.160 -19.6
C8H8N205 2»4-DINITR0PHENET0LE . . . . CS) 212.160 -53.4
C8H8N4 1-METHYL-5-PHENYLTETRAZ0LE . CS) 160.176 69.8
C8H8N4 l-PHENYL-5-METHYLTETRAZOLE . CS) 160.176 69.2
C8H8N4 2-PHENYL-5-METHYLTETRAZ0LL . CS) 160.176 65.6
C8H8N6 BENZAL-5-HYDRAZIN0TETHAZOLE CS) 188.192 105.4
C8H8N606 AMMONIUM 5»5"NITRILO-
C8H8N606 OIBARBITURIC ACIO . CS)
C8H80 ACETOPHENONE C D
C8H80 ACETOPHENONE CG)
C8H80S PHENYL THIOLACETATE . . . . C D
C8H802 M-ANISALOEHYDE C D
C8H8Q2 0-ANISALOEHYDE CS)
C8H802 P-ANISALDEHYOE C D
C8H802 1,4-BENZODIOXAN-
C8H802 TETRAHYDRONAPHTHALENE C D 136.144
C8H802 2-HY0R0XYACETOPHEN0NE . . . CL) 136.144
C8H802 3-HYDROXYACETOPHENONE . . . CS) 136.144
C8H802 4-HY0R0XYACET0PHEN0NE . . . CS) 136.144
C8H802 METHYL BENZOATE C D 136.144
C8H802 PHENYLACETIC ACIO CS) 136.144
C8H8O2 M-TOLUIC ACIO CS) 136.144
C8H802 0-TOLUIC ACIO CS) 136.144
C8H802 P-TOLUIC ACID CS) 136.144
C8H603 P-ANISIC ACIO CS) 152.144
C6HR03 ?»3-CRES0TIC ACID CS) 152.144

Source (cal/mole"

CC 744)
CC 744)
ВСЮ13)
ВС 1013)
CC 744)

744)
744)
247)
55)
55)

ВС 1471 )
ВС 57)
ВС 1616)
ВС 1616)
ВС 974)
ВС 1616)

Source (kcal/mole)

СС
СС
АС

ВС
ВС

784.192 -289.4 СС 744 )

120.144 -34.06 АС 251)

-20.76 АС1434)
-32.4 АС1556)
-64.9 СС 928)
-62.6 СС 928)
-63.8 СС 928)

120.144
152.210
136.144
136.144
136.144

АС 201)
СС 145)
СС 145)
СС 145)
СС 744)
СС 744)

-101.84 АС 250)
-99.55 АС 250)

-102.58 АС 250)
-130.4 СС 744)
-146.3 СС 744)

-61.0
-44 .4
-87.1
-Я6.2
-81.4
-94.7

59.62 МС1354)
89.12 МС1434)

- 4 . 0 6
0 . 4 4

2 . 9 7 7
- 0 . 3 2 4

Formula Name State

С8Н803 2>4-CRES0TIC ACIO CS)
СвНвОЗ 2.5-CRESOTIC ACID CS)
СвнвОЗ 2>6-CRES0TIC ACID CS)
СвНвОЗ 3-HYDROXY-P-ANISALOEHYDE . . CS)
СвНвОЗ 4-HYDR0XY-M-ANISALDEHYDE . . CS)
C8H803 MANDELIC ACID» O.L CS)
СвНвОЗ MANDELIC ACIO» L CS)
СвНвОЗ METHYL P-HYOHQXYBENZOATE . . CS)
СвНвОЗ METHYL SALICYLATE CL)
СвНвОЗ 0 - O X Y M E T H Y L B E N Z O I C A C I D . C U » S )
СвНвОЭ PHENOXYACETIC ACIO CS)
C8H804 CYCLOHEXAOIENE-
C8H804 1.4-OICARBOXYLIC ACID (S)
C8H804 l»4-CYCL0HEXA0IENE-
C8H804 b«-DICARBOXYLIC ACIO CS)
СвН80« ?»4-CYCL0HEXADIENE-
C8H804 l»4-0ICAR80XYLIC ACID CS)
C8H8Q4 2.5-CYCL0HEXA0IENE-
Свн804 l»4-0ICARB0XYLIC ACID CS)
C8H805 METHYL GALLATE CS)
C8H9CL 1-CHL0R0-2-ETHYLBENZENE . . CD
C8H9CL 1-CHL0R0-4-ETHYLBENZENE . . CL)
C8H9F0 M-FLUOROPHENETOLE . . . . . (L)
C8H9F0 P-FLUOROPHENETOLE CD
C8H9N0 ACETANILIDE CS)
C8H9N0 ACETOPHENONE: OXIME CS)
C8H9NQ2 2-OXYACETOPHENONE OXIME . . CS)
C8H9N02 «-OXYACETOPHENONE OXIME . . CS)
C8H9N02 PHENYLGLYCINE CU»S)
C8H9N02 N-PHENYLGLKINE CS)
C8H9N03 M-NITROPHENETOLE CD
C8H9N03 0-NITROPHENETOLE . CD
C8H9N03 P - N I T R O P H E N E T O L E . . . . . . C D
C8H9N30« D I M E T H Y L - 2 » 4 - D I N I T R 0 -
C8H9N304 N » N - A N I L I N E CS)
С в н Ю ETHYLBENZENE , . C D

MolVVI (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole) LogAfp

152.144
152.144
152.144
152.144
152.144
152.144
152.144
152,144
152.144
152.144
152.144

168.144

168.144

168.144

168.144
184.144
140.609
140.609
140.152
140.152
135.160
135.160
151.160
151.160

151.160
151.160
167.160
167.160
167.160

211.176
106.160

-147.2
-145.5
-142.2

-107.3
-110.9
-138.5
-138.7
-129.6
.-127.1
-137.7
-122.2

-182.5

-189.5

-183.0

-180.2
-223.6
-12.88
-12.33
-79.5
-82.7
-50.3

-5.3
-52.9
-50.9

-103.1
-93.0
-49.9
-38.6
-53.1

"6.9
-2.98

CC
CC
CC
CC
CC
ВС
ВС
CC
AC
CC
CC

CC

CC

cc

cc
cc
AC
AC

cc
cc
AC
CC

cc
cc
cc
cc
cc
cc
cc
ВС
AC

744)
744)
744)
928)

744)
1651)
1651)
744)

1354)
744)
744)

744)

744)

744)

744)
744)
635)
635)
744)
744)

1558)
744)
843)
843)
744)

744)
744)
744)
744)

204)
1248) •20.971



С8Н10

СвнЮ
С8Н10
С8НЮ
СвНЮ
свню
СвнЮ
СвнЮ
C8H10N20
СвНЮ№0
C8H10N4Q2
свнlONao t о
свнюо
сенюо
свнюо
свнюо
свнюо
свнюо
свнюо
свнюо
свнюо
свнюо
свнюо
свнюог
СвН1002
свнюог
свнюог
свнюогя
C8H1002S

C8H1002S

C8H1002S

СвН1003

свн юоз
С8Н1003

СвнЮОЗ
C8H1003S

Nairn State

ETHYLBEN2ENE . . „ CG)
1.7-DCTA0IYNE C D
M-XYLENE C D
M-XYLENE CG)
O-XYLENE C D
O-XYLENE CG)
P-XYLENE . C D
P-XYLENE CG)
N . N - 0 1 H E T H Y L - P - N I T R 0 S U A N I L I N E C S )
N - E T H Y L - N - N I T H O S O A N R I N E . . CS)

CAFFEINE CS)
A L L O X A N T H I N E O I H Y D R A T E . ( U » S )

M-ETHYLPHENOL CD
H-ETHYLPHENOL CG)

0-ETHYLPHENOL CD
0-ETHYLPHENOL CG)
P-ETHYLPHENOL CS)
P-ETHYLPHE'NOL C8)

M-METHYLANISULE C D
PHENETOLE C D
M-XYLENOL . CU.S)
O-XYLENQL CU.S)
P-XYLENOL CU.S)

9-OIMETHOXYBENZENE C D
P-DIMETH0XY8ENZENE . . . . . CS)
P-OIMETHOXYBENZENE . . . . . C D
P-XYLENE-ALPHA.ALPHA'-OIOL . CS)
BENZYL METHYL SULFUNE . . . C D
BENZYL METHYL SULFONE . . . CG)
METHYL P-TOLYL SULFONt . . . CL>
METHYL P-TOLYL SULFONE . . . CG)
1»2-CYCLOHEXANEDICARBOXYLIC

ANHYDRIDE» CIS CS)
1.2-CVCLOHEXANEDICARBOXYLIC

ANHY04IUE» TRANS CS)
P-ETHYIBENZENESULFONIC ACID CG) 186,226

Mol W(

106.160
106.160
106.160
106.160
106.160
106.160
106.160
106.160
150.176
150.176
194.192
322.192
122.160
122.160
122.160
122.160
122.160
122.160
122.160
122.160
122.160
122.1*0
122.160
138.160
138.160
13Я.160
138.160
170.226
170.226
170.226
170.226

ли/;,»
(kcal/mole)

7 . 1 ?
8 0 . 0
- 6 . 0 7

1 . 1 2
- 5 . 8 4

4 . 5 4
- 5 . 6 4

4 . 2 9
3 1 . 6
2 5 . 3

- 7 9 . 2
• 4 7 5 . 9

- 5 1 . 2 9
- 3 5 . 0 1
- 4 9 . 9 9
- 3 4 . 8 ?
- 5 3 . 7 1
- 3 4 . 5 5
- 3 7 . 6
- 3 8 . 6
- 5 5 . 7
- 5 8 . 0
- 5 7 . 8
- 7 0 . 1
- 7 8 . 5
- 7 0 . 6
- 9 4 . 2 3
- 8 8 . 7
- 6 7 . 2
- 9 2 . 4
- 7 0 . 8

Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

TC 398)
AC 433)
AC1248)
TC 399)
AC1248)
TC 400)
AC1248)
TC 401)

744)
744)
744)
744)
128)
128)
128)
128)
126)
128)
56)
56)

744)
744)
744)
201)
744)
744)

AC1114)
ВС 905)
ВС 905)
B( 905)
ВС 905)

86.15 ТС 398) 31.21 -22.875

CC

CC

CC

CC

AC

AC

AC

AC

AC

AC

ВС

ВС

CC

CC

CC

AC

CC

CC

154.160 -161.3 CC 744)

154.160 -162.0 CC 744)

6 0 ,
8 5 ,
5 8 ,
8 4 ,

27
49
80
31

59.20
84.23

MC1248)
TC 399)
MC1166)
TC 400)
MC1166)
TC 401)

25.73
28.41
26.40
29.18
26.28
28.»5

-18.463
-20.821
-19.353
-21.386
-19.265
"21.221

104.04 tC 69)

У.

Formula

C8H1004
C8H1004

C8H1004
C8H1004

С8Н100Я

C8H10S
C8H10S
C8H10S

C8H10S
C8H11N
C8H11N
CBH11N
C8H11N
C8H11N
C8H11N
C8H11N
C8H11N
C8H11N02
C8H11N02
C8H11N02
C8H11N02
C8H11N02

C8H11N02
C8H11N03

C6H11N03
C8H12
C8H12
C8H12
C8H12
C8H12
C8H12
C8H12N203
C8H12N206
C8H12N206
C8H12N4
C8H12N4

Name State

1-CYCLOHEXENL-

l»4-0ICARR0XYLIC ACID CS)

2-CYCLOHEXENE-

1.4-OICARBOXYLIC ACID CS)

DJETHYL ACETYLENEDICARBOXYLATECD

BENZYL METHYL SULFIDE . . . C D

BENZYL METHYL SULFIDE . . . CG)

ETHYL PHENYL SULFIOf . . . . C D

ETHYL PHENYL SULFIDE . . . . CG)

N,N-OIMETHYLANILINE . . . . C D

N,N-OIMETHYLANILINE . . . . CG)

N-ETHYLANILINE (L)

N-ETHYLANILINE CG)

2-NOR90RNANECARBONITRILE»EN00CL5

2-N0P.R0RNANECARB0NITRILE» EXOCL)

2-0CTY4ii»jTHlLE CL)
2.4-XY1. :&JNE CL)
ETHYL ?-»ETHYL-

3-PYRROLECARBUXYLATE CS)
METHYL 2.4-DIMETHYL-

1-PYRROLECARBQXYLATE CS)
METHYL 3»5-DIMETHYL-2-

PfRROLECARBOXYLATE CS)
ETHYL 4-HT0RUXY-5-METHYL-

3-PYRR0LECARB0XYLATE CS)
8ICYCL0C2*2»2)0CT-2-ENE . . CS)
1,3-OIMETKrLDIHYDROBENZENE CU#L)

» 4 - 0 I M E T H Y L - l » 3 - C Y C L 0 H E X A 0 I E N E C D
l-METHYL-3-METHYLENE-

CYCLOHEXENE-1 C D
VINYLCYCLOHEXENE CG)
5»5-DIETHYLHARBITURIC ACID • CS)
1 . 2 - B I S C 3 - C A R B 0 X Y P R 0 P I 0 N Y D -

HYDRAZINE CS)
2 > 2 ' - A Z 0 B I S - 2 - M E T H Y L -

P R O P I O N I T R I L E C S )

MolWt

1 7 0 . 1 6 0

1 7 0 . 1 6 0
1 7 0 . 1 6 0
1 3 8 . 2 2 6
1 3 8 . 2 2 6
1 3 8 . 2 2 6
1 3 8 . 2 2 6
121 . 1 7 6
1 2 1 . 1 7 6
1 2 1 . 1 7 6
1 2 1 . 1 7 6
1 2 1 . 1 7 6
1 2 1 . 1 7 6
1 2 1 . 1 7 6
1 2 1 . 1 7 6

1 5 3 . 1 7 6

1 5 3 . 1 7 6

1 5 3 . 1 7 6

1 6 9 . 1 7 6
1 0 8 . 1 7 6
1 0 8 . 1 7 6
1 0 8 . 1 7 6

1 0 8 . 1 7 6
1 0 8 . 1 7 6
1 8 4 . 1 9 2

2 3 2 . 1 9 2

1 6 4 , 2 0 8

ля/;..
(kcal/mole)

- 2 4 . 1

-212.3
- 1 3 6 . 4

6 . 2
1 9 . 0

5 . 2
. 1 8 . 4

8 . 2
2 0 . 10

0 . 9
1 3 . 4 0

3 6 . 3
- 1 9 . 2

- 9 5 . 6

- 9 8 . 3

- 9 8 . 3

- 1 4 3 . 5

- 1 3 . 8
- 7 . 9

- 1 0 . 9
1 6 , 8

- 1 7 8 . 8

- 3 1 7 . 8

5 4 . 6

m

Source

CC

CC
CC
ВС
ВС
ВС
ВС
CC

ее
AC
ВС

CC
CC

CC

CC

CC

CC

GC
CC

CC
EC
CC

ВС

ВС

7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )
B 9 8 )
И98)
8 9 8 )
8 9 8 )

1547)
1547)
1 5 4 7 )
1 5 4 7 )

7 4 4 )
7 4 4 )

1 4 1 4 )

1 4 1 3 )

1 4 1 3 )

1 4 1 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )
3 5 6 )
7 4 4 )

1 6 4 0 )

9 7 4 )

S°m

(cal/mole °K) Source

6 1 . 2
8 7 . 5
5 7 . 2
8 4 . 1
5 3 . 2 9
5 5 . 1 1

5 0 . 3 0

9 6 . 4

E C 1 5 4 7 )
E C 1 5 4 7 )
E C 1 5 4 7 )
E C 1 5 4 7 )
MC1334)
МС13Э4)

MC1624)

EC 3 5 6 )

\Gf°n,
(kcal/mole)

51.20
55.26
45.10
49.58

47.14

- 3 7 . 5 3 1
- 4 0 . 5 0 6
- 3 3 . 0 5 4
-36.338

- 3 4 . 5 5 1



Formula Name State

C8H120 BETA-OKYCLOUCTANONE» CIS CU»D
C8H120 BFTA-DICYCLOUCTANONE, TRANSCU.D
C8H12O 3.5-DIMETHYL-2-CYCLOHEXEN-
CBH12C 1-ONE C D
C8H120 ETHYLENECYCLUHEXANONE» ENOOCU.S)
C8H120 3-OXABICYCLOC3»2»2)NUNANE . CS)
C8H1202 l-CYCLO4EXENt-l-ACETIC ACID CS)
C8H1202 OELTA-1-ALPHA-CYCLOHEXANE-
C8H1202 ACETIC ACID CS)
C8H1202 ETHYL SQRBATE . . . . . . . C D
C8H1202 2-OCTYNOIC ACID . . . . . . C D
C8H1203 2.2-DIETHYLSUCCINIC ANHYORIOECD
C8H12Q3 DIETHYLSUCCINIC ANHYORIDE»С IS C D
C8H12O3 DIETHYLSUCCINIC ANHYOftIUE»THANSCD
C8H1203 TETRAMFTHYLSUCCINIC ANHYONIDECS)
C8H12O4 CYCLOHEXANE-1>2"
C8H12O4 OICARBOXYLIC ACID» CIS . CS)
C8H120e CYCLOHEXANE-1,2-
C8H1204 DICARBOXYLIC ACID» TRANS CS)
C8H12Q4 CYCLOHEXANE-1»'4-DICAR«OXYLIC
C8H12O" ACID» CIS CS)
C8H1204 CYCL0HEXANE-l»4-0ICARH0XYLIC
C"8Hi?04 ACID» TRANS (S)
C8H1804 DIMETHYL TETRAMETHYLENE-
C8HJ204 ALPHA»BETA-DICARBOXYLATE CU»L)
C8H1S04 ETHYL 2-ACETYLАСЕ ТО АСЕТА ТЕ . C D
C8H12S6 1 » 3 » 5 » 7 - T E T R A M E T H Y L - 2 » 4 » 6 » 8 » 9 .
C8H12S6 10-HExATHIAADAMANTANE (S)
C8H13NO N-PENTYLPROPIULAMIOE . . . CS)
C8H14 RrCYCL0C2,2»2)0CTANE . . . . CS)
C8H14 CYCLOOCTENE C D
C8H14 CYCLOOCTENE CG)
C 8 H 1 4 3 - C Y C L O P E N T Y L - l - P R O P E N E . . C D

C 8 H 1 4 2 - C Y C L O P R O P Y L - 3 - M E T H Y L - l - B U T E N E ( L )
CPM1« 2 - C Y C L O P R O P Y L - l - P E N T E N E . . ( D
C S H V ' ?-C V Cl Of

ДНЯ,» Sn,
MolVVt (kral/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

124.176 «47.8 AC 74)

124.176 -41.0 AC 74)

124.17ft --59.9
124,176 -45.5
124,176
140,176 -115.7

C(
AC

744)
90)

140.17ft
140.176
140.176
156.176
156.176
156.176

300
139
110
110
110
110
110.

•118.5
-148.5
-79.2
•164.0
•165.1
•166.7

156.176 -169.8

172.176

172.176

172. J76

172,176

-229.8

-232.2

-233.5

-232.6

CC 744)

CC 744)
CC 744)
CC 744)
ВС 1538)
BC1538)
BC153B)
BC1538)

BC1579)

ВС 1579)

CC 744)

CC 744)

172.176 -177.2 CC 744)
172.176 -190.2 С С 744)

572
192
192
192
192
192
192

- 4 6 . 0 CC 7 4 4 )

- 1 6 ,
- 6 ,

- 1 5 ,

3,
110.192
110.192

7
7 6
7 7
0
0

НС 8 7 8 )
AC 2 6 1 )
AC 8 2 1 )
CC 1 3 7 3 )

CC 1 3 7 4 )

5 6 , 4 7 M C 1 6 2 4 )

7 6 . 7 5 HC 2 1 3 )

5 0 . 1 8 M C 1 6 2 « )

- 2 . 0 CC 1 3 7 4 )

X

Formula Name Slate

C 8 H 1 4 ? » 4 - D I M E T H Y L C Y C L 0 H E X E N E . . C D

C8H14 1-ETHYLCYCLOHEXENE (D
C8H14 ETHYLIDENECYCLOHEXANE . . . C D
C8H14 2-METHYLN0HB0RNANE» ENOO . . C D
C8H1« 2-METHYLN0RBURNANE» EXO . . C D
C8H14 flCTAHYDROPENTALENE» CIS . . C D
C8H14 OCTAHYDROPENTALENE» TRANS . C D
C8H1* 1-OCTYNE CG)
C8H14 1.2»Э-TRIMETHYLCYCLOPENTENE C D
C8H14 2»3»3-TRIMETHYLCYCL0PENTENE C D
C8H1» VINYLCYCLOHEXANE C D
C8H148RZ l,2-DIBR0M0CYCL00CTANE . . . C D
C8H14BR2 1,2-01BROMOCYCLUOCTANE . . . CG)
C8H14N4 2»2'-HYDRAZ0BIS-
C8H1«N4 2-METHYLPR0PI0NITRILE CS)
C8H14N405 TRIGLYCYLGLYCINE CU.S)
C8H110 CYCLOOCTANONE CD
C8H140 2»2-DIMETHYLCYCL0HEXAN0NE . CD
C8HH0 2-ETHYL-2-HEXENAL (D
C8H140 4-METHYL-l»6-HEPTA0IEN-4-0L CD
C8H140 2-0CTYNE-1-0L CD
сенног BUTYL CROTONATE CD
C8H1402 SEC-BUTYL CRUTONATE . . . . C D
C8H1402 CYCLOHEPTANECARBOXYLIC ACID CS)
C8H1402 CYCLOOCTANECARBQXYLIC ACID
C8HH02 CACTIVE) CS)
C8H1402 2.5-DIMETHYL-3-HEXYNE-2»5-DI0LCD
C8H1102 ISOBUTYL CROTONATE C D
C8H1402 ISOPROPYL 2-PENTENOATE . . . C D
СвНН02 ISOPROPYL 3-PENTENQATE . . . C D
C8H1402 ISOPROPYL 4-PENTENOATE . . . C D
C8HH02 3-METHYLCYCLOHEXANECARBOXYLIC
C8H1402 ACID CS)
C8H1«O2 PROPYL 2-PENTENOATE . . . . C D
C8HH02 PROPYL 3-PENTENOATE . . . . C D
C8HH0Z PROPYL 4-PENTENOATE . . . . CD

Mol Wt

1 1 0 .
no.
no.
no.
no.
1 1 0 .
1 1 0 .

no..
no.
no.
1 1 0 .
2 7 0 .
2 7 0 .

1 6 6 .
2 4 6 .
126.
126.
126.
126.
126.
142.
142.
142.

142.
142.
142 .
142.
142.
1 4 2 .

192
192
192
192
192
1 9 2
1 9 2
.192
1 9 2
1 9 2
1 9 2
0 2 4
0 2 4

224
224
192
192
192
192
192
192
192
192

192
192
192
192
192
192

Д Н Я •98

(kcal/mole)

- 3 5
- 2 5
- 2 4

- 3 0
- 2 4

19
- 3 7
- 3 7
- 2 1
- 3 1
- 1 8

28
- 2 8 2

- 7 6
- 7 6

- 6 2
- 4 9

- 3 8
- 1 1 2
- 1 1 4
- 1 4 1

- 1 4 2
- 8 7

- 1 1 5
- 1 1 6
- 1 1 4
- i n

. 8

. 5 3

. 7 6

. 9
, 9
. 7 0
. 9

. 6

. 2 2

. 7

. 7

.5

. 6

. 8

.4

. 4 6

. 8

. 6

. 9

. 4

. 4

. 1

. 4

. 6

. 6

. 2

. 9

л.»
Source (cal/mole °K) Source

CC
AC
AC

ВС
ВС
ТС
CC
CC
AC
ВС
ВС

ВС
CC
CC
CC
AC
CC
CC
ВС
ВС
CC

CC
CC
ВС

7 4 4 )

8 2 1 )
8 2 1 )

5 6 . 9 3 М С 1 3 3 3 )
5 8 . 8 5 М С 1 3 3 3 )

7 5 )
7 5 )

3 2 5 ) 1 0 6 . 7 5 ТС 3 2 5 )

7 4 4 )
7 4 4 )

821 )
8 7 8 )
8 7 8 )

9 7 4 )

7 4 4 )
1 2 7 2 )

7 4 4 )
1 5 0 6 )

7 4 4 )

744»
1 2 8 6 )
1 2 8 6 )

7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )

1 2 8 6 )
B C 1 2 8 7 )

ВС
ВС

1 2 8 7 )
1 2 8 7 )

(kcal/mole)

5 6 . 2 6 - 4 1 . 2 3 6

142.192 -144.4 CC 744)
142.192 -112.2 ВС 1287)
142.192 -109.8 ВС1287)
142.192 -108.3 ВС1287)



Iniimil.i Name State

C8H1403 ETHYL 2 - Е T H O X Y C R O T O N А ТЕ . . (L)
C8H 1 4 0 3 ETHYL 2 - Е T H Y L А С Е Т О А С Е Т А ТЕ . C D
C8H1403 ISOBUTYRIC A N H Y D R I D E . . . . C D
C8H14CJ4 BUTYRYL P E R O X I D E (L)
C8H1 4 0 4 DIETHYL S U C C I N A T E (L)
C8H1404 2 # 2 - D I E T H Y L S U C C I N I C ACID . . (S)
C8H1 4 0 4 2 » 3 - D I E T H Y L S U C C I N I C ACID» C I S C S )
C8H1404 2 » 3 - O I E T H Y L S U C C I N I C ACID» T K A N S C S )
C 8 H 1 4 0 4 D I M E T H Y L A D I P A T E C D
C8H1404 D I M E T H Y L A D I P I C ACID . . . C U . S )
С 8 Н Ц 0 4 E R Y T H R I T E D I A C E T A L . . . . ( U > 5 )
C8H1404 E T H Y L P R O P Y L M A L O N I C ACID . . CS)
C8 H 1 4 0 4 P E N T Y L M A L Q N I C ACID C S)
C8H1 4 0 1 SUBERIC ACID CS)
C8H1 4 0 4 T E T R A M E T H Y L S U C C I N I C ACID . . CS)
C8H1106 DIETHYL TARTHATE» 0 . . . . C D
C8H1106 OIETHYL TARTRATE» MESU . . . C D
С 8 Н П 0 6 D I M E T H Y L O I H Y D H Q X Y A D I P I C A C I D ( U » S )
C8H1406 D I M E T H Y L D I M E T H O X Y -
C 8 H 1 4 0 6 S U C C I N A T E » DL CS)
C8H 1 4 0 6 D I M E T H Y L MESQ-DI M E T H O X Y -
C 8 H 1 4 0 6 S U C C I N A T E CS)
C 8 H H 0 8 G L U C O O C T O N O L A C T O N E CS)
C 8 H 1 5 C L 0 2 flUTYL 2 - C H L O R Q B U T Y R A T E . . . C D
C8 H 1 5 C L 0 2 RUTYL 3 " C H L O R U B U T Y R A T E . . . C D
C8 H 1 5 C L 0 2 BUTYL 4 - C H L O R U B U T Y H Д Т Е . . . C D

C8 H 1 5 C L 0 2 ISOBUTYL 2 " C H L 0 R 0 B U T Y R A Т Е . C D
C 8 H 1 5 C L 0 2 ISDBUTYL 3 - C H L O R O B U T Y R A Т Е . C D
C 8 H 1 5 C L 0 2 TSOBUTYL 1 - C H L O H O B U T Y H A Т Е . C D
C 8 H 1 5 C L 0 2 ISOPENTYL 2 - C H L U R O P R O P I O N A Т Е C D
C 8 H 1 5 C L 0 2 TSOPENTYL 3 - C H L U R O P R O P I ONATE CL>
C8H15N 3 - A Z A B I C Y C L 0 C 3 . 2 . 2 ) N 0 N A N E . CS)
C8H16 C Y C L O O C T A N E C D
C8H16 C Y C L O O C T A N E CG)
C 8 H 1 6 2 - C Y C L O P R U P Y L - 3 - M E T H - Y L B U T A N E C D
C 8 H 1 * 2 - C Y C L O P R U P Y L P E N T i N E . . . . C D

Mol Wt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole) I-OR Kp

158
15R
158
171
174
174
174
174
174
171
171
174
174
174

192
192
192
192
192
192
192
192
192
192
192
192
192
192

174.192
206.192
206.192
206.192

-154.7
-170.9
"181.3
-161.0
-223.4
-216.0
-212.8
-214.5
-210.3
-243.3
-1P0.1
-211.1
-244.0
-246.6
-211.2
299.5
298.9
311.7

AC
AC
CC
AC
CC

996)
996)
258)
679)
744)

BC1538)
ВС 1538)
ВС 1538)
CC 744)
CC 744)
CC 744)
CC 744)
ВС 1535)
CC 741 )
BC1538)
CC 744)
CC 744)
CC 744)

206.192 -265.3 ВС 358)

?06
238
178
178
178
178
178
178
178
178
125
112
112
112
112.208

192 -275
192 -394
657
657
657
657
657-
657
657
657
208
208
208
208

-156
-116
-117
-158
-149
-151
-150
-142

-40.
-30.
-14.
-14.

,7
,1
,8
2
9
,3
2
,0
1
0

42

06

ВС 358)
CC 744)
RC 1384)
BC1381)
ВС 1381)
RC 1381)
BC1384)
ВС 1384)
BC1384)
ВС 1384)

AC 707)
ТС 343)
CC1373)
CC 1375)

5 6 . 1 1
6 2 . 6 2
8 7 . 6 6

MC
MC

rc

73)
424)
343)

18.60
21 .49

•13.634
•15.755

Formula Name State

C8H16 1» 1 - D I M E T H Y L C Y C L O H E X A N E . . CL)
C8 H 1 6 l » l - D I M E T H Y L C Y C L O H E X i N E . . CG)
C8H16 1 » 1 - O I M E T H Y L -
C8H16 2 - P R O P Y L C Y C L C P H O P A N E C D
C8H16 1 , 2 - D I M E T H Y L C Y C L O H E X A N E » CIS C D
C8H16 1 , 2 - D I M E T H Y L C Y C L O H E X A N E » CIS CG)
C8H16 1 , 2 - D I M E T H Y L C Y C L 0 H E X A N E » T H A N S C D
C8H16 1 , 2 - O I M E T H Y L C Y C L O H t X A N E . T R A N S C G )
C8H16 1 » 3-DIMETHYLCYCLt)HtXANE» CIS C D
СЙН16 1 » 3 - D I M E T H Y L C Y C L 0 H E X A N E . CIS CG)
C8H16 l » 3 - D I M E T H Y L C Y C L 0 H E X A N E » T R A N S C D
C8H16 1» 3-D IMETHYLCYCLOHE.XANE» TRANS CG)
C8 H 1 6 1 , 4 - D I M E T H Y L C Y C L O H E X A N E » CIS CL)
C8H16 1 « 4 - D I M E T H Y L C Y C L O H E X A N E » CIS CG)
C8H16 l , 4 - D I M E T H Y L C Y C L 0 H E X A N E » T H A N S ( L )
C8H16 l , 4 - D I M E T H Y L C Y C L 0 H E X A N E » T H A N S C G )
C8H16 2 » 2 - D I M E T H Y L - 3 - H E X E N E » CIS . C D
C8H16 2 > 2 - D I M E T H Y L " 3 - H E X E N E > CIS . CG)
С8Н1Й 2 » 2 - D I M E T H Y L - 3 - H E X E N E » TRANS C D
C8H16 2 # 2 - D I M E T H Y L - 3 - H E X E N E » TRANS CG)
C8H16 E T H Y L C Y C L U H E X A N E CD
C8H16 ETHYLCYCLOHEXANE CG)
C 8 H 1 6 3 - E T H Y L - 2 - M E T H Y L - 1 - P E N T E N E . C D
C 8 H 1 6 3 - E T H Y L - 2 - M E T H Y L - 1 - P E N T E N E . ( G )
C 8 H 1 6 1 - O C T E N E C D
C8H16 1-OCTENE CG)
C8H16 PROPYLCYCLOPENTANE CL)
C8H16 PROPYLCYCLOPENTANE CG)
C 8 H 1 6 l » 2 » 4 - T R I M E T H Y L C Y C L 0 P E N T A N E . C D
С 8 Щ 6 2 » 1 » 4 - T R I M E T H Y L " 1 - P E N T E N E . C D
C 8 H 1 6 ? / 1 » 4 - T R I M E T H Y L - l - P E N T E N E . CG)
C 8 H 1 6 2 » « » 4 - T R I M E T H Y L - 2 - P E N T E N E . CL)
C 8 H 1 6 2 » 1 » 1 " T R I M E T H Y L - 2 - P E N T E N E . ( G )
C 8 H 1 6 N 2 0 3 L E U C Y L G L Y C I N t » D » L ( S )
C f l H 1 6 N 2 0 3 V A L I N E A L A N I N E A N H Y D H I D E . . ( S )
C 8 H 1 6 N 2 0 1 D I E T H Y L U R E T H A N O F

\Hf°m S°JW AG/S*.
MolWt (kial/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

112.208 -52.31 AC1248) 63.87 MC 6b7) 6.34

112.208 -43.26 TC 373) 87.24 TC 373) 8.42

I 12
112
112
112
112
1 12
112
112

208
208
208
208
208
208
208
208

112.208
112.208

208
208
208
208
208
208
208
208
208
?08
208
208
208
208
208
208
208
208
208
208
224

112.
112.
112.
112.
112.
112.
112,
112.
112.
112,
112.
112,
11?,
112,
112,
112,
112,
112,
112
112
168
188.224

-27.8
-50.61
-41.15
-52.19
-43.02
-53.30
-44.16
-51.57
-42.20
-51.55
-42.22
-53.18
-41.12
-30.63
-21.77
-35.05
-26. lft
-50.72
-41.05
-33.36
-24.10
-29.52
-19.82
-45.21
-35.39
-53.3
-35.21
-26.68
-34.44
-25.50

-205.36
-192.0

AC 710)
AC 1248)
TC 374)
AC 1248)
TC 375)
AC 1248)
TC 376 )
AC 1248)
TC 377)
AC 1248)
TC 378)
AC 1248)
TC 379)
AC 1236)
AC 1236)
AC 1236)
AC 1236)
AC 1196)
TC 372)
AC 1236)
AC 1236)
AC 1236)
TC 291 )
AC1196)
TC 354)
CC 744)
AC 1236)
AC 1236 )
AC 1236)
AC 1236)
AC 643)
ВС 1177)

65.52 MC
89.51 TC
65.30 MC
88.65 TC
65.16 MC
88.54 TC
66.03 MC
89.92 TC
64.80 MC
88.54 TC
61.06 MC
87.19 TC

657)
374)
657)
375)
6b7)
376)
657)
377)
657)
378)
657)
379)

67.14 MC 657)
91.44 TC 372)

86.15 MC 950)
110.55 TC 291)
74.29 MC 993)

99.73 TC 354)

7 3 . 2 MC1119)

7<l.5 MC 11 1 9 )

6 7 . 2 MC 6 4 2 )

7 . 5 2
9 . 8 5
6 . 0 3
8 . 2 4
« . 9 6
7 . 1 3
6 . 1 3
8 . 6 8
6 . 8 2
9 . 0 7
5 . 4 1
7 . 5 8

6 . 9 5
9 . 3 8

2 2 . 1 9
2 4 . 9 1
1 0 . 3 3
1 2 . 5 7

2 0 . 6 6

21 . 0 4

• 1 1 2 . 1 4

- 4 . 6 4 6
- « . 1 7 2

- 5 . 5 0 9
- 7 . 2 2 2
- 4 . 4 2 1
- 6 . 0 4 0
- 3 . 6 3 8
- 5 . 2 2 8
- 4 . 7 1 6
- 6 . 3 6 3
- 4 . 9 9 9
- 6 . 6 5 0
- 3 . 9 6 6
- 5 . 5 5 2

- 5 . 0 9 6
- 6 . 8 7 a

• 1 6 . 4 8 1
• 1 8 . 2 5 9

- 7 . 5 7 3
- 9 . 2 1 1

• 1 5 . H 1

• 1 5 . 4 2 1

8 2 . 2 0 0



Formula Name Slate

C8H16N204 ETHYLENEDIAMINE (S)

C8H16N204 TARTARICOIETHYLAMIDE» D . (1Ы.)

C8H16N204 TARTAHICDIETHYLAMIDE» 0»L (U»L)

C8H16N2O4 TARTARICDIETHYLAMIDEf MESO CU.D

C8H160 b2-DIMETHYLCYCL0HEXAN0L . . (L)

C8H160 1,3-DIMETHYLCYCLOHEXANOL . . C D

C8H160 2,6-DIMETHYLCYCLOHEXANOL . . (L)

C8H160 3,5-OIMETHYLCYCLOHEXANOL

C8H160 CIS, CIS; CIS . CS)

C8H160 3.5-DIMETHYLCYCtOHEXANOL

C8H16U CIS. CIS» TRANS . C D

C8H160 3,5-DIMETHYLCYCLOHEXANOL

C8H160 CIS» TRANS, CIS C D

C8H160 3-ETHVL-5-HEXEN-3-OL . . . . C D

C8H16U 4-METHYL-1-HLPTEN-4-0L . . . CD

C8H160 OCTANAL CD

C8H160 OCTANAL <G)

C8H160 2-0CTAN0NE . . . CD

C8H16D 3-OCTANONE C D

C8H160 4-0CTAN0NE C D

C8H16O2 SEC-BUTYL BUTYRATE C D

C8H1602 METHYL HEPTANOATE C D

C8K1602 OCTANOIC ACID C D

C8H16O2 OCTANOIC ACID C D

C8H1602 PROPYL VALERATE C D

C8H16Q2 2-PROPYLVALENIC ДС1П . . . . C D

C8H16O2 TETRAMETHYLBUTENEDIOL

C8H1602 FUMAROID CU,S)

C8H1602 TETRAMETHYLBUTENEDIOL

C8H16D2 MALE1NOIO CU,S)

C8H17BR 1-BRClMOUCTANt C D
C8H17BR 1-BROMOOCTANE CG)

C8H17F 1-FLUOROOCTANE C D

C8H17N CONIINE C D

C6H17N N-ISQBUTYLI DENEHUTYLAM INE . CL)

C8H17N N-ISORUTYLIOLNFHUTYLAMINE . CG)

MolWt

2 0 4 . ? 2 4
2 0 " . 2 2 1
2 0 1 . 2 2 1
2 0 1 . 2 2 1
1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 2 Й . 2 0 8

(kcal/mole)

- 2 3 3 . 1
- 2 3 1 . 2
- 2 3 1 . 0
- 2 3 3 . 0
- 1 0 0 . 3
- 1 0 6 . 3
- 1 0 2 . 8

Source

B(

cc
cc
cc
cc
cc
cc

9 8 2 )
7 1 1 )
744 )
7 4 1 )
7 4 4 )
7 1 1 )
7 4 4 )

(cal/mole K) Source (kcal/mole)

128.208 -102.1 CC 1367)

128.208 -116.9 CC1367)

1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 2 8 . 2 0 8
1 1 1 . 2 0 8
1 1 1 . 2 0 8
1 4 4 . 2 0 8
1 4 4 . 2 0 8
1 4 4 . 2 0 8
1 4 4 . 2 0 8

- 1 2 6 . 2
- 9 1 . 7
- 9 6 . 9
- 8 0 . 0
- 6 9 . 2 3
- 9 1 . 9
- 9 1 . 5
- 9 2 . 3

- 1 4 1 . 5
" 1 3 5 . 6 2
- 1 5 1 . 7 5
- 1 5 2 . 2
- 1 4 1 . 4
- 1 4 6 . 5

CC
C(
CC
ВС
ТС
8 (
ВС
ВС
ВС
AC
AC
AC
ВС
CC

1 3 6 7 )
7 4 4 )
7 4 4 )
4 6 3 )
Ь51 ) 1 1 9 . 6 6 T( 5 5 1 )
4 6 3 ) 8 9 . 3 5 MC 1 0 8 4 )
4 6 3 )
4 6 3 )

1 2 8 7 )
3 )
3 )

« 5 3 )
1 2 8 7 )

7 4 4 )

- 1 9 . 9 1
- 3 3 . 5 4

1 4 . 5 9 4
2 4 . 5 8 7

144.208 -122.3 CC 744 )

144.208 -125.7 С( 744 )

193.132 -58.61 AC 138)

193.132 -46.26 AC 138)

132.216 -105

127.224

127.224

.0

'57.4

31.76

CC 744)

CC 744)

AC 96)

127.224 -21.8 AC 96)

Formula

C8H17N0

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

ceme
C8H18

C6H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

C8H18

Name State

OCTANAMIOE ( S )
2»2-DIMETHYLHEXANE C D
2»2-DIMETHYLHEXANE . . . . . CG)

2#3-DIMETHYLHEXANE CL)

?#3-DIMETHYLHEXANE CG)

2»4-DIMETHYLHEXANE (I)

2.4-DIMETHYLHEXANE (G)

2 , 5 - D I M E T H Y L H E X A N F CL)

2»5-DIMETHYLHEXANE (G)

3.3-01METHYLHEXANE CL)

3»3-0IMETHYLHEXANE CG)

3,4-DIMETHYLHEXANE C D
3»4-0IMETHYLHEXANE CG)

3-ETHYLHEXANE . CD
3-ETHYLHEXANE CG)

3-ETHYL-2-METHYLPENTANE . . CL)

3-ETHYL-2-METHYLPENTANE . . CG)

3-ETHYL-3-METHYLPENTANE . . CL)

3-ETHYL-3-METHYLPENTANE . . CG)

2-METHYLHEPTANE CL)

2-METHYLHEPTANE CG)

3 - M E T H Y L H E P T A N E . . . . . . C D
3-METHYLHEPTANE . . . . . . CG)

4-METHYLHEPTANE CL)

4-METHYLHEPTANE CG)

OCTANE CL)

OCTANE CG)

2,2»3-TRIMETHYLPENTANE

2,2,3-TRIMETHYLPENTANE

2»2»4-TRIMETHYLPENTANE

Z»2»4-TRIMETHYLPENTANE

2,3.3-TRIMETHYLPENTANE

2»3»3-TRIMETHYLPENTANE

2»3»4-TRIMETHYLPENTANE

2.3,4-TRIMETHYLPENTANE

2#2»3»3-TETRAM ETHYL BUTANE

C D
CG)
C D
CG)
C D
CG)
C L )
CG)
CS)

17
03
14

1.79

AH/1,, si,, д(,/;„
Mul Wl Ikcal/mole) Source (cal/mole °K) Source Ikcal/mole)

1 4 3 . 2 2 4 - 1 1 3 . 1 ВС 1 6 4 0 )
Ц 4 . 2 2 4 - 6 2 . 6 3 A C 1 2 4 8 ) 7 9 . 3 3 E C 1 2 4 8 ) 0 . 7 1
1 1 4 . 2 2 4 - 5 3 . 7 1 ТС 1 2 8 ) 1 0 3 . 0 6 ТС 1 2 8 ) 2 . 5 6
Ц 4 . 2 2 4 - 6 0 . 4 0 AC1248) 8 1 . 9 1 E C 1 2 4 8 ) 2 . 1 7
1 1 4 . 2 2 4 - 5 1 . 1 3 ТС 1 2 9 ) 1 0 6 . 1 1 ТС 1 2 9 ) 4 . 2 3
П 4 . 2 2 4 - 6 1 . 4 7 А С 1 2 4 8 ) 8 2 . 6 2 ЕС 1 2 4 6 ) 0 . 8 9
Ц 4 . 2 2 4 - 5 2 . 4 4 ТС 1 3 0 ) 1 0 6 . 5 1 ТС 1 3 0 ) 2 . 8 0
Ц 4 . 2 2 4 - 6 2 . 2 6 А С 1 2 4 8 ) 8 0 . 9 6 Е С 1 2 4 8 ) 0 . 6 0
1 1 1 . 2 2 4 - 5 3 . 2 1 ТС 1 3 1 ) 1 0 4 . 9 3 ТС 1 3 1 ) Z . 5 0
1 1 4 . 2 2 4 - 6 1 . 5 8 А С 1 2 4 8 ) 8 1 . 1 2 Е С 1 2 4 8 ) 1 . 2 3
1 1 4 . 2 2 4 - 5 2 . 6 1 ТС 1 3 2 ) 1 0 4 . 7 0 ТС 1 3 2 )
1 1 4 . 2 2 4 - 6 0 . 2 3 А ( 1 2 4 8 ) 8 2 . 9 7 Е С 1 2 4 8 )
Ц 4 . 2 2 4 - 5 0 . 9 1 ТС 1 3 3 ) 1 0 7 . 1 5 ТС 1 3 3 )
1 1 4 . 2 2 4 - 5 9 . 8 8 А С 1 2 4 8 ) 8 4 . 9 5 Е С 1 2 4 8 )
1 1 4 . 2 2 4 - 5 0 . 4 0 ТС 1 2 7 ) 1 0 9 . 5 1 ТС 1 2 7 )
1 1 4 . 2 2 4 - 5 9 . 6 9 А С 1 2 4 8 ) 8 1 . 4 1 Е С 1 2 4 8 )
1 1 4 . 2 2 4 - 5 0 . 4 8 ТС 1 3 4 ) 1 0 5 . 4 3 ТС 1 3 4 )
1 1 4 . 2 2 4 - 6 0 . 4 6 А С 1 2 4 8 ) 7 9 . 9 7 Е С 1 2 4 8 )
1 1 4 . 2 2 4 - § 1 . 3 8 ТС 1 3 5 ) 1 0 3 . 4 8 ТС 1 3 5 )
1 1 4 . 2 2 4 - 6 0 . 9 8 А С 1 2 4 8 ) 8 4 . 1 6 Е С 1 2 4 8 )
1 1 4 . 2 2 4 - 5 1 . 5 0 ТС 124), 1 0 8 . 8 1 ТС 1 2 4 )
1 1 4 . 2 2 4 - 6 0 . 3 4 А С 1 2 4 8 ) 8 5 . 6 6 ЕС 1 2 4 6 )
1 1 4 . 2 2 4 - 5 0 . 8 2 ТС 1 2 5 ) 1 1 0 . 3 2 ТС 1 2 5 )
Ц 4 . 2 2 4 - 6 0 . 1 7 АС 1248 ) 8 3 . 7 2 Е С 1 2 4 8 )
Ц 4 . 2 2 4 - 5 0 . 6 9 ТС 1 2 6 ) 1 0 8 . 3 5 ТС 1 2 6 )
Ц 4 . 2 2 4 - 5 9 . 7 4 АС1248) 8 6 . 2 3 МС 4 2 0 )
1 1 4 . 2 2 4 - 4 9 . 8 2 ТС 1 2 3 ) 1 1 1 . 5 5 ТС 1 2 3 )
Ц 4 . 2 2 4 - 6 1 . 4 4 АС1248) 7 8 . 3 0 ЕС 1 2 4 8 )
Ц 4 . 2 2 4 - 5 2 . 6 1 ТС 1 3 6 ) Ю 1 . 6 2 ТС 1 3 6 )
1 1 4 . 2 2 4 - 6 1 . 9 7 А С 1 2 4 8 ) 7 8 . 4 0 МС 1 1 5 2 )
Ц 4 . 2 2 4 - 5 3 . 5 7 ТС 1 3 7 ) 1 0 1 . 1 5 ТС 1 3 7 )
1 1 4 . 2 2 4 - 6 0 . 6 3 АС1248) 7 9 . 9 3 Е С 1 2 4 8 )
1 1 4 . 2 2 4 - 5 1 . 7 3 ТС 1 3 8 ) Ю З . И ТС 1 3 8 )
1 1 4 . 2 2 4 - 6 0 . 9 4 А С 1 2 4 8 ) 7 8 . 7 1 МС1165)
Ц 4 . 2 2 4 - 5 1 . 9 7 ТС 1 3 9 ) 1 0 2 . 3 1 ТС 1 3 9 )
Ц 4 . 2 2 4 - 6 4 . 2 3 АС1248) 6 5 . 4 3 МС1300)

3 . 9 5
3 . 0 3
5 . 0 8
2 . 4 9
4 . 7 6
0 . 9 2
3 . 0 5
1 . 1 2
3 . 2 8
1.»7
4 . 0 0
1 . 5 5
3 . 9 2
2 . 2 1
4 . 0 9
1 . 6 5
3 . 2 7
2 . 5 4
4 . 5 2
2 . 5 5
4 . 5 2
3 . ( 6

- 0 . 5 2 3
1 . 8 7 6
1 . 5 9 4

- 3 . 1 0 0
- 0 . 6 5 5

2 . 0 5 3
- 0 . 4 3 8
- 1 . 8 3 3
- 0 . 9 0 2
- 2 . 3 2 *
- 1 . « 8 7
- 3 . 0 3 4
- 1 . 3 1 1
- 2 . 8 9 2
- 2 . 2 2 4
- 3 . 7 2 5
- 1 . 9 7 4
- 3 . 4 9 2
- 0 . 6 7 7
- 2 . 2 3 9
- 0 . 8 1 9
- 2 . 4 0 7
- 1 . 3 6 7
- 2 . 9 3 3
- Ы 3 4
- 2 . 8 7 2
- 1 . 6 2 1
- 2 . 9 9 7
- 1 . 2 1 0
- 2 . 3 9 6
- 1 . 8 5 8
- 3 . 3 0 9
- 1 . 8 6 8
- 3 . 3 1 5
- 2 . 3 8 8



Formula Name Stale

с е т е г » г » з » З - T E T R A M E T H Y L B U T A N E . C G )
C8H18N2O2 N-N1TRODIBUTYLAMINE . . . . C D
C8H18N202 2-MFTHYL-1-NITR0S0PR0PANE
C8H18N202 DIMEH» CIS (L)
CeH18N2O2 2-METHYL-l-NITRQSOPROPANE
C8H18N2O? DIMEH' TRANS (L)
C8H180 BUTYL ETHER (L)
C8H180 BUTYL ETHER C O
C8H180 SEC-BUTYL ETHER C D
C8H180 SEC-BUTYL ETHER CG)
C8H180 TERT-BUTYL ETHER C D
C8H180 TERT-BUTYL ETHER CG)
C8H180 2-ETHYL-1-HEXAN0L C D
СвН180 4-METHYL-4-HEPTAN0L . . . . C D
C8H180 OCTYL ALCOHOL C D
C8H180 OCTYL ALCOHOL CG)
С8Н18П2 TERT-BUTYL PEROXIDE . . . . C D
C8H1802 TERT-BUTYL PEROXIDE . . . . CG)
C8H18O2S BUTYL SULFONE C D
C8H1802S BUTYL SULFONE CG)
C8H1802S TERT-BUTYL SULFONE C D
C8H1802S TERT-BUTYL SULFONE CG)
C8H1802S ISOBUTYL SULFONE C D
C8H1802S ISOBUTYL SULFONE CG)
C8H1805 TETRAETHYLENE GLYCOL . . . . C D
C8H1809 PARAFORMALDEHYOE MONOHYORATE CS)
C8H18S BUTYL SULFIDE . , C D
C8H18S BUTYL SULFIOE CG)
C8H18S TERT-BUTYL SULFIOE C D
C8H18S TERT-BUTYL SULFIDE CG)
C8H18S ETHYL HEXYL SULFIDE . . . . CG)
C8H18S HEPTYL METHYL SULFIDE . . . CG)
C8H18S ISOBUTYL SULFIDE C D
C8H18S ISOBUTYL SULFIDE CG)
C8H18S 1-OCTANETHIOL . . . . . . . . CG)
C8H18S PENTYL PROPYL SULFIDE , . . CG>

AH/;,, SU. ДО/?,.
Mol \M (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole}

1 H . ? 2 « - 5 3 . 9 9 TC 1«O) 9 3 . 0 6 TC 1 4 0 ) 5 . 2 6
1 7 4 . 2 4 0 - 5 0 . 2 B C 1 0 3 9 )

1 19.60 TC 5 1 0 ) - 2 1 . 1 6

1Ю.57 TC 5Ц) -24.87

102.12 TC 5 1 2 ) -23.35

124.1« TC 528) -28.05

-3.856

1 7 4 . 2 4 0

174.240
130.224
130.224
130.224
130.?24
1 3 0 . ? 2 4
1 3 0 . 2 2 4
I 30.224
130.224
130.224
130.224
146.224
146.224
178.290
1 7 8 . 2 9 0
17 8.2 9.0
1 7 8 . 2 9 0
178.290
1 7 8 . 2 9 0
1 9 4 . 2 2 4
258.224
146.290
146.290
146.290
146.290
146.290
1 4 4 . 2 7 4
146.290
146.290
146.290
1 4 6 . 2 9 0

- 4 6 . 2

- 5 7 . 7
- 9 0 . 3
- 7 9 . 8 0
- 9 6 . 0
- 8 6 . 2 0
- 9 6 . 1
- 8 7 . 2 0

- 1 0 3 . 4 6
- 1 3 4 . 4
- 1 0 1 . 6 2

- 8 5 . 3 4
- 9 1 . 1
- 8 1 . 5

-145.8
- 1 2 1 . 4
- 1 5 3 . 1
- 1 2 8 . 9
- 1 4 9 . 4
- 1 2 5 . 5
- 2 3 3 . 6
- 4 0 6 . 6

- 5 2 . 7 4
- 3 9 . 9 9
- 6 0 . 3
- 4 9 . 5
- 3 9 . 7 7
- 3 9 . 19
- 5 4 . 8
- 4 2 . 9
- 4 0 . 6 8
- 3 9 . 8 1

AC

CC
TC
TC
AC
TC
ВС
TC
AC
C l
AC
TC
ВС
ВС
ВС
ВС
ВС
ВС
ВС
ВС
ВС

ее
АС

тс
ВС
ВС

тс
тс
ВС
ВС

тс
ГС

387)

387)
М О )
5 Ю )
252)
511)

1390)
5 1 2 )

1506)
744)
215)
528)

6 4 )
6 4 )

904)
904)
904)
904)
904 )
904)

1032)
320)
952)
814)
899)
899)
815)
816)
899)
899)
902)
817)

96.82 МС 952) 7.66
125.84 Т( 814) 11.76

126.89 ТС 815) 11.67
126.35 ТС 816) 3.10

127.20 ТС 902) 10.67
127.2J ТС 817) 11.53

15.508

18.226

U.U2

20.561

-5.618
-8.622

-8.553
-2.276

-7.819

д//Я SI»
rormula Name State

C8H18S2 BUTYL DISULFIDE CL)
C8H18S2 BUTYL OISULFIOE CG)
C8H18S? TERT-BUTYL DISULFIDE . . . . CL)
C8H18S2 TERT-BUTYL DISULFIDE . . . . CG)
C8H18S2 ISOBUTYL DISULFIDE (L)
C8H18S2 ISOBUTYL DISULFIDE (G)
C8H19N N-ISOBUTYLBUTYLAMINE . . . . CL)
C8H19N N-ISOBUTYLBUTYLAMINE . . . . (G)
C8H19N DIISOBUTYLAMINE (L)
C8H20N20S N>N'-SULFINYL-
C8H20N20S BISCOIETHYLAMINE) (L)
C8H20N202S TETRAETHYLSULFAMIDE . . . . CL)
C8H20N2S2 N>N'-DITHIO-
C8H20N2S2 В ISСDIETHYLAMINE ) C D

C9H6N203 3-BENZ0YL0XADIAZ0L-5-0L . . CS)
C9H6N203 5-BENZ0YL0XADIAZ0L-3-0L . . CS)
C9H60 PHENYLPROPIOL ALDEHYDE . . . CL)
C9H602 PHENYLPROPIOL ACID CS)
C9H606 TRIMESIC ACID CS)
C9H7F02 ALPHA-FLUOROCINNAMIC ACID CS)
C9H7N UUINOLINE CL)
C9H7N0 BENZOYLACETONITRRE . . . . CS)
C9H7N0 8-HY0R0XYQUIN0LINE CS)
C9H7N0 ALPHA-PHENYLISOXAZOLE . . . CS)
C9H7N0 GAMMA-PHENYLISOXAZOLE . . . CL)
C9H7N0 3-PHENYLPROPIOLAMIDE . . . . CS)
C9H7N04 M-NITROCINNAMIC ACID . . . . CS)
C9H7N04 O-NITROCINNAMIC ACID . . . . CS)
C9H7N04 P-NITROCINNAMIC ACID . . . . CS)
C9H7N302 BENZOYLAMINOFURAZAN . . . . CS)
C9H8 INOENE CL)
C9H8F3N0 ALPHA»ALPHA»ALPHA-TRIFLUORO-
C9H8F3N0 M-ACETOTOLUIDIOE . CS)
C9H8N20 METHYLPHENYL-1»3,4-OXADI"AZOLECS)
C9H8N20 3-METHYL-5-PHENYL0XADIAZ0LE CS)

Mol Wt

178.356
178.356
178.356
178.356
178.356
178.356
129.240
129,240
129.-240

(kcal/mole)

- 5 3 . 1
- 3 7 . 8 6
- 5 9 . 8
- 4 7 . 1
-55.5
-40.7
- 5 1 . 5 9
- 4 1 . 8
- 5 1 . 9

Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

ВС
TC
ВС
ВС
ВС
ВС
AC
AC
CC

902)
875) 1 3 6 . 9 1 TC 8 7 5 ) 12.ВТ
902)
902)
902)
902)

9 6 )
9 6 )

744)

Log Kp

- 9 . 4 3 1

1 9 2 , 3 2 2 - 7 5 . 5
2 0 8 . 3 2 2 - 1 4 9 . 8

ВС 232)

ВС 232)

208.388 -29.4 ВС 232)

190.154
190.154
130.138
146.138
210.138
166.146
129.154
145.154
145.154
145.154
145.154
145.154
193.154
193. 154
193.154
189.170
116.154

203.162
160.170
160.170

-62.
-8.
29.

-30.
• 2 8 3 .

• 1 1 4 .

35.
0.

-21.
21.
19.

10.
-89.
-85.
-88.
20.
26.

8
4
8
2
9
8
7
9
О
1
9
2
3
9
4
8
39

СС1012)
СС1012)
GC 744)

744)
744)
744)

CC
CC
CC

CC 744)
BC1440)
CC1467)
6C1467)
CC 744)
CC 744)
CC 744)
CC 744)
CC1012)
AC 1438)

•202.8 CC 744)
10.5 CC1012)
26.4 CC1012)

51.9 MC1118) 63.27 -46.376

51.19 MC1438) 52.00 -38.117



s».
rormul<i Name Male

C 9 H 8 N 2 0 5 " M E T > - Y L - 3 - P h E N Y L O X A D I A Z O L E ( S )
C9H8N20 PYRRYL KETONt (S)
C9H8N20 P-TOLYLFURAZAN (S)
C9H8N20? METHYLPHENYLFURAZAN . . . . (S)
C9H8N202 5-METHYL-4-PHENYL-
C9H8N202 1 »2» 3. 6"f) I 0 X AD I A ZOLE CS)
C9H80 С INNAMALDEHYDE (L)
C9H80 6.6A-DIHY0R0-1A-OXIRENO-
C9H80 (A)INOENE (L)
Г 9 Н 8 0 1 - I N O A N O N E C D
C 9 H 8 0 2 - I N O A N O N E C D
C 9 H 8 0 3 - P H E N Y L - 2 - P K O P Y N - 1 - O L . . . C D
C 9 H 8 O 2 A T R O P I C A C I D ( S )
C 9 H 8 0 2 C I N N A M I C A C I D » С I S С M . P . 4 2 C ) C S )
C 9 H 8 0 2 C I N N A M I C A C I D » CISCM.P.5fl C ) C S )
C 9 H 8 0 2 C I N N A M I C A C I O » C I S C M . P . 6 8 C ) C S )
C 9 H 8 0 2 C I N N A M I C A C I D » T R A N S . . . . C S )
C 9 H 8 0 3 P - H Y D R O X Y C I N N A M I C A C I D »
C 9 H 8 O 3 C I S C M . P . 126 TO 127 C ) C S )
C 9 H 8 O 3 P - H Y D R O X Y C I N N A M I C A C I D »
C 9 H 8 O 3 T R A N S C M . P . 2 0 6 C ) C S )
C 9 H 8 0 4 U V I T I C A C I D С U > S )
C9H9CL02 ETHYL 0-CHLOROHENZOATL . . . C D
C9H9F02 ETHYL P-FLUOROBLNZOATt . . . CS)
C9H9N 2-METHYLINDOLE C D
C9H9N 3-METHYLINDOLE C D
C9H9N02 1-PHENYL-2-NITR0PR0PENE . , CS)
C9H9N03 HIPPURIC ACID CS)
C9H9N306 TRINITROMESITYLENE CS)
C9H9N9012 N.N'.N* -TR IMETHYL-N.N' , N " -
C9H9N9Q12 ?.4,6-HEXAN ITKO-

C9H9N9012 1.3.5-BENZENETRIAMINE CS)

C9H10 INOANE CL)
C9H10 ALPHA-METHYLbTYHFNE . . . . CG)
C9H10 M-METHYLSTYRENE CG)

C9H10 O-METHYLSTYRtME (G)

MnlWl

1 6 0 . 1 7 0
1 6 0 . 1 7 0
1 6 0 . 1 7 0
1 7 6 . 1 7 0

1 7 6 . 1 7 0
1 3 2 . 1 5 1

1 3 2 . 1 5 1
1 3 2 . 1 5 1
1 3 ? . 1 5 4
1 3 2 . 1 5 4
H P . 1 5 4
1 1 Я . 1 5 4
1 4 P . 1 5 1
118.154
1 4 8 . 1 5 4

1 6 4 . 1 5 4

1 6 4 . 1 5 4

1 8 0 . 1 5 1
1 8 1 . 6 1 9
1 6 8 . 1 6 2
1 3 1 . 1 7 0
1 3 1 . 1 7 0
1 6 3 . 1 7 0
1 7 9 . 1 7 0
2 5 5 . 1 8 6

4 3 5 . 2 3 4
1 1 8 . 1 7 0
1 1 8 . 1 7 0
1 1 8 . 1 7 0
1 1 Я . 1 7 0

(kcal/mnle)

?4 . 9

- 3 . 4
4 0 . 6
3 1 . 8

4 0 . 7
- 6 . 4

- 1 . 9
- 3 1 . 8
- 3 0 . 5

le. i
- 7 4 . 5
- 7 5 . 9

- 7 4 . 5
- 7 2 . 1
- 8 0 . 6 0

- 1 2 1 . 5

- 1 2 6 . 6
- 1 9 0 . 8

- 9 3 . 1
- 1 3 6 . 6

1 5 . 9
1 7 . 7
- 5 . 5

- 1 4 5 . 5 4
- 3 0 . 5

3 2 . 0
2 . 5 6

2 7 . 0 0
2 7 . 6 0
2 8 . 3 0

Source

CC
CC

cc
cc

cc
cc

cc
cc
cc
cc
cc
ВС

ВС
ВС
AC

cc

cc
cc
cc
cc
cc
cc
ВС
AC
ВС

ВС
AC
TC
TC
T (

1 0 1 2 )
1 4 1 3 )
1 0 1 2 )
1 0 1 1 )

1 0 1 1 )
7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
3 7 6 )
3 7 6 )
3 7 6 )

1 1 1 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

f 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

1 6 4 0 )
6 3 0 )
981 )

9 8 3 )
1 4 3 8 )

4 4 0 )
4 4 3 )
4 4 1 )

(cal/mole К! Source

57

56
91

9 3
91

. 2

. 0 1

.7

. 1

. 7

MC

MC
TC

TC
TC

6 4 2 )

1 4 J 8 )
4 4 0 )

4 4 3 )
4 4 4 )

(kcal/mole)

- 8 8

36
49

50
51

. 3 3

. 0 4

. 8 4

. 0 2

. 14

lvOg>Y/r

6 4

- 2 6
- 3 6

- 3 6
- 3 7

. 7 4 4

. 4 1 7

. 5 3 1

. 6 6 5

. 4 8 4

Formula

C9H10

C9H10
С 9 Н Ю

С 9 Н Ю
C9H10N2
C9H10N202
C9H10N202
C9H10N204
C9H10N204
C9H100
C9H100
C9H100
C9H100
C9H10Q2
C9H1002
C9H1002
C9H10Q2
C9H1002

C9H1002
C9H1002
С 9 Н Ю 0 2
C9H1002
C9H1002
C9H1002
C9H1002
C9H1003
C9H1003

C9H1003
C9H1003
C9H11F
C9H11N

C9H11N0
C9H11N0
C9H11N0
C9H11N0
C9H)1N0

Name State MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

P - M F T H Y L S T Y R E N E CG)

PHENYLCYCLOPROPANE C D
PROPENYLBENZENE» CIS . .
PROPENYLBENZtNE' THANS .
METHYLENE8ISPYRR0LE . .
P-TOLYLGLYOXIMECALPHA) .
P-TOLYLGLYOXIMECBETA)
OINITROMESITYLENF . . .
0-OMEGA-OINITROMESITYLENE

2H-l»5-BENZ00I0tPINE . .

. CG)

. CG)

. CS)

. CS)

. CS)
C U . S )
C U . S )
. C D

P H E N Y L - 2 - P R 0 P A N 0 N E C D
P H E N Y L - 2 - P R O P A N Q N E C D
P R O P I O P H E N O N t , C L )
2 » 3 - D I M E T H Y L e E N Z 0 I C A C I D . . CS)
2 » 4 - D I M £ T H Y L d E N Z 0 I C A C I D . . CS)
2 , 5 - O I M E T H Y L H E N Z O I C ACID . . CS)
2 . 6 - 0 I M E T H Y L 8 E N Z 0 I C A C I D . . CS)
3 . 4 - D I M E T H Y L B E N Z O I C A C I D . . CS)
3 . 5 - O I M E T H Y L B E N Z O I C ACIO . . CS)
ETHYL BENZOATE C D
HYOROCINNAMIC A C I D CS)

2 - H Y D P O X Y - 3 - H £ T H Y L A C E T 0 P H E N 0 N E C D
1 , 2 - l N D A N O I O L » C I S CS)
1 « 2 - I N D A N O I O L » TRANS . . . . CS)
м-TOLYL ACETATE C D
ETHYL P-HYDrtUXYBENZOATE . , CS)

ETHYL SALICYLATE C D
2-HYnR0XY-4-METH0XYACET0PHEN0NECS)

METHYL ANISATE CU»S)
FLUUROPSEUDOCUMENE . . . . CU.S)
1»2.3»4-TETRAHYDR0eUIN0LINE. C D
P-OIMETHYLAMINOBENZALDEHYOE
2 ' - M E T H Y L A C E T 0 P H E N 0 N E QXIME

3 -METHYLACETOPHENONE OXIME
0 -METHYLACETOPHENQNE OXIME
PROPIONANILIDE CS)

CS)
CS)
CS)
CS)

1 1 8 . 1 7 0

1 1 8 . 170
1 1 8 . 1 7 0
1 1 4 . 1 7 0
1 4 6 . 186
1 7 8 . 1 8 6
1 7 8 . 1 8 6

2 1 0 ..1 8 6
2 1 0 . 1 8 6
1 3 4 . 1 7 0
1 3 4 . 1 7 0
1 3 4 . 1 7 0
1 J 4 . 1 7 0
1 5 0 . 1 7 0
1 5 0 . 1 7 0
1 5 0 . 1 7 0
1 5 0 . 1 7 0
150.170
150.170
150.170
150.170
150.170
150.170
150.170
150.170
166.170
166.170
166.170
166.170
138.178
133.186
149.186
149.186
149.186
149.186
149.186

27.40
19.0
29.00
28.00
32.9

-10.0
6.0

-12.4
-33.0
-57.75
-39.0
-36.5
-39.95
•107.65
•10V.58
•109.02
•105.33
•112.04
•111.48
-88.4
•102.2
-95.3
-89.2
-91.0
-89.2
-144.5
•136.0

-118.5
-56.4

7.6
-32.8
-57.3
-60.7
-59.2
-53.6

TC 445)
AC 804)
TC 441)
TC 442)
CC1413)
8C1013)
BC1013)
CC 744)
CC 744)
AC 201)
8C1112)
BC1403)
AC 251)

253)
253)
253)
253)
253)
253)
744)
744)
843)

8(1536)
BC1536)
AC1445)
CC 744)

744)
843)
744)
744)
714)

BC1640)
CC 843)
CC 843)
CC 843)
CC 744)

91.7 TC 445) 50.24

AC
AC
AC
AC
AC
AC
CC
CC
CC

CC
CC
CC
CC
CC

91.7
90.9

TC
TC

441)
442}

5 1 . 6 4
5 1 . 0 8

LogAfp

- 3 6 . 8 2 5

- 3 7 . 9 9 7
- 3 7 . 4 3 9



Formula

C9H11N02
C9H11N02
C9M11N08
C9H11N02
C9H11N02
C9H11HOZ
C9H11N02
C9H11N02
C9M11N02
C9H11N02
C9H11N03
C9H11NO3
C9H11N03
C9H11N03
C9H11N03
C9H11NQ4
C9H11N04
C9H11NS2
C9H11NS2
C9H12
C9H12
C9H12
C9K1S
C9HI2
C9H1S
C9H12
С9И12
C9H12
C9H J2
C9H12
C9H12
C9H12
C9H12
C9H12

C9H12NPO

Name Stale

ETHYL P-AMINOBENZOATE . . . CS)
2-HYDROXY-3-METHYL-

ACETOPHENONE OXIME (S)
2-HYDR0XY-2-METHYL-

ACETOPHENONE. OXIME CS)
2-METHOXYACETOPHENONE OXIME (S)
NlTROMESITYLtNE CU,S)
ALPHA-NITROMESITYLENE . , . CS)
PHENYLALANINE. L С S 3
P H E N Y L A L A N 1 N E » D » L (S)
?-HYDROXY-«-METHOXY-

ACETOPHENONE OXIME (S)
2-HYDROXY-5-MLTHOXY-

ACETOPHENONE OXIME (S)
TYROSINE» L (S)
METHYL 3»5-DIMETHYL-

2>4-PYRRULEDKARB0XYLATE CS)
OIMETHYL PHENYLOITHIQ-

IM1DOCARBONATE . CD
CUMENE CD
CUMENE . CG)
M-ETMYLTOLUENE CD
M-ETNYLTOLUENE CG)
O-ETHYLTOLUENE CD
O-ETHYLTOLUENE CG)
P-ETHYLTOLUENE CD
P-ETHYLTOLUENE CG)
MESlTYLENE CD
MESlTYLENE CG)
PR0PYL8ENZENE CD
PROPYLBENZENE CG)
1 » 2 » 3 - T R I M E T H Y L B E N Z E N E . . . C D
1 , ? » 3 - T R I M E T H Y L H E N Z E N E . . . CG)
l * 2 » « - T R I M E T H Y L H E N Z E N t . . . C L )
1 . 2 » « - T H I M E T H Y L B E N Z E ^ E . . . CG)
l - M t T H Y L - l - T O L > L U R E A . . . CS)

Formula Name Slate

C9H12Q P-METHYLPHENETOLE CL)
C9HJ20 PHENYL PROPYL ETHER . . . . (D
С9И120 3.5>5-TRIMETHYLHEX^N0L . . . CL)
C9MJ20 2»«»5-TRlMETHYLPHENQL . . . CS)
C9HJ20 M-XYLENOL HETHYL ETHEH (U»D
C9H1202 CUMENE HYOROPEROXIOE . . . . CL)
C9H1203 METACROLEIN , (U»S)
C9H1203S P-PROPYLBtNZENESULFONIC ACID CG)
C9H12S BENZYL ETHYL SULHDE . . . . CD
C9H12S BENZYL ETHYL SULTIOE . . . . СS)
C9H13N N-ETHYLBENZYLAMINE CL)
C9H13N PSEUOOCUMIDINL CU.S)
C9H13N0 5-ALDEHYD0-2/4-0IMETHYL-
C9H13N0 3-ETHYLPYRHOLE CS)
C9HJ3N02 ETHYL 2»3-D IMETHYLPYRROLE-
C9H13N02 4-CARBOXYLATE (S)
C9H13NO2 ETHYL 2»3-0IMETHYLPYRHOLE-
C9H13N02 5-CARBOXYLATE CS)
C9H13N02 ETHYL 2»«-DIMETHYLPYRROLE-
C9H13N02 3-CARBQXYLATE CS)
C9H13N02 ETHYL 2»1-0IMETHYLPYRROLE-
C9H13N02 5-CARBOXYLATE CS)
C9H13N02 ETHYL 2»3-DIMETHYLPYRHOLE-
C»Hl3N02 3-CARBOXYLATE CS)
C9H13N03 ETHYL 5-HYDHOXY-2»4-0IMETHYL"
C9H13N03 3-PYRHOLECARBUXYLATE (S)
C9H13N5016 2»2»4,4-TETRAKISCHY0«0XY-
C9H13N5O16 METHYLNITRATE)"
C9H13N5016 PYRANGL NITRATE CS)
C9H14 1-ETHYL-4-METHYL-
C9H14 W3-CYCLQHEXA0IENE CD
C9Hl<0 l»6-HEPTADIEN-4-0NE . . . . C D
C9HH0 HEXAHY0R0-2-INDAN0NE» CIS . CL)
C9H140 HEXAHY0R0-2-INDAN0NE» TRANS CD
C9H140 3.5.5-TRIMETHYL-3-
C9H140 CYCLOHEXEN-1-ONE CD

Mol Wt

1 6 5 . 186

1 6 5 . 1 8 6

1 6 5 . 1 8 6
1 6 5 . 1 8 6
1 6 5 . 1 8 6
1 6 5 . 1 8 6
1 6 5 . 1 8 6
1 6 5 . 186

1 8 1 . 1 8 6

1 8 1 . 1 8 6
1 8 1 . 1 8 6

1 9 7 . 1 8 6

1 9 7 . 3 1 8
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 186
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 л
1 2 0 . 186
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 1 8 6
1 2 0 . 186
1 2 0 . 1 8 6
1 2tT , 1 8 6
1 6 4 , ? 0 2

MofWt

1 3 6 . 1 8 6
1 3 6 . 1 8 6
1 3 6 . 1 8 6
1 3 6 . 1 8 6
1 3 6 . 1 8 6
1 5 2 . 1 8 6
1 6 8 . 1 8 6
2 0 0 . 2 5 2
152.252
152.252
1 3 5 . 2 0 2
1 3 5 . 2 0 2

1 5 1 . 2 0 2

1 6 7 , 2 0 2

1 6 7 . 2 0 2

1 6 7 . 2 0 2

1 6 7 . 2 0 2

1 6 7 . 2 0 2

1 8 3 . 2 0 2

4 4 7 . 2 3 4

1 2 2 . 2 0 2
1 3 8 . 2 0 2
1 3 8 . 2 0 2
1S8.?O2

1 3 8 . 2 0 2

AH/2.»
(kcal/mole)

- 1 0 0 . 1

- 1 1 5 . 4

- 1 0 8 . 7
- 8 7 . 2
- 1 7 . 4
- 2 7 . 8

- 1 1 1 . 6
- 1 0 9 . 9

- 1 4 1 . 9

- 1 3 9 . 5
- 1 6 0 . 5

- 1 9 8 . 2

3 4 . 5
- 9 . 8 5

0 . 9 4
- 1 1 . 6 7

- 0 . 4 6
- 1 1 . 1 1

0 . 2 9
- 1 1 . 9 2

- 0 . 7 8
- 1 5 . 1 8

- 3 . 8 4
- 9 . 1 8

1.87
- 1 4 . 0 1

- 2 . 2 9
- 1 4 . 7 8

- 3 . 3 J
-14 .4

(kcal/mole)

- 4 2 . 5
- 4 2 . 2

- 1 0 9 . 2
• 6 4 . 1
- 4 1 . 9
- 3 5 . 5
- 8 6 . 7

- 1 . 2
1 2 . 4

0 . 3
- 2 3 . 5

- 5 8 . 7

- 1 0 8 . 4

- 1 0 5 . 0

- 1 1 1 . 1

- 1 1 0 . 1

- 1 1 2 . 1

- 1 6 0 . 9

- 1 8 9 . 6

- 1 1 . 4
- 4 1 . 6
- 7 5 . 5
- 8 0 . 6

- 7 6 . 1

Source

ВС

CC

cc
cc
GC
CC
AC

ec

cc

cc
ВС

cc

cc
AC
TC
AC
TC
AC
TC
AC
TC
AC
TC
AC
TC
AC
TC
AC
TC
ВС

1 4 4 0 )

8 4 3 )

8 4 3 )
8 4 3 )
7 4 4 )
7 4 4 )
241 )
1 6 4 }

8 4 3 )

8 4 3 )
241 )

1 4 1 3 )

7 4 4 )
6 9 2 )
4 0 3 )
6 9 2 )
4 0 4 )

6 9 2 )
4 0 5 )
6 9 2 )
4 0 6 )
6 9 2 )
409)
692)
4 0 2 )
6 9 2 )
4 0 7 )
692)
408)

H72)

Source

CC

cc
ВС

cc
C(

cc
cc

ВС
ВС

cc
cc

cc

744)
744)

1066)
7 4 4 }

744)
B07)
744)

898)
898)
744)
744)

1255)

C C 1 2 5 5 )

CC

CC

1255)

1255)

C C 1 2 5 5 )

C C 1 2 5 5 )

CC

ВС

CC
CC
CC
CC

CC

1413)

9 8 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

SJOT

(cal/mole'K) Source

51

51

6 6

92
6 9

96
68
95
68
95
65
92
68
95
6 4

9 1
67
9 4

. 0 6

.15

. 8 7

. 8 7

. 9 0

. 6 0

. 4 2

. 4 2

. 8 4

. 3 4

. 3 8

. 0 9

. 7 8

. 7 6

. 0 4

. 9 8

.73

. 5 9

(cal/mole К

1 1 3 , .21

MC

MC

EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
MC

TC
MC
TC
MC
TC
MC
TC

2 4 П

241 )

1 2 4 8 )
4 0 3 )

1 2 4 8 )
4 0 4 )

1 2 4 8 )
4 0 5 )

1 2 4 8 )
4 0 6 )

1 4 7 6 )
4 0 9 )
994 )
4 0 2 )

1475)
4 0 7 )

1208)
4 0 8 )

1 Source

EC 6 9 )

A(»/
(kcal/r

- 5 0

- 9 2

29

32
26
30
27
31
27
30
24
28
29
32
26
29
24
27

14ft

note)

. 5 6

. 1 8

. 7 0

. 7 4

. 9 7

.22

. 9 8

. 3 3

. 0 4

. 2 8

. 8 1

. 1 9

. 8 0

. 8 0

.38

.77

.51

.9b

(kcal/mole)

1л,

37

67

-21
- 2 3
- 1 9
- 2 2
- 2 0
- 2 2
- 1 9
- 2 2
- 1 8
- 2 0
- 2 1
- 2 4
- 1 9
- 2 1
- 1 7
- 2 0

iKp

. 0 5 8

. 5 6 6

. 7 6 8

. 9 9 5

. 7 7 2

. 1 5 4

. 5 0 6

. 9 6 1

. 8 2 0

. 1 9 5

. 1 8 7

. 6 6 2

. 8 4 2

. 0 4 5

. 3 3 7

. 8 2 2

. 9 6 7

. 4 8 9

Kp



Formula Name State

C9H14Q2 1-CYCLOHEXENE-l-PROPlONIC AC ID С S )
С 9 Н 1 Ю 2 METHYL 2-CYCLOHFXENE-1 -ACETATE С L )
C9H1402 METHYL DELTA-1-ALHHA-
C 9 H H 0 2 CYCLUHEXANEACETATE C D
C9H14O2 2-NONYNQIC ACID (L)
C 9 H H 0 4 1,2-CrCLOPENTYLENE
C9H1«O« OIACETATE. CIS C D
C9H1404 1,2-CYCLOPENTYLtNE
C 9 H H 0 4 OIACETATE» TRANS (L)
C9H1404 DIMETHYL PENTAMETHYLENE-
C9H1404 ALPHA,BETA-DICARBOXYLATE CU» L 5
С 9 Щ 4 0 6 MANNITETRIMETHYLAL . . . CU.S)
C9H1406 THIACETIN <L)
C9H1407 TRIMETHYL CITRATE (S)
C 9 H K S 2 - T H I A A D A M A N T A N E . . . . . . C S )

• H C 9 H 1 5 N 3 - E T H Y L - 2 » 4 , 5 - T R I M E T H Y L P Y R R 0 L E C S )

X C 9 H 1 5 N 0 N - H E X Y L P R O P I O L A M I O E . . . . C S )

X C9H1504 HEXYLMALONlC АС1П CS)
X C9H16 2-CYCLOPROPYL-l-HEXENt. . . . C D

C9H16 2-CYCL0PR0PYL-?"HEXENt . C H H < D
C9H16 NEXAHYDRO1NOAN, CIS . . . . C D
C9H16 HEXAHYOROINDAN» TRANS . . . C D
C9H16 1-ISOPROPYLCYCLOHEXENt . . . C D
C9H16 1-NONYNE CG)
C9H16 SPIROCI.ONONANE C D
C9H16N205 ETHYL-ALPHA-CARHFTHDXY-
C9H16N205 GLYCYLGLYCINATE CU»S)
C9H16N205 ETHYL-BETA-CARfltTHOXY-
C9H16N205 GLYCYLGLYCINATE CU.S)
C9H16D CYCLOHEXYL ETHYL KETUNE . . C D
С 9 Щ 6 0 CYCLOHEPTYL MLTHYL KtTONE . C D
C9H160 METHYL 1-METHYLCYCLOHtXYL
C9H160 KETUNE C D
C9H160 ?-NONYN-l-OL C D
C9H16Q ?>b>6-TRIMETHYL-
С 9 Щ 6 0 1 - C Y C L O H E X t N - l - O L C D

MolVVt (kcal/mole) Sourie (cal/mole °K) Source

154.202 -123.0 CC 744)
154.202 -112.4 CC 744)

(kcal/mole)

1 5 4 . 2 0 2
1 5 4 . 2 0 2

•106.0

-92.8
CC 744)
CC 744)

186.202 -210.2 НС1Ь37)

186.202 -210.95 BC1537)

186.202
216.202
218.202
234.202
154.268
137.218
153.218
187.210
124.218
124.218
124.218
124.218
124.218
124.216
124.218

206.2 CC 744)
239.9 CC 744)
316.1 BC1472)
341.0 CC 744)
34.33 AC 635)

-18.5 CC1414)
CC 744)
BC1535)
CC1374)
CC 1374)

-50.7
.7•216,

11.2
-3.8

-41.41 AC 176)
-42.15 AC 176)
-50.9 CC 744)
14.77 TC 326) Ц6.06 TC 326)

-34.5 AC 805)

58.26 -42.706

232.234 -270.6 CC 741)

232.234
140. ?18
140.218

•299.4
•103.3
•114.5

CC 744)
CC 744)
CC 744)

140.218 -125.0 CC 744)
140.218 -52.4 CC 744)

1 4 0 . 2 1 В - 9 f t Л С С 7 4 4 )

Formula

C9H1602
C9H1602
C9H1602
C9H16Q2
C9H16Q2
C9H1604
C9H16Q4
C9H1604
C9H1604
C9H17CL02
C9H17CL02
C9H17CL0Z
C9H17N0
C9H17N0
C9H1706
C9H1706
C9H16
C9H18
C9H18
C9H18
C9H18
C9H18
C9H18
C9H18
C9H18
C9H18
C9H18
C9H16
C9HJ8 1
C9H18 1,3
C9H180
C9H160
C9H180
C9H180
C9H180
C9H16O2

Name Slate

BUTYL 3-PENTENOATE C D
BUTYL 4-PENTENOATE C D
ISOBUTYL 3-PtNTEN0AT~E . . . C D
ISOBUTYL 4-PENTENOATE . . . C D
ISOPENTYL CROTONATE . . . . C D

AZELA1C ACID CS)
HEXYLMALONlC ACID CS)
OIMETHYL PIMLLAU CL)
0IPR0PYLMAL0N1C ACID . . . . CS)
ISOPENTYL 2-CHLUROBUTYHATE . C D
ISOPENTYL 3-ChLURDHUTYRATE . CL)
ISOPENTYL 4-CHLUROBUTYRATE . CS)
CYCLOHEPTYL MLTHYL KETONE

UXIME CS)
TETRAHYDR0-3'3»5,5-TETRAKIS-

CHY0R0XYMETHYD-4-HYDR0XYPYRANCS)
BUTYLCYCLOPENTANE C D
BUTYLCYCLUPENTANE CG)
CYCLONONANE C D
CYCLONONANE CG)
CYCLOPROPYLHtXANE C D
ETHYLCYCLOHEPTANE C D
METHYL-1-PROPYLCYCLOPENTANECU,D
1-NONENE CG)
PROPYLCYCLOHEXANE C D
PROPYLCYCLOHLXANE CG)

1, 1,3-TRIMETHYLCYCLOHEXANE . CL)
1»2,3-TRIMETHYLCYCLOHEXANE . C D

,3,5-TRIMETHYL CYCLOHEXANE, CISCG)
,5-TRIMETHYLCYCLQHEXANE, TRANStG)
CYCLOHEPTYLMETHYLCARBINOL C U > D
l-ETHYL-3-METHYLCYCLOHEXANOL C D
4-METHYL-1-OCTEN-4-0L . . . CL)
NONANAL CG)
2,2»3-TRIMETHYL-5-HEXEN-3-0L C D
BUTYL VALLRATE C D

Mol Wt

1 5 6 . 2 1 6
1 S 6 . 2 1 8
1 5 6 . 2 1 8
1 5 6 . 2 1 8
1 5 6 . 2 1 8
1 6 8 . 2 1 8
1 8 8 . 2 1 6
188.,218
1 6 8 . 2 1 6
1 9 2 . 6 6 3
1 9 2 . 6 6 3
1 9 2 . 6 8 3

1 5 5 . 2 3 4

2 2 1 . 2 2 6
1 2 6 . 2 3 4
1 2 6 . 2 3 4
1 2 6 . 2 3 4
1 2 6 . 2 3 4

1 2 6 . 2 3 4
1 2 6 . 2 3 4

1 2 6 . 2 3 4
1 2 6 . 2 3 4

1 2 6 . 2 3 4

1 2 6 . 2 3 4

1 2 6 , 2 3 4

1 2 6 . 2 3 4
1 2 6 . 2 3 4
1 2 6 . 2 3 4
1 4 2 . 2 3 4
1 4 2 . 2 3 4
1 4 2 . 2 3 4
1 4 2 . 2 3 4

1 4 2 . 2 3 4
1 5 8 . ? 3 4

(kcal/mole)

- 1 6 0 . 0
- 1 6 2 . 6
- 1 6 4 . 6
- 1 6 7 . 5
- 1 2 0 . 2
- 2 5 0 . 5
- 2 5 0 . 9
- 2 1 6 . 2
- 2 4 6 . 4

- 1 6 3 . 6
- 1 5 4 . 1
- 1 5 7 . 1

- 6 3 . 5

- 2 7 4 . 3 7
- 5 1 . 2 2
- 4 0 . 2 2
- 4 3 . 7
- 3 1 . 8
- 1 6 . 6
- 5 4 . 2
- 5 9 . 6
- 2 4 . 7 4
- 5 6 . 9 Й
- 4 6 . 2 0
- 6 6 . 3
- 6 5 . 1
- 5 1 . 4 8
- 4 9 . 3 7

- 1 1 6 . 9
- 1 3 8 . 7

- 9 6 . 2
- 7 4 . 1 6

- 9 8 . 1
- 1 4 7 . 9

Source

ВС
ВС
ВС
ВС
ВС
СС
ВС
СС
СС
ВС
ВС
ВС

СС

ВС

1 2 6 7 )
1 2 8 7 )
1 2 6 7 )
1 2 6 7 )
1 2 8 6 )

7 4 4 )
1 5 3 5 )

7 4 4 )
7 4 4 )

1 3 8 4 )
1 3 8 4 )
1 3 8 4 )

7 4 4 )

9 8 6 )
АС1196)
ТС
АС
АС
СС
СС
СС
ТС
АС
ТС
СС
СС
ТС
тс
СС
СС
СС
тс
СС
ВС

3 5 5 )
7 0 7 )
7 0 7 )

1 3 7 5 )
7 4 4 )

7 4 4 )
2 9 2 )

1 1 9 6 )

3 8 0 )

7 4 4 )
7 4 4 )
3 6 1 )

3 6 2 )
7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )
5 5 2 )

7 4 4 )
1 <?87 )

(cal/mole К ) Source

6 2 . 1 8
1 0 9 . 0 4

1 1 9 . 6 6
7 4 . 5 4

1 0 0 . 2 7

9 3 . 3 0
9 5 . 6 0

1 2 6 . 9 7

МС
ТС

ТС
МС
ТС

ТС
ТС

тс

9 9 3 )
355)

292)
423)
360)

361)
362)

552)

(kcal/mole)

1 1 . 6 8
1 4 . 6 7

2 6 . 9 3
8 . 2 0

1 1 . 3 1

8 . 1 0
9 . 5 3

- 1 7 . 9 1

l>OgKf>

- 8 . 5 6 1
- 1 0 . 7 5 4

- 1 9 . 7 3 6
- 6 . 0 0 9
- 8 , 2 8 6

- 5 . 9 4 1
- 6 . 9 8 5

1 3 . 1 2 4



i i1 N smt Stale

r- »d £ В A ̂ E 4 A i t . . . . C D

i. ) H 1 8 0 <> i b O B U f Y L A L с К А Т fc , , , . , (L)

С9И1Э02 METHYL DCTANOATE . . . . . . (L)

C9H1802 MONANOIC ACID (L)
C9H18O2 NONANOIC ACID CL)
C9H20 1,3-0 IfTHYLPENTANE (L)
C9H20 3?^-OIETHYLPENTANE (G)
C9H20 - ,--P JMETH/IHEPTANE . . . . (L)
C9H20 2.2-0IMETHYLHEPTANE . . . . CG)

C9H20 2/3-OIMETHYLHEPTANE . . . . C D

C9H20 2. •J-OIMETHYLHEPTANE . . . . C G )
C9 H 2 0 '»« D I M E T H Y L H E P T A N E . . . . C D
C9 H 2 0 2 » 4 - D I M E T H Y L H E P T A N E . . . . CG)
C9M20 2

 s
-0IMETHYLHEPTANE . . . . CL)

Г9Н20 2 D'DIMETHVLHEPTANE . . . . (G)
f-> C9H20 2.6-OIMETHYLHEPTANE . . . . CD
X C9H20 2.6-OIMETHYLHEPfANE . . . . CG)
X C9H20 3.3-DIMETHYLHEPTANE . . . . CD
X C9H2O 3,3-OIMETHYLHEPTANE . . . . CG)
— C9H20 3>4-DIMETHYLHEPTANE . . . . (D

C9H20 3»4-DIMETHYLHEPTANE . . . . CG)
C9H20 3 J S - 0 I M E T H Y L H E P T A N E . . . . C D
C9H20 1 5-DIMETHYLHEPTANE . . . . C G )
C 9 H 2 0 <. - O I M E T H Y L H E P T A N E . . . . CD
C9H20 £.a-OIMETHYLHEPTANE . . . . CG)
C9H20 3 -ETHYLHEPTANE C D
С 9 И 2 0 3 fTHYl H E P T A N E . . . . . . . CG)
Г9Н20 «"ETHYLHEPTANE C D
C9H20 4-ETHYLHEPTANE CG)
C9H20 3-EThYL-2»2-DIMETHYLPENTANE C D
C9H20 3-FTHYL-2>2-DIMETHYLPENTANE CG)
C9H20 3-ETHYL-2»3-D I METHYLPENTANE C D
C9H20 3~ETHYL-2»3-DIMETHYLPENTANE CG)
C9H20 3-ETHYL-2.1-D2METHYLPENTANE C D
Г 9 M 2 0 ' • E T h i L - 2 » 1 * D 1 4 E T H Y L P E N T A N E CG)
raHiQ 3 E T H * L" 2 ' ( F T h Y L H E X A N E . . , C D

MolVM Ikul/mole) Sourie (cal/mole °R> Source (kcal/mole)

158.23* -151.1 ВС 1287)
158.231 -150.0 ВС 1<!87)
158.231 - H I .2 AC 3)
156.234 -157.3 AC 3)
158.234 -158.2 AC 853)
128.250 -65.85 AC 693)
128.250 -55.44 TC 168) 110.31 TC 168) 8.38
128.250 -69.11 EC 820)
1 2 8 . 2 5 0 - 5 9 . 0 0 TC 1 « 7 ) Ц 3 . 0 7 TC 1 U 7 ) 4 . 0 0

1 2 8 . 2 5 0 - 6 6 , 7 4 EC 8 2 0 )
1 2 8 . 2 5 0 - 5 6 . 3 2 TC 1 4 8 ) Ц 6 . 7 9 TC 1 4 8 ) 5 . 5 7

1 2 Я . 2 5 0 - 6 7 . 7 4 EC 8 2 0 )

1 2 8 . 2 5 0 - 5 7 . 4 8 TC 1 4 9 ) Ц 6 . 7 9 TC 1 4 9 ) 4 . 4 1

1 2 8 . 2 5 0 - 6 7 . 8 2 EC 8 2 0 )

1 2 8 . ? 5 0 - 5 7 . 4 8 TC 1 5 0 ) 1 1 6 . 7 9 TC 1 5 0 ) 4 . 4 1

1 2 8 . 2 5 0 - 6 8 . 5 2 EC 8 2 0 )

1 2 8 . 2 5 0 - 5 8 . 1 7 TC 1 5 1 ) 1 1 4 . 0 3 TC 1 5 1 ) « . 5 4

1 2 8 . 2 5 0 - 6 7 . 9 2 EC 8 2 0 )

128.250 -57.74 TC 152) 115.25 TC 152) 4.61
128.250 -66.05 EC 820)
128.250 -55.63 TC 153) 117.48 TC 153) 6.85
128.250 -67.13 EC 820)
128.250 -56.79 TC 154) 116.10 TC 154) 5.30
128.250 -67.83 EC 820)
128.250 -5?.74 TC 155) 113.87 TC 155) 5.02
128.250 -65.71 EC 820)
1 2 8 . 2 5 0 - 5 5 . 0 8 TC 1 4 5 ) Ц 8 . 5 2 TC 1 4 5 ) 6 . 2 9
1 2 8 . 2 5 0 - 6 5 . 6 2 EC 8 2 0 )
128.250 -55.08 TC 146) 118.52 TC 146) 6.29
128.250 -66.92 EC 820)

128,250 -56.96 TC 169) 109.96 TC 169) 6.96
128.250 -66.02 EC 820)
128.250 -55.82 TC 170) 112.14 TC 170) 7.45
128.250 -66.30 EC 820)
128.250 -56.18 TC 171) 112.30 TC 171) 7.05
128.250 -65.96 EC 820)

- 6 . 1 4 1

- 2 . 9 2 9

- 4 . 0 8 0

- 3 . 2 3 0

- 3 . 2 3 0

- 3 . 3 2 7

" 3 . 3 7 6

" 4 . 4 3 5

- 3 . 8 8 7

" 3 . 6 7 8

- 4 . 6 1 1

- 4 . 6 1 1

- 5 . 1 0 4

" 5 . 4 6 3

- 5 . 1 6 4

X

Й

(•orimrta Njme Stdte

C9H20 3-ETHYL-2-METHYLHEXANE . . . CG)
C9M20 3-ETHYL-3-METHYLHEXANE . . . C D
C9H20 3-ETHYi.-3-METHYLHEXANE . , . CG)
C9M20 3-ETHYL-4-METHYLHEXANE . . . C D
C9H20 3-ETHYL-4-METHYLHEXANE . . . CG)
C9H2Q «-ETHYI-2-WETHYLHEXANE . . . CL)
C9H20 4-ETHYL-2-METHYLHEXANE . . . CG)
C9H20 2-KETHYLOCTANE C D
C9H20 ?-HETHYLOCTANE CG)
C9H20 3-METHYLOCTANE CL)
C9H20 3-METHYLOCTANE ( G )
с?нго S-METHYLOCTANE CD
C9H20 «-METMYLOCTANE CG)
C9H20 NONANE (L)
C9H20 NONANE , . CG)
C » M 2 0 2 » 2 » 3 - T R I W E T H Y L H E X A N E . . . C D
C 9 M 2 0 ? » 2 # 3 - T R J M E T H Y L H E X A N E . , • CG)
C » M 2 0 2 . 2 . 4 - T R I M E T H Y L H E X A N E . . . C D
C 9 H 2 0 2 » 2 > « - T R I I * £ T H Y L H E X A N E . . . CG)
C » H 2 0 2 » 2 > 5 - T R I M E T H Y L H E X A N E . . . (D
C9H2Q 2,2»5-TRfWETHYLHEXANE . . . CG)
C9«Z0 2»3>3-T«IMETHYLHEXANE . . . CL)
C9H26 2 .3»3-T«I«ETHYLHEXANE . . . CG)
C»H20 2#3»4-TRIMETHYLHEXANE . . . C D
C9M20 2» 3/4-TRIMETtiYLHEXANE , . . CG)
C»«2B 2»3»5-TRI«ETHYLHEXANE . . . C D
C9NZ9 2»3»5-TRIMETHYLHEXANE . . . CG)
C9H20 2»4»4-TRIMETHYLHEXANE . . . C D
C9H2Q 2»4,4-TRIMETHYLHEXANE . . . CG)
C9HZ0 3»3»4-TRIMETHYLHEXANE . . . C D
C9H20 3»3»«-TRIM£THYLHEXANE . . . CG)
C9HZ0 ?,?,3»3-TETRAMETHYLPENTANE . C D
C9H20 ?»2»3»3-TETRAMtTHYLPENTANt . (G)
C9H20 2;>2» 3»«-TETRAMETHYLPENTANE . C D
C9H20 2»2>3.«-TETKAMFTHYLPENTANE . CG)
C9H20 2>2»4-4-TETHAMETMYLPtNTANt , C D

MolVM (ксл1/то!е> Source (cal/molc°K) Source

128.250
128.250
128.250
128.250
126.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
12Я.250
128.250
128.750
128.?50
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
128.250
126.?50
128.250
128.250
128.250
128.250

55.63 TC
66.73 EC
56.48 TC
65.35 EC
54.94 TC
67.04 EC
56.79 TC
67.18 EC
56.45 TC

66.49 EC
55.77 TC
66.40 EC
55.77 TC
65.84 AC
54.74 TC
67.62 EC
57.65 TC
67.86 EC
58.13 TC
70.44 £C
Л0.71 TC
67.13 EC
57.08 TC
66.39 EC

18 TC
68.08 EC
58.03 TC
67.37 EC
57.56 TC
66.52 EC
56.39 TC
66.54 AC
56.70 TC

66.40 AC
56.64 TC
66.95 AC

-56

156)
820)
158)
820)
159)
820)
157)
820)
142)
820)
143)
820)
144)
693)
141 )
И20)
160)
820)
161 )
820)

162;
820)
163)
820)
164)
820)
165)
820)
166)
820)
167)
693)
172)
693)
173)
6V3)

116.79 TC

115.25 TC

116.79 TC

1 15.41 TC

118.52 TC

119.90 TC

119.90 TC
94.09 MC

120.86 TC

111.34 TC

111.34 TC

109.96 TC

112.14 TC

114.37 TC

112.30 TC

112.14 TC

113.52 TC

106.69 TC

108.23 TC

1 5 6 )

1 5 8 )

1 5 9 )

1 5 7 )

1 4 2 )

1 4 3 )

1 4 4 )
4 2 0 )
141 )

1 6 0 )

161 )

1 6 2 )

1 6 3 )

1 6 4 )

1 6 5 )

1 6 6 )

167 )

1 7 2 )

1 7 3 )

Л6Я,,
(kcal/molc)

6 . 2 6

5 . 8 7

6 . 9 5

5 . 5 1

4 . 9 2

5 . 1 9

5 . 1 9
2 . 8 1
5 . 9 3

5 . 8 6

5 . 3 8

3 . 2 1

6 . 1 9

6 . 4 3

5 . 2 0

5 . 7 1

6 . 4 7

8 . 2 0

7 . 8 0

- 4 . 5 8 6

- 4 . 3 0 0

- 5 . 0 9 2

- 4 . 0 3 7

- 3 . 6 0 7

- 3 . 8 0 4

- 3 . 8 0 4
- 2 . 0 6 3
- 4 , 3 4 9

- 4 . 2 9 6

- 3 . 9 4 5

- 2 . 3 5 5

" 4 . 5 3 9

- 4 . 7 1 2

" 3 . 8 0 8

- 4 . 1 8 8

- 4 . 7 4 4

- 6 . 0 0 9

- 5 . 7 1 6



X
X
X

rormiili N.imc Slate

C9H20 2»2»H>4-TETRAMETHYLPENTANt , (G)
C9H20 2» 4» 3» a-TETHAMETMYLPENTANE . CL)
C9H20 ?» 3»3't-TETHAMETHYLPENTANE . CG)
C9H20N2 0 TETRAETHYLUREA . . . . . . . ( S )
C9H20G «-ETHYL-4-HEPTAN0L . . . . . CL)
C9H200 NONYL ALCOHOL . CL)
С 9 H 2 0 0 NONYL ALCOHOL С G )
C9H200 3»5»5-TRIMETHYL-!-HEXAN0L . (L)
C9H200? 01ISOBUTOXYMETHANE . . . . . CL)
C9H20S PUTYL PENTYL SULFIDE . , . . (G)
C9H20b ETHYL HEPTYL SULFIDE . . . . CG)
C9H20S HEXYL PROPYL SULFIDE • . . , CG)
C9H20S METHYL OCTYL SULFIDE . . . . CG)
C9H20S l-NONANETHIOL . (G)

C10H5N3C6 !» 3.8-TRINITR0NAPHTHALENE , CS)
C10H5N306 1,4,5-THINITHONAPHTHALENE , CS)
C10H6N204 1,5-DINITRONAPHTHALENE . . . CS)
C10H6N204 1.8-DIMTRONAPHTHALENL . • . CS)
C10H6N205 ?,4-0INITR0-l-NAPHTH0L . . . CS)
C10H60 PHENYLCYCLOSUTADIENOQUINONE CS)
C10H602 !»2-NAPHTHOQUINONE . . , , . CS)
С Ю Н 6 0 2 1,4-NAPHTHOOUINONE . . . . . CS)
C10H604 FURIL CS)
С Ю Н б О е PYROMELLITIC ACIO . . . . . CS)
C10H7CL 1-CHLORONAPHTHALENE . . . CL)
C10H7CL 2-CHLORONAPHTHALENE . , , . <S)
C10H7I 1-IODONAPHTHALENE CL)
C10H7I 2-IOOONAPHTHALENE CS)
C10H7N02 1,2-NAPHTHOeuiNONE 1-OXIME . (S)
C10H7N02 1,2-NAPHTHO8U1NUNE 2-OXIME . CS)
C10H7N02 1.4-NAPHTH0QUIN0NE OXIME . . (S)
C10H7N02 1-NITRONAPHTHALENE CS)
C10H7N3 NAPHTHOTRIAZULE» ANG . . . . CS)
C10H7Ni NAPHTHOTRIAZULE» LIN- . . . . (S)
С '• 1

w
 6 \

7
 'J L E N г , , . , . , , . , . ( % )

MolUl (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source

128
128
128
172
144
114
HI
Ml
160
160
160
160
160

250
250
250
266
250
250
250
250
250
316
316
316
316

1 6 0 . 3 1 6

2 6 3 . 1 6 4
2 6 3 . 1 6 4
2 1 8 . 1 6 4
2 1 Я . 1 6 4
2 3 4 . 1 6 4
1 4 2 . 1 4 8
1 5 8 . 1 4 8
1 5 8 . 1 4 8
1 9 0 . 1 4 8
2 5 4 . 1 4 8
1 6 2 . 6 1 3
1 6 2 . 6 1 3
2 5 4 . 0 6 6
2 5 4 . 0 6 6
1 7 3 . 1 6 4
1 7 3 . 1 6 4
1 7 3 . 1 6 4
1 7 3 . 1 6 4
1 6 9 . 1 8 0
1 6 9 . 1 8 0
12 8 . 1 6 4

-57.83
-66.46
-56.46

-130.1
•113.0
-109.75
-92.47

-109.2
-133.2
-44.92
-44.70
-44.73
-44.12
-45.61

6.9
9.9
8.1

11.1
-41.9
-20. 12
-38.1
-43.9
-80.3
-368.2

12.7
12.9
38.6
34

-12
-11

6

0

3

-15.4
11.0
64 .8
68. 1
50.7

TC 174)
AC 693)
TC 175)
BC1472)
CC 744)
AC 215)
TC 529)
ВС 1066)
CC 744)

818)
819)
820)
B21)

903)

ВС
B(
ВС
ВС
ВС
AC
CC
CC
CC
CC

54)
54)

986)
986)
58)

809)
744)
913)
744)
744)

BC1384)
ВС 1384)
ВС 1382)
8C 1382)
CC 744)

744 )
744)
54)

447)
447)
803 )

CC
C(
ВС
AC

»c
AC

(kcal/mole)

8 .

8 ,

. 1 3

,15

I.O]

- 5

-5

iKp

. 9 5 9

. 9 7 5

103.13 TC 174)

107.65 TC 175)

133.45 TC 529) -28.25 20.703

136.52 TC 818) 13.36 -9.792
136.20 TC 819) 13.67 -10.023
136.52 TC 820) 13.55 -9.931
135.66 TC 821) 14.42 -10.567
136.51 TC 903) 12.67 -9.289

Name Stale

C10H8 AZULENE CG)
C10H8 NAPHTHALENE (S)
C10H8 NAPHTHALENE CG)

C10H8N202 0TMETHYL-2»2
/
-BENZ0-4.5»4',5'-

C10H8N202 B1S0XAZ0LE» ANG . (S)
C10H8N202 DTMETHYL-2»2-BENZ0-4>5»4

/
,5

/
-

C10H8N202 BISOXAZOLE» LIN . (S)
C10H8N202 METHYLBENZOYLFURAZAN . . . . CS)
C10H8N202 4-PHENYLURACIL CS)
C10H8N8 AMMONIUM SALT OF
C10H8N8 HEXACYANOISOBUTYLENE (S)
C10H80 1-NAPHTHOL CS)
C10H80 2-NAPHTHOL (S)
C10H80 3-PHENYLCYCLOBUTENONE . . . CS)
C10H80 «-PHENYL-3-BUTYN-2-0NE . . . CL)
C10H802 METHYL PHENYLPROPIOLATE . . CL)
C10H802 l»4-NAPHTHALENE0I0L . . . . CS)
C10H803 2-PHENYLSUCC I N K ANHYDRIDE . CS)
C10H804 8ENZYLI0ENEMAL0NIC ACIO . . CS)
C10H804 FUROIN CS)
C10H804 3#4-CMETHYLENEDIOXY)CINNAMIC
C10H804 ACID» CIS CM.P. 99 TO 100 C) CS)
C10H804 3»4-(METHYLENEDI0XY)CINNAMIC
C10H804 ACID, TRANS CM.P. 238 C) CS)
C10H9F02 METHYL ALPHA-FLUOROC INNДМАТЕ CS)
C10H9N 1-NAPHTHYLAMINE . . . . . . CS)

C10H9N 2-NAPHTHYLAMINE CS)
C10H9N PHENYLPYRROLE CS)
C10H9N ALPHA-PHENYLPYRROLE . . . . CS)
C10H9N 1-PHENYLPYRRULE CS)

C10H9N QUINALDINE CL)
C10H9N0 5-METHYL-3-PHENYLIS0XAZ0LE . CS)
C10H9N0 ALPHA-PHENYL-GAMMA-
C10H9N0 METHYLISOXAZOLE CS)
C10H9N04 5,6-DIMETHOXYPHTHALOEHYDIC-
C10H9N04 ACID ANHYDRIDE» OXIME . (S)

Mlf™ S|™ Д<;/5..
Mol Wl (kcal/mole) Source (cal/mole "K) Source (kcal/mole)

128.164 66.90 TC 473) 80.75 T( 473) 84.10
128.164 18.66 TC 446) 39.89 M(1398) 48.05
128.164 36.08 TC 446) 80.22 TC 446) 53.44

188.180 -48.1 C( 446)

-61.6«7
-35.218
•39.172

188.180
188.180
188.'l80

240.228
144.164
144.164
144.164
144.164
160.164
160.164
176.164
192.164
192.164

-49.4 CC 446)
30.3 CC1012)

-80.8 CC 744)

121.4 AC 154)
-26.8 ВС 855)
-29.8 ВС 855)

6.65 AC 809)
CC 744)
CC 744)
CC 112)

21 .5
-17.4
-73.0
•119.7

•157.0

-98.9

BC1538)
CC 744)
CC 744)

192.164 -135.4 CC 744)

192.164
180.172
143.180
143. 180
143.180
143.180
143.180
143.180
159.180

159.180

207.180

•144,
•103,

16,
11,
36,
35
39
41

CC
CC
CC

5.5

744)
744)
744)

CC1618)
CC 744)
CC1413)
CC1413)
CC 744)
CC1467)

6 . 6 C C 1 4 6 7 )

- 9 5 . 7 CC 7 4 4 )



<

С1О И 9 N 0 4
С10H9N04
С10H9N04
C10H9N3
C10H9N3
C10H9N3
С10H9N3Q2
С10Н10
С 1 ОН 1 О
С1ОН1О
C10H10N20?
C1OH10N2O2
С 1 ОН 10N203
C10H10N2O3
С 1 ОН 10N20 3
С IОИ1ON2Q3
C10H10N203
С1ОИ1ОО
С 1 ОН 100
С 1 ОН 100
С 1 ОН 100
С10Н1002
С10Н1002
С10Н1002
С10Н1002
С10Н1002
С10Н1002
С 1 ОН 1 00 2
С 1 Он 1 002
С10Н1003
С 1 ОН 100 Э
CI0H10O3
С10Н1003
С10Н1003
С10Н1003
С 1 ОН 100 3

N П1К St.ili MolNI Iki.il/inok) Soiim It il/molr k) Nmirci ik<<il/mnlt I l,og A/i

A U P H A - M E T H Y L C I N N 4 M K A C I D . C S )
B E T A - M E T H Y L C I N N A M K А С 1 П . . ( S )
1 > 2 - ( M E T H Y L E \ E 0 l 0 X Y ) - 4 -

P H O P t N Y L H E N Z E N L ( L )
P H E N Y L I S O C R O T U N I C A C I D » C I S ( S )
H Y P H O X Y - M E T H Y L C I N N A M 1 C A C I D »

C I S ( M . P . 9 ) T O 9 2 C ) ( U » S )
H Y C R O X Y - M t T H Y L C I N N A M I C A C I O ,
T R A N S ( M . P . 1 8 2 T O 1 8 3 C ) C U » S )

A L L O - P - M E T H O X Y T I N N A M K A C I D »
C I S ( M . P . 6 6 C ) C S )

- М Е Т Н П Х У Г I N N A M K A C I D » T R A N S C S )

707.180 -151.0
207.180 -161.5
207.180 -161.3

1 7 1
1 7 1
2 0 3
1 3 0
1 3 0
1 3 0

, 196
, 196
196
, 180
180
, 180

3 , 4 - 0 I M t T H Q X Y P H T H A L I M I 0 F . . ( S )

N - P H E N Y L T A R T H I M 1 П Е » 0 . . . ( L )

N - P H E N Y L T A R T R I M I D E » 0 » L . . C D
NAPHTHO-C 2' » У > 4 > 5 ) -

1 » 2 . 3 - T R I A Z O L E . C S )

N A P H T H O T R I A Z O L E » ANG . . . . ( S )
P - T O L U Y L A M I N O F U R A Z A N . . . . CS)
1 » 2 - D I H Y 0 R 0 N A P H T H A L E N E . . . C D

1 , 4 - D I H Y D R O N A P H T H A L E N E . . . CS)

4 - P N E N Y L - l - B U T Y N E C D
M E T H Y L - P - M E T H O X Y -

P H E N Y L F U R A Z A N E CS) 1 9 0 . 1 9 6

4 - P - M E T H 0 X Y P H E N Y L - 5 - M E T H Y L -
1 . 2 » 3 / 6 - D I O X A O I A Z O L E CS) 2 0 6 . 1 9 6

M E T H Y L - P - M E T H O X Y -

P H E N Y L F U R O X A Z A N E CS)
2 - N A P H T H Y L A M I N E N I T R A T E . . CS)

3» 4 - 0 I H Y D R O - 1 C 2 H ) -

N A P H T H A L E N O N E . C D
4 - P H E N Y L - 3 - B U T E N - 2 - 0 N E . . . CS)

3 - P H E N Y L C Y C L U B U T A N O N E . . . C D

4 - A L L Y L - l » 2 - C M E T H Y L E N E D I 0 X Y ) -

BENZENE C D

METHYL C I N N A M A T E C S )

206.
206.

146.
146,
146.

162.
162.
162.
162.

,196
, 1 96

. 180
,480
, 180

,180
, 160
, 180
, 180

rtC
CC
CC

Hi)
7U4 )
744)

-0.8
-4.?
12.1
16.5
18.8
56.6

At 447 )
AC 447)
CC1012)
CC 744)
CC 744)
C( 7U4 )

21.4 C( 101 1 )

6.7 C( 101 1 )

-1.9
•42.3

C( 101 1 )
C(1618)

-50.1 CC C09)
"23.6 CC 744)
-13.52 AC 809 )

•37.0 C( 744)
-69.5 C( 744)
-81.5 CC 744)
•43.0 С С 744)

162.180 -47.2 CC 744)

162.180 -85.7 CC 744)

178.180 -112.9 CC 744)

178.180 -119.1 C( 744)

1 7 8 . 1 8 0 - 1 0 7 . 8 CC 7 4 4 )

1 7 8 . 1 8 0 - 1 1 7 . 1 CC 7 4 4 )

hormul.i Name SMie

C 1 0 H 1 0 0 4 B E N Z Y L M A L O N I C A C I D C S )
C 1 0 H 1 0 0 4 2 . 4 - 0 I A C E T Y L H E S 0 R C I N 0 L . . . C S )
C 1 0 H 1 0 0 4 4 . 6 - D I A C E T Y L H E S 0 R C I N 0 L . . . C S )
C 1 0 H 1 0 0 4 5 . 6 - 0 I M E T H 0 X Y P H T H A L I D E . . . C S )
C J O H 1 0 0 4 D I M E T H Y L I S O P H T H A L A T E . . . C S )
C 1 0 H 1 0 0 4 D I M E T H Y L Р Н Т И 1 1 А Т Е C D
C10H1004 DIMETHYL TERtPHTHALА ТЕ . . . (S)
C10H1 0 0 4 P H E N Y L S U C C I N I C ACID . . . . (S)
C10H1005 5 » 6 - D I M E T H 0 X Y P H T H A L A L D E H Y 0 I C

C10H1005 ACIO (S)
С Ю Н 1 0 0 6 4.5-DIMETHOXYPHTHAL 1С ACID . CS)
C10H11N03 N-BENZOYLALANINE CS)
C10H11 N 0 3 N-BENZOYLSARCOSINE CS)
C10H11N03 N-(PHENYLACETYDGLYCINE . . CS)
C10H11N03 N-CM-TOLUYDGLYCINE CS)
C10H11N03 N-CO-TOLUYDGLYCINE CS)
C10H11N03 N-CP-TOLUYDGLYCINE , . . . CS)
C 1 0 H H N 0 4 N-f P-ANISOYDGLYCINE . . . . CS)
C10H11N5 RENZAL-3-HYDHAZIN0-5-
C1PH11N5 METHYL-1»2»4-TRIAZULE CS)
C10H12 1-PHENYL-l-BUTENE C D
C10H12 1-PHENYL-2-BUTENE C D
C10H12 2-PHENYL-2-BUTENE CS)
C10H12 4-PHENYL-l-BUTENE C D
C10H12 1»2»3#4-TETRAHYDR0NAPHTHAL£NE(L)
C10H12 1»?,3»4-TETRAHYDR0NAPHTHALENECD
C10H12 1»2»3»4-TETRAHYDR0NAPHTHALENECG)
Г10Н1? 3A»4>7»7A-TETRAHYDR0-
C10412 4»7-MtTHAN0INDENE CS)
П 0 Н 1 2 0 P-ALLYLANISOLE (D
C 1 0 H 1 2 0 BUTYROPHENONE C L )

П О Н 1 2 0 ETHYL 1 - P H E N Y L V l N Y L ETHER C D

С Ю Н 1 2 0 P - P R O P E N Y L A N I S O L E CS)

П О н 1 2 0 t . 2 » 3 » 4 - T E T R A H Y 0 R 0 - l - N A P H T H 0 L C S )

Г Ю Н 1 2 0 2 4 - A L L Y L - 2 - M E T H 0 X Y P H E N U L . . C D

П 0 Ч 1 7 0 2 4 - A L L Y L - 2 - M E T H 0 X Y P H L N U L . . CL)

MnfWt

1 9 4 . 1 8 0

1 9 4 . 1 8 0
1 9 4 . 1 8 0
1 9 4 . 1 8 0

1 9 4 . 1 8 0
1 9 4 . 1 8 0

1 9 4 . 1 8 0

1 9 4 , 1 8 0

2 1 0 . 1 8 0
2 2 6 , 1 8 0

1 9 3 . 1 9 6

1 9 3 . 1 9 6

1 9 3 . 1 9 6
1 9 3 . 1 9 6

1 9 3 . 1 9 6
1 9 3 . 1 9 6
2 0 9 . 1 9 6

2 0 1 . 2 2 8

1 3 2 . 1 9 6

1 3 2 . 1 9 6
1 3 2 . 1 9 6

1 3 2 . 1 9 6
1 3 2 . 1 9 6

1 3 2 . 1 9 6

1 3 2 . 1 9 6

1 3 2 . 1 9 6

1 4 8 . 1 9 6

1 4 8 . 1 9 6
1 а я . 1 9 6

1 4 8 . 1 9 6

1 4 8 . 1 9 6

1 6 4 . 1 9 6

1 6 4 . 1 9 6

(kt.il/mnlr)

- 1 9 8 . 8
- 1 7 8 . 6
- 1 8 4 . 2
- 1 4 5 . 4
- 1 7 0 . 2
- 1 6 1 . 6
- 1 6 9 . 7
- 1 9 9 . 8

- 1 9 2 . 4
- 2 5 7 . 1
- 1 4 7 . 3
- 1 3 5 . 6
- 1 5 0 . 5
- 1 4 8 . 4
- 1 4 7 . 7
- 1 4 7 . 9
- 1 8 0 . 3

6 1 . 6
- 1 . 7
1 3 . 4

9 . 4
7 .2

- 1 2 . 3
- 6 . 0

6 . 6

3 8 . 6 6
- 1 4 . 6
- 4 5 . 13
- 3 3 . 3
- 2 4 . 8
- 6 8 . 2
- 6 2 . 7
- 6 2 . 9

Sourte U-il/mnle K) Smir<< (k<<il/m<>k)

CC
CC
CC
CC
CC
CC
CC
ВС

CC
CC
CC
CC
CC
CC
CC
CC
CC

RC
CC
CC
CC
CC
CC

7 4 4 )

1 4 5 )

1 4 5 )
7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

1 5 3 8 )

7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )

1 6 1 6 )

7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

7 2 1 )

C C A L C ) 6 0 . 1 0 MC 9 5 4 ) 3 5 . 9 7

ВС

ВС
CC
AC
CC
CC
ВС
CC
CC

1 6 2 1 ) 8 9 . 2 F C 1 6 2 1 ) 3 9 . 9 0

8 3 )
7 4 4 )

2 5 1 )
7 4 4 )

7 4 4 )

1 6 3 )
7 4 4 )

7 4 4 )

\л<кКр

- 2 6 . 3 6 7

- 2 9 . 2 4 3



Fin п ш Ы

C10H1202
С 10H1202

C10H1202

C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C1OH12O2
С 1 OH 1202
C10H1202
С Ю Н 1 2 0 2
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H1202
C10H12Q2
C10N1202
С10И1203
C10H1203
C10H1204
С Ю Н 1 2 0 4
C10H13N

C10H13NU2
C10H13N02
C10H13NU2
C10H13N02
C10H13NU3
C1OH13NO3
С10И13NO3
с г о н i 3 N U 3
С 1 ОН 1 3NO3

\<iliuf St.itt1

E T h Y L P H E N Y L A C E Г А ТЕ . . . . ( L )
P - I S O P R O P Y L B E N Z U T C A C I D . . ( S )
P - M E N T H A - 3 # 6 - D ! t N E - 2 » b - D I U N E ( S )
2 - M E T H O X Y - e - P R O P E N Y L P H E N O L . ( L )

P H O P Y L B E N Z O A T E C D
1.2» 3 , 4 - T E T H A H Y O R O -

N A P H T H A U E N E - 1 , ? - D l O L , C I S
1 , 2 , 3 » 4 - T E T R A H Y 0 R 0 -
N A P H T H A L E N E - 1 , ? " O I O L » T R A N S
1 , ? , 3 > 4 - T E T R A H Y D R 0 -

N A P H T H A L E N t - 2 > 3 - D I O L » C I S
1 ,?, 3 , 4 - H T R A H Y D R O -
N A P H T H A L E N E - 2 » 3 - O I O L » T R A N S

ACID
ACID
ACIO
ACIO
ACID
ACIO

2,3»4-TRIMETHYLBENZ0IC
7> 3,5-TRIMETHYLHENZOIC
2,3»6-TRIMETHYLBENZ0IC
2,4,5-TRIMETHYLBENZUIC
2,4,6-TRIMETHYLSENZOIC
3,4,5-TRIMETHYLHENZOIC
?,4-XYLYLACETIC ACID . . . .
PROPYL P-HYDHUXYBENZOATE . .
PROPYL SALICYLATE
DIMETHYL 1,4-CYCLOHEXADIENE-

1,4-OICARBQXYLATE
1,2,3,4-TETRAHYDROQUINALDINE
ETHYL N-METHYLCARBANILATE .

MIIIWI

161.196
161.196
164.196
164.196
164.196

Mlfm

(ktal/molc)
- 9 5 . 0

- 1 1 1 . 3
- 7 8 . 1
- 7 1 . 7
-94 .9

Source (cal/mole K) Source
C( 8 4 3 )
C( 7 4 4 )
GC 7 4 4 )

C(

до/;,.
(ktal/molc) I o* kp

C(
/ 4 4 )
7 4 4 )

1,2,3,4-TETRAHYURONAPHTHALENE-

HYDROPEROXIDE CS)

CS) 164.196 -99.28 ВС1536)

CS) 164.196 -100.63 ВС 1536)

164.196 -99.26 BC1536)

164.196 -100.58 ВС 1536)

CS)

CS)

(S)
(S)
CS)
CS)
(S)
(S)
CS)
CS)
CL)

CS)
CD
CL)

OXIME . CS)
PHENACETIN CS)

ETHYL 2,4-0IMETHYL-5-T0RMYL-
3-PYNROLECARBUXYLATE CS)

FTHYL 4-F0RMYL-3>5-DIMETHYL-
2-PYHRnLECA-HBUXYLATE CS)

4'-METHUXY-2'-ME
T
HYL"

164.196
164.196
164.196
164.196
164.196
164.196
164.196
164.196
180.196
180.196

-31.1 CC 609)
•116.30 AC 255)
•116.79 AC 255)

•113.68 AC 255)

•ИВ.46 AC 255)
•114.20 AC 255)
•119.71 AC 255)

•118.2 CC 571)
•148.9 CC 744)
•143.8 CC 74a )

196. 196 -169.0 CC 744)
147.212 -1.2 CC 744)
179.712 -101.2 ВС 964)

179.212 -51.7 CC 744)

179.212 -98.4 CC 744 )

195.212 -150.3 CC1413)

195.212 -150.1 CC1413)

Formula Name State

C10H13NO3 ACLTOPHENONE OXIME CS)
C10H13NO3 4'-METHOXY-3'-METHYL-
C10H13NO3 ACtTOPHENONt OXIME CS)
C10H13NO3 2-METHYL-2-NITR0-

C1OH13NO3 1-PHENYL-l-PROPANOL CS)
C10H13N03 2-METHYL-2-NITR0-
C10H13N03 3-PHLNYL-l-PHOPANOL CS)

C10H13N04 DIMETHYL 3»5-0 I METHYL-
C10H13N04 2»4-PYRRULEDICARBUXYLATE CS)
C10H13N06 PHENYLAMMONIUM O-BITARTRATE CS)
C10H13N06 PHENYLAMMONIUM BIHACtMATE . CS)
C10H14 HUTYLBENZENE CL)
C10H14 BUTYLBENZENE CG)
C10H14 SEC-BUTYLBENZENE C D
C10H14 SEC-BUTYLBENZENE CG)
C10H14 TERT-BUTYLBENZENE C D
C10H14 TERT-BUTYLBENZENE CG)
C10H14 M-CYMENE C D
C10H14 M-CYMENE CG)
C10H14 O-CYMENE C D
C 1 0 H H O-CYMENE CG)
C 1 0 H H P-CYMENE C D
C10H14 P-CVMENE CG)
C1OH1« M-OIETHYLBENZENE CL)

C 1 0 H H M-OIETHYLBENZENE CG)
C10H14 0-OIETHYLBENZENE CL)
C10H14 0-OIETHYLBENZENE CG)
C10H14 P-DIETHYLBENZENE C D
C10H14 P-OIETHYLBENZENE C G )

C10H14 2-ETHYL-M-XYLENE C D
C10H14 2-ETHYL-M-XYLENt CG)
C10H14 2-ETHYL-P-XYLENE C D
C10H14 2-ETHYL-P-XYLENE CG)
CIOHIA 3-ETHYL-O-XYLENE CL)
C10H14 3-ETHYL-O-XYLENE CG)
C10H14 4-ETHYL-O-XYLENE CL)

ДМ/ji» S'5,,

Mol Wl (kcal/mole) Source (cal/mole "M Source

1 9 5 . 2 1 2 - 9 5 . 2 CC 843)

(kcal/mole) д>к Ар

1 9 5 . 2 1 2

1 9 5 . 2 1 2

1 9 5 . 2 1 2

211. '212
2 4 3 . 2 1 2
2 4 3 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 , 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
134.212 '
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2
1 3 4 . 2 1 2

- 1 0 0 . 0

- 7 5 . 9

- 8 3 . 1

- 1 9 9 . 1
- 3 0 5 . 3
- 3 0 7 . 3

- 1 5 . 2 8
- 3 . 3 0

- 1 5 . 8 9
- 4 . 1 7

- 1 6 . 9 2
- 5 . 4 2

- 1 8 . 6 9
- 6 . 7 9

- 1 8 . 1 9
- 6 . 1 0

- 1 8 . 7
- 6 . 9

- 1 7 . 4 4
- 5 . 2 2

- 1 6 . 9 4
- 4 . 5 3

- 1 7 . 4 7
- 5 . 3 2

- 1 9 . 8 4
- 7 . 1 1

- 2 0 . 3 8
- 7 . 9 1

- 1 9 . 8 4
- 7 . 1 1

- 2 0 . 3 8

CC 843)

ВС 300)

ВС 300)

CC1413)
eC 7 4 4 )
CC 7 4 4 )
Д С 1 1 9 5 )
ТС 4 1 0 )
At 1 1 9 5 3
A C 1 1 9 5 )
A C 1 1 9 5 )
A C U 9 5 )
E C 1 1 9 5 )
E C U 9 5 )
EC 1 195)
EC 1195)
ЕСП95)
EC1195)
E C U 9 5 )
ТС 4 Ц )
EC 1195)
TC 412)
EC 1195 )
TC 413)
EC 1195 )
EC1195)
E C U 9 5 )
EC1195)
EC 1195 )
EC1195)
EC1195)

7 6 . 77
1 0 5 . 0 4

6 6 . 6

7 3 . 2 8

1 0 4 . 9 9

1 0 3 . 8 1

1 0 3 . 7 3

MC
TC

MC

MC

TC

TC

TC

9 9 4 )
4 1 0 )

6 5 6 )

655)

411 )

412)

4 1 3 )

3 1 . 0 3
3 4 . 5 8

3 2 . « 2

2 8 . 6 5

3 2 . 6 7

3 3 . 7 2

3 2 . 9 5

" 2 2 . 7 4 3
- 2 5 . 3 4 6

- 2 3 . 7 6 3

- 2 0 . 9 9 9

- 2 3 . 9 4 9

- 2 4 . 7 1 3

- 2 4 . 1 5 2



lM>rmiil.i N urn S|,il<

C10H14 4-ETHYL-O-XYLfcNE С d )
C 1 0 H 1 4 4 - E T H Y L - M - X Y L L N L C D

C10H14 4-ETHYL-M-XYLENE CG)
C 1 0 H 1 4 5 - E T H Y L - M - X Y L L N E C D

C10H14 5-ETHYL-M-XYLENE CG)
C10H14 HEXAHYDHONAPHTHALENt . . . . (D
C10H14 1SOBUTYLBENZENE CD
C1OH1-4 ISOBUTYLBENZtNE CG)
C10H14 O-PROPYLTOLUENf (D
СЮН14 O-PROPYLTOLUt-NE CG)
C10H14 M-PROPYLTOLUENE CD
C10H14 M-PROPYLTOLULNE CG)
C10H14 P-PROPYLTOLUENE CD
C10H14 P-PROPYLTOLUENE CG)
C10H14 3A,4»7»7A-TETRAHYDRO-
C10H14 4,7-METHANOINDAN . CS)
СЮН14 1 ,2» 3.4-TETRAMETHYLBENZENt . C D
C10H14 1,2,3,4-TETRAMETHYLBENZENE . CG)
СЮН14 i , 2 » 3.5-TETRAMETHYLBENZENE . C D
C10H14 i , Z » 3 , 5 - H T R A M E T H Y L B E N Z E N E . ( G )

C10H14 1,2,4,5-TETRAMETHYLBENZENE . ( S )
C10H14 1.2»4,5-TETRAMETHYLBENZENE . C D
СЮН14 t ,2,4,5-TETRAMETHYLBENZENE . CG)
C10H14N2 NICOTINE CL)
C10H14N20 N-TOLYL-N'-ETHYLUREA . , . . CS)
C10H140 CARVACROL CL)
C10H140 P-MENTHA-6,8-DlEN-2-lJNE . . C D
C10H140 THYMOL (S)
C10H140 THYMOL CL)
C10H140 ?,6,6-TRlMETHYL-2»4-
C 1 OH 1 00 CYCLOHEPTADIEN-1-ONE (D
C10H140 P-XYLENOLETHYL ETHER • . . (U,D
C10H1402 P-CYMENE"2»5-OIOL (S)
C10H1403 CAMPHORIC ANHYDRIDE . . . . CS)
C10H1403S P-RUTYL8ENZENESHLF0NK ACID (G)
C10H14Q4 DIMETHYL СYCLQHLXENE-

Mot \\ I

134
131
131
131
131
1J1
131
131
131
131
131
131
131

P12
?12
712
71?
71?
21?
712
71?
712
71?
71?
712
21?

131.212

131.212
131.712
131.712
13Л.712
131.71-2
131.212
131.212
134.212
167.228
17Я.228
150.212
150.212
150.212
150.212

f k i j l / m o k l

-7.41
?O.ЗЙ
"7.91
2 0 . 8 *
- a . 5 0

0 . 9 3
- 1 6 . 7 0

- b . 1 5
1 7 . 5 ?
- b . 1 7
1 8 . 0 ?
- 5 . 8 6
1 8 . 0 Л
- b . 9 7

Sourti (t Wniol* Kl

К 1 1 9 Ь )

EC 1 195 )

EC 1 1 9 5 )

EC 1 1 9 5 )

EC 1 1 9 5 )

C C 7ИЦ)
ft<l195)

AC 1 1 9 5 )

EC 1 1 9 5 )

EC 1 1 9 5 )

EC 1 1 9 5 )

F C 1 1 9 5 )

E ( 1 1 9 5 )

EC 1 1 9 5 )

»g A/i

-5.6 ВС 90)
-73.0 EC1195)
-10.02 ТС 414)
-23.54 EC1195)

69.45 MC 655)
99.55 ТС 414)
74.06 М( 655)

-10.71 ТС 415) 100.99 ТС 415)
-30.7 ВС 71) 58.70 МС 655)
-23.5Я ВС1195) 71.83 МС 655)
-10.8? ТС 416) 100.03 ТС 416)
10.2

-70.6
-63.0
-43.1
-67.8
-64 . 1

СС 71«)
ВС 1472)
СС 744)
СС 744)
СС 714)
СС 744)

150.212 -43.1
150.212 -18.9
166.212 -110.6
182.21? -166.0
214.278

СС
СС
СС
СС

744 )
744)
744 )
744)

25.49
29.50
23.58
28.38
21.00
24.20
28.55

- 1 8 . 6 8 4
- 2 1 . 6 2 0
- 1 7 . 2 8 1
- 2 0 . 8 0 0
- 1 5 . 3 8 9
- 1 7 . 7 3 9
- 2 0 . 9 2 9

1 7 7 . 3 8 ЕС 6 9 )

I orinul.i Nairn Male

С10Н1404 1,4-OICAHBOXYLATE CS)
C10H1408 SYMMETRICAL-TETRAMETHYL
C10H1408 ETHANETETRACARBOXYLATE CS)
C10H15N N.N-DIETHYLANILINE (D
C10H15N N,N-DIETHYLANILINE CG)
C10H15N02 ETHYL 2»4.5-TRIMETHYL-
C10H15N02 3-PYKROLECARBOXYLATE CS)
C10H15N03 ALPHA-NITROCAMPHOR . . . . CU»S)
C10H16 ADAMANTANE . CS)
C10H16 ALLOCIMENE> CIS (D
C10H16 BORNEOCAMPHENE CU.L)
C10H16 CAMPHENE (CRYST) CS)
C10H16 3-OECEN-l-YNE/ CIS CL)
C10HU 3-DECEN-l-YNE» TRANS . . . . CL)
C10H16 1.5-0IMETHYL-3-VINYL-
C10H16 CYCLOHEXENE (L)
C10H16 HEXAHYDR0-4,7-METHAN0INDAN . (L)
C10H16 1-IS0PR0PYL-4-METHYL-
C10H16 l^-CVCLOHEXADIENE CL)
C 1 0 H 1 6 P - M E N T H A - 1 # 3 - D I E N E C D

C 1 0 H 1 6 P - M F N T H A - 1 » 8 - D I E N E » D . . . C D

C 1 0 H 1 6 P - M f N T H A - 1 » 8 - D I E N E » DL . . . CL)

C 1 0 H 1 6 7 - H f r H Y L - 3 - M E T H Y L E N E -

C 1 0 H 1 6 1 » 6 - O C T A D I E N E C D

C 1 0 H 1 6 l - ( 2 - M E T H Y L P R O P E N Y L ) C Y C L 0 H E X E N E ( D

C 1 0 H 1 6 OCTAHYDRONAPHTHALENE . . . . C D

C 1 0 H 1 6 2 - P I N E N E C L )

С Ю Н 1 6 2 ( 1 0 ) - P I N E N E C D

C10H16 BETA-PINOLENE C U . D
C10H16 SYLVESTRENE CU.L)
C10H16 TERECAMPHENE (INACTIVE) . C U # D
C10H16 1/7.7-TRIMETHYLTRICYCLD-
C10H16 (2.2.1.0-2»6)-HEPTANE (S)
C10H16N6019 OIPENTAERYTHRITOL

C10H16N6019 HEXANITRATE CS)

C10H160 CAMPHOR (S)

MiilWl (kt.il/molc) Source (tal/mol«"K) Sourci (kdl/mol<)

1 9 8 . 2 1 2 - 1 9 1 . 6 C ( 7 4 4 )

1л)К кр

762.212
149.228
149.228

181.228
197.228
136/228
136.228
136.228
136.228
136.228
136.228

136.228
136.228

136.228
136.228
136.228
136.228

136.228
136.228
136.228
136.228
136.228
136.228
136.228
136.228

136.228

524.776
157.228

-373.0
-3.9
9.6

-114.1
-80.8
-31.6
-5.9

-15.4
-16.6
23.67
23.97

-28.6
-32.9

-13.5
-13.8
-13.2
-12.4

3.3
-22.4
-34.7
-4.1
-2.0

-14.9
-19.5
-18.9

-16.9

-234.0
-78.1

C(
E(
E(

CC
C(
CC
AC
CC
C(
AC
AC

C(
B(

C(
C(
A(
AC

AC
CC
CC
AC
AC
CC
C(
CC

CC

B(
ВС

744)
1547)
1547)

1413)
744)
209)
580)
744)
744)

1364)
1364)

744)
90)

744 )
744)
580J
580)

580)
7«4)
303)
580)
580)
744)
744)
744)

744 )

986)
1461 )

63.5 EC1547)
92.4 £(1547)

46.81 M( 209)

57.84
62.72

32.95

-42.396
-45.975

-24.149



I iirmut.t Niinu- St.ilc

С10И160 CARONE (U»L)
C10H160 CARVENONE , CU.L)
C10H160 DIHYDROEUCARVONE (U.L)

C10H160 3»7-OIMETHYL"2»6-OCTAOIENAL (L)
C10H160 P-MENTH-8-EN-2-DNE (L)
C10H160 P-MENTH-4C8)-EN-3-0NE . . . C D
C10H160 P-MENTH-8-EN-3-UNE (L)
C10H160 0CTAHYDK0-2C1H)-
C10H160 NAPHTHALENONE» CIS . (L)
C10H160 0CTAHYDR0-2C 1H)-
C10H160 NAPHTHALENONE» TRANS C D
C10H160 3-THUJANONE (L)
C10H1602 CAMPHOLENIC ACIDCM.P. 50 C M U . S )
C10H1602 2»7-DIMETHYL-2>6-
C10H1602 UCTADIENOIC ACID (L)

|>< C10H1602 ETHYL CYCLOHtXYLIOENE-
O C10HJ602 ACETATE CL)
К С Ю Н 1 6 0 2 ETHYLCYCLOHEXENE-l ACETATE . (L)

C10H1602 ETHYL 3»5-0IMETHYLSORdAТЕ . C D
C10H1602 ETHYL 2-OCTYNOATE C D
C10H1602 ISOCAMPHOLYTIC ACIO . . .. CU»S)
C10H16O2 METHYL 2-CYCLUHEX- 1-ENE-
C10H1602 PROPIONATE C D
C10H1602 METHYL 2-CYCLUHEXYLIOENE-
C10H1602 PROPIONATE C D
C10H1602 METHYL 4-METHYLCYCLOHEX-1-ENE-
C10H1602 ACETATE C D
C10H1602 METHYL 4-METHYLCYCL0HEXYLI0ENE-
C10H1602 ACETATE C D
C 1 0 H 1 6 0 3 3 - C 1 - H Y D R 0 X Y - 1 - M E T H Y L E T H Y D -
C 1 0 H 1 6 0 3 6 - 0 X 0 H E P T A N 0 I C A C I O » G A M M A -
C 1 0 H 1 6 0 3 L A C T O N E C S )
C 1 0 H 1 6 0 3 O C T A H Y D R O N A P H T H A L E N E O Z O N I O E C S )
C 1 0 H 1 6 0 3 A L P H A - T A N A C E T O N E K E T O C A R B O X Y L I C
C 1 0 H 1 6 0 3 • AC I D С S )
C 1 0 H 1 6 0 3 T H I E T H Y L S U C C I N K A N H Y D R I D E C S )

дм/,
\1nl\\l

1 5 2 . 2 2 8
1 5 2 . 2 2 8
1 5 2 . 2 2 8
1 5 2 . 2 2 8
1 5 2 . 2 2 8
1 5 2 . 2 2 8
1 5 2 . 2 2 8

1 5 2 . 2 2 8

1 5 2 . 2 2 8
1 5 2 . 2 2 8
1 6 8 . 2 2 8

1 6 8 . 2 2 8

1 6 8 . 2 2 8
1 6 8 . 2 2 8
1 6 8 . 2 2 8
1 6 8 . 2 2 8
1 6 8 . 2 2 8

1 6 8 . 2 2 8

1 6 8 . 2 2 8

1 6 8 . 2 2 8

1 6 8 . 2 2 8

1 8 4 . 2 2 8
1 8 4 . 2 2 8

1 8 4 . 2 2 8
1 8 4 . 2 2 8

(kl.il/nwill-)

- 8 9 . 7
- 7 6 . 6
- 5 8 . 2
- 1 7 . 1
- 7 4 . 6
- 7 2 . 3
- 6 8 . 0

- 8 1 . 4

- 8 3 . 7
- 5 1 . 0

- 1 2 1 . 2

- 1 0 5 . 6

-117.6
- 1 2 4 . г
-133.3

- 9 2 . 9
- 1 2 3 . 9

- 1 3 5 . 4

- 1 1 0 . 0

- 1 2 2 . 6

-110.7

-182.7
- H I .9

- 1 6 0 . 0
- 1 7 7 . 6

Nourt e

CC
CC
cc
cc
cc
cc
cc

cc

cc
cc
cc

cc

cc
GC
cc
cc
cc

cc

cc

cc

cc

cc
cc

cc
ВС

7 1 1 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )

744 )

7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
744 )
7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

7 4 4 )

744 )

5 7 1 )
3 0 3 )

7 4 4 )
1 5 3 8 )

Iktiil/molrl 1-og kp

Formula Name State

C10H1604 CAMPHORIC ACIO» 0 CS)
C10H1604 1,2-CYCLOHEXYLENE
C10H1604 DIACETATE. CIS CS)
C10H1604 1»2-CYCLOHEXYLENE
C10H1604 DIACETATE» TRANS CS)
C10H1604 OIMETHYL 1»3-CYCLOHtXANE"
C10H1604 DICARROXYLATE» CIS CL)
C10H1604 DIMETHYL 1»3"CYCLOHEXANE"
C10H1604 DICAHflOXYLATE» TRANSCL)
C10H1604 DIMETHYL 1»4-CYCLOHEXANE-
C10H1604 OICARBOXYLATE CS)
C10H1604 DIMETHYL 2»3-0 I METHYL* 1 »3"CYCLO-
C10H1604 BUTANEDICARBOXYLATE» CIS C D
C10H16S4 1»3»5»7-TETRAMETHYL-2»4»6»B-
C10H16S4 TETRATHIAADAMANTANE CS)
C10H17CL CAMPHENE HYOHOCHLORIDL . , . C D
C10H17CL 2C1O-PINENE HYOROCHLOR IDt . CS)
C10H17N0 CAMPHOR OXIML . . . . . . . CS)

C10H18 BICYCLOPENTANE « C D
C10H18 DECAHYDRONAPHTHALENE» CIS . C D
C10H18 DECAHYORONAPHTHALENE» CIS . CG)
C10H18 OECAHYORONAPHTHALENE» TRANS CL)
С Ю Н 1 8 OECAHYORONAPHTHALENE» TRANS CG)
C10H18 1-OECYNE . . . . . . . . . . CG)
C10H18 2-ETHYL-4.4-DIMETHYL-
ClOHie CYCLQHEXENE C D

C10H18 P-MENTH-3-ENE . . . . . . . C D
C10H18 THUJANE C D
ClOHl? I,3,3»THIMtTNYLN0MaUWN«Nt . (D

С 1 0 Н 1 Я S P I H ( H « , 1 ) n F C * N l . . . . . . tl.)
( t e w t e u - f 1 г«мгитна~1.;И11|ИЧ|*
С 1 (J M I *t t" I -̂  UiHTnHMl'Nl tlHf ВГ ( I )
i i d и I ri У Н о И Н п и , . . r is i
I I <1 M I t> Г) Й 11П N t 111 • ti . - i . 1 4 1
h 1 ( I H i d u b и п w t | j | i ( 1 4

I i tl II ( D П p I i n i г i l l f П1»П м С H I t « rf Г n II П ) < I I

Mol W l (kcal/mole)

2 0 0 . 2 2 8 - 2 4 2 . 3

Sin
Source (cal/mole °K) Source

CC 7 4 4 )

(kcal/mole)

200.228

200.228

200.228

200.228

200.228

200.228

264.492
172.693
172.693
167.244
138.244
138.244
138.241
138.211
138.211
138.211

138.211
138.244
13ft.?11
1 J 8 , ? « «
1 3 A , ? M

i^ч . i 'И
t 4 H $ tNJ

1 "31 s e n

- 2 2 5 . 0

- 2 2 3 . 1

- 1 8 9 . 4

- 1 9 1 . 3

- 2 1 2 . 6

- 1 9 7 . 4

- 5 7 . 1
- 5 7 . 7
- 3 9 . 2
- 4 1 . 9
- 5 2 . 4 5
- 4 0 . 3 8
- 5 5 . 14
- 4 3 . 5 7

9 . 8 5

- 4 8 . 0
- 3 0 . 7
- 4 6 . 1
"b'i • 1
- 4 4 . 0

""till
iBfl i

ВС

ВС

cc

cc

cc

cc

cc
ec
cc
AC
AC
TC
AC
TC
TC

cc
cc
cc
C(
*(

ti.
t (
Г i

1537)

1537)

1368)

1368)

714)

744 )

744)
744)
7 4 4 )
8 0 6 )

1401)
4 7 4 ;

1401)
4 7 5 )
327)

7 4 4 )
7 4 4 )
744)
744 )

fini
tHUt

71

63
90
63
89

125

. 9 0

. 3 4

. 2 8

. 3 2

. 5 2

. 3 6

MC

MC
TC
MC
TC
TC

2 1 3 )

9 5 4 )
4 7 4 )
9 5 4 )
4 7 5 )
3 2 7 )

16
20
13
17
60

. 4 7

. 5 1

. 7 9

. 5 5

. 2 6

- 1 2 . 0 7 4
- 1 5 . 0 3 4
- 1 0 . 1 0 7
- 1 2 , 8 6 2
- 4 4 , 1 6 6



Formula ISame State

C i O H i e O 80RNE0L C S Y N T H E T I C ) . . . . C D
C10 H 1 8 0 D E C A H Y D R O - 1 - N A P H T H O L » CIS , CS)
C1 0 H 1 8 0 O E C A H Y D R O - i - N A P H T H O L » TRANS CS)
C10 M 1 8 0 D E C A H Y D R O - 2 - N A P H T H O L » CIS . CS>
СЮМ180 OECAHYDRO-2-NAPHTHOL» TRANS СSJ
C10HISO 9-HYDR0XYDECAHY0RQ-
ClOrtlSO NAPHTHALENE» TRANS CS)
C10H180 ISOBORNEOL CS)
С10И180 «-PR0PYL-1.6-HEPTADIEN-4-0L (L)
СЮН180 TERPlNEOt (S)
CtOHlSO 3-THUJANOL . C D
C19H1W2 4-IS0PR0PYLCYCL0HEXANE-
C16N1IQ2 CARBOXYLIC ACID CS)
C18H18O2 9-PEROXYDECAHYORO-
CieHteO? NAPHTHALENE» TRANS (S)
C10Hie-Q2 1»2»2»3-TETRAMETHYLCYCLOPENTANE-
C10X1802 CAR80XYLIC ACID (S)
С1ОгП8О4 DIETHYL DIHETHYLSUCC1NATE»MESOCS)
С19И1904 OlfTHYL 0IMETHYLSUCCJN«TE>
С10И18О4 RACEMIC C D
C10H1804 DIETHYL OIMETHYLSUCC INATE»SYM(L )
C10H180e DIMETHYL SUBERATE C D
C10H1804 HEPTYLMALONIC ACID (S)
CieHISO* SEBACIC ACID CS)
Cler1teO« TRIETHYI.SUCC1NIC ACID . . . CS)
C i e t U 9 N CAMPHYLAMJNE CU»L)
G i S H i S N J O » LEUCYLGLYCYLGLYCINE . . . CU-S)
C l 9 H 2 f l BUTYLCYCLOHEXANE C D
CiOrt20 8UTYLCYCL0HEXANE ( G )
C i 9 H 2 e CULODECANE C D
C1QH20 l-CYCLOPENTYLPENTANE . . . . CG)
C18H20 1-DECENE . . . , C D
C10H20 1-OECENE СО)
C10H20 1 » l - D I M E T H Y L - 2 - P E N T Y L -
C10H20 CYCLOPRCPANE C D
C!0H20 1-ISOPROPYL-4-METHYLCYCL0HEXANECD

Mol Wt

1 5 4 , 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4

1 5 4 . 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4
1 5 4 . 2 4 4

1 7 0 . 2 4 4

1 7 0 . 2 4 4

1 7 0 . 2 4 4
2 0 2 . 2 4 4

202.24-4
2 0 2 . 2 4 4
2 0 2 . 2 4 4
2 0 2 . 2 4 4
2 0 2 . 2 4 4
2 0 2 . 2 4 4
1 5 3 . 2 6 0
2 4 5 . ? 7 6
1 4 0 . 2 6 0
1 4 0 . 2 6 0
1 4 0 . 2 6 0
1 4 0 . 2 6 0
1 4 0 . 2 6 0
1 4 0 . ? 6 0

1 4 0 . 2 6 0
1 4 0 . 2 6 0

(kcal/mole)

- 8 7 . 9
- 1 0 1 . 9
- 1 0 5 . 9
- 1 0 4 . 7
- 1 0 6 . 2

- 1 0 6 , 0
- 8 2 . 9
- 8 3 . 0
- 8 5 . 6
- 7 5 . 1

- 1 5 8 . 8

- 8 3 . 2

- 1 4 3 . 2
- 2 3 0 . 3

- 2 3 1 . 5
- 2 3 5 . 8
- 2 2 1 . 2
- 2 5 7 . 7
- 2 5 7 . 1
- 2 5 4 . 1

- 5 5 . 1
- 2 5 4 . 3

- 6 2 . 9 1
- 5 0 . 9 5
- 4 9 . 5 5
- 4 5 . 15
- 4 1 . 7 3
- 2 9 . 6 7

- 4 0 , 0
- 1 0 8 . 7

Source

CC
CC
CC
CC
CC

ВС
CC
CC
CC
CC

CC

ВС

CC
CC

CC
CC
CC
8 (
CC
ВС
CC
CC
AC
TC
AC
TC

744 )
8 4 3 )
8 4 3 )
8 4 3 )
8 4 3 )

163)
1636)

744)
744)
744 )

744)

163)

7 4 4 )
7 4 4 )

7 4 4 )
744)
7 4 4 )

1535)
744 )

1 5 3 8 )
744)
7 4 4 )

1196)
383)
2 7 1 )
356)

AC1236)
TC

AC
CC

2 9 3 )

710)
744)

(cal/mole °K)

82
109

118
101
129

. 4 5

. 5 8

. 3 5

. 5 8

. 1 7

Source

MC
TC

TC
MC
TC

423)
383)

356)
950)
293)

(kcal/mole)

9 .
1 3 .

1 6 .
2 5 .
2 8 .

62
49

68
10
93

Ixig

- 7
- 9

- 1 2
- 1 8
" 2 1

___a

Kp

.052

.890

.224

.396

.206

><

F'onmil;i

CS0H20
CJ0H20
C10H20
C10H20
СЮН20
C!0H2OQ
C10H200
f t О Н 2 0 ft
C^0H200
C10H2002
C10H2002
C10H2002
C10H22
C10H22
C10H22
C10H22
CJ0H22
C10H22
C10H22
C10H22
C10H22
C10H22
CJ0H22
C10H22
C80H22
CI0H22
C10H2?
C10H22
C10H22
C10H22
C10H22
C10H22
С10И22
СЮН22
С10И22
C10H22

"Чипе State

•>';r'4YL»3""PR0PYLCYCL0HEXANE CD
£,2»S»5-TETRAMETrlYL-

3-HEXENE» CIS CD
2>2»5»5-TETRAMETHYL-

3-HEXENE» TRANS (L)
OECANAL . . . . . . . . . . (G)
MENTHOL . . . . C S )
"> - P R 0 P V " 5 " H F ? T E N - ! | » 0 L . . . C D
4 - P R 0 P Y L - M - H E P T E N - 4 - O L . . . C D
DECANOIC ACID . CS)
DECANOIC ACID C D
METHYL NONANOATE C D
OECANE C D
DECANE (G)
2»2-DIMETHYL0CTANE C D
2»2-DIMETHYL0CTANE . . . . . CG)
2.3-DIMETHYL0CTANE CD
2»3-DIMETHYLQCTANE CG)
2 » 4 - 0 I M E T H Y L O C T A N E . . . . . C D
2»«-DlMETHYL0CTANE CG)
2»5-DIMETHYL0CTANE CD
2»5-0IMETHYL0CTANE . , . . . CG)
2»6"DIMETHYL0CTANE CD
2 J . 6 - D I M E T H Y L 0 C T A N E CG)
2,-7-DIMETHYLOCTANE . . . . . C D
2*7-0IMETHYL0CTANE CG)
3 J 3 - 0 I M E T H Y L 0 C T A N E C D

3»3-DlMETHYL0CTANE CG)
3»4-0IMETHYL0CTANE . . . . . C D
3»«-DIHETHYL0CTANE CG)
3 . 5 - D I M E T H Y L 0 C T A N E . . . . . C D
3*5-DIMETHYL0CTANE CG)
3»6-DIMETHYL0CTANE CD
3»6-DIMETHYL0CTANE CG)
4»4-DIMETHYL0CTANE . . . . . C D
e»«-OIMETHYLQCTANE . . . . . (G)

MolWl (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

1 4 0 . 2 6 0 - 1 2 0 . 5 CC 7 4 4 )

140.260

140.260
156.260
156.260
156.260
156.2"60
172.260
172.260
172.260
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276

-44.18

-33.67
-79.09

-114.7
-73 .9

-105 .4
-170.70
-163.68
-147.40

-71 .95
-59 .67
-75.25
-63.93
-72.87
-61.25
-73.83
-62 .41
-73.87
-62 .41
-73.97
-62 .41
-74.67
-63.10
-74.05
-62.67
-72.14
-60.56
-73.17
-61.72
-73.27
-61.72
-73 .91
-62.67

AC 1236)

AC1236)
TC
CC
CC
CC
AC
AC
AC
AC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC
EC
TC

553)
744)
744)
744)

3)
3)
3)

1200)
176)
820)
183)
820)
184)
820)
185)
820).
186)
820)
187)
820)
188)
820)
189)
820)
190)
820)
191 )
820)
192)
820)
193)

138.28

101.79
130.17

122.29

126.01

126.01

126.01

126.01

123.25

124.47

126.70

126.70

125.32

124.47

TC

MC
TC

TC

TC

TC

TC

TC

.TC

TC

TC

TC

TC

TC

553)

420)
176)

183)

184)

185)

186)

187)

188)

189)

190)

191)

192)

193)

-15 .90

4.12
7.94

6.03

7.60

6.44

6.44

6.44

6.57

6,64

8.08

6.92

7.33

6.64

11.654

-3.020
"5.819

-4.«19

-5 .570

-4 .720

-4 .720

-4 .720

-4.817

-4 ,866

-5.925

-5.075

-5.376

-4.866



1ч-Mil i

, g * f; | M П и < UJ11 « N t , «

О

ClOHi?

с юнг?
с юнг?
tiJH22

(1JH22

CS0H22

(10H22

10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C1OH22

C10H22

C1CH22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

C10H22

С10И22

и
s.
3,
3.

3,
3-
3-
3-
3-
3-
3-

3-
3-
3-
3-
4-
4-
4-
4-
4-
4-
4-

4-
3-
3-
3-
3-
3-
3-
3-
3-
4-
4-

«"BHTHYLHtXANf
4-01ETHYlHtXAN£
3-0!ETHYL-2-METHYLPENrANE
3-DIETHYL-2-METHYLPENTANE
ETHYL-2»2-DIMETHYLHtXANE
FTHYL-2»2-DIMETHYLHEXANE
ETHYL-2»3-OIMETHYLHEXANE
ETHYL-2,3-OIMETHYLHEXANE
ETHYL-2»4-DIMETHYLHEXANE
ETHYL-2,4-DIMETHYLHEXANE
ETHYL-2,5-DIMETHYLHLXANE
ETHYL-2,5-DIMETHYLHEXANE
ETHYL-3»«-DIMETHYLHEXANE
ETHYL-3,4-DIMETHYLHEXANt .
ETHYL-2,2-01METHYLHEXANE .
ETHYL-2,2-DIMfc.THYLHEXANE
ETHYL-2,3-OIMETHYLHEXANE .
ETHYL-2,3-OIMETHYLH£XANE
ETHYL-2,«-DIMETHYLHEXANE .
ETHYL-2,4-UIMETHYLHEXANE .
ETHYL-3,3-OIMETHYLHEXANE .
ETHYL-3,3-OIMETHYLHEXANE .
ETHYL-2-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-2-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-3-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-3-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-4-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-4-METHYLHEPTANE , .
ETHYL-5-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-5-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-2-METHYLHEPTANE . .
ETHYL-2-METHYLHEPTANE . .

fft)

CG)
CL)
CG)
C D
CG)
( L )
CG)
C L )
CG)
CL)
CG)
CL)
CG)
CL)
CG)
CL)
CG)
C D
CG)
C D
CG)
C D
CG)
CL)
CG)
C D
CG)
CL)
CG)

142.?76
142 .?76
142 .276
142 .276
142 .276
142 .276
Н ? . 2 7 б
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 , 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6
1 4 2 . 2 7 6

А1>1, -

« U , ь f м

• ли, ' i i т<
•Ю,ЬТ 1С
" 5 V . 1 Г ТС
- 7 0 . 9 1 ЕС
- 5 9 . 4 9 ТС
- 7 2 . 9 3 ЕС
- 6 1 . 8 9 ТС
- 7 2 . 0 1 ЕС
- 6 0 . 7 5 ТС
- 7 1 . 7 1 ЕС
- 6 0 . 4 3 ТС
- 7 3 . 3 9 ЕС
- 6 2 . 2 7 ТС

2 6 ЕС
6 0 . 0 6 ТС
73.22 ЕС

62.37 ТС

71.74 ЕС

60.43 ТС

72.43 ЕС

61.23 ТС

71.86 ЕС

60.63 ТС

72.04 ЕС

60.56 ТС

72.81 ЕС

61.41 ТС

71.37 ЕС

59.87 ТС

72.48 ЕС

61.04 ТС

73.03 ЕС

61.72 ТС

. аэ и N<n

- 7 1

6 ? 0 )
223)
«20)
245)
820)
224)
820)
226)
620)
228)
820)
230)
820)
232)
820)
225)
820)
227)
820)
229)

'820)
231)
820)
197)
820)
200)
820)
203)
«20)
202)
820)
198)

123.25 ТС

119. 18 ТС

120.56 ТС

122.74 ТС

123.59 ТС

122.90 ТС

122.74 ТС

119.18 ТС

122.90 ТС

121.36 ТС

121.36 ТС

126.01 ТС

124.47 ТС

126.01 ТС

126.01 ТС

126.01 ТС

#21)

223)

245)

224)

226)

228)

230)

232)

225)

227)

229)

231)

197)

200)

203)

202)

198)

10.50

1 1 . 4 0

8 . 5 8

9 . 0 7

9 . 1 4

7 . 5 1

9 . 7 6

8 . 5 2

9 . 3 5

9 . 0 1

9 . 6 1

8 . 2 9

7 . 9 0

8 . 9 8

7 . 8 1

7 . 1 3

• «)!*/»

-Nile

'?, 698

- 8 . 3 5 3

- 6 . 2 9 2

- 6 . 6 5 1

- 6 . 7 0 0

- 5 . 5 0 2

" 7 . 1 5 7

- 6 . 2 4 2

- 6 . 8 5 1

- 6 . 6 0 1

- 7 . 0 4 1

- 6 . 0 7 6

- 5 . 7 8 9

- 6 . 5 8 2

" 5 . 7 2 4

- 5 . 2 2 6

Formula Name Stale Mol Wt (kcal/mok)

C10H22 4-ETHYL-3-METHYLHEPTANE . . C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 1 . 3 4
C10H22 4-ETHYL-3-METHYLHEPTANE . . CG) 1 4 2 . 2 7 6 - 5 9 . 8 7
C10H22 4-ETHYL-4-METHYLHEPTANE . . C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 2 . 7 0
C10H22 4-ETHYL-4-METHYLHEPTANE . . CG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 1 . 4 1
СЮН22 5-ETHYL-2-METHYLHEPTANE . . C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 3 . 1 7
СЮН22 5-ETHYL-2-METHYLHEPTANE . . CG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 1 . 7 2
C10H22 3-ETHYLOCTANE C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 1 . 8 2
C10H22 3-ETHYLOCTANt CG) 142.276 -60.01

C10H22 4-ETHYLOCTANE C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 1 . 6 8
C10H22 4-ETHYLOCTANE CG) 142.276 -60.01

C10H22 2-ETHYL-2,3,4-TRIMETHYLPENTANECD 1 4 2 . 2 7 6 - 7 1 . 3 3
C10H22 2-ETHYL-2,3,4-TRIMETHYLPENTANECG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 0 . 0 9
C10H22 2-ETHYL-2»4,4-TRIMETHYLPENTANECD 1 4 2 . 2 7 6 - 7 1 . 4 0
СЮН22 2-ETHYL-2,4,4-TRIMETHYLPENTANECG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 0 . 5 5
C10H22 3-ETHYL-2,2,3-TRIMETHYLPENTANECD 1 4 2 . 2 7 6 - 7 1 . 4 6
C10H22 3-ETHYL-2#2»3-TRIMETHYLPENTANECG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 0 . 3 7
C10H22 3-ETHYL-2»3»4~TRIMETHYLPENTANECL) 1 4 2 . 2 7 6 - 7 2 . 6 6
C10H22 3-ETHYL-2,3*4-TRIMETHYLPENTANECG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 1 . 6 7
C10H22 4-ISOPROPYLHEPTANE C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 1 . 3 9
C10H22 4-ISOPROPYLHEPTANE . . . . . CG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 0 . 0 2
C10H22 3-IS0PR0PYL-2-METHYLHEXANE . C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 2 . 2 9
СЮН22 3-IS0PR0PYL-2-METHYLHEXANE . CG) 1 4 2 . 2 7 6 - 6 1 . Ц
C10H22 2-METHYLNONANE C D 1 4 2 . 2 7 6 - 7 4 . 6 6
C10H22 2-METHYLNONANE CG) 142.276 -61.38

С10И22 3-METHYLNQNANE CL) 142.276 -72.62

C10H22 3-METHYLNONANE CG) 142.276 -60.70

C10H22 4-METHYLNQNANE CD 142.276 - 7 2 . 5 1
C10H22 4-METHYLNONANE CG) 142.276 -60.70

C10H22 5-METHYLNONANE CD 142.276 - 7 4 . 0 8
C10H22 5-METHYLNONANE CG) 142.276 -60.70

C 1 0 H 2 2 2 » 2 » 3 , 3 , 4 - P E N T A M E T H Y L P E N T A N E C D 1 4 2 . 2 7 6 - 6 9 . 9 9
C 1 0 H 2 2 2 , 2 , 3 , 3 , 4 - P E N T A M E T H Y L P E N T A N E CG) 1 4 2 . 2 7 6 - 5 9 . 0 8
C 1 0 H 2 2 2 , 2 , 3 , 4 , 4 - P E N T A M E T H Y L P E N T A N E C D 1 4 2 . 2 7 6 - 6 9 . 5 6
С Ю Н 2 2 2 , 2 » 3>4»4-PENTAMETHYLPENTANE CG) 1 4 2 . 2 7 6 - 5 9 . 0 4
C10H22 4-PROPYLHEPTANE CL) 142.276 -71.58
C10H22 4-PRGPYLHEPTANE CG) 142.276 -60.01

Source (cal/mole °K) Source

620)
201)
820)
204)
B20)
199)
820)
16 1 )

820)

182)
B20)
248)
H20)
247)
И20)
246)
820)
244)
820)
196)
820)
221)

AC 1025)
TC 177)

820)
178)
820)
179)

AC1025)
TC 180)

820)
249)
820)
250)
820)
195)

EC
TC
EC
TC

126.70

124.47

124.63

127.74

129.12

118.25

115.91

117.29

116.23

124.63

121.52

100.4

127.74

102.1

129.12

101.7

129.12

101.3
127.74

112.80

Ц 0 . 6 2

125.56

TC 2 0 1 )

TC 2 0 4 )

TC 1 9 9 )

TC 1 8 1 )

TC 1 8 2 )

TC 248)

TC 2 4 7 )

TC 2 4 6 )

TC 2 4 4 )

TC 1 9 6 )

TC 2 2 1 )
M C 1 1 2 0 3
TC 177)

MC1120)

TC 178)

MC 639)

TC 179)

MC1120)

TC 180)

TC 2 4 9 )

TC 2 5 0 )

TC 1 9 5 )

до/;,,
(kcal/mole)

8 . 7 7

7 . 9 0

7.S4

8 . 3 2

7 . 9 1

1 1 . 0 7

1 1 . 3 1

1 1 . 0 8

1 0 . 1 0

9 . 2 4

9 . 0 8
1 . 8 2
6 . 9 5
3 . 3 6
7 . 2 2
3 . 5 9
7 . 2 2
2 . 1 4
7 . 6 3

1 3 . 7 1

1 4 . 4 0

8 . 9 7

ХлщКр

- 6 . 4 3 1

- 5 . 7 8 9

- 5 . 5 2 7

" 6 . 1 0 1

" 5 . 7 9 9

- 8 . 1 1 6

- 8 . 2 9 0

- 8 . 1 2 1

- 7 . 3 9 9

- 6 . 7 7 3

- 6 . 6 5 4
- 1 . 3 3 7
- 5 . 0 9 7
- 2 . 4 6 1
- 5 . 2 9 3
- 2 . * 2 9
- 5 . 2 9 3
- 1 . 5 6 6
- 5 . 5 9 5

- 1 0 . 0 4 7

- 1 0 . 5 5 3

- 6 . 5 7 7



: i о ii ? 2
С i Oh22
С I 0 H 2 ?
С ! 0 H 2 2
ClOH?2
СЮН22
C10H22
С Ю К 2 2
СЮН22
С Ю Н 2 2
СЮН22
С Ю Н 2 2
C10H22
C1OH22

X C10H22
О С10Н22
< ClOHZfc
H C10H22

С Ю Н 2 2
C\QV!2
C10H22
С1СЖ22
С Ю Н 2 2
С Ю Н 2 2
C 1 0 H 2 2
C10H22
C I 0 H 2 2
C 1 0 H 2 2
C 1 0 H 2 2
C10H22
C10H22
C10H22
C10H22
C10H22
С i 0 H 2 ?

? . 2 - 3 .
2 » 2,. 3 .
2 f ? . 3 .

2 * 2 i> 3 #

2.2.3.
2 . 2 . 1 .
2 . 2 . 1 .
2 . 2 . 1 .
2 . 2 ' L
2.2.5.
2« 2 '5.
2> 3»3.
2. 3.3.
2.3.3.
2.3.3.
?.3«4>
2 . 3 . 1 .
2 , 3 . 1 .
2 . 3 . 1 .
3 . 3 . 1 .
3 . 3 . 1 .
P.2,3-
? ; ? •> 3 -
? t ? г Ц™

?,?,«•
2*2»5-
? . ? . 5 "
P p 2» 6 >

г . 2 . 6 -
2» 3 . 3 -
2 . 3 * 3 -
2 . 3 . 1 -
2 . 3 . 1 -
2 . 3 . 5 -
7,. 3 » 5 -

; „e Stale

3 l f i . l A M E i M l l L / * A N E . CD
3 " T E T R A M E T H Y L H E X A N E . CG)
1- T E T R A M E T H Y L H E X A N E . C D
1-TETRAMEiHYLHEXANE . CG)
5- T L r R A M E T H Y L H E X A N E . C D
5-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
4-TETRAMETHYLHEXANE . (L)
4-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
5'TETRAMETHYLHEXANE . C D
5-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
5-TETRAMETHYLHEXANE . C D
5-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
4-TETRAMETHYLHEXANE . C D
4-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
5-TETRAMETHYLHEXANE . C D
5-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
4-TETRAMETHYLHEXANE . C D
4-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
5-TETRAMETHYLHEXANE . C D
5-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
4-TETRAMETHYLHEXANE . C D
4-TETRAMETHYLHEXANE . CG)
TRIMETHYLHEPTANE . . . C D
IRIMEThrLHEPTANE . • . CG)
TRIMETHYLHEPTANE , . . C D
TRIMETHYLHEPTANl . . . CG)
TRIMETHYLHEPTANt . . . C D
TRlMEThYLHEPTANE . . . CG)
TRIMETHYLHEPTANE . . . C D
TRIMETHYLHEPTANE . , . CG)
TRIMETHYLHEPTANfc. . . . C D
TRIMETHYLHEPTANE . . . CG)
TRlMEThYLHEPTANE . . . C D
TRIMETHYLHEPTANL . . . CG)
TRIMEThYLHEPTANt . . . C D
T R I M E T H Y L H E ° T A N E . . . CG)

Д'/Угчя Лги
Mol \\ 1 (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source

I 42.276
142.276
112.276
112.276
H2.276
142.2/6
142.276
142.276
142.276
112.276
142.276
112.276
112.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276

-72.57 EC
-61.63 TC
-71.50 EC
-60.55 TC
-75.08 EC
-64.29 TC
-71.92 EC
-61.50 TC
-74.27 EC
-63.61 TC
-76.54 EC
-68.18 TC
-71.83 EC
-60.66 TC
-72.68 EC
-61.83 TC
-71.02 EC
-59.9P TC
-72.79 EC

-61.67 TC
-71,50 EC
-60.37 TC
-73.73 EC
-62.58 TC
-73.92 EC
-63.06 TC
-75.91 EC
-64.95 TC
-76.61 EC
-65.64 TC
-73.22 EC
-62.01 TC
-72.43 EC
-61.11 TC
-73.53 EC
-62.27 TC

820)
233)
820)
231)
820)
235)
820)
236)
820)
237)
820)
238)
820)
239)
аго)
240)
820)
241)
820)
242)
820)
243)
B20)
205)
820)
206)
820)
207)
820)
208)
820)
209)
820)
210)
820)
211)

1 1 5 . 9 1 TC

1 1 8 . 1 4 TC

1 1 7 . 4 5 TC

1 1 5 . 9 1 TC

1 1 7 . 4 5 TC

1 1 2 . 3 5 TC

1 1 9 . 6 3 TC

118.25 TC

119.63 TC

1 1 9 . 1 0 TC

116.71 TC

1 2 0 . 5 6 TC

1 2 0 . 5 6 TC

1 2 0 . 5 6 TC

1 1 9 . 1 8 TC

1 2 1 . 3 6 TC

1 2 3 . 5 9 TC

1 2 3 . 5 9 TC

2 3 3 )

2 3 4 )

2 3 5 )

236)

237)

238)

239)

240)

241 )

242)

243)

205)

206)

207)

208)

209)

210)

211)

ДС/1,»
(kcal/mote)

1 0 . 2 3

1 0 . 6 5

7 . 1 1

10.36

7.79

4.74

10.09

9.33

10.77

9.24

11.25

7.89

7.41

5.52

5.25

8.23

8.46

7.30

Log Kp

-7,499

-7,803

-5.212

-7.594

- 5 . 7 Ц

-3.476

-7.397

-6.841

-7.895

"6.772

-8.247

-5.786

-5.434

-4.049

-3.845

-6.029

-6.201

-5.351

Furmul.i Name Stale

С Ю Н 2 2 2 . 3 . 6 - T R I M E T H Y L H E P T A N E . . . C D
C 1 0 H 2 2 2 . 3 . 6 - T R I M E T H Y L H E P T A N E . . . ( G )
C 1 0 H 2 2 2 . 4 . 4 - T R I M E T H Y L H E P T A N E . . . C D
C10H22 2.4.4-TRIMETHYLHEPTANE . . . CG)
C10H22 2.1.5-TRIMETHYLHEPTANE . . . C D
СЮН22 2 . 4 . 5 - T R 1МЕТНГ L HFPT ANE . . . CG)
C10H22 2.4.6-TRIMETHYLhEPTANE . . . C D
C10H22 2.4.6-TRIMETHYLHEPTANE . . . ( G )
C10H22 2.5.5-TRIMETHYLHEPTANE . . . C D
C10H22 2.5.5-TRIMETHYLHEPTANE . . . CG)
C10H22 3.3.4-TRIMETHYLHEPTANE . . . C D
C10H22 3 . 3 . 4 - T R I M E T H Y I H E P T A N E . . , ( G )
C10H22 3.3.5-TRIMETHYLHEPTANE . . . C D
C10H22 3.3.5-TRIMETHYLHEPTANE . . . (G)
C10H22 3.4.4-TRIMETHYLHEPTANL . . . C D

X C10H22 3.4.4-TRIMETHYLHEPTANE , . . CG)
О С10Н22 3.4.5-TRIMETHYLHEPTANE . . . C D
X C10H22 3.4.5-TRIMETHYLHEPTANE . . . CG)

C10H220 DECYL ALCOHOL C D
C10H220 DECYL ALCOHOL CG)
C10H220 PENTYL ETHER C D
CI0H22O2 1 . 10-OECANEOIOL CS)
C10H2203 P - M E N T H A N E - 1 . 8 - 0 I 0 L . . . . CS)
C10H2207 OIPENTERYTHRITOL CS)
C10H22S BUTYL HEXYL SULFIDE . . . . (G)
C10H22S 1-DECANETHIOL . C D
C10H22S 1-DECANETHIOL CG)
C10H22S ETHYL OCTYL SULFIDE . . . . СG)
C10H22S HEPTYL PRQPYL SULFIDE . . .CG)
C10H22S TSOPENTYL SULFIDE C D
C10H22S ISOPENTYL SULFIDE CG)
C10H22S METHYL NONYL SULFIDE . . . . CG)
C10H22S PENTYL SULFIDE C D
C10H22S PENTYL SULFIDE CG)
C10H22S PENTYL SULFIDE CG)
C10H22S2 PENTYL DISULFIDE . . . . . . CG)

Mol Wt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
142.276
158.276
158.276
158.276
174.276
190.276
254.276
174.342
174.342
174.342
174.342
174.342
174.342
174.342
174.342
174.342
!74.342
174.342
20(S.4O8

-74.22
-62.96
-73.37
-62.49
-73.49
-62.27
-71.58
-60.52
-75.40
'-64.38
-72.56
-61.32
-72.81
-61 .80
-72.52
-61.32
-71.81
-60.43

-114.66
-96.38
-82.5

-165.86
-241.7
-376.2
-49.84
-66.10
-50.54
-49.63
-49.66
-67.4
-53.0
-49.05
-63.7
-49.64
-49.0
-47.71

EC 820)
TC 212)
EC 820)
TC 213)
EC 820)
TC 214)
EC 820)
TC 215)
EC 820)
TC 216)
EC 820)
TC 217)
EC 820)
TC 218)
EC 820)
TC 219)
EC 820)
TC 220)
AC 215)
TC 530)
CC 744)
AC 1 114)
CC 744)
8C 986)
TC 822)
AC 507)
TC 904)
TC 823)
TC 824)
ВС 899)
ВС 899)
TC B25)
ВС «99)
TC «26)
ВС 699)
TC 876)

122.90 TC

121.36 TC

123.59 TC

121.52 TC

121.36 TC

122.74 TC

122.74 TC

122.74 TC

123.59 TC

142.76 TC

212)

213)

214)

215)

216)

217)

218)

219)

220)

530)

6.82

7.75

7.30

9.67

5.86

8.50

8.02

8.50

9.14

•25.22

\M% Kp

-4 .996

-5.677

-5.35]

-7.086

-4.29?

-6.233

-5.«8l

-6.233

-6.700

18.486

145.83 TC 822) 15.37 -1J ,270

145.82 TC 904)
145.51 TC 823)
145.83 TC 824)

144.97 TC 825)

144.45 TC 826)

155.53 TC 876)

1 4 . 6 8
1 5 . 6 8
1 5 . 5 5

1 6 . 4 2

1 5 . 7 9

1 6 . 8 9

- 1 0
- 1 1
-11

-12

-11

-12

. 7 5 9

. 4 9 3

. 4 0 2

. 0 3 7

. 5 7 1

. 3 7 9



Formula Name State

C 1 0 H 2 3 N O I I S O P E N T Y L A M I N E C D

C 1 1 H 7 N 1 - N A P H T H O N I T H I L E C S 5
C H H 7 N ?-NAPHTHONITHILE ( S )
с п н а и г ? - M E T H Y L - i J I - N A P H T H O O U I N O N E C S )
с п н е о г I - N A P H T H O I C A C I D c s )
C11H802 2-NAPHTHOIC ACIO CS)
C11H8O3 3-HYDROXY-2-NAPHTHOIC ACID CS)
C11H1O 1-METHYLNAPHTHALENE . . . . (L)
CllHIO 1-METHYLNAPHTHALENE . . . . C D
С И Н Ю 1-METHYLNAPHTHALENE . . . . CG)
C11H1O 2-METHYLNAPHTHALENE . . . . (S)
С1 1H10 2-METHYLNAPHTHALENE . . . . C D
СПН10 2-METHYLNAPHTHALENE . • • • С Г,)
C11H1OO t-PHENYL-l-PLNTYN-3-ONE . . C D
Cl 1H100 l»4»4A»8A-TETRAHYDR0-l»4-
СПН100 METHAN0NAPHTHALENE-5»8-DI0NE CS)
СПН1002 ETHYL PHENYLHHOPIOL ATE . . . C D
C11H1002 2-METHYL-1.4-NAPHTH0-
C11H1002 HYDROQUINONE CS)
C11H1002 5-PHENYL"2»4-PENTADIEN0IC
C11H1002 ACIO CM.P. 165 C) CS)
С П И 100 2 5-PHENYL"2»4-PENTADIEN0IC
C11HI002 ACID CM.P. 138 C) CS)
СЦН1004 ACETYLCOUMARIC ACID» CIS
Cl1H1004 CM.P. 85 C) CU»S)
С 11H1004 ACETYLCOUMARIC ACIO» TRANS
С 11H1001 CM.P. 154 TO 155 С) Сb»S)
CllHlOOfl (HYOROXYMETHYL)PHENYLSUCCINK
СПН1004 ACID GAMMA-LACTONE (S)
C11H11N04 N-BENZYLTARTHIMIDE» D . . . CS)
C11H11N04 N-BENZYLTARTKIMIDE» D»L . , CS)
C11H11N04 N-RENZYLTARTKAMIDE» MLSO . . CS)
C11H12N20 TRYPTOPHAN. L CS)
C11H12N204 HIPPURYLGLYCINE CS)
С 11H12 О 4-METHYL-4-PHENYL-

ДИ/1,,
Mol Wt (kcal/mole)

1 5 7 . 2 9 2 - 6 1 . 3

si,.
Source (cal/mole °K) Source

CC 74f t )

ДС/5.»
(kcal/mole)

153.174
153.174
172.174
172.174
172.174
188.174
142.190
142.190
142.190
142.190
142.190
142.190
15Я.190

158. 190
174.190

53.
48.

-54.
-75.
-79.

• 1 3 0 .

21.
13.
21.
10.
13.
27.
9.

-39.г
-37.4

744)
M»)
112)
744)
744)

8C 1640)
CC 606)
AC 1401)
TC 447}
AC 1401 )
AC 1401 )
TC 448)
CC 744)

CC 843)
CC 744)

174,190 -99.0 CC 112)

174.190 -65.4 CC 744 )

174.190 -56.6 CC 744)

206.190 -162.4 CC 744)

206.190 -166.5 CC 744 )

206.190
?21.206
221.206
221.206
204.222
236.222

•179.7
•171.6
•171.7

-168.7
-99.2

CC
CC

744)
744)

CC 744)
CC 744)
AC 241 )

-199.09 ДС 643)

60.90
60.90
90.21
52.58

95«)
954)
447)
954)

54,
46,
52,

33
26
03

46.03

•39.826
•33.9Ц
•38.134
•33.743

90.83 TC 448) 51.66 - 3 7 . 8 6 6

60.00 MC 241) -28.54 20.917
75.2 MC 642) -118.35 86.747

ЩШММШМИ

о

State

C S )

Formula Name

СПН120 3-BUTEN-2-UNE
СПН120 1-METHYL-4-PHENYL-
C11H12G 3-BUTEN-2-UNE C D
СПН1203 ETHYL-0-HYORUXYCINNAMIC ACID»
СПН1203 CIS» CM.P. 101 TO 102 C) CS)
C11H1203 ETHYL-HYDROXYCTNNAMIC ACID»
C11H1203 TRANS CM.P. 1j 3 TO 134 C) CU»S)
C11H1205 METHYL 5»6-0 I METHOXYPHThAL-
C11H1205 ALDEHYDATE CS)
C11H13NO3 N-CO-TOLUUYDALANINE . . . CS)
C11H13NO3 N-CP-TQLUOYDALANINE . . . CS)
C11H13NO4 5-CARB0METH0XY-2.4-0IMETHYL-
C11H13N04 3-PYRRULEACRYLIC ACID CS)
C11H14 l-PHENYL-2-PENTENE C D
C11H14 1,2»3>4-TETRAHYDR0-
C11H14 1-MLTHYLNAPHTHALENE C D
C11H14 1»2»3»4-TETRAHY0R0-
С П Н 1 4 5-METHYLNAPHTHALENE CL)
C11H14N202 ETHYL 4-С СYANOMETHYL )-Э»5-D I -
C11H14N202 METHYL-2-PYRR0LECARB0XYLATE CS)
C11H14N2O3 GLYCINE PHENYLALAN INE
C11H14N203 ANHYDRIDE CS)
C11H14N203 GLYCINE TYR05INE ANHYDRIDE CS)
C11H14N203 GLYCYLPHENYLALANINE . . . . CS)
C11H140 ISOBUTYLACETUPHENONE . . . . C D
C11H140 METHYL-1»2»3»4-TETRAHYDRU-
C11H140 NAPHTHUL C D
C11H140 TERT-8UTYLACCT0PHEN0NE . , . (L)
СПН140 2»4,5-TRIMETHYLACET0PHEN0NE CL)
C11H140 2»4»6-TRIMETHYLACET0PHEN0NE CL)
C11H1402 C1»2»3»4-TETRAHYORO-1-METHYL-
C11H1402 NAPHTHYL) HYDROPER OXIDE CL)
CHH1402 ?» 3»4» 5-TETRAMETHYL-
C11H1402 BENZOIC ACID CS)

СПН1402 ISOBUTYL BENZOATE (D
C11H1402 M E T H Y L E U G E N U L CU»L)

Mol Wt (kcal/mole) Source (cal/mole K) Source

1 6 0 . 2 0 6 - 2 9 . 7 CC 7 4 4 )

160.206 -25.5 CC 744)

192.206 -119.2 CC 744)

1V2.206 -125.7 CC 74ч)

224.206 .-181.5 CC 744)

207.222 -155.9 CC 744)

207.222 -158.1 CC 744)

223.222 -189.8 C(H13)

146.222 0.? CC 744)

AC/I.,
(kcal/mole) I-ogA>

146.222 -14.1

146,222 -14.1

CC 721 )

CC 606)

206.238 -89.1 CC 1414 )

222.238 -150.9 8C1177)
222.238 -190.8 ВС 1177)
222.238 -163.6 BC1176)
162.222 -52.62 AC 251)

162.222 -56.4 CC 609)
162.222 -49.91 AC 251)
162.222 -SI.39 ВС 65)
162.222 -64.96 ВС 65)

178.222 -37.6 CC 609)

178.222 -123,74 AC 254 )
178.222 -100.2 C( 744)
178.222 -53.O CC 744)



Formula • Name State

C 1 1 K U 0 2 METHYLISOEUGENOL (U.I)

C11H1402 2.3.4,6-TETRAMETHYL-

C11H1402 BENZQIC ACID (S)

C 1 1 H H 0 2 ?.' 3.5,6-TETRAMETHYL"

C11H1402 BENZQIC ACID (S)

С П И Н О З ISO8UTYL SALICYLATE . . . . (L)

С П Н 1 4 0 8 TETRAMETHYL ALPHA, ALPHA , BETA-

C 1 1 H H 0 8 BETA.TRIMETHYLENE-

С П Н 1 4 0 8 TETHACARBOXYLATE CU.S)

C11H15N0 CYANOCAMPHOR CU.S)

C11H15NU2 ETHYL 3»5-0IMETHYL-4-V INYL-

C11H15NO2 2-PYRROLECARBUXYLATE (S)

C11H15N02 ETHYL N-ETHYLCARBANILATE . . (S)

C1JH15NQ3 ETHYL 3-ACETYL-2»4-DIMETHYL"

Ci!H15NO3 PYRROLE-b-CARBUXYLATE (S)

C11H15N06 BENZYLAMMONIUM

C11H15N06 BITARTRATL» MESD (S)

C11H15N06 RENZYLAMMDNIUM bIRACEMATE . (S)

C11H16 PENTAMETHYLBENZENE (S)

С И Н 1 6 PENTAMETHYLBENZENE (G)

С11H16 PENTYLBENZENt (G)

C11H160 METHYL T H Y M Y L ETHER . . . (U»L)

C11H1602 ETHYL 1-METHYLCYCLOHEXENE-

С П Н 1 6 0 2 l-METHENE-3-CARBOXYLATE C U . D

С11H1603S P-PENTYLBENZENESULEONIC ACID (G)

С П Н 1 6 0 4 DIMETHYL SPI RUHEPT ANE-

С П Н 1 6 0 1 D1CAR40XYLATE . (U»L)

С П Н 1 6 0 8 TETRAMETHYL 1.1.З.З.-

C H H 1 6 0 8 PROPANETETRACARBUXYLATE CS)

C11H1/N02 ETHYL 1-ЕTHYL*3»5-0 I METHYL-

C11H1/N02 PYRROLE-2-CARBOXYLATE CS)

C11H18 l,5-0IMETHYL-3-IS0PR0PFNE-

C11H18 CYCLUHEXENE-1 . C U . D

C11H1B02 ETHYL 2-NDNYNGATE C D

С И Н 1 8 0 2 UNDECYNOIC ACID . . . . . . CU.S)

С П Н 1 8 0 3 ETHYL METHYL-1-ETHYL- 4-

s». дс/i».
MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

1/B. 222 -64.2 CC /44)

1/8.222 -121.33 AC 254)

178.222 -120.95 AC 254)
194.222 -146.2 CC 744)

271.222

177.238

193.238

193.238

•342.4

-50.3

•109.7

•110.8

CC 744)
CC /41)

CC1413)
ВС 984)

209.238 -153.7 CC1255)

257.238
25/.238
14Я.238
148.238
148.238
161.238

180.238
228.301

212.238

276.238

195.251

150.251
182.251
182.251

•317.0 CC 711)
•315.1 CC 744)
-32.33 АСП21 ) 70.22 MC 655)
-17.80 ТС И в ) 106.09 ТС 418)
-8.23 ТС 417) 114.4/ ТС 41/)

-55.4 CC /44)

25
29
36

. 6 4

. 4 8

. 5 5

- 1 8
- 2 1
- 2 6

. /95

.606

. / 9 0

-101.4 CC 744)

-171.0 CC 744)

-378.9 CC 744)

-125.0 CC1255)

131.55 E( 69)

-31 .3
-98.4
"110.3

C( 744)
CC 744)
CC 744)

О

Formula Name State Mol Wt

C11H1803 CYCLOPENTANONE CARBOXYLATE C U . D 198.254

C11H180 3 METHYL-3-ACETYL-2.2-DIMETHYL-

C11H1803 CYCLUBUTANE ACETATE (L) 198.254

C11H1804 DIMETHYL 3-CARBOXY-2»2"DI METHYL"

C11H1804 CYCLOBUTiNEACETATE . . C D 214.254

C11H1804 DIMETHYL ALPHA - 1ДN ACETONE-

C11H1804 DICARbOXYLATE . CU.L) 214,254

C11H20 DICYCLOPENTYLMETHANE . . . . C D 152.270

C11H20 DECAHYDRO-2-METHYL-

C11H20 NAPHTHALENE» TRANS CL) 152.2/0

C11H20 DECAHY0R0-9-METHYL-

C11H20 NAPHTHALENE. CIS C D 152.2/0

C11H20 DECAHYDRO-9-METHYL-

CI1H20 NAPHTHALENE. TRANS CL) 152.2/0

C11H20 SPIR0C5.5)UN0ECANE C D 1 5 2 . 2 / 0
C11H20 1-UNDECYNE CG) 152.2/0

C11H2002 UNDECENOIC ACID CU.S) 184.270

C11H2004 OIMETHYL AZELATE CL) 216.270

C11H2004 OCTYLMALONIC ACID CS) 216.270

C11H2004 UNDECANEDIOIC ACID CS) 216.270

C11H22 l-TERT-BUTYL-2-METHYL-

C11H22 CYCLOHEXANE C D 154.286

C11H22 l-TERT-BUTYL-3-METHYL-

C11H22 CYCLOHEXANE (HB.L) 154.286

C11H22 l-TERT-BUTYL-3-METHYL-

C11H22 CVCLOHEXANE CLB.L) 154.286

C11H22 l-TERT-BUTYL-4-METHYL-

C11H22 CYCLOHEXANE C H B . D 154.286

C11H22 1-TERT-BUTYL-4-METHYL-

C11H22 CYCLOHEXANE CLB.L) 154.286

C11H22 1-CYCLOPENTYLHEXANE . . . . CG) 154.286

C11H22 CYCLOUNDECANE C D 154.286

Cl I"?2 1 » 1 - D I M E T H Y L -

Г11Н22 2-HEXYLCYCL0PH0PANE CD 151.286
Г 1 1 Н 2 2 P E N T Y L C Y C L O H E X A N E C G ) 1 5 4 . 2 8 6

C11H22 1-UNDECfNL C D 1 5 4 . 2 8 6

(kcal/mole)

- 1 6 9 . 6

- 2 0 6 . 8

- 1 9 5 . 6
- 5 5 . 0

-63.3

-58.31

- 5 9 . 7 0
- 5 9 . 5

4 . 9 2
- 1 3 6 . 7
- 2 2 8 . 3
- 2 6 4 . 9
-261 . 1

- 6 1 . 4

- 6 8 . 4

- 6 8 . 4

- 6 7 . 4

- 7 3 . 4

- 5 0 . 0 7
- 5 7 . 4 5

- 4 6 . 2
- 5 5 . 8 8

Source (cal/mole °K) Source

CC 7 4 4 )

CC 7 4 4 )

CC 7 4 4 )

CC 7 4 4 )
AC B 0 6 )

AC 8 0 6 )

AC 3 0 7 )

AC 3 0 7 )

AC Й05)
TC 3 2 8 ) 1 3 4 . 6 / TC 3 2 8 )
CC / 4 4 )
CC 7 4 4 )
ВС 1535)
CC 7 4 4 )

C C 1 3 3 8 )

C C 1 3 3 8 )

CC 1 3 3 8 )

C C 1 3 3 8 )

C C 1 3 3 8 )

TC 3 5 7 ) 1 2 / . 6 6 TC 3 5 / )
AC 2 / 1 )

AC / 1 0 )
TC 3 8 4 ) 1 1 8 . 8 9 TC 3 H 4 )

1 0 9 . 3 MC 9 5 0 )

(kcal/mole)

62.29 -45.656

1 8 . 6 9 - 1 3 . / 0 2

1 5 . 5 0 - 1 1 . 3 6 0



formula
N.ime

C 1 1 H 2 2 1-UNDECENE
C 1 1 M 2 2 N 2 0 3 VALINE L E U C I N F A N H Y D R I D E

« - M E T H Y L - 1 - 0 E C E N - 4 - 0 L . .
METHYL D E C A N O A T E
U N D E C A N O I C ACID , . . . .
UN D E C A N O I C ACIO . . . . .

UNDE C A N E

U N O E C A N E
U N D E C Y L ALCOHOL
H I S C I S O P E N T Y L O X Y ) M E T H A N E .
BUTYL HEPTYL S U L F I D E . . .
DECYL METHYL S U L F I D E . . .
ETHYL NONYL S U L F I D E . . .
OCTYL PROPYL S U L F I O E . . .
t-U N D E C A N E T H I O L

Cl1H220
Cl 1H2202
Cl 1H2202
Cl1H?2O2
Cl1H24
Cl1H24
Cl 1H240
Cl1H2402
Cl 1H24S
Cl 1H24S
Cl 1H24S
Cl1H24S
С 1 1 H 2 4 S

Sldte

, CG)
CS)
(L)
(L)
(S)
CL)
(L)
(G)
(G)
CL)
CG)
CG)
CG)
CG)
CG)

MolWt

r
 1 ? H 4 N if

Г ) j \i i: м /,

С t ?»aN«

С 1 ? и Ц fJ /i

C l 2 H 4 N 4
C 1 2 H 4 N 4
C 1 2 H 5 N 7 0 1 2

C 1 2 H 6 0 3
C 1 2 H 6 0 1 2
C12H8
C12H8
C12H8
C12H8
C 1 2 H 6 C L 2
C 1 ? H 8 C L 2
" 1 ? H Я С L 2
' 'MCL2

154
230
170
186
186
186.

156.
156.
172.
188.
188.
188.
188.
188.
188.

.286

.302

.286

.286

.286

.286

.302

.302

.302
302
368
368
368
368
368

Д///5,,
(kcal/mole)

- 3 4 . 6 0
- 2 1 8 . 0
- 1 1 9 . 1
- 1 5 3 . 2 0
" 1 7 6 . 0 0
- 1 6 9 . 8 3

- 7 8 . 0 5
- 6 4 . 6 0

- 1 0 0 . 9 1
" 1 4 4 . 3

- 5 4 . 7 7
- 5 3 . 9 7
- 5 4 . 5 5
" 5 4 . 5 6
- 5 5 . 4 6

AC
AC
AC

Source
TC 2 9 4 )
B C 1 1 7 7 )
CC 7 4 4 )

3 )
3 )
3 )

AC 6 8 6 )
TC 2 5 1 )
TC 5 3 1 )
CC 7 4 4 )
TC 8 2 7 )
TC 8 2 8 )
TC 8 2 9 )
TC 8 3 0 )
TC 9 0 5 )

I , ul РИА 1 «-ALPHA'

DIMALONONITRILE
2.S-CYCL0HEXADIENE-DELTA-
1 » A L P H A I 4 - A L P H A ' -

DIMALONONITRILE
HEXANITRODIPHENYLAMINE

NAPHTHALIC ANHYDRIDE . . .
MELLITIC ACID ,
ACENABHTHYLENE
ACENAPHTHYLENE
BIPHENYLENE
RIPHENYLENE . . . .
2,?'-DICHLORUBIPHENYL
?,?'-OICHLORUBIPHENYL
4,u

/
-DICHL0RU8IPHENYL

ifil'-DICHLORUSIPHENYL
' J - P ' - D I F L U O R U B I P H E N Y L

P^'-OIFLUOROBIPHENYI.
a,(/-niFLjORUBIPHENYL

CG)
CS)
CS)
c s
>

CS)
CG)
CS)
CG)

CS)
CG)
CS)
CG)
CS)

204.184

439.216
198.168
342.168
152. 184
152.184
152.184
152.184
223.098
223.098
223.098
223.098
190.184
190". 184
190.184

184.0
9.9

-75.8
-545.6

44.7
61.7
84.4

115.2

30
3

28
-70,
-48,

AC
ВС
CC
CC
AC
AC
AC
AC

•71.0

154)
981)
744)
744 )
156)
156)
95)
95)

AC1386)
BC1386)
AC 1386)
ВС 1386)
AC1386)
ВС 1386)
AC1386)

(cal/mole°K) Source

1 3 8 . 4 8 ГС 2 9 4 )

109.49 MC 420)
139.48 TC 251)
152.07 TC 531)

155.14 T( 827)
154.28 TC 828)
154.82 TC 829)
155.14 TC 830)
155.13 TC 905)

(kcal/mole)

3 0 . 9 4

5 . 4 4
9 . 9 4

" 2 2 . 8 1

1 7 . 3 8
1 8 . 4 4
1 7 . 7 0
1 7 . 5 9
1 6 . 6 9

LogAT/7

- 2 2 . 6 7 6

- 3 . 9 8 4
" 7 . 2 8 9
1 6 . 7 2 2

• 1 2 . 7 4 0
• 1 3 . 5 1 4
• 1 2 . 9 7 1
• 1 2 . 8 9 4
• 1 2 . 2 3 6

C S ) 2 0 4 . 1 8 4 1 5 8 . 9 AC 1 5 4 )

105.0 EC 748) 142.15 -104.192

borniul.)

C12H8F2
C12H8N2
C12H8N5
C12H8N5
C12H8N5
C12H80
C12H8Q4
C12H8S2
C12H9N
C1PH9N0 ?
C12H9N0 2
C12H9N0 2
C12H9N02
C12H9N02
C12H10
C12H10
C12H10
C12H10
C12H10
C12H10N2
C12H10N2
C12H10N20
C12H10N20
C12H10N2O
C12H10N20
C12H10N404
C12H100
C12H100
C12H100
C12H100S
C12H100S
C12H100?
C12H1002
C12H1002
C12H1002S
C12H1002S

rs.ime State

4 . 4 ' - D I F L U O R U H I P H E N Y L . . . CG)

PHENAZINE CS)
AMMONIUM 2 » 5 - C Y C L 0 H E X A D I E N E -
OELTA-1»ALPHA Ia-ALPHA -

O I M A L O N O N I T r t I I I I O N - R A D I C A L C S )
DIBENZOFURAN CS)
NAPHTHALIC ACID CS)
THIANTHRENE CL)
CARSAZOLE CS)
-METHYL- l' »2' -NAPHTHO-OXAZCLECS)
-METHYL-2' ,l' -NAPHTHU-OXAZOLE(L)
-METHYL-2' ,3' -NAPHTHO-OXAZOLECS)
3-NITRORIPHENYL CS)
4-NITRDBIPHENYL CS)
ACENAPHTHENE CS)
ACENAPHTHENE CG)
8IPHENYL CS)
HIPHENYL CL)
BIPHENYL CG)
AZOBENZENE. CIS CS)
AZOBENZENE.TRANS CS)
AZOXYBENZENE CS)
N - N I T R O S O D I P H E N Y I A M I N t . . . C S )
P - N I T R O S O D I P H F N Y L A M I N L . . • ( S )
P - C P H f N Y l A / C U P H F N O L . . . . C S )

« f 4 ' - [ ) I S i I 7 H U H Y n H A Z ( l H k N / f N E CS)
PHFNYL LTHFR CS)
PHfNYL ETHtH CL)
П-PHFNYl PHFNilL CS)
°hFNYL SULFOvtl CL)
PHtNtL S L L F fl M U CG)
MI Г ¥ 11 ? -i|i P н Г H U * 1 I . . . . С S )
1 - N u P H T H Y I \ r t T » T ! . . . . . CS)
2-NAPHTHYL Ч И Д Т Г (S)
PHFNYL SULf ̂  'f CL )

PHFNYI <ULC '.f . . . . . . . CG)

M o l W t (kcal/mnle) Source (cal/mole°K) Source (kial/mole)

1 9 0 . 1 8 4 - 4 9 . 2 B C 1 3 8 6 )

180.200

222.224
168.184
216.184
216,316
167.200
183.200
183.200
183.200
199.200
199.200
154.200
154.200
154.200
154.200
154.200
182.216
182.216
198.216
198.216
198.216
194.216
274.232
170.200
170.200
170.200
202.266
202.266
1B6.200
186.200
186.200
218.266
218.?66

57.6

103.2
-1.4

-157.7
43.65
40. 4

-19.2
-10.5
-10.8
17.7
12.3
16.8
37.4
24.02
28.5
43.52
86.59
76.49
63.4
43.4
50.9
33.1
26.2
-7.57
-3.48
12.3
2.3

25.5
-67.5
-66.8
-70.3
-53.3
-27.9

CC

AC
AC
CC
AC
CC
AC
AC
AC
CC
CC
AC
AC
AC

161Й)

154)
202)
744)

1447)
744)
447)
447)
447)
177)
177)
156)
156)
246)

CCALC)
TC
AC
AC
CC
ВС
ВС
CC
AC
AC
AC
CC
ВС
ВС
CC
ВС
ВС
ВС
ВС

476)
244)

244Х
744)
984 )
986)
744)
244)
453)
453)
177)
907)
907)
744)
855)
«55)
905)
905)

49

59
93

55
69

.2

.8

.85

.91

.62

МС
МС
ТС

МС
МС

656)

656)
476)

453)
453)

60

62
66

34
34

.75

.07

.94

.46

.47

-44

"45
-49

-25
-25

.527

.«95

.063

.261

.262



Formula

C12H1004
C12H1004
C12H1004S2
C12H1004S2
CJ2H10S2
C12H10S2
C 1 2 H U N
C12N11N
C12H11N
C 1 2 H U N
C12H11N
C12H11N3
C12H1 1N3
C12H12
C12H12
C12H12
C12H12
C12H12
C12H12
С12И12
C12H12
С12И12
С 1 2H 1 2
C12H12
C12H12
C12H12N2
C12H12N2
C12H12N2
C12H12N4
C12H12N4
C12H12N4
C12H12Q
C12H1202
C12H12O3
C12H12O3
C12H1206

Name

CINNAMYLIDENEMALONIC A M D
OUINHYORONE
PHENYL OISULFONE . . . .
PHENYL OISULFONE . . . .

Stale

(S)
CS)
(I)
(G)

PHENYL BISULFIDE C D
PHENYL DISULFIDE (G)
2-BIPHENYLAMINE CS)

(S)
(S)
(L)
CG)
CS)
(S)
(G)
CG)
CG)

Mol Wt (kcal/mole) Source (ral/mole °K) Source
ДСЯ»,

(kcal/mole) LogATp

«-BIPHENYLAMINE . . . .
OIPHENYLAMINE
OlPNENYLAMINE
OIPHENYLAMINE
N - ( P H E N Y L A Z O ) A N R I N E . .
P-CPHENYLAZO)ANILINE . •
1,?-OIMETHYLNAPHTHALENE
1 » 3 - O I M E T H Y L N A P H T H A L E N E

1.4-OIMETHYLNAPHTHALENE
1 .5-DTMETHYLNAPHTHALENE . . CG)
l»6-0rMETHYLNAPHTHALENE . . CG)
1.7-DIMETHYLNAPHTHALENE . . CG)
2,3-OIMETHYLNAPHTHALENE . . CG)
2 » 6 - D I M E T H Y L N A P H T H A L E N E . . CG)

2.7-OIMETHYLNAPHTHALENE . , CG)
1-ETHYLNAPHTHALENE C D
1-ETHYLNAPHThALENE CG)
2-ETHYLNAPHTHALENE CG)
BENZIDINE CS)
2 . 4 - B I P H E N Y L D I A M I N E . . . . C D
HY0RAZ08ENZENE CS)
1»3-DIPHENYLTETRAZENE . . . (S)
4-CPNENYLAZO)-

M-PHENYLENEDIAMINE CS)
1-PHENYL-1-HEXYN-3-ONE . . . C D
HINOKITIOL C S )
Ч Е Т А - B E N Z A L L E V U L I N I C A C I D C U . S )
O E L T A - B E N Z A L L E V U L I N K A C I D C U . S )
T R I M E T H Y L T R I M E S A T E . . . . C S )

Plfi.200
216.200
262.332
282.332
218.332
218.332
169. ? 1 Й
169.216
169.216
169.216
169.?16
197.232
197.232
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
156.216
184.232
184.232
184.232
212.248

150.7
134.7
153.62
114.9
3b.6
58.3
29.1
20.8
27.93
31.5
48.20
79.03
70.96
19.97
19.55
19.72
19.55
19.72
19.55
19.97
19.72
19.72
-0.4
23.10
22.92
16.9
24.7
52.9
98.4

212.248 60.2
172.216 -0.3
188.216 -81.0
204.216 -124.0
204.216 -127.3
252.216 -245.9

CC
CC

CC 744)
CC 744 )
AC 910)
ВС 910)
ВС 900)
ВС 900)

177)
177)

AC 244)
CC 1547)
EC 843)
AC 401)
CC 744)
TC 451)
TC 452)
TC 453)
TC 454)
TC 455)
TC 456)
TC 457)
TC 45B)
TC 459)

CC 606)
TC 449)
TC 450)
ВС 1 175)
CC 744)
AC 244)

ВС 974)

CC 744)
CC 744)
CC1465)
CC 744)
CC 744)
CC 744)

6 7 . 5
9 7 . 5

E C 1 5 4 7 )
EC 8 4 3 )

97.23 TC
97.86 TC
95.86 TC
95.86 TC
97.86 TC
97.86 Tt
98.22 TC
97.68 TC
97.68 TC

451)
452)
453)
454)
455)
456)
457)
458)
459)

99.94 TC 449)
100.56 T( 450)

7 4 . 2 5
8 2 . 0 0

5 1 . 6 8
5 1 . 0 8
5 1 . 8 4
5 1 . 6 7
5 1 . 2 5
5 1 . 0 8
5 1 . 3 9
5 1 . 3 0
5 1 . 3 0

54.01
53.64

"54.422
-60.107

•37.883
•37.438
•37.999
•37.875
•37.562
•37.438
•37.667
•37.602
•37.602

•39.585
•39.318

Formula Name State MolWt (kcal/mole) Source (cal/mole°K) Source (kcal/mole) LogKp

C12H12Q12 l»2»3»4,5»6-CYCL0HEXANEHEXA-
C12H12012 CARBOXYLIC ACIO CS)
C12H14 HEXACYCLO-C7.2.1.0C2.5).0-C3.10)"
C12H14 ,0C4.8).0C6.12))-000ECANE CS)
C12H14 PHENYLCYCLOHEXFNE C D
C12H14I2N2 BENZIOINE DIHYORIODIDE . . CS)
C12H14I2N2 HYDRAZOBENZENE OIHYDRIODIOE CS)
C12H14N4Q6 OESOXYAMALIC ACIO . . . . CU.S)
C12H14N408 TETRAMETHYLALLOXANTHINE . CU»S)
C12H1402 ETHYL ALPHA-METHYLCINNAMATE C D
C12H1402 ETHYL BETA-METHYLCINNAMATE . C D

C12H1402 PROPYL CINNAMATE C D
C12H1403 4-ALLYL-2-METH0XYPHENYL
C12H1403 ACETATE CS)
C12H1403 ETHYL 0-HYDROXYMETHYLC INNAMATECD
C12H1403 0-HYOROXYPROPYLCINNAMIC ACID*
C12H1403 CIS CM.P. 83 TO 84 O C U . S )
C12H1403 HYDROXYPROPYLCINNAMIC ACIO»
C12H1403 TRANS CM.P. 105 TO 106 O C U . S )
C12H140 3 2-METH0XY-4-PR0PENYLPHENYL
C12H1403 ACETATE CS)
C12H1403 METHYL ETHYL"O-
C12H1403 HYDROXYCINNAMATE» CIS C D
C12H1403 METHYL ETHYL-O-
C12H1403 HYDROXYCINNAMATE» TRANS C D
C12H1404 1-ALLYL-2.5-DIMETH0XY-
C12H1404 3,4-CMETHYLENEDlOXY)BENZENE CS)
C12H1404 OIETHYL PHTHALATE C D
C12H1404 l»4-DIMETH0XY-2»3-CMETHYLENE-
C12H1404 DI0XY)-5-PR0PENYLBENZENE CS)
C12H16 OICYCLOHEXADIENE C U . D
C12H16 2-ETHYL-l-PHENYL-l-BUTENE . CD
C12HI* 1-ETHYL-
C»i(+1« l»2»3»4-TETRAHYDR0NAPHTHALENECL)
C12H1« -i-ETHYL-

1»2»3»4-TETRAHYDRONAPHTHALENECD

1 5 8 . 2 3 2 - 6 1 4 . 8 C( 7 4 4 )

158.232
158.232
440.068
440.068
310

t
264

342.264
190.232
190.232
190.232

206.232
206.232

206.232

206.232

206.232

206.232

206.232

222.232
222.232

222.232
160.248
160.248

160.248

160.248

12.06 AC 629)
-2.8 ВС 177)

-29.8 CC1175)
38.0

•283.9
T366.8
-77.3
-76.6
-78.1

CC1175)
CC 744)
CC 744)
C( 744)
CC 744)
CC 744)

-107.8 CC 744)
•1 Ю . 0 CC 744)

-127.9

133.8

CC 744)

CC 744)

-117.4 CC 744)

"109.2 CC 744)

•113.9 CC 744)

-106.9 CC 744)

-183.67 8C 982)

-117.5 CC 744)
6.3 ВС 90)

-7.0 CC 744)

-21.0 CC 721)

-21.0 CC 606)
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1

(1?H 1 6 ^ 0 4 J»l AN 1 ML
П 7 H 1 ft N ? П 3 ANHYDRIDE. CS1
C 1 7 H 1 6 N 7 0 3 A L A N Y L P H L N Y L A I A N I N E . . . . ( S )
С 1 2 И 1 6 0 2 F T H Y L - 4 - P R O P L N Y L b U A I C O L . C U . S )
C 1 2 H 1 6 0 ? P F N T A M E T H Y L B L N / U t t A C I D . . С S )
C 1 2 H 1 6 0 2 P E N T Y L 4 E N Z O A T F C D
C 1 2 H 1 6 O 2 1 - P M E N Y L - l > ? -
C 1 2 H 1 6 0 2 C Y C L O H F X A N E D I U L . CIS CS)
C12H1602 1-PHENYL-l»?-
С12И160? CYCLOHtXANEDIOt- TUANS CS)
C12H1603 1»?,4-TRIMETHOXY-
C12H1603 5-PROPENYLBFNZENE C D
C12H17N03 FTHYl 7.4-DIMETHYL-5-PR0PI0NYL-

^ С i 7 H 1 7 N С Л P Y R H O t F - J - C A H B U X Y l A T E С S )
J C 1 2 H 1 7 N C H F T H Y L ? , « - p I M E r H Y L - 5 - P H O P IUNYI -
"j; C 1 7 H 1 7 N 0 3 P Y R R O L E - 3 - C A R U U X Y L A T E CS)
~ C17H17NO3 FTHYU 3>5-DIMETHYL-4-PR0PIDNYL-

C12H17NO3 2-PYRR0LFCARH0XYLATE CS)
Г 1 2 H 1 7 N 0 4 DIMETHYL 5-CAHR0XY-?»«-
C17H17N04 niMFTHYLPYRRULF-3-PROPlONATE CS)
C12H17N04 ETHYL 3 - С?-CARPOXYETHYL ) -
r
1 2 H17 N 0 4 ~ » 4 - ( IMtTHYlPYRKOLt-
(17H17NO4 "3-CAKElLXY

L
ATf (b)

L 1 2 H W N 0 4 F1HYL ?»4-OIMETHYLPYhhOLt-
C17H17NO4 3»5-DICARBUXYLATE CS)
C12H17NO5 PIFTHYLCHYDRUXY(JETHYL)"3-METHYL-
Cl?H17NU"i PYRROLE-2»t-OICARHOXYLATE CS)
C17H16 b O - P P D E C A D I Y N F C D
C12H16 ^,7-noOlCADIYNE C D
C12H16 '-FT4YL-1-PHEN"LRUTANL . . . C D
C12H1P HE.XAMF THYLBF M / F NF CS)
C12H16 HFXAMfcTHYLPEN^FNF CG)
Г 1?h l 8 HFXYLBENZLNE (П)
С 1 ? H 1 4 '-FHfNYLHtXANF CD

MnlWt (ki il/n»iki Snurct ((al/mole''Kl Source (ktal/molr)

1PP.?c1 4 1 . ^ 0 AC 2 4 7 )

УЪЬ.гьП - 1 "> 7 . Ч НС1177)
?36.?6" -Ift9.fi НС П76)
197.?«« -7 1.S CC 744)
19?.7«fi -17C.1? AC 254 )
192.?4P -104.3 CC 744)

192.?4B -11I .НО ВС 1536)

197.?4B -110.9* ВС 1536)

70P.74P, -97.7 CC 744 )

??^.?bti -159.7 CC 1 41 3)

774.764 -111.3 CC1755)

273.7Л4 -15B.fi CC1413)

739.764 -199.7 CC1413)

^39.^64 -270.6 CC1255)

739.764 -216.0 CC1255)

755.764 -248.8 CC1413)
167.264 47.00 AC 433)
167.764 43.09 AC 433 )
i6?.764 -?e.e ce e39)
167.764 -39.19 ДС1121) 71.66 MC 441)
167.764 -75.76 TC 423) 108.12 ТС 423)
162.764 -13.15 ТС 419) 123.78 ТС 419)
167.764 -33.fi CC 839)

28
31
38

.06

.12

.96

-20
-22
-28

.570

.813

.267

У

liiriiiu! i N " i " Sf lit

C12H18 1,?. 3 - T R H T H Y L B E N Z F N E . . , CG)
C12H18 1.?>4-TRILTHYL4ENZENE . . . CG)
C12H18 1,3'5-TRIETHYLBENZFNE . . . CG)
C12H18N704 DIETHYL 1- AM INU-?,5"0I METHYL-
C12H18N204 PYRHOLE-3»4-DTCAHBUXYLATE CS)
C12H180 ETHYL THYMYL ' M H . C D
C12H1802 ETHYL 1»3-0 I METH>L-4-CYCLOHEXENE-
C12H1802 3-METHENE-5-CAHR0XYLATE . CU»L)
C12H1803S P-HEXYLBENZENESULFONIC ACID CG)
C12H1808 RHAMNOSE TRIACETATE . . . . CS)
C12H19N02 FTHYL 2r4-0 I METHYL-3-PROPYL-
C12H19N02 PYRR0LE-5-r«4dUXYLATE CS)
C12H20 7»3-CTMETHYLBUTAniENE. OIMEH C D
Г12Н70 TETRAHYORODICYCl THtXADIENE (U»S)

C12H2002 PROPYL 2 - N O N Y N O A u (L)
C17H7003 TETRAETHYLSUCCINIC ANHYDRIDE CS)
C12H7004 DIfTHYLNEXAHYOROISDPHTHALATE»
C12H20Q4 CIS C D
C12H7004 OIETHYLHEXAHYORQISQPHTHALATE»
C12H2004 TRANS C D
C12H2006 MANNITETRIACETAL CU.S)
С17Н70ПГ TRIETHYL CITRATE . . . * . . CL)
C12H72 CYCLOPENTYLCYCLdHEPTANE . . CL)
C17H77 niCYCLOHEXYL CL)
C12H77 1-DOOECYNE CG)
C12H2<; S P I h P C 5 . 6 ) D 0 D E C A N E C D
C J 7 H 7 7 N 7 0 ' 3 i f t - O I I S O H U l Y L - ? » 5 -
C 1 ? H ? 7 N ? U > P I P E R A Z I N E O I O N E . . C S )
С 1 7 И 7 7 П ? O F N T Y L P H O P IOL 1С A C E T A L . . C U . D
С 17 H 7 2 0 3 r i f T M Y L A C E T I f A N H Y D R I D E . C U » S )

С 1 ? H 7 7 П 4

H I > C ! ) I I T H Y L A C L T A L ) C S )
1 ; 4 f 1 , YL s l H A i a l f C S )

П i M t T H Y L b f H A L A T E (D

n r n t C A N t D I O I l . A C I D C S )

^ N Y L M A I U N K A C I D C S )

MiilVVI iki.il/iniplc) Source (cal/mole°K) Source (kial/mole)

162.264 -16.25 TC 420) 121.23 T( «20)
162.264 -16.99 TC 421) 123.8» TC 421)
167.764 -17.86 TC 42?) 121.3* ТС «22)

754.290 -177.7 CC1414)

178.264 -62.О СС 744)

36
34
34

.22

.71

.58

-26
-25
-25

.552

.439

.348

194.264 -109.1 CC 744)
242.330 140.72 EC
290.264 -393.1 С С 744)

69)

209.280
164.280
164.280
196.280
212.280

228.280

228.280
260.280
276.280
166.296
166.296
166.296
166.296

276.312
198.796
214.296

730.296
730.296
730.796
730.296
730.296

-131.4
7.4

-50.9
-94.3

-190.4

-223.65

-275.50
-271.7
-352.8
-54.1
-77.57
-0.01

-60.7

-153.4
-87.9

-210.9

-153.9
-243. 1
-234.2
-268.2
-272.0

CC1413)
CC
ВС

се
ВС

се

ее
ее
се
АС

ве
тс
АС

се
ее
се
се
се
се
се
ВС

786)
90)

744)
1538)

1368)

1368)
744)
744)
606)
177)
329) 143,98 ТС 329)
805)

744)
744)
744)

744)

744 )
744)
744 )

1535)

64.29 -47.126



Formula Name Slate

C12H2204 TETRAETHYLSUCClNlC ACIO . . (S)
С12Н2201I CELLOBIOSE (S)
CJ2H22011 BETA-LACTOSE (S)
C12H22011 MALTOSE (S)
C12H22011 SUCROSE (S)
C12H22011 TREHALOSE (S)
C12H24 CYCLODOOECANE CS)
C12H24 1-CYCL0HEXYL-2-ETHYLBUTANE . (L)
C12H24 3-CYCLOHEXYLHEXANE C D
C12H24 1-CYCLOHEXYLHtXANE (G)
C12H24 1-CYCLQPENTYLHEPTANE . . . . CG)
C 1 2 H 2 4 1-DODECENE C D
C12H24 1-OOOECENE CG)
C12H24 ?-METHYLPHOPENE» TRIMER . . C D
C12H2402 T-BUTYL OCTANOATE C D

О C12H2402 LAURIC ACID CS)
X C12H2402 LAUHIC ACID C D

C12H2402 METHYL UNDECANOATE C D
C12H2403 PEROXYLAURIC ACID (S)
C12H24012 ALPHA-LACTOSE MONOHYDRATE . CS)
C12H24QJ2 BETA-MALTOSE MONOHYORATE . . CS)
C12H26 nODECANE C D
C12H26 nOOECANE CG)
C12H26O OODECYL ALCOHOL (G)
C12H26O3S I-DOOECANESULFONIC ACID . . CG)
C12H2604 SEC-BUTYLIDENE-
C12H2604 RISCTERT-BUTYLPEROXIDE) CL)
C12H26013 TREHALOSE DIHYDRATE . . . . CS)
C12H26S BUTYL OCTYL SULFIDE . . . . CG)
C12H?6S DECYL ETHYL SULFIDE . . . . CG)
C12H26S 1-DOOECANETHIOL CG)
C12H26S HEXYL SULFIDE CG)
C12H26S METHYL UNDECYL SULFIDE . . . CG)
C12H26S NONYL PROPYL SULFIOE . • . . CG)
C12H26S2 HEXYL OISULFIDE . . . . . . . CG)

C12H27N TRIISORUTYLAMINE C D

ли/;,» su.
M o l W t (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source
230.296
342.296
342.?96
34?.296
342.296
342.296
168.312
1 6 Я . 3-1 2
168.312
168.312
168.312
168.312
168.312
168.312
200.312
200.312
200.312
200.312
216.312
360.312
360.312
170.328
170.328
186.328
250.394

234.328
378.328
202.394
?02.394
202.394
202.394
202.394
20?.394
234.460
185.344

•261 .3
•529.4
-534.59
•528.0
-531.1
•5?9.9
-73.48
-Я2.2
-82.2
-АО.80
-55.00

-39.52
-49.7
"167.1
•185.28
-176.51
•159.11
•162.7
•593.6
•587.8
-84.02
-69.52
•105.84
•360.1

8C 1538)

CC 744)
AC 228)
CC 744)
AC 228)
CC 744)
AC 271)
CC 839)
CC 839)
TC 365)
TC 358)

TC 295)
CC 744)
AC1454)
AC 3)
AC 3)
AC 3)
ДС1454)
AC 228)
AC 228)
AC 1200)
TC 252)
TC 532)
CC1254)

- 1 4 7 . 9 3 CC
- 6 7 4 , 5 CC

- 5 9 . 6 9 TC
- 5 9 . 8 4 TC
- 6 0 . 3 9 TC
- 5 9 . 6 9 TC
- 5 8 . 9 0 TC
- 5 9 . 5 1 TC
- 5 7 . 5 6 TC
- 7 5 . 6 CC

9 2 . 3 M( 15)

8 6 . 1 МС1Ю6)

1 2 8 . 2 0 TC 385)
136.96 TC 3 5 8 )
1 1 7 . 0 7 MC 950)
147.78 TC 295)

(kcal/mole)

- 3 7 4 ,

- 3 6 9 ,

.52

.18

2Тй

270

>Kp

.519

.605

17.51
2 0 . 7 0

99.1 MC 15)
99.8 M( 15)

117.26 MC 420)
1 4 8 . 7 8 TC 2 5 2 )
1 6 1 . 3 8 TC 532)

8 4 3 )
7 4 4 )
8 3 1 ) 1 6 4 . 4 5 TC 8 3 1 )
8 3 2 ) 1 6 4 . 1 3 H 8 3 2 )
906) 1 6 4 . 4 4 TC 906)
833) 163.07 TC 8 3 3 )
Й 3 4 ) 1 6 3 . 5 9 T( 8 3 4 )
B35) 1 6 4 . 4 5 TC 8 3 5 )
877) 1 7 4 . 1 5 ГС 8 7 7 )
7 4 4 )

- « 1 8 . 9 5
- 4 1 3 . 3 6

6.86
11.96

- 2 0 . 8 1

1 9 . 4 0
1 9 . 3 4
1 8 . 7 0
1 9 . 8 1
2 0 . 4 4
1 9 . 5 8
2 0 . 9 1

-12.837
-15.174

32.96 -24.156

307.083
302.984
-5.029
-8.769
15.252

-14.217
"14.177
-13.706
-14.519
-14.984
-14.349
-15.326

Formula Name State

C 1 2 F 2 2 OOCOSAFLUOROBICYCLOHEXYL . . CS)

C13H9N ACRIDINE . ' . . . . С S)
C13H9N 2-RIPHENYLCAKB0NITHILE . . . CS)
C13H10 FLUORENE CS)
C13H10N2 3-AMIN0ACRIDINE CS)
C13H10N2 5-AMINOACRIDINE CS)
C13H10N20 ACRIDINE NITRATE CS)
C13H10N4 1.5-0IPHENYLTETRAZ0LE . . . CS)
C13H10N4 2#5-0IPHENYLTtTRAZ0LE . . . CS)
C13H100 BENZOPHENONE CS)
C13H100 8ENZ0PHENQNE (D
C13H100 DIBENZOPYRAN . . . CS)
C13H1002 PHENYL BENZOATE CS)
C13H1002 0-PHENYLBENZOIC ACID . . . . CS)
C13H1003 DIPHENYL CARBONATE CS)
C13H1003 PHENYL SALICYLATE CS)
C13H11CL CHLORODIPHENYLMETHANE . . . CS)
C13H11N N-8ENZYLI0ENEANILINE . . . . CS)
C13H11N0 PENZANILIOE CS)
C13H11N0 BENZOPHENUNE OXIME CS)
C13H11N203 3-AMIN0ACRIDINE NITRATE . . CS)
C13H11N203 5-AMINOACRIDINE NITRATE . . CS)
C13H11N3 2»8-0IAMIN0ACRI0lNE . . . . CS)
C13H12 niPHENYLMETHANE CS)
С1ЭН12 niPHENYLMETHANE C D
C13H12 M-METHYLBIPHENYL C D
C13H12 O-METHYLBIPHENYL , CS)
C13H12 P-METHYLBIPHENYL CL)
C13H12N20 CAR8ANILIDE CS)
C13H12N20 Ы-DIPHENYLUREA CS)
C13H12N4 FQRMAZANE CS)
C13H12N403 2/8-DIAMIN0ACRIDINE NITRATE CS)
C13H120 BENZHYOROL CS)
C13H120 2»7-DIMETHYL-4,5-BENZTRQP0NE CS)
C13H13N 4-METHYLDIPHE.NYLAMINE . . . CS)

AHfl,,
Mol VVt (kcal/mole)

5 6 2 . 1 2 0 - 1 0 4 7 . 2

179.210
179.210
166.210
194.226
194.226
242.226
222.'242
222.242
182.210
182.210
18?.210
19Я.210
198.210
214.210
214.210
202.675
181.226
197.226
197.226
243.234
243.234
209.242
168.226
168.226
168.226
168.726
168.226
212.242
212.242
224.258
272.258
184.226
184.226
183.?42

46.2
57.4
21.1
37.9
36. 1

-12.2
9V. 3
94.4
-8.3
-4.3

-15.26
-52.4
-81.8
-95.93
•104.2
14.1
41.0

-21.5
?8.7

-17.6
-35.9
28.4
16.81
21.25
21.81
27.28
14.59

-19.1
-26.7
109.3
-39.3
-25.16
-17.40
14.2

66.54 MC1357) -42.05

Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

AC 2 9 1 )

CC1618)
CC 177)
CC 744)
CC1618)
CC1618)
CC 1618)
ВС 974)
ВС 974)
AC 256)
AC 256)
AC 202)
CC 744)
ВС 177)
AC 1357)
CC 185)
CC 744)

CC 239)

CC 744)
CC 744)
CC 1618)
CC1618)
CC1618)
AC1115) 57.2 MC 656)
AC 1115) 72.1 MC 656)
ВС 177)
ВС 177)
ВС 177)
CC 744)
ВС 962)
ВС 974)
СС1618)
АС1112)
AC 1290)
ВС 1472)

30.822

60.86
60.86

•44.613
-44.611



Ьч-mnl.i

O3H13N
С 1 3 H 1 4

11 3 H 1 4

C 1 3 H 1 4

C 1 3 H 1 4

C 1 3 H 1 4

C13HH
C13H14N2O
C13HHN20
С 1 3H140
C13H140
C13H140
С13Щ404
C13H1«O*
C13H1603
С13Н160Э
C13H1603
C13H1603
C13H17N05
C13H17N05
C13H19N05
C13H19N05
C13H19N05
С13И20
C13H20
С1ЭН20
C13H200
C13H200
C13H20D

С13И2ОО
С13И200
C13H200

M.ime State Mol Wl

N-MfTn i LO IPHENYLAMINE . . . CS) 183.242

?
-

F
fHYL-3-MFThYLNAPHTHALENE CG) 170.242

2-FTNYL-ft-MtTHYLNAPHTHALENE CG) 170.242

2-FTHYL-7-METHYLNAPHTHALENE CG) 170.242
1-PROPYLNAPHTHALENE . . . . C D 170.242
,.PROPYLNAPHTHALENE . . . . CG) 170.242
2-PROPYLNAPHTHALFNE . . . . CG) 170.242
TETRAHYDROCARBAZOLE

CAR80XAMI0E
5-METHYL-l-PHENYL-l-HEXYN-

(kcal/mole)
5?,,

Source (cal/mole °K) Source

7-PMENYL-1-HLPTYN-3-0NE . . C D
1 ,2-INOANYLENE DIACETATE. CIS(S)

1'2-IMDANYLENE DI ACETATE»TRANSСL)
BUTYL 0-HYOROXYCINNAMIC ACID.

CIS CM.P. 53 TO 54 C) (U-S)
HUTYL-HYDROXYCINNAMIC ACID»

T R A N S C M . P . 8 9 TO 9 0 C H L N S )
F T H Y L 5 - C A R 8 E T H U X Y - ? » 4 -
O I M E T H Y L P Y R R O L E - 3 - G L Y O X Y L A T E C S )
O l E T H Y L 5 " С A L P H A - H Y D R O X Y -
E T H Y L ) - 3 - M E T H Y L - ? > 4 -

P Y R R U l E D I C A R e O X Y L A T E C S )
? , A - D I M E T H Y L - 1 - P H E N Y L P E N T A N E C D
? , « - 0 I M E T H Y L - 3 - P H £ N Y L P E N T A N E C D
l-PHENYLHEPTANE <G)
6»10-0IMETHYL-3'5»9-

U N D E C A T R I E N - P - O N E C D
a - C 2 » 6 » 6 - T R l M E T H Y L - l -

c Y C L O H E X E N - l - Y D - 3 - B U T t N - 2 - 0 N E ( D
a - C ? ' 6 » 6 - T R I M E T H Y L - 2 -

C13H200 CYCLOHLXLN-1-YD-3-BUTEN-2-ONECD
C13H2OO3S P-HEPTYLBS.NZENESULF0N1C ACID CG)
C13H2« niCYCLOHEXYLMETHANE . . . . C D
С 1 3 H 21 2-MfTHYLPICYCLOHFXYL • . ( H R , L )

31.4 BCH72)
15.72 TC 4 6 2 ) 1 0 9 . 3 3 T( 462)
14.65 TC 463) 108.79 T( 463)
11.65 TC 4 6 4 ) Ю8.79 TC 4 6 4 )

2 . 8 CC 6 0 6 )
17.85 TC 460) 109.55 TC 460)
17.65 TC 461) 110.18 TC 461)

(kcal/mole)

5 3 . 5 4
5 2 . 6 3
5 2 . 6 3

5 5 . 6 0
5 5 . 2 1

Î O£

- 3 9
- 3 8
- 3 8

- 4 0
- 4 0

.242

.576

.576

.755

.471

CS) 214.258 -256.0 8C1472)

186.242 20.0 CC 744)
1Я6.242 -14.1 CC 744 )
234.242 -1Й5, 1 SC1537)
234.242 -1P1.6 ВС 1537)

220.258 -129.3 CC 744)

220.258 -135.7 CC 744)

267.274 -23Й.6 CC1413)

269.290 -266.8 CC1413)
176.290 -45.7 CC 839)
176.290 -40.7 CC 839)
176.290 -18.08 TC 424) 133.09 TC 424)

192.290 -51.2 CC 744)

192.290 -62.5 CC 744)

40.57 -29.737

192.290 -67.0
256. 356
180.322 -71.3
1B0.322 -46.3
1 ЯП.322 -61.3

CC 7 4 4 )

C C 1 3 3 5 )
CC 5 1 7 )
CC 5 1 7 )

1 4 9 . 8 9 EC 6 9 )

*• "•'""!' Nimii Slate

С S 3421 I-TRIOECYNE CG)
C13H2402 HEXYLPROPIOLIC ACETAL . . CU,L)
C13H2404 DECYLMALONIC AC10 CS)
"j3

u
2«04 TRIDECANEDIOIC ACID . . . . CS)

C13H26 3-CYCL0HEXYL-2.4-0IMETHYL-
C13H26 PENTANE C D
"•''26 1-CYCLOHEXYLHEPTANE . . . . C D
•iJn?6

 r
-CYCLOHEXYLHEPTANE . . . . CG)

C13H26 1-CYCLOPENTYLOCTANE . . . . CG)
С1ЭН26 CYClOTRIDECANE (|_)
C13H26 1-TRIDECENE CG)
С13И2602 METHYL DODECANOATE (L)
C13H2602 TRIOECANOIC ACIO (S)
C13H2602 TRIDECANOIC ACID (D
C13H28 TRIDECANE C D

О С13Н28 TRIDECANE (G)
Q C13H280 1-TRIDECANOL CG)
В C13H28S RUTYL NONYL SULFIDE . . . . CG)

C13H28S DECYL PROPYL SULFIDE . . . . CG)
C13H28S nOOECYL METHYL SULFIDE . . . CG)
C13H28S ETHYL UNDECYL SULFIOE . . . CG)
C13H28S 1-TRIDECANETHIOL CG)

C 1 4 H 8 N 1 0 0 1 6 B I S C T R I N I T R O P H E N Y D -
C l 4 H 8 N 1 0 0 l « N . N ' - D I N I T R O E T H Y L E N E D I A M I N E C S )
C14H802 ANTHRAQUINONE CS)
C14H802 PHENANTHRENEQUINONE . . . . CS)
C14H803 hYDROXYANTHRAQUINONE . . . . CS)
C14H804 1.2-DIHYDH0XYANTHRAQU1N0NE CS)
C14H805 b2»4-TRIHYDR0XYANTHRAQUIN0NECD
C14H808 l»2»3»5»6»7-h£XAHYDR0XYANTHRA-
C14H808 QUINONE CS)
C14H9N04 4-NITROBENZIL (S)
С14И10 ANTHRACENE CS)
C14H10 ANTHRACENE .' CG)
C14H10 DIPHENYLACETYLENE CS)

MolWt (kcal/mole) Source (ial/mole°K) Source

180.322 -4.93 TC 330) 153.29 TC 330)

212.322 -94.4 CC 744)
244.322 -279.1 BC1535)
244.322 -272.5 CC 744)

(kcal/mole)

6 6 . 3 1

182.338
182.338
182.338
182.338
182.338
182.338
214.338
214.338
214.338
184.354
184.354
200.354
216.120
216.420
216.420
216.420
216.420

-84.1
-84.51
-65.73
-59.92
-74.21
-44.45
-165.82
"192.97
•182.67
-90.27
-74.45
•110.77
-64.62
-64.44
-63.8?
-64.40
-65.31

CC 839)
AC 1113)
TC 386)

359)
271 )
296)

3)
3)
3)

EC1203)
TC 253)

533)
636)
«37)
838)

9 0 7 )

572.284
208.204
208.204
224.204 -107.0
240.204 -139.9
256.204

32.7 ВС 981)
-49.72 CC 913)
-55.30 CC 913)

CC 744)
CC 744)
CC 744)•186.8

106.8 MC1113)
137.51 TC 386)
146.27 TC 359)

157.09 TC 296)

1 2 4 . 9 7
1 5 8 . 0 9
1 7 0 . 3 7
1 7 3 . 7 6
1 7 3 . 7 6
1 7 2 , 9 0
1 7 3 . 4 4
1 7 3 . 7 5

MC 4 2 0 )
TC 2 5 3 )
TC 5 3 3 )
TC 836)
TC 8 3 7 )
TC 838)
TC 8 3 9 )
TC 9 0 7 )

3 4 . 9 6

8 . 6 2
1 3 . 9 7

•18.71
21 .40
2 1 . 5 8
2 2 . 4 6
2 1 . 7 2
2 0 . 7 1

3 0 4 . 2 0 4 - 3 4 0 . 0 CC 7 4 4 )
2 5 5 . 2 2 0 - 2 < ; . O CC 7 4 4 )
1 7 8 . 2 2 0 3 0 . 8 7 AC 2 4 6 ) 4 9 . 5 8 MC 6 5 5 ) 6 8 3 0
1 7 8 . 2 2 0 5 5 . 1 7 AC 2 4 6 )
1 7 8 . 2 2 0 Г 6 . Ц A C 4 3 2 ) 5 8 . 6 M C 1 3 8 8 ) 1 1 1 . 1 4

Log Kp

•48.603

9
19
22

. 9 0

. 5 2

. 7 2

- 7
- 1 4
- 1 6

.253

.307

. 6 5 1

- 2 5 . 6 2 6

- 5 . 8 8 1
• 1 0 . 2 3 9

1 3 . 7 1 2
" 1 5 . 6 8 7
• 1 5 . 8 1 9
• 1 6 . 4 6 1
" 1 5 . 9 1 8
• 1 5 . 1 8 3

- 5 0 . 0 6 0

" 8 1 . 4 6 2



rormul.i Name Slate

C14H10 PHENANTHRENE CS)

C14HI0 PHENANTHRENE CG)

C H H 1 O N 2 O DIPHENYLFURAZAN CS)

C14H10N20 DIPHENYL-1,2»4-0XA0IAZ0LE . CS)

C H H 1 0 N 2 0 DIPHENYL-1 , 3,4-QXAOIAZOLE . (S)

C14H10N201 4,4' -OINITROSTILBENE, CIS . (S)

CHH10N201 1»i' -O1NITRUSTILBENE» TRANS (S)

C14H1002 ANTHRACENE-9»1O-PEROXIDE . . CS)

C H H 1 0 0 2 BENZIL (S)

C H H 1 0 0 2 9,10-PHENANTHRENE-2,5-0I0L . (S)

C14H10Q3 BENZOIC ANHYDRIDE (S)

С1 OH 100 3 OISALICYLIC ALDEHYDE . . . CU,S)

C14H1004 BENZOYL PEROXIDE (S)

С П Н 1 0 0 5 SALICYLOSALICYLIC ACID . . . CS)

C14H11NQ2 4-NITR0STRBENE, CIS . . . . CS)

f) C11H11N02 4-NITR0STILRENE» TRANS . . . (S)

X C14H12 9. 10-DIHYDROANTHRACENE . . . (S)

!P C14H12 Ы -OIPHENYLETHENE (L)

C14H12 STILBENE, CIS (L)

C1«H12 STILBENE, TRANS (S)

C14H12N2 BENZALOEHYDE AZINE (S)

C14H12N202 DIBENZOYLHYURAZINE . . . . CS)

C H H 1 2 N 2 0 2 DIPHENYLGLYOXIME, ALPHA . . CS)

C14H12N202 DIPHENYLGLYUXIME, BETA . . CS)

C H H 1 2 N 2 0 2 DIPHENYLGLYUXIME, GAMMA . . CS)

C H H 1 2 0 P-METHYLBENZOPHENONE . . . . CS)

C14H120 2-PHENYLACETUPHENONE . . . . CS)

C H H 1 2 0 2 BENZOIN CS)

C11H1202 DIPHENYLACETIC ACID . . . . CS)

C H H 1 2 0 2 P - T O L Y L B E N Z U A T E C S )
С И Н 1 2 0 3 flENZILIC A C I U C S )
C 1 0 H 1 2 0 4 0 - M E T H O X Y P H E N Y L S A L I C Y L A T E . C S )
C 1 4 H 1 3 N U N - A C E T Y L D l P H t N Y L A M I N E . . . C S )
С 1 4 Щ 4 B I B E N Z Y L C D
С Ц Н Щ 1 . 1 - D I P H E N Y L E T H A N E . . . . . . C D
C 1 4 H 1 4 R I - M - T O L Y L C D

Mol Wt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

178
178
22?
222
222
270
270
210
210
210
226
226
24?
258

225
225
180
160
180
160
208
210
210
240
240
196
196
21?
212
212
228
241
211
182
16?
18?

.220

.220

.236

• 23A

.236

.236

.236

.220

.220

.720

.220

.220

.220

.220

.236

.236

.236

.236

.236

.236

.252

.252

.252

.252

.252

.236

.236

.236

.236

.236

• 236

.236

.252

.252

.752

.252

27.76

19 .46

79.9

51.9

41.9

17.00

12.40

19.7
-36.91

-56.8

-103.1
-69.1

-93.8

-249.7

30.73

23.73
16.0

40. 34

43.00

32.27

81.0

-51.23

11.7

6.0
14,4

-118.6

-17.11

-59.35

-73.7

-65.1

-107.1

-135.6

-7.6

12.31

11.7

6.2

AC
AC
CC
CC
CC
AC
AC
AC
AC
CC
ВС
CC
ВС

246)

246)

1012)

1012)

1012)

16)
16)

102)
1114)

744)

163)

741)

163)

CC1340)

AC
AC
ВС
AC
AC
AC

CC
AC
ВС
ВС
ВС
AC
AC
AC
CC
CC
CC
CC
ВС
AC
AC
ВС

16)
16)

911)

263)

263)

263)

239)

244)

1013)

1013)

1013)

256)

1114)

1114)

744 )

744)

744 )

744)

1472)
246)

270)
177)

50

60

64
80

.63

.0

.6

.28

MC

MC

MC
MC

655)

1104)

656)
1388)

64

75

63
58

.87

.90

.87

.58

-47.551

-55.630

-46.815
-42.941

дя/;„
Formula Name State Mol Wt (kcal/mole)

C14H14 BI-P-TOLYL CS) 162.252 4.8

C 1 4 H 1 4 N 2 0 N - A C E T Y L H Y D R A Z O B E N Z E N L . . . C S ) 2 2 6 . 2 6 8 - 2 . 0
C 1 4 H 1 4 N 2 0 a ' - C P - A M I N O P H E N Y D A C E T A N I L I D E C S ) 2 2 6 . 2 6 8 - З Й . 8
C 1 4 H 1 4 N 2 0 « , « ' - A Z O O I A N I S O L E C D 2 2 6 . 2 6 6 2 . 9
C 1 4 H 1 4 N 2 0 1 - M E T H Y L - 1 » 3 - D I P H E N Y L U K E A . C S ) ? 2 6 . 2 6 8 - 2 2 . 7
C 1 4 H 1 4 0 2 l , 2 - 0 I P H E N Y L - l » 2 - E T H A N E D I Q L C S ) 2 1 4 . 2 5 2 - 7 0 . 4
C 1 4 H 1 4 0 2 l , 2 - D I P H E N Y L - b 2 - E T M N E 0 I U L C S ) 2 1 4 . 7 5 2 - 6 b . 6
C 1 4 H 1 4 0 2 S B E N Z Y L S U L F O N E C D 2 4 6 . 3 1 8 - 6 3 . 3
C 1 4 H 1 4 0 2 S B E N Z Y L S U L F O N E CG) 2 4 6 . ' 3 1 8 , - 3 6 . 0
C 1 4 H 1 4 0 2 S P - T O L Y L SULFONE C D 2 4 6 . 3 1 8 - 7 4 . 4
C14H1402S P-TOLYL SULFUNE (G) 246.316 -48.2

C14M1404 ALLYL PHTHALATE C D 246.252 -131.5

C14H14S BENZYL SULFIUE C D 246.384 23.7

C14H14S BENZYL SULFIUE CG) 246.364 46.0

C14H15N DIBENZYLAMINE CS) 197.268 25.7

О C14H15N OI-P-TOLYLAMINE CS) 197.268 -0.1

X C14H16 1-6UTYLNAPHTHALENE (G) 184.268

"^ C14H16 2-8UTYLNAPHTHALENE CG) 184.268

C14H16N40 M-AZOXYTOLUIOINE CU.S) 256.300

C14H160 l-PHENYL-l-OCTYN-3-ONE . . . C D 200.268

C14H1604 l,2.3,4-TETRAHY0R0-l»2-

C14H1604 NAPHTHYLENE DIACETATE» CIS . CS)

C14H1604 1,2.3,4-TETRAHYDRO-1»2-

C14H1604 NAPHTHYLENE UIACETATE» TRANS CS)

C14H180 1-PHENYL-2-OCTYN-i-QL . . . C D

C14H1803 0-HYOROXY-ISOPENTYLCINNAMIC

C 1 4 H 1 8 0 3 A C I C C I S C M . P . R O T O 8 0 . 5 C ) C U , S )
C14H1803 HYDROXY-ISOPENTYLCINNAMIC ACID,

C14H1803 TRANS CM.P. 79 TO 79.5 C)CU,S) 234.284 -138,

C14H19N0 N-ACETYLCYCLUHEXYLPHENYLAMINECS) 217.300 -69,

C14H19N304 GLYCYLALANYLPHENYLALANINE . CS) 293.316 -221,

C14H20 1,8-CYCLOTETKAOECADIYNE . . CS) 186.300 35,

C14H20 1,8-CYCLOTETKADLCADIYNE . . CG) 186.300 74.91

C14H20N203 VALINE PHENYLALA NINE

C14H20N203 ANHYDRIDE CS) 264.316 -162.2

C14H20N203 VALYLPHENYLALANINE . . . . CS) 264.316 "183.1

Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

ВС 177)

CC1175)

Сt1175)

CC 744)

ВС 962)

CC 744)

CC 744)

ВС 905)

ВС 905)

ВС 905)

ВС 905)

ВС V85)

ВС 900)

ВС 900)

СС 744)

ВС 1472)

12.68 ТС 465) 118.83 ТС 465) 57.38

12.50 ТС 466) 119.46 ТС 466) 57.01

41.6 СС 744)

-29.5 СС 744)

•42.056

•41 .786

248.268 -194.2 ВС1537)

248.268 -195.8

202.284 -39.7

ВС 1 5 3 7 )
СС 7 4 4 )

2 3 4 . 2 8 4 - 1 3 7 . 1 СС 7 4 D

7
5
5
2 3

СС 714)

ВС1472)

ВС 1176)

АС 449)

ВС 449)

ВС1177)

ВС1178)



о
X

с 1внгоое
С11
С 1 ОН?1N02
CI4H21N02
C14H21N05
C

C14H21N05

C14h22
С14Н22
С14Н22
CI4H22
C14H2203S
С14Н2208
С14Н2208
С14Н24
С14Н24
С14Н24
С14Н24
С14Н24
С14Н24
С14Н24
С14Н24
С14Н26
С14Н26
С14Н26
С14Н26
С14Н2603
C14H26D4
С14Н28
С14Н28
С14Н28
С14Н28
С14Н28

С14Н2802
С14Н2802
C14h2802

Vmn-

TETRAtTHYL

ETHENETETHACARBOXYLATE

?'4-DIETHYL-3,5-DIPR0PI0NYL-

DIETHYL 5-(

PROPYD-3-METHY[-

l'?'3,4-TETRAETHYLBENZEMf-

l'?'3,5-TETRAETHY|BEN

T R A N S - S Y b, - Г R A N s
B I C Y C L O H E P T A N E .

 Ь

1'?-DlCYCL0HEXYLEThANL .' ' '

^ E ? H Y L B i c : c t ° E 'E R m c y
N t

: t :
H E P T A N O I C A N H Y D R I D E
U N D E C Y L M A L O N I C ACID ' ' '
! - C Y C L O N E X Y L U C T A N ( , . . ' " ' '
1-CYCLOPENTYLNOfvANE
C Y C L O T E T R A D E C A N E ' ' '
C Y C L 0 1 E T R A D E C A N L . . ' * ' "
1 - T E T R A D E C E N E . . . ' '
T E R T - 8 U T Y L O t C A N O A T t . ' ' '
M E T H Y L T R I O E C A N U A T F •. " '
« E R I S T I C ACID . ' ' *

<S) 316.300 -37?.2 CC 744)

C S )
 ?35.316 -HO.7 CC1413)

1 . ? , « , 5 T t T R A L T H Y L B E N ^ E N E
P - 0 C T Y L 8 E N Z E N E S U L F 0 N I C ACID
T E T R A E T H Y L -

E T H A N E T E T R A C A R S O X Y L A T t , SYM
P E R H Y D R O A N T H K A C E N F -

CS)
CG)
CG)
CG)
CG)
CG)

?83
190
190
190
190
?70.

316
316
316
316
316
382

- 2 5 4
- 2 3 , 00

-2V.36

C(HH)
T( «2b)
T( ,26)
ТС 02Т)
TC ,28)

( S ) 3 1 8 . 3 1 6 - 4 0 5 . 9 CC 744)

СГ, )

C D
C D
C D
CG)

CS)
CS)
CG)
CG)

С S )

C D
C D
CS)

1 9 2 . 3 3 2 - 7 0 . 3 1 AC 9 3 1 )

1 9 2 . 3 3 2 - 5 2 . 9 3 ВС 9 3 1 )

1 9 2 . 3 3 2 - 7 9 . 2 1 AC 9 3 1 )

192
1*4
194

194
194
242
258
196

196
196
196
196
228
228
228.

• 3 3 2 - 5 8 . 3 2 ВС
• 3 4 8 - 6 7 . 5
. 3 4 8 - 9 0 . 1

- 9 P . 9 CC. 3 4 8
. 3 4 8 - 9

. 3 4 8 - 2 1 9

. 3 4 6 - 2 8 6
. 3 6 4
. 3 6 4

. 3 6 4

. 364

. 364
, 364

931 )
AC 8 0 6 )
ВС 1 7 7 )

7 4 4 )

1,2.40
,38.55
139.99
,39.03
159.06

T(

г
ТС
TC
EC

Ч2Т)

III]
69)

«2
37
36
37

59

94
13

" 3 1 . 2 1 4
- 2 7 . 3 2 1
" 2 7 . 0 7 9
" 2 7 . 2 1 6

1 б г
-

6 0

2 8C1535)

-70.65 TC 367) ,46.82 TC 3d7)
"64.85 TC 360)

C 3d7)
,55.58 U 360

360)
-«».15 AC 449)
-56.94 ВС 449)

-««.36 TC 297) 166.40 TC 2s>7)
180., AC1454) '

3)

68.31

21.53
24.72

36.99

3 6 4 - , 7 1 . 7 3 AC

3 6 4 - , 9 9 . 7 A C 1 4 5 4 )

50.073

- 1 5 , 7 8 4
" 1 8 . 1 2 1

-27.11,

Formula Name State

с н н г в о г M Y R I S T I C A C I D c s )
C 1 4 H 2 8 0 2 M Y R I S T I C A C I O C D
C 1 4 H 2 8 0 3 T F R T - B U T Y L P E K O X Y C A P R A T E . . C D
C 1 4 H 2 8 0 3 P E R O X Y M Y R I S T I C A C I D . . . . ( S )
C 1 4 H 3 0 T E T R A D E C A N E C D

C 1 4 H 3 0 T E T R A D E C A N E CG)
С 1 4 Н Э 0 О 1 - T E T R A O E C A N O L CG)
C H H 3 0 S B U T Y L OECYL S U l F I D E . . . . CG)
C 1 4 H 3 0 S n O D E C Y L E T H Y L S U L T I O E . . . CG)
C H H 3 0 S H E P T Y L S U L F I D E ( G )
C ' . « H 3 0 S METHYL T R I D E C Y L S U L F I D E . . CG)
: - ; 4 H 3 0 S PROPYL UNDECYL S U L F I D E . . . CG)
C . 4 H 3 0 S 1 - T E T R A D E C A N t T H l O L . . . . . CG)

C i « H 3 0 S 2 H E P 1 Y L D I S U L F I D E . . . . . . CG)

C 1 5 H 1 0 0 3 - P H E N Y L P R O P I O L O P H E N O N E • . C S )
C 1 5 H 1 1 N C A L P H A , G A M M A - D I P H E N Y L I S O X A ^ O L E C S )

C 1 5 H 1 2 0 2 1 » 3 - O I P H E N Y L - b 3 - P R O P A N E O I O N E C S )
C 1 5 H 1 4 Ы - O I P H E N Y L C Y C L O P R Q P A N E . . C D
C 1 5 H 1 4 b 2 - D I P H E N Y L C Y C L 0 P R 0 P A N E » C I S C D
C 1 5 H 1 4 1 , 2 - O I P H E N Y L C Y C L O P R O P A N E , T H A N S C D
C 1 5 H 1 4 A L P H A , B E T A - M E T H Y L P H E N Y L S T Y R E N E C U » S )

C 1 5 H 1 4 0 l , 3 - D I P H E N Y L - 2 - P R 0 P A N Q N E . . CS)

C 1 5 H 1 4 0 P - E T H Y L B E N Z O P H E N Q N E . . . . C D
C 1 5 H 1 4 0 2 O-XYLENYL B E N Z O A T E . . . . C U , S )
C 1 5 H 1 5 N Q 2 ETHYL D I P H E N Y L C A R B A M A T E . . C S )

C 1 5 H 1 6 Ы - D I P H E N Y L P H O P A N E . . . . C D

C 1 5 H 1 6 1 , 2 - D I P H E N Y L P H D P A N E . . . . C D
C 1 5 H 1 6 l » 3 - D I P H E N Y L P R 0 P A N E . . . . C D

C 1 5 H 1 6 2 . 2 - D I P H E N Y L P R O P A N E . . . . C D
C 1 5 H 1 6 2 - E T H Y L D I P H E N Y L M E T H A N E . . . C D
C 1 5 H 1 6 3 - E T H Y L 0 I P H E N Y L M E f H A N E . . . C D
C 1 5 H 1 6 4 - E T H Y L D I P H E N Y L M E T H A N E . . . C D
C 1 5 H 1 6 ( M - E T H Y L P t t E N Y L ) P H E N Y L M E T H A N E C D
C 1 5 H 1 6 C O - E T H Y L P H E N Y D P H E N Y L M E T H A N E C D
C 1 5 H 1 6 ( P - E T H Y L P H E N Y L ) P H E N Y L M E T H A N E C D

MolVVt (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

ггв.зб«
228.364
244.364
244.364
198.3P0
198.380
214.380
230.Л46
230.446
230.446
230.446
230.446
230.446
262,512

206.230
221.246
224.246
194.262
194.262
194.262
194.262
210.262
210.262
226.262
241.278
196.278
196.278
196.278
196.278
196.278
196.278
196.278
196.278
196.278
196.278

- 1 9 9 . 3 9
" 1 8 8 , 7 0
• 1 6 4 . 7
- 1 7 9 . 4

- 9 6 . 3 8
- 7 9 . 3 8

- 1 1 5 . 7 0
-69.55
.-69.33
- 6 9 . 5 4
- 6 8 . 7 5
- 6 9 . 3 6
- 7 0 . 2 4
- 6 7 . 4 1

3 5 . 3
3 7 . 5

- 5 3 . 2 6
44
42
39
40

-20
- 1 5 . 4 0
- 7 3 . 1
- 8 0 . 8

11.8
6 . 8

1 1 . 8
2 1 . 8

6 . 8
1.8
1.8
1.8
6.8
1.8

AC 3)
AC 3)
AC1454)
AC 1454)
EC1203)
TC 254)
TC 534)
TC 640)
TC 841)
TC 842)
TC 843)
TC 844)
TC 908)
TC 878)

CC 744)
CC1467)
AC 1114)
AC Й04)
AC 804)
AC 8 04J
CC 744)
ВС 1403)
AC 256)
CC 744)
ВС 984)
CC1335)
CC1335)
CC1335)
CC1335)
CC 841)
CC 841)
CC 841)
CC 841)
CC 841 )
CC 841 )

132.74 MC
167.40 TC
179.68 TC
183.07 TC

182.75 TC
181.69 TC
182.21 TC
183.07 TC
183.06 TC
192.77 TC

420)
254)
534)
840)
841)
842)
B43)
844)
908)
878)

9.31
15.97

-16.70
23.41
23.72
23.83
24.46
23.60
22.72
24.93

-6.823
-11.709
12.242

-17.157
-17.388
-17.466
-17.931
"17.296
-16.654
-18t274



X

Formula

C15H16
C15H16
С15Н16
C15H16N20
C15H16N20
C15H16N202
C 1 5 H 1 6 N 2 0 2
C 1 5 H 1 6 0 2
C15H18
С 1 5 H 1 8
С15Н18
С15Н18
С15Н18
С15Н18
С15Н20
С15Н20
С15Н20
С15Н20
С 1 5 Н 2 0 0 6
С 1 5 Н 2 0 0 6
С15Н22
С15Н22
С15Н22
С15Н22
С15Н22
С15Н22
С15Н24

С 1 5 Н 2 6 0 6
С15Н2606
С15Н28
С15Н28
С15Н28
С15Н28
С15Н28
С 1 5 Н 2 8

Name

A L P r A - M E T H Y L r i l P E N Z Y L . . .
2 - I S O P H O P Y L B I P H E N Y L . . .
2 - P R O P Y L B I P H t N Y L . . . . .

Stale

. CD

. CD
11 i

! . 3 - D I M E T H Y L - l » 3 - O I P H E N Y L U R E A C S )
Э - E T H Y L - 1 . 1 - U I P H F N Y L U R E A ,

3 - C 2 - H Y D R O X Y E T H Y D -
1 > 1 - D I P H E N Y L U H E A

4 , 4 ' - I S O P R O P r L I O E N E O I P H E N U L

GUA I A / U L E NE
1 - P E N T Y L N A P H T H A L E N E . . .
1 - P E N T Y L N A P H T H A L E N E . . .
2 - P E N T Y L N A P H T h A L E N E . . .
A L P H A - T R I C Y C L O P E N T A D I E N E .
D i H Y D R O - A L P H A -

T R I C Y C L O P E N T A D 1 E N E
O I H Y D R O - B E T A -

TRICYCLOPENTADIENE
1.2» 3-PROPANETRIYL

TRICYCL08UTANECARBUXYLATE
1 . 2 . 3 . 4 - T E T R A H Y D R O -

. C S )

. C S )
CS)

С S )
. C D
. CG)
. CG)
. CS)

C U . S )

C U . S )

. C D

1-PENTYLNAPHTHALENE C D
TETRAHYDRO-ALPHA-

T R I C Y C L O P E N T A D I E N E
T E T R A H Y D R O - B t T A -

T R I C Y C L O P E N T A O I E N E

P - N O N Y L B E N Z E N E S U I . f O N I C A C I D
1 . 2 . 3 - P R O P A N t . T R I Y L

C U . S )

C U . S )

CG)

T R I b U T Y K A T E C D
C Y C L C H E X Y L C 2 - f T H Y L C Y C L O H E X Y D -

M E T H A N E C H B . D

C Y C L 0 H E X Y L C 2 - E T H Y L C Y C L 0 H E X Y D -
METHANE C L B . D

C Y C L Q H E X Y L C 3 - E T H Y L C Y e L 0 M E X Y L ) -
WE ТЧ* NE . CD

Mol И 1

1 9 6 . 2 7 8

1 9 6 . 2 7 6
19 6 . 2 7 8
2 4 0 . 2 9 4
2 4 0 . 2 9 4

2 5 6 . 2 9 4

2 2 8 . 2 7 8
19 8 . 2 9 4
19 8 . 2 9 4
1 9 8 . 2 9 4
1 9 8 . 2 9 4
1 9 8 . 2 9 4
1 9 8 . 2 9 4

2 0 0 . 3 1 0

2 0 0 . 3 1 0

2 9 6 . 3 1 0

2 0 2 . 3 2 6

2 0 2 . 3 2 6

2 0 2 . 3 2 6
2 0 4 . 3 4 2
2 8 4 . 4 0 «

3 0 2 . 3 5 8

2 0 8 . 3 7 4

2 0 8 . 3 7 4

2 0 я . 3 7 *

Д / / / „ ,
(kial/molel

6 . 8
1 1 . 8
1 1 . 8

- 1 4 . 6

- 3 3 . 5

- 7 2 . 9
- 8 8 . 2
- 3 2 . 2

14 4
1 ч . ч

- 1 1 . 0
7 . 7 5
7 . 5 7

3 0 . 2

- 2 . 3

- 4 . 5

- 2 4 9 . 0

- 3 6 . 5

- 2 6 . 4

- 3 0 . 0
" 2 7 . 9 3

- 3 5 7 . 6

- 8 4 . 9

- 6 9 . 9

- 6 9 . 9

S

CC

cc
Г (
и v
НС
НС

ВС
АС
Г (
\* V

А С
Я 1

сстс
тс
ВС

ВС

ВС

се

сс

ВС

ВС
Т (
1 V

СС

сс

сс

сс

ourre

1 3 3 5 )
Ы 6 )
S 1 Л 1
-J 1 О }

9 8 2 )
9 8 2 )

1471 )
6 3 4 )

1 1 3 9 )
о л Р 1
С и с )
606 )
4 6 7 )
4 6 8 )

9 0 )

9 0 )

9 0 )

744 )

7 2 1 )

9 0 )

9 0 )
и уд \

7 4 4 )

«4 1)

«41 )

841 )

(cal/mole К) Source (kcal/mole)

1 2 8 . 2 6 ТС 4 6 7 ) 5 9 . 3 5
1 2 8 . 8 9 ТС 4 6 8 ) 5 8 . 9 8

1 5 1 , 7 1 ТС 4 2 9 ) 4 4 . 5 9
1 6 8 . 2 3 ЕС 6 9 )

•43.500
•43.230

-32.685

X

.'•«rmiii-: Name State

CI5H28 CYCL0HEXYL.C4-ETHYLCYCLDHEXYD-
С15И28 METHANE CHB.L)
CS5H28 CVCL0HEXYLC4-ETHYLCYCL0HEXYD-
CS5H28 METHANE (LB.D
C15H28 1 M - 0 ICYCLOHEXYLPROPANE , . ( D
C15H28 1,2-DICYCLOHtXYlPRUPANE . . C D
C15H28 1 *3-DICYCL0HEXYLPR0PANE . . C D
CJ5H28 ?»2-0ICYCLOHEXYLPROPANE . . C D
C15H28 4-ETHYLDICYCLOHEXYLMETHANECHB.D
C15H28 <l-ETHYLDICYCLUHEXYLMETHANECLB.D
C15H26 2-ISOPROPYLBICYCLOHEXYL CHB.D
C15H28 2-ISOPROPYLBICYCLOHEXYL (LB.D
C15H28 l-PENTADECYNE (G)
С15Н2в 2-PR0PYLBICYCL0HEXYL . . CH9.D
C15H28 2-PROPYLBICYCLOHEXYL . . (LB.D
C15H280 CYCLOPENTADECANONE CS)
C15H2804 DODECYLMALONIC ACID . . . . CS)
C15H30 1-CYCLOHEXYLNONANE CG)
C15H30 CYCLOPENTADECANE (S)
C15H30 1-CYCLOPENTYLDECANE . . . . C D
C15H30 1-CYCLOPENTYLDECANE , . , . CG)
C15H30 i-PENTADECENL CG)
C15H30C2 METHYL ТЕTRAUECANOAТЕ . . . C D
С15НЭ002 PENTADECANOIC ACID CS)
C15H3002 PENTADECANOIC ACID C D
C15H32 PENTADECANE C D
C15H32 PENTADECANE CG)
C15H32N20 ЬЗ-DIHEPTYL UREA CS)
C15H320 1-PENTADECANOL CG)
C15H32S BUTYL UNDECYL SULFIOE . . . CG)
C15H32S nODECYL PROPYL SULTIOE . . , CG)
C15H32S ETHYL TRIDECVL SULFIOt . . . CG)
C15H32S METHYL TETRAQECYL SULKIDE , CG)
C15H32S 1-PENTADECANETHIOL . . . . . CG)
C15H33N TRIISOPENTYLAMINE . . . . . C D
C15H34N202 HEPTYLAMMONIUM

Mol VVl (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole) l.ogK/7

2 0 8 . 3 7 4

2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 , 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 0 8 . 3 7 4
2 2 4 . 3 7 4
2 7 2 . 3 7 4
2 1 0 . 3 9 0
2 1 0 . 3 9 0
2 1 0 , 3 9 0
2 1 0 . 3 9 0
2 1 0 . 3 9 0
2 4 2 . 3 9 0
2 4 2 . 3 9 0
2 4 2 . 3 9 0
2 1 2 . 4 0 6
2 1 2 . 4 0 6
2 5 6 . 4 2 2
2 2 8 , 4 0 6

2 4 4 , 4 7 2
2 4 4 . 4 7 2
2 4 4 . 4 7 2
2 4 4 . 4 7 2
2 4 4 . 4 7 2
2 2 7 , 4 2 2

- 8 4 . 9

- 6 9 . 9
- 7 9 . 9
- 5 4 . 9
- 6 4 . 9
- 6 9 . 9
. - 8 5 . 0
- 7 0 . 0
- 5 4 . 9
- 7 9 . 9
- 1 4 . 7 8
- 5 9 . 9
- 7 4 . 9

- 1 0 7 . 2
- 2 9 3 . 8

- 7 5 . 5 8
-90.10
-87.52
-69.78
- 5 4 . 3 1

-177.98
- 2 0 6 . 16
- 1 9 4 . 2 1
- 1 0 2 . 5 1

- 8 4 . 3 1
-150.0
-120.62

-74.47
-74.29
-74.26
-73.68
- 7 5 . 17
- 7 6 . 5

CC

CC
ce
cc
ce
cc
ce
ce
ce
ce
TC
cc
cc
ce
ВС
TC
AC
AC
TC
TC
AC
AC
AC
EC
TC
ВС
те
тс
те
тс
тс
тс
сс

«41 )

«41 )
1335)
1335)
1335)
1335)

841 )
«41 )
517)
517)
332)
517)
Ы 7 )

1272)
1535)

ЗВ8)
271 )
880)
361)
298)

3 )
3 )
3 )

1248)
255)
218)
535)
« 4 5 )

« 4 6 )
847)
«48)
909)
744 )

171.91

156.12

128.71
164.89
175.71

140.41
176.71

188.99
192.38
192.38
192.06
191.52
192.37

те

те

мс
те
тс

мс
те

тс
тс
те
те
те
тс

332)

зав)

993)
361)
298)

420)
255)

535)
845)
846)
847)
«48)
909)

70.33

23.54

19.78
26.73
38.97

10.60
17.98

-14.69
25.42
25.60
25.ГЗ
26.47
24.73

-51.550

-17.257

-14.495
-19.591
-28.566

-Г.Т71
- 1 3 . 1 7 9

1 0 . 7 6 5
- 1 8 . 6 3 «
- 1 8 . 7 6 6
- 1 8 . 8 5 8
- 1 9 . 4 0 1
- 1 8 . 1 2 4



C . 1 6 H 1 2 0 3

C 1 6 H 1 2 0 3
C 1 6 H 1 2 0 3
C 1 6 H 1 3 N
C 1 6 H 1 3 N
C 1 6 H 1 3 N
C 1 6 H 1 3 N O 3
C 1 6 H 1 4
C 1 6 H 1 4
C J 6 H 1 4

C 1 6 H 1 4

]]
C 1 6 H 1 4
C 1 6 H H
C 1 6 H 1 4 0 2
C 1 6 H 1 4 0 3
С1ЙН1403
С16Ш404
C 1 6 H 1 " 0 a

CHACEMIC) CS)

2,3-DIPHENVLbUCCINlC

ANHYDRIOE/ TRANS CS)

PHENYL-ALPHA-NAPHTHYLAMINE <U,S)

PHENYL-BETA-NAPHTHYLAMINE CU.S)

M-PHENYL-2-NAPHTHYLAMINE . . CS)

HENZALHIPPUR1C ACID . . . CU,S)

2.7-OIMETHYLPHENANThRENE . . CS)

«,5-OlMETHYLPHENANTHRtNE . . CS)

1,4-OIPHENYI-1.3-BUTAOIENE.

Clb-CIS .

l»«-DlPHENYL-1.3-BUTA0IENt»

TRANS-TRANS (S)

D I - 0 - T O L Y L A C L T Y L E N E . . . . C S )
( I I - P - T O L Y L A C L T Y L E N E . . . . C S )
1 , 4 - n i P H t N Y L - b 4 - B U T A N E 0 I U N E C S )
0 - T O L U K A C I U A N H Y D R I D E . . C S )
P - T Q L U I C A C I U A N H Y D R I D E . . C S )
2 . 3 - D I P H L N Y L b U C C I N I C -

* C I D , C I S

P19.27.2

219.?72

219.272

267.272

206.272

56.1 CC 744)

51.0 CC 744)

36.2 AC1234)

-97 2 CC 744

8.50 AC 448)

206.272 21.05 AC 448)

CS) 206.272 47.30 AC

206.272

206.27?

206.272

236.272

254.272

254.272

42
55

53
- M

"127

-124

.52

.9

Й
24

6

6

AC

AC

AC

265)

266

266)

AC1112

8C 163)

ВС 163)

F """"' i l N i l m c S«»<* M « H M iki-.il/mole> Source Ual/mc'le K) Source
C 1 5 H 3 « N ? 0 ? H E P T Y 1 . С А Я В А М Д Т Е ( S ) 2 7 4 . 4 3 8 - ? 2 2 . O В С 2 1 6 )

C16H10 OIPHENYLBUTAUIYNE CS) 202.240 12 3.7 AC ,66)

с ! б н ! о ° H U O R A N T H r N r ( S ) 2 0 ? - 2 a ° * 5 ' 3 5 Л П 6 0 0 ) 5 5 . 0 9 M C 1 6 0 0 )

Z K : : : : : : : : III HVMl - »
C U M O N ^ P ^ O E L T A ^ ^ ' - H I I - N D Q U N E ; - ' '

 ( S > 2 0 ?
-

? a 0
 "'••» »»

C16H10N20? З.З'-DIO^L . (S) 262.756 -29.9 CC 744)

C16H10N203 DIBENZOYLFURAZAN
 c s ) ? 7 e # ? 5 6

 .
? 8 l 0

 CC1012)

С16И1003 OIPNENYLMALEIC ANHYOHIDE . . CS) 250.240 -76.0 CC 744)

C16H11N0? RENZALHIPPUHIC ACID LACTUNECU.D 249.256 -25.1 CC 744
е
1Ж

5
 ?^Ж!ЖЖ

 cu
'
5) 2
"-

г56
 -

1
"-

8 C(
 '">

?52.256 -97.3 CC 744)

25?.?56 -9B.6 ВС1ЬЗв)

(kcal'/molc)

6 4 . 4 0

I -og Kp

- 6 0 . 0 6 4
- 6 0 . 5 4 ]

- 4 7 . 2 0 6

- 1 9 . 5 2 5

7 7 . 6 М С 1 Ю 4 ) 1 87 - I . 3 6 7

CS) 2 7 0 . 2 7 ? - 1 7 4 . 0 Н С 1 Ь З в )

О

Formula Name Stale

С16И1404 2» 3-DIPHENYLSUCC I N K

C16H1404 ACID» TRANS CS)

C16H1404 O-TDLYL PEROXIDE CS)

C16H1404 P-TOLYL PEROXIDE CS)

C16H15N02 N»N-DIPHENYLAC?:TOAC£TAMIDt . CS)
C16H15N03 RENZOYLPHENYLALANINE . . . (U»S)
C16H16 1,1-OI-Q-TOLYLETHYLENE . . . CS)
C16H16 1,1-DI-P-TOLYLETHYLENE . . . CS)
C16H16 l,2-DI-0-T0LYLETHYLENE» CIS CS)
C16H16 l,2-0I-0-T0LYLETHYLENE» THANSCS)
C16N16 W O I - P - T O I Y L E T H Y L E N E » CIS CS)
C16H16 1>2-DI-P-TOLYLETHYLENL» TRANSCS)
С16И16 2>2-PARACYCL0PHANE (S)

C16H16 2»2-PARACYCL0PHANE CG)

C16H16N2 OIRENZYLIDENEETHYLENEUIAMINE CS)

C16H16N20 N-ALLYLCARBANILIDE CS)

C16H16N202 N,N'-DIACETYLBENZIDINE . . CS)

C16H16N202 N , N ' - D I A C E T Y L H Y O R A Z 0 B E N Z E N E CS)

C16H16N202 SUCCINANILIDE» SYM . . . . CS)

C16H160 P-ISOPROPYLBENZUPHENUNE . . C D

C16H160 8.9»10,ll-TETRAHYDR0-6>12-

C16H160 METHAN0-7H-BLNZ0CYCL0"

C16H16Q UNDECEN-14-UNE CS)

C16H1602 BETA-BENZYLHYDRQCINNAMIC ACIDCS)

C16H1602 4,4
/
-DIMETH0XYSTILBEME . . . CS)

C16H1602 PSEUDOCUMENYL BENZOATt . . CU»S)

C16H18 2-BUTYLBIPHENYL C D

С16Н1Й CP-CUMENYl)PHENYLfETHANE . . C D

C16H18 ALPHA,ALPHA'-DIMfTHYL-

C16H16 BIBENZYL, DL CS)

C16H18 ALPHA,ALPHA'-DIMETHYI_-
C16H18 BIBENZYL, MESO CS)

C16H18 1»1-0IPHENYLBUTANE C D

C16H16 1,2-DIPHENYLBUTANE C D

C16H18 \ > 3-DIPHENYLBUTANE C D

C16H18 1,4-DIPHENYLBUTANE (S)

Mol Wt

2 7 0 . 2 7 2
2 7 0 . 2 7 2
2 7 0 . 2 7 2
2 5 3 . 2 8 8
2 6 9 . 2 8 8
2 0 8 . 2 8 8
2 0 8 . 2 6 8
2O8'.?86
2 0 8 . 2 8 8
2 0 8 . 2 8 8
2 0 6 . 2 8 8
2 0 6 . 2 8 8
2 0 8 . 2 8 8
2 3 6 . 3 0 4
2 5 2 . 3 0 4
2 6 8 . 3 0 4
2 6 6 . 3 0 4
2 6 8 . 3 0 4
2 2 4 . 2 8 8

2 2 4 . 2 6 8
2 4 0 . 2 Я 8
2 4 0 . 2 8 8
2 4 0 . 2 8 8
2 1 0 . 3 0 4
2 1 0 . 3 0 4

2 1 0 . 3 0 4

2 1 0 . 3 0 4
2 1 0 . 3 0 4
2 1 0 . 3 0 4
2 1 0 . 3 0 4
2 1 0 . 3 0 4

дн/;,,
(kcal/mole)

-175.3
-119.7
-106.0

- 5 1 . 2
-123.7

21.0
20.3
20.3
17.7
23.2
13.6
36.9
59.9
65.0
- 6 . 1

-113.0
- 4 5 . 1
- 7 9 . 3
- 2 8 . 4

14.4
- 9 5 . 3
- 3 4 . 4
- 8 1 . 8

5 . 0
20.0

15.0

10.0
10.0

5 . 0
10.0
- 2 . 5 8

Source

AC1538)
ВС
ВС
ВС
CC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
AC
ВС
CC
ВС
CC

163)
163)

1472)
744)
265)
265)
265)
265)
265)
265)
155)
155)
239)

1472)
1175)

CCU75)
CC
AC

AC
CC
CC
CC
CC
CC

CC

CC
CC
CC
CC
AC

7 4 4 )
2 5 6 )

1 2 9 0 )
7 4 4 )
7 4 4 )
7 4 4 )
5 1 6 )
8 4 0 )

1 3 3 7 )

1 3 3 7 )
1 3 3 7 )
1 3 3 7 )
1 3 3 7 )

2 6 4 )

SI»« AG/»«
(cal/mole °K) Source (kcal/mole)



N inn Mile

о
й

Forinnl i

C16H18 1 . 4-Г I PHENYLHUTANE CL)
C16H18 2»2-ПIPHFNYLBUTANE CL)
C 1 6 H 1 8 2 » 3 - D I P H E N Y L B U T A N f , MESO . . ( L )

C 1 6 H 1 8 2 . 3 - n i P H E N Y L B u T A N E . DL . . . C L )
С 1 * H 1 8 1 , 3 - D I P H E N Y L - ^ - M E T H Y L P R Q P A N E C L )
C 1 6 H 1 6 1 ' ? - D I - U - T O L Y L F T H A N E . . . . C S )

C 1 6 H 1 8 1 . 1 - D I - O - T O L Y L E T H A N E . . . . C L )
C 1 6 H 1 8 1 , 2 - O I - P - T U L Y L E T H A M C . . . . C S )
C 1 6 H 1 8 1 , 1 - D J - P - T O L Y L F T H A N E . . . . C L )
C 1 6 H 1 8 A L P H A - E T H Y L H I H E ^ Z Y L . . . . C L )
C 1 6 H 1 6 4 - I S O P R O P Y L D I P H E N Y L 4 E T H A N E . ( L )
C 1 6 H 1 8 P H E N Y L C P - P R O P Y L P H E N Y D M E T H A N E C L )

C 1 6 H 1 8 4 - P R Q P Y L D I P H L N Y L M E T H A I M E . . C D

C 1 6 H 1 8 M 2 0 1 - E T H Y L - 3 - M E T H Y L -

C 1 6 H 1 8 N 2 О 1 > 3 -niPHENYLUHEA CS)
C16H18N202 4.a'-AZODIPhENETOLE . . . .
C16H18N2O3 ?•2

/
-AZ0XYDIPHENET0LE . . .

C16H18N2O3 4»4
/
-AZ0xYDIPHENET0LE . . .

C16H20N205 DIETHYL 3"HYD«UXY- 5> b' ~
C16H20N205 D I M E T H Y L C 2 » 3

/
- B I P Y R R 0 L E ) -

C16H20N205 4» ч' - I) I C ARBOXYLATE
C16H2004 l-PHENYL-l»2-CYCL0HEXYLENE

C16H2004 DIACETATE, CIS CS)
C16H2201 DI8UTYL PHTHALATE C D
C 1 6 H 2 2 0 4 A L P H A - G L U C O S L P E N T A A C E T A T E » D C S )
C 1 6 H 2 2 0 4 B E T A - G L U C O S E P F N T А А С Е Т А ТЕ> D CS)
С 1 6 Н 2 2 0 П TALACTUSE PENTAACETATE . . . CS)
C16H26 PENTA1-THYLBENZt NF CG)
C16H26 1-PHENYLDECANL (L)
C16H26 1-PHENYLDECANt (G)
C16H2603S P - D E C Y L B E N Z E N E S U L F O M C ACID С (. )
C16H30 2-BUTYLOICYCLUHtXYL . . CLH.D
C16H30 2-RUTYLDICYCLDHEXYL • . CHH.D
C16H3O 1 , 1 -D ICYCLUHEXYLRUTANE . . . (L)
C16H30 1,2-D1СYCLOHtXYLBUTANt . . . (LJ
C16H3O 1.3-DICYCLOHEXYLHUTANE . . . CL)

у III,,
Mill \Ч (k( ll/millll Souru (tal/mnk К) Noimt (kial/mok I I .од Ар

CS)

( S)

?10.304
?10.304
2 10.301
210.304
?10.304
2 10.304
?10.304
?10.304
?10.304
210.304
?1O.304
?10.304
210.104

1 0 . 0
1 0 . 0
I '-.O

cc
cc
cc
cc

2 0 . 0 С С
- 9 . 2 7 AC
- 5 . 9 3 AC
- 9 . 7 4 AC
- 7 . 6 0 A(

5 . 0 CC
2 0 . 0

0 . 0
0 . 0

1 3 3 7 )
1 3 3 7 )
1 3 3 7 )
1 3 3 7 )

206 )
264)
2 Ы )
264 )
264)

1 3 3 7 )
8 4 0 )
Й40 )
Й 4 0 )

2 5 4 . 3 2 0 - 2 4 . 6 ВС 9 8 2 )
2 7 0 . 3 2 0 - 1 7 . 9 CC 7 4 4 )
2 8 6 . 3 2 0 - 3 1 . 9 CC 7 1 4 )
2 H 6 . 3 2 0 - 1 9 . 6 CC 7 4 4 )

С Ь ) 3 2 0 . 3 3 6 - 2 3 6 . 0 С С 1 4 1 « )

276.320
278.336
278.336
27Р.336
390.336
218.368
218.36Й
218.368
298.434
222.400
222.400
222.400
222.400
222.400

-203.7
-198.3
-537.7
-533.7
-531.0
-11.87
-51.54
-32.86

-12.9
-42.9
-57.9
-47.9
-57.9

ВС
ВС
АС
АС
С(
ТС
АС
ТС

С(
СС
СС
СС
СС

1537)
12)

230)
230)
(•44 )

431 ) 154.84 ТС 431)
880)
430) 161.02 ТС 430)

177.40 ЕС 69)
517)
517)
1337)
1337)
1337)

39.аз

«6.60

-28.901

-34.155

Formula Name State

С16Н30 1.4-DJCYCLOHtXYLBUTANE . . . C D

C16H30 г.г-DICYCLOHtXYLBUTANt . . . (L)
C16H30 2.3-OICYCLOHEXYLRUTANE, DL . (D
С16И30 2»3-DICYCLOHEXYLBUTANE» MESO (L)
C16H30 \, 3-DrCYCLOHEXYL-
C16H30 2-METHYLPHOPANE CD
C16H30 1-HEXADECYNE CG)
C16H30 «-ISOPROPYL-
С1ЙН30 OICYCLOHEXYLMETHANE . . CLB.L)
C16H30 4-IS0PR0PYL-

C16H30 OICYCLOHEXYLMLTHaNE . . CHB.O
C16H3004 TRIDECYLMALOMC UIO . . . . (S)
C16H32 CYCLOHEXAOECANf (S)
C16H32 1-CYCLOHEXYLDECANE CL)
С16И32 1-CYCLOHEXYLDECANE CG)
C16H32 1-CYCLOPENTYLUNDECANE . . . (G)
C16H32 1-HEXADECENE CL)
C16H32 1-HEXADECENE CG)
C16H3202 TERT-BUTYL DOOECANOATt . . . CL)
C16H3202 METHYL PENTADECANOATE . . . CL)
C16H3202 PALMITIC ACID (S)
C16H3202 PALMITIC ACID CS)
C16H3202 PALMITIC ACID CS)
C16H3202 PALMITIC ACID C D
C16H3202 PALMITIC ACID C D
C16H3203 TERT-BUTYL PEROXYLAUNATE . . CL)
C16H3203 PEROXYPALMITIC ACID . . . . CS)
C16H3« HEXADECANE C D
С16НЗЧ HEXAOECANE CG)
C16H3«0 1-HEXADECANOL CS)
C16H3«0 1-HEXADECANOL C D
C16H310 1-HEXADtCANOL CG)
C16H34S BUTYL DODECYL SULFIDE . . . CG)
C16H34S ETHYL TETKADtCYL SULFIDE . . CG)
C16H34S 1-HEXAOECANETHIUL CO
C16H34S METHYL PENTADECYL SULFIDf . CG)

Mol V\ I (ксл1/шо1е)

222.400 - 5 7 . 9
222.400 - 5 2 . 9
222.«00 - 5 7 . 9
222.«00 - 1 7 . 9

Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

CC 1337)
CC 1337)
CC1337)
CC 1337)

222.100
222.400

-«2.9 CC 206)
- 1 9 . 7 1 TC 3 3 3 ) 1 8 1 . 2 2 T ( 3 3 3 )

2 2 2 . 4 0 0 - 6 2 . 9 C ( 8 4 0 )

2 2 2 . 4 0 0
2 8 6 . 4 0 0
2 2 4 . 4 1 6
2 2 4 . 4 1 6
2 2 « . 4 1 6
2 2 4 . « 1 6
2 2 4 . « 1 6
2 2 « . « 1 6
2 5 6 . 4 1 6
2 5 6 . 4 1 6
2 5 6 . 4 1 6
2 5 6 . 4 1 6
2 5 6 . 4 1 6
2 5 6 . 4 1 6
2 5 6 . 4 1 6
2 7 2 . 4 1 6
2 7 2 . 4 1 л
2 2 6 . 4 3 2
2 2 6 . 4 3 2
2 4 2 . 4 3 2
2 4 2 . 4 3 2
2 4 2 . 4 3 2
2 5 8 . 4 9 8
2 5 8 . 4 9 8
2 5 8 . 4 9 8
2 5 8 . 4 9 8

- 6 7
•300

- 9 6
-100

-80
-74
-77
- 5 9 ,

•195,
•184,
- 2 1 3 ,

• 2 1 1 ,
• 2 1 3 ,
•201 ,
•200,
-176,
• 1 9 1 ,
• 1 0 9 ,

- 8 9 ,

•1*3,
• 1 5 1 ,

• 1 2 5 .
- 7 9 .
- 7 9 .
-80.
- 7 a .

,9 CC
,8 AC
66 AC
03 AC
5 1 TC
70 TC
34 AC
23 TC
6 AC
45 AC
30 AC
3 AC
3 AC
0 AC
53 AC
6 AC
8 AC
07 AC
23 TC
55 AC
86 AC
54 TC
40 TC
18 TC
09 TC
60 TC

«40)
1535)

271 )
880)
3«9)
362)
880)
299)

1454)
3)
3)

853)
1454)

Й53)
3)

1454 )
1454)

443)
2 5 6 )

1116)
1116)

536)
8 4 9 )
8 5 0 )
9 1 0 )
«51 )

1 2 9 . Ю M( «23)
165.43 TC 3 6 9 )
1 7 4 . 2 0 TC 362)
147.9 MC 950)
185.02 П 299)

108. 12 M( 1622)
108.12 MU622)
108.12 MC1622)

148.09
186.02
108.0
145.0
198.30
2 0 1 . 6 9
2 0 1 . 3 6
201.67
200.82

MC 420)
TC 256)
«(1109)
МСП09)
TC 536)
T( 8«9)
TC 850)
TC 910)
TC 851 )

72.3« -53.020

16.86
25.55
28.74
33.95
40.99

-75.54
•73.54
•75.54

11.46
0.00

-^3.76
-23. 10
-12.67
27.43
27,75
26. 74
28.49

"12.358
-18.727
•21.069
-24.881
"30.043

55.373
53.907
55.373

-8.403
-14.656

17.414
16.932

9.288
"20.105
-20.338
-19.603
•20.661



b.rnml.i N.IIIK

О

С 1 6 H 3 4 S H C T Y L b U L M O L

C 1 6 H 3 4 S B H 0 P Y 1 T H i n t C Y L

С 1 6 H 3 4 S 2 O C T Y L O I S U L F 1 O F

Sljlr

( G )
( G )
(Г. )

С 17Н1202

C17H13NO2

С17Н140

С 17Н140

С17Н1603

Cl7H16Q3

С17Н1603

Cl7H16O3

С17И1603

С 17Н1603

С17Н1603

С17И1603

С17Н1603

С 17Н180

C17H18N2O7

C17H18N202

С1 7 Ы 8 0 2

С17И1802

С17Н70

f 17H20

Cl 7H20

С17Н20

С 17Н20

С17Н20

С17Н20

С 17Н20

С17Н20

С17Н20

С 17H21N04

C17H27N2U?

2 - N A P H T H Y L H E N Z U 1 T L . . . . ( S )

3 - A M L I N 0 - 2 - N A P H T H Q I C A C I D . C S )

l » 5 - 0 I P H E N Y L - 1 > 4 - P F N T A D I E N E -

3 - O N E С S )

A t L Y L - 3 > 4 - G U A I A ' O L H E N Z l ) A T E ( U . S )

i - A L L Y L - 2 - M E T f - f « Y P H F N Y L

bEN/UATE ( S )

BETA-TOLYLMETHnXYCINNAMIC

A C I P ( L A B I L E )
P E T A - T C I L Y L M E T H O X Y C I N N A M I C

A L I U ( S T A B L E )

CS)

C U . S )

( U . S )
. C D

N . N - D I P H E N Y L -
4-M0r(PHOLI^FCAHHUXAMiDE (S)

THYMYL BENZUATF CS)

THYMYL BENZOATE CL)

(L)
CL )( O - B U T Y L P H f " N Y L ) P M E N Y L T T H A N E

P H E N Y L M E T H A N E .

( P - B U T Y L P H E N Y L ) "

P H E N Y L
 M
 E T H A N E •

( P - S E C - B U T Y L P H f N Y L ) -

H H f N Y L M F l H A N E .

1 . 1-D I PHf N Y L ^ E N T A N f . . . .

1# 5 - 0 I P H E N Y L H E N T A N E . . . .

M O R P H I N E M O N O H Y D R A T E . . .

E T H Y L b-( A N I L I'vn^tTHYL ) -

3 - E T H Y L - 4 - M E T H Y L -

P Y R R O L E - 2 - C A R B O X Y L A Т Е

( L )

CL )
( L )
CL)
CS)

M«il « I

P 6 3 . ? В ?

(lal/mole Kl Soiim Ikial/mole)lki.il/nmli > '•«i

- 7 9 . •) <3 T ( 85?) 200.31 TC 8Ь2) 27.Ч5

-79.?? TC t53) 201.69 TC 853) 27.61

-77.77 TC И79) 211.39 TC 879) 28.94

?6P.

.298

268.29H

?3«.411

2 8 2.330

251 ,]|1

251.314

22".33O

221.330

??i.330

Ct ) 771,330

2 2 * . 3 3 0
2 2 4 . ' 3 0
2 2 4 . 3 3 0
3 0 3 . 3 4 6

"44.0

- A i . 9

17.P
-7V . 3

-79. S

-яе. 7

-107.5

-106.5
-32.4

-4B .6

-84.2

-79.9

2 .6

-17.4

-17.4

-12.4

-22.4

2.6

-7.4

-165.7

НС d5b)

НС 1640)

С С 744)

С С 744 )

С( ^44)

С С 744 )

СС 744 )

С( 744 )

АС 256)

В( Н71 )

С С 744)

С( 744)

СС 206)

СС 840)

С С Й40)

СС 840)

С( Й40)

С С 1336)

С(1336)

СС 744)

I <>е А/'

-го. «и
-20.236

-21.214

( S ) 7 8 6 . 3 6 2 - Я 5 .8 С С 1 4 1 4 )

\.um State

О
X

C17H24N2

C17H21N2

C17H24N2

C17H24N20

C17H24N20

C17H25N06

C17H25NU6

C17H25M36

C17H28

C17H2803S

C17H3OO

C17H32

C17H32

C17H32

C17H32

Г17Н32

C17H320

C17H3204

C17H34

C17H34

C17H34

C17H34

C17H3402

C17H3402

C17H3402

C17H36

C17H36

C17H3ftN7O

C17H3^0

C17H365

C17H36S

C17H36S

C17H36S

C17H36S

C17H38N20?

C17H38N2O2

4 - E T H Y L - 2 - ( 4 - E T H Y L - 3 » 5 - D I M E T H Y L -
? - P Y H R Y L M E T H Y L F K I F ) - 3 . b - D I M E T H Y L -

ISOPYRHULE (S)

2-PYRRYL )KETUNE CS)

THIETHYL 4 - С 2• ?-

DITARBOXYETHYL)-1.5-0IMETHYL-

PYRR0Lt-7-Ca(<riUXYLATE (S)

1-PHFNYLUND
r
L.". N

1
 CG)

P-UNDtCYL8FN/tNi solFONIC ACIOCG)

C Y C L O H E P T A O f C r M N E (S)

1/3-DICYCLQHE'
V
L-

1,1-OICYCLOHEXYLPENTANE . . CL)

1^5-DICYCLOHEXYLPENTANE . . (L)

1-HEPTADECYNE (G)

CYCLOHEPTADECANONE (S)

TETRADECYLMALONIC ACID . . . CS)

CYCLOHEPTAOECANt CS)

1-CYCLOPENTYLDODECANL . , . (G)

1-CYCLOHEXYLUNOECANE . . . . CG)

1-HEPTADECENt CG)

HEPTADECANOIC ACID (S)

HEPTADECANOIC ACID CL)

METHYL PALMITATE (S)

HEPTADECANE (L)

HEPTADECANE CG)

1.3-niOCTYL UKEA (S)

1-HEPTADECANOL CG)

BUTYL TRIOECYL SULFIDE . . . CG)

FTHYL PENTADECYL SULFIDE . . CG)

1-HEPTADECANLTHIOL (G)

HEXADECYL M F T H Y L S U L M ' t . . CG)

PROPYL TETRAUFCYL S L U F I H E . CG)

ОСTYl AMMONI им

UCTYL САмВАМАТЕ (S)

Mill Wl

2 5 6 . 3 7 8

2 7 2 . 3 7 8

3 3 9 . 3 7 8
2 3 2 . 3 9 4
3 1 2 . 4 6 0
2 5 0 . 4 1 0

2 3 6 . 4 2 6
2 3 6 . 4 2 6
7 3 6 . 4 2 6
2 3 6 . 4 2 6
2 5 7 . 4 7 6
3 0 0 . 4 2 6
2 3 8 . 4 4 2
2 3 8 . 4 4 2
2 3 8 . 4 4 2
7 3 8 . 4 4 2
2 7 0 . 4 1 2
2 7 0 . 1 1 2
2 7 0 . 4 4 2
2 4 0 . 4 5 8
2 4 0 . 4 5 8
2 8 4 . 4 7 4
2 5 6 . 4 5 8
2 7 2 . 5 2 4
7 7 2 . 5 2 4
2 7 2 . 5 2 4
2 7 2 . 5 2 4
7 7 2 . 5 2 4

3 0 7 , 4 9 0

(kcal/mole)

- I . 9

- 5 5 . 4

- 3 3 0 . I
- 3 7 . 7 8

- 1 0 6 . 6

- 8 9 . 2
- 8 9 . 2
- 8 9 . 2
- 2 4 . 6 4

- I 1 8 . 9
- 3 0 7 . 9
- 1 0 3 . 1 3

- 8 0 . 2 8
- 8 5 . 4 3
- 6 4 . 15

- 2 2 1 . 1 7
- 2 0 7 . 1 2

- 1 1 4 , 6 9
- 9 4 . 15

- 1 7 0 . 0
- 1 3 0 . 4 7

- 8 4 . 3 2
- 8 4 . 1 1
- 8 5 . 0 2
- 8 3 . 5 3
- 8 4 . 1 4

- 2 4 3 . 0

Source

CC

CC

CC
TC

CC

CC
CC
CC
T(
CC
ВС
AC
TC
TC
TC
AC
A(

EC
TC
ВС
T(
TC
TC
TC
TC
TC

ВС

1414 )

1 4 1 3 )

1414 )
4 3 2 )

1 2 7 2 )

206 )
1 3 3 6 )
1 3 3 6 )

334 )
1 2 7 2 )
1 5 3 5 )

2 7 1 )
3 6 3 )
3 9 0 )
3 0 0 )

3)
3 )

1 2 0 3 )
2 5 7 )
218 )
5 3 7 )
8 5 4 )
8 5 5 )
9 1 1 )
B 5 6 )
B 5 7 )

2 1 8 )

(tdl/mole К) Nonrte

1 7 0 . 3 2
1 8 6 . 5 7

1 9 0 . 5 3

1 8 3 . 5 1
1 7 4 . 7 4
1 9 4 . 3 3

1 1 8 . 3 3
1 5 5 . 8 3
1 9 5 . 3 3

2 0 7 . 6 1
2 1 0 . 9 9
2 1 0 . 6 7
2 1 0 . 9 8
7 1 0 . 1 3
2 1 0 . 9 9

TC
£ I

TC

TC
T(
TC

M(
EC
TC

TC
TC
TC
TC
т с
TC

4 3 2 )
6 9 )

3 3 4 )

3 6 3 )
3 9 0 )
3 0 0 )

1 6 2 2 )
1248)

2 5 7 )

5 3 7 )
854 )
8 5 5 )
9 1 1 )
8 5 6 )
8 5 7 )

Iktal/nmU')

4 8 . 6 2

7 4 , 34

3 0 . 1 0
2 7 . 5 6
4 3 . 0 0

1 3 . 7 5
2 2 , 0 1

- 1 0 , 6 7
2 9 . 4 5
2 9 . 7 5
2 8 . 7 5
3 0 . 49
2 9 . 6 3

i <>e Ap

- 3 5 . 6 3 4

- 5 4 , 4 9 0

- 2 2 . 0 6 2
- 2 0 . 2 0 4
- 3 1 . 5 2 1

- 9 . 7 1 0
- 1 6 . 1 3 3

7 . 8 1 8
- 2 1 . 5 8 4
- 2 1 . 8 0 8
- 2 1 . 0 7 3
- 2 7 . 3 5 1
- 7 1 . 7 1 6
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С 1 8 H 1 0 0 7 B E N Z A N T H R A Q U I f v i
n
N E C S )

C18H 1 0 0 < > T F T R A C E N E Q U I N U N E (S)
C18H1? l,2"PfNZOANThRACFNE . . . . CS)
С 1 Ь H 1 2 3,«-RtNZOPHLNANTHHACENF . . (S)
C18H12 CHRYSFNE , . . CS)
C18H12 NAPHTHACENE CS)
C18H12 TRIPHENYLtNE (S)
C18H11M?n?S BENZONAPHTHO'JurNONETHIAZINECS)
C18H14N2U3 ПI-P-IULUYLFURAZAN . . . . (S)
С 1 8 H 1 4 0 3 TINNAMIC ANHYDRIDE (5)
С 1 8 H 1 5 N THIPHtNYLAMINt CS)
C18H16 OIPHENYLHEXATRIENE CS)
C13H1602 ISOPROPYL-X-METHYL-
C18H16O2 PHENANTHRENFOUINUNE . (U»S)
C18H1604 DIMETHYL DIPHtNYLMALE А ТЕ . . (S)
C18H1604 ALPHA-TRUXILL 1С ACID . . . (U,S)
C18H14 5.12-DIHY0R0TETHACENE . . . . CS)
C18H14O3 CINNAMOYL PERUXIDE CS)
C18H18 CYCLOdCTADECAMONAENE . . . . CS)
C18H18 1,6-D IPHENYL-1 -5-HEXADIENE . CS)
C18H1S 1»ft-DIPHENYL-2»Ч-HEXADIENE . CS)
C18H18 7-ISOPRLPYL-1-METHYL-
C18H16 PHENANTHRENE CS)
CI8H18 ?,4»5»7-TETKAMFTHYL-
C18H18 PHENANTHRENF CS)
C18H18 '»4.5'6-TETRAMFTHYL-
C18H18 P H E N A N T H R t N E C S )
C18H1802 flNNAMOIN CL)
С 1 8 Н 1 8 Щ ? H E X A M E T H Y L M E L L I T A T E . . . . C S )

C 1 8 h ? C 3 » 6 - O I P H E N Y L - 3 - H E X E N E . . . C L )

C 1 8 H ' 0 N 2 O N - P j P E R I D Y L - N 7 , N ' -

C 1 8 H 2 0 N 7 0 D I P h F N Y L F O R M A M I D E C S )

C l b H ? C N 2 O 3 P H t N Y L A L A M N E A N H Y D R I D E • C S )

С 1 1 H 2 о Т 2 H Y ^ H U C i N N A M O I N C L )
Г 1 8 H ? / ? - f l r N ? Y - - P h l M Y L P f N T A N E . . C L )

Mlf
Mill \\l (kl ll/nmlll (c H/mole K) Source

ДО/?,,
(kcal/mole)

?58
?58
Р2Я

22B
32?
306
?78
?45

?60
?6O
276

276

308
?92
308

- 34
40
44
34
38
3'

-200
8

-83
58

. 6

. 3

. 9

. 3

. 8

. 0

. 6 4

. 7

.3

. 2

. 7
7 3 ? . 3 0 8

764.308
<?96, 308
2V6.308
230.292
278.292
234.32a
231.324
734.324

734.324

234.324

-85,
175,
155
24 ,

-85,
39,
39,

CC
C(
ВС
ВС

ВС
ВС

У 1 3 )
913)
914)
914)
914)
914)

АС 1600)
СС 744)
СС 1012)
ВС 163)
СС 1 105)

5 0 . 5 CC 7 4 4 )

35.6

СС
СС
СС
ВС
ВС
АС
СС
СС

744)
744)
744 )
914)
163)
98)

744 )
744)

1.3 СС 744)

2.98 АС 720)

234.324 5.56 АС 720)

266.324 -30.9 СС1332)
426.324 -482.3 СС 744)
236.340 1.3 СС 744 )

280.356 -72.5 8С1472)
312.356 -137.1 ВС 1178)
268.340 -44.7 СС1332)
738.356 16.3 СС 206)

51.
60

МС 1624)
МС1600)

85
78

79
68

-62.882
-57.670

73.0 СС1105) 120.85 -8в.58«

I ornnil i N imi SI lit Mol Ht

C18H22 1»1-DIPHENYLhEXANE CL) 236.356
C18H22 1»6-DIPHENYLHEXANE CL) 236.356
C18H23NQ4 CODEINE MONUHYURATE . . . . CS) 317.372
C18H2604 DIPEN

T
YL PHTHALATE CL) 306.388

C18H2606 1,?,3-PROPANETRIYL
C1SH2606 TRICYCLOPENTANECARBUXYLATE CL) 338.388
C18H30 HEXAETHYLBENZENE CG) 246.420
C18H30 1-PHEMYLDODECANE CG) 246.420
C18H3003S P-DCDECYL8ENZENESULF0MC ACIDCG) 326.486
C18H320? LINOLEIC ACID CL) 760.436
C18H3202 9-0CTADECYN0IC ACID . . . . CS) 280.436
C18H32016 RAFFINCSE CKELITOSE) . . . . CS) 504.436
C1CH34 l-CYCLCHEXYL-2"
C18H34 CCYCLOHEXYLMEThYL)PENTANE CL) 250.452
C18H34 1/1-DICYCLOHEXYLHEXANE . . . CL) 250.452

О С18Н34 1/6-0JCYCLOPEXYLHEXANE . . . CL) 250.452
X C18H34 1-OCTACEC

V
NE CG) 250.452

У CUH3..a2 ELAIDIC ACID CS) 287.452
<• C18H3402 OLEIC ACID CL) 282.452
S C18H3tai7' MELEZITOS MQMIHYDRATE . . . CS) 522.452

C18H36 1-CYCLOHLXYLDODECANE . . . . CL) 252.468
C18H36 1-CYCLChEXYLOODECANE . . . . CG) 252.468
C18H36 1-CYCLOPESTYLTRIPECANE . . . CG) 752.468
C18H36 1-OCTADECENE CG) 252.468
C18HJU02 TERT-BUTYL TITRADECANOА ТЕ . CL) 284.466
C18H3602 ^EXADFCYL ACETATE CS) 284.4 68
C18h3602 STFAHIC ACID CS) 284.468
C18H3602 STEARIC ACID CS) 284.468
CI8H3602 STEARIC ACID CS) 284.468
C18H3602 STEARIC ACID CL) 284.468
C18H3602 STEARiC ACID CL) 284.468
C18H3603 TCRT-BL

T
YL PtRCXYMYRISTATE , CL) 300.468

C18H36Q3 PEP^XYS
T
EA4H ACID CS) 300.468

C18H38 OC'JCffUi. CS) 254.464
C18H3S OCTACFC ^E CL) 754,484
C18H38 C C T A O L C A N E CG) 754.464

ki.il/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/molc)

1.3 C C 1 3 3 6 )
1.3 CC1336)

•150.7 CC 744 )
•219.0 ВС 12)

• 2 7 2 . 3 CC 7 4 4 )
- 5 3 . 6 0 TC 4 3 4 ) 1 6 6 . 6 2 T ( 4 3 4 ) 4 3 . 6 1
- 4 2 . 7 1 TC 4 3 3 ) 1 7 9 . 6 3 TC 4 3 3 ) 5 0 . 6 2

1 9 5 . 7 4 EC 6 9 )
•161.1
- 1 5 5 . 1
-759.3

-85.5
-90.5
-90.5
-29.56

-187.8
-191.8
-812.3
-113.0
-90.36
-84.55
-69.08

-206.5
-192.2
-226.60
-276.4
-229.0
-211.74
-213.1
-190.4
-205.1
-145.9?
-121.54
-99.08

ВС 728)
СС 744)
СС 744)

СС 206)
СС1336)
СС 1336)
ТС 335)
СС 744)
СС1439)
СС 744)
АС1025)
ТС 391)
ТС 364)
ТС 301)
АС 1454)
СС 74-4)
АС 3)
АС 853)
АС 1454)
АС 3)
АС 853)
АС 1454)
АС 1454 )
АС 1113)
АС 1113)
ТС 258)

1 4 7 . 1 М С 1 П З )
1 8 4 . 0 5 ТС 3 9 1 )
1 9 2 . 8 9 ТС 3 6 4 )
2 0 3 . 6 4 ТС 3 0 1 )

17.95
29.57
32.74
45.01

1 1 8 . 7 М С Щ З )
1 6 6 . 5 М С Щ З )
2 0 4 . 6 4 ТС 2 5 8 )

12.80
12.93
24.02

•31.965
•37.104

199 44 ТС 335) 76. »6 -55.968

•13.154
"21.674
-24.001
•32.991

- 9 . 3 8 2
- 9 . 4 7 6

- 1 7 . 6 0 4
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("19H11N3O6
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С 1 9 H 1 5 С L
C 1 9 H 1 6
C.19H16
С 1 9 H 1 6 N (i
*" 1 9 H 1 6 N 4
С19Н16Г)
C 1 9 H 1 7 N
С 1 9 H 1 8 П 4
Г19 Н 1 Н П 4
C 1 9 H 1 8 U 1

С 1 9 M P 0 4

C)9H19N3fl
C19H21NU1
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f 1 <, H ? 4 N ,• П 4
C 1 9 H ? 4 N < > U 4
C19H2«M?O4
ri9H?6N20a
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Г ! 9 Н ^ М ч

' 1 <• t ? 6 N
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H U T Y ! T F T H A D I C Y L S H L F I D F , , C G )

г Т и Y I H f X A O E t Y t S U L Г I OF . . ( G )

H F P Г Л f) F С Y L M f T H r l S U F I Г) Е . ( ч 1

NUNYu SULFIDE ( G )

P t N T A D F C Y L PHLJPYI S' L f I П F . C i j

' - T r T f l D t CANt r i - i l U L . . . . . C G )

N O N Y l ( I S U i_ F I [) F . . . . . . С G 1

H A f F I N О S E P E N T A H Y O R A T E . . . С S )

T R I N j T R ( ? T R I F H F N Y l M ( . r H A N F ( t , S )

T H I N T T H U T ^ I P H E N Y L C A H H I N O L С U » 5 )
T R I T Y I ts)

C H i n H f J T H I P h E N Y L M F T H A M . . . ( S )

T h I F H F N Y L M E T H A N E С ̂ )
T H I P H F N Y L M F T M A N E CS)
A|_PHA-CPHENYLAZO)-AL

P
"A-

C P H t f J Y L H Y O R A / C l M O ) T U L U F N E . С >O

T R I P H F N Y L M F T h A M J L . . . . . C S )

N - B F N Z Y L O l P H L N Y L A M I N F . . . f S )

! . ? - f Y l L O P f N T Y | E M E

I \K'-Ulf)M\ •
 г
 \Ъ f S i

1 , ? -
r
Y C L O ° h N T Y L ^ N E

D I H E M / D A T t » Т Ч А ^ Ь ( S )

T R I AM I N 1 I T R I P b f M Y L С A h H J N U L ( U , S )

T H F P I A N F C S )

TIFThYL ?-(4-CABHUXY-io-
У1 F N F ) "

C A R H U < Y | A r F

D I F T H Y L M E l H Y l F N E - H I b C ? . ' . -

|) I MF T H Y L P Y H K O L 1 - "

3 - f A I < 4 O X Y L « T F ) .

[ I F T M Y L 4 F T h Y L t N E P I S < ? > 5 - D I

( S )

Ч о

7 ' 0

•pp.'

7Я6

,-Я*

7Я6
?Я6

7fl i '

3 18

5 9 4

3 7 9

3 9 5

2 4 j
7 7Я

7 4 '

74 4

1 U(

. 4Я4

. 5 5 3

. S 5 "

. 5 Г С

. 5 5 0

• , 5 S (

. 550

. М fi

. М б

. М 8

. МЯ

. 3 1 0

. 767

. П Н

. л я

<к< i l n m l f )

- l i b . 19
- Я 9 . 7 5
-Я9 . 0 1
- Я Р . 1 5
- Я 9 . / 5
- ' < . . 07
- 8 9 , 9 1
- я 7 . 1 °

- 1 1 1 Й . 7

1 0 . 5
- 1 4 , 4

7 9 . 9

1 3 . 4

1Ц . 7
3 9 . !

Sill

ТС
ТС
ТС
Т (

т с
тс
тс
тс
с с

С(
СС

СС

СС

АС 1

АС

1Г((

5 3 8 )
в 5В )
Н59 )
«60 )
Й61 )
«62 )
'12)
в Я О )

744 )

744 )
744 )

744 )

744 )

17 1)

2 6 9 )

((.il/m»l

7 1 6 .
2 2 0 .
2 1 9 .
2 1 9 .

7 1 8 .

2 7 0 .

2 2 0 .
2 3 0 ,

74 .

74 .

<• К

97
30
98
4 4

9 2

3 0

2 9
0 0

6

6

1 Sourit

ТС
ТС
ТС
тс
тс
тс
тс
тс

мс
мс

538)
8 5 8 )
859 )
860 )
п 6 1 J
fl 6 2 )
9 1?)
8 4 0 )

656)
656)

до/ ....
'к* ll/molt >

- 8

31
31
32
31
31
30
32

9 8
9 9

. 6 5

. 4 5

. 7 7

. 5 1

. 8 6

. 6 3

. 77

. 9 7

. 6 1

. 6 1

l-ofiA/i

6 . 3 4 0
- 2 3 . 0 5 4
- 2 3 , 2 8 5
- 2 3 . 8 2 В
" 2 3 . 3 5 6
- 2 3 . 1 8 6
- 2 2 . 5 5 1
- 2 4 . 1 6 3

- 7 2 . 2 8 1
- 7 3 . 0 1 4

300,350 179.5 RC V74)
2 6 0.3!Я -О.ЯО ДС1112) 7 Я . 7 МС1388) 65.20
?59.314 а7.9 ВС147?)

3 1 0 . 3 1 4 - . S H C 1 5 3 7 5

310.334 -161.1 НС1517)
305. 166 4 7.9 с С 7441
111.366 -( ? .7 v. С 7 4 4)

1 4 4 . 1 9 <• - 1 9 • . 1 С ( I ь 1 1 )

1 < 1 * . 4 1 4 - ? 0 1 . Я Г С 1 4 1 3 ;

14 6 . 4 ) 4 ~ ? 0 3 . ? Г С 1 Ч 1 4 1

- 4 7 . 7 8 7

N.IIIH Sl.iU

О

X

C19H26lv?04
C19H32i)3S
C19F-32J3S
C19H32
C19M36
C19H3602
C19H3602
C19H3604
C19H38
C19H38
C19H38
C19H38D2
C19H1802
С 1 9 H 3 8 0 2
C19H3804
C19H3804
С19НЗвО4
C19H40
C19H4Q
C19H40 0
C19H40S
C19H40S
C19H40S
C19H40S
C19H40S

C20H100«>
C20H12
C20H14 0 4
C20H16
C?OH16
C20H16
C20H16
C2JH16
С20Ы')
Г20Н16

HF ThYLPYHRULt-5-CA«HUXYLATF )C5)

HENZENFSULFONIC ACID CG)
1-PHENYLTRIOFCANE . . . . . CG)
1-NONADECYNE (G)
METHYL ELAIOATE CS)
METHYL ULFATE (S)
HEXAnECYLMALUNIC ACID . . . CS)
1-CYCLOhEXYLTRIDECANE . . . CG)
l-CYCL0P£NTYLTETR4D(CANE , . CG)
1-NONAOECENE . . . , . . . . CG)
METHYL STEARATE CS)
>*ONAOECANOIC ACID CS)
NuNADECANUlC А Г I 0 . . . . . C D
?»3-niHY0R0XYPRUPYL PALMITA^ECS)
?-4Y")R0XY-l-CHY0R0XYMLTHYL)-

ETHYL PALMITATf (S)
NONAPFCANE . CL'
NONAOtCANE CG)
'-NONAOECAMOL CG)
Bb

T
YL PtNTAJLCYL SULFIDE . . CG)

FTHYL htPTAOECYL SULFIOF . . CG)
Y^ °KUPYu SULFIDE . . CG)
JCTADbCYL SULFIOE . . CG)

!-NONAOtCA\ETnlOL CG)

(. S)
» (S)

M-PHFNYLFNt OIBENZOATE . . . CS)
<',9-DIMETHYLBENZANTHHACENE CS)
/

N E CS)

PHENANTHrtE.Nl С

5 » 4 - n i M

T R I P H E N Y L E T H Y L F N F CS)

Mol VM

3 4 6 . 4 1 4

3 4 0 . 5 1 2
7 6 0 . 4 4 6
2 6 4 . 4 7 Я

2 9 6 . 4 7 8

7 9 6 . 4 7 8
3 7 8 . 4 7 8
2 6 6 / 4 9 4

2 6 6 . 4 9 4
7 6 6 . 4 9 4

7 9 8 . 4 9 4

7 9 8 , 4 9 4

7 9 Я , 4 9 4

3 3 0 . 4 9 4

3 3 0 . 4 9 4

768 . 5 1 0
76Й . 5 1 0
7 8 4 . 5 1 0
3 0 0 . 5 7 6
3 0 0 . 5 7 6
3 0 0 . 5 7 6
3 0 0 . 5 7 6

^ 0 0 . 5 7 6

?d?.?f lO

7 5 7 . ? 9 6

31Я . М ?
^ 5 6 . 3 ? я

' 5 6 . 3 7 Я

5 6 . 17Я

' • ' 6 . 3 2 8

''56 . 37Я

Ml/
(ki il шок)

- 1 9 9 . 7

- 4 7 . 6 '

- 3 4 , 4 9

- 1 7 4 . 6

- 1 7 2 . 9

- 3 0 7 . 2
- 9 5 . 2 8

- Я 9 . 4 Я

- 7 4 , 0 0

- 7 0 8 . 5

- 7 1 5 . 4 ?

- 2 1 9 . 2 4

- 3 0 6 . ?

- 2 9 6 . 7
- 1 2 6 . 9

- 1 0 4 . 0 0

- 1 4 0 . 3 2

- 9 4 . 1 8

- 9 3 . 9 6
- 9 3 . 9 9

- 9 3 . З Я

- 9 4 . 8 7

- 1 0 . 4 4
4 3 . 6 6

- 1 2 0 . 3
3 2 . 9 6

1 7 . 96

3 6 , 6 7

7е- .Or

5 6 . 0

Noiint I

С С

T i
Т (

ее
ВС

СС

тс
тс
тс
СС
АС
АС
АС

АС

1 4 1 4 )

4 3 5 )
3 3 6 )

7 3 0 )

7 3 0 )
7 4 4 )

3 9 2 )

3 6 5 )

3 0 2 )

1 4 3 9 )

3 >

3)

2 2 9 )

^29)
F С 1 2 4 8 )

ТС
ТС
ТС
тс
тс
тс
тс

сс
АС

СС
АС

Л С

АС

АС
м

259)
L39)
вбЗ)
8 6 4 j

6 6 5 )

8 6 6 )

9 1 1 )

0 4 3 )

1 6 0 0 )
7 4 4 1

и в !
4 4 8 )

4 4 8 %

4 4 8 )

гЬ 3 )

•> »

il<il/nn>lt k l

? 0 4 , 9 !
188,94
2 0 9 . 15

1 9 3 . 3 6

" v .; з
2 i /,95

1 7 1 . 3 5
2 1 3 . 9 5
2 2 6 . 2 3
2 2 9 . 6 1
2 2 9 . 2 9
2 2 9 . 6 1
2 2 8 . 7 5
2 2 9 , 6 0

t 3 , 2 5

7 8 . 7

Sourti

F С

ТС

ТС

ТС

ТС

11

ЕС
ТС
ТС
ТС
ТС
тс
тс
тс

м (

МС

6 9 )

435)
336)

3 9 2 )

3 6 5 )

302)

1248)
2 5 9 )
5 3 9 )
8 6 3 )
8 6 4 )
865)
866 )
9 1 3 )

1600)

1 зав)

St.f,,,
jki dl/mole)

5 2 . 6 «
7 8 . 3 6

31 . 5 9
3 4 . 7 7
4 7 . 0 2

1 5 . 8 3
2 6 . 0 3
- 6 , 6 4
3 3 . 4 6
3 3 . 7 7
3 3 . 6 5
3 4 . 5 1
3 2 . 7 7

8 8 . 7 6

1 1 5 . 1 0

Log Kp

-38.58?
- 5 7 . 4 3 8

- 2 3 . 1 5 1
- 2 5 , 1 8 6
- 3 4 , 4 6 8

- 1 ) .605
- 1 9 . 0 8 1

4.870
-24.524
-24.755
- 2 4 . 6 6 3
-25.298
-24.021

-65.057

- 8 4 . 3 6 3



з г а . 3 6 0 - 1 / 5 . 5
з г е . 3 6 0 - н о . 5

H.rmul.i V»m S l a t c

C 2 0 H i e 1 » 1 ' 1 - T H I P H i . N Y L E T H A N E . . . ( S ) 2 5 8 . 3 4 1
C20Hie 1>!»?-ТЙIPHENYLETHANE . . . CS) 258.311

C20H2001 1 ,?-CYCLOHEXYLENE

C20H2004 DIBEN70ATE, CIS CS)
С2СН200Ч 1.2-CYCLOHtXYLENE
C20H2004 OIBENZflATE' TRANS CS)
C20H2004 DIMETHYL BET A - T H Ij X ILL ATE . CU,S)
C20H20CU 1-MFTHYL-1.2-CYCL0PENTYLENE
C20H2004 DIBENZOATE» TRANS CS)
C20H21N04 PAPAVEPINE CS)
с г о н г г о а O H T H Y L D I P H E N Y L S U C C I N A T E . M E S O C S )
C20H2201 DIETHYL DIPHtNYLSUCCI N А ТЕ
C20H2204 RACEMIC CS)
C20H74 TETRACYCLOPENTADIENE . . . . CS)
C20H26 OIHYDROTETKACYCLOPENTADIENE CS)
C20H27N011 AMYGDALIN CS)
C20H28N204 DIETHYL 5,5 "ETHYL IOENE"
C20H28N204 В I SС2,Л-О I MLTHYL-
C20H28N204 PYRROLE- 3-CAR60XYLА ТЕ) CS) 360.110

C20H31 1-PHENYLTLTRAOECANE . . . . CG) 271.472
C2CH3103S P-TETRADECYL-
C20H3403S BENZENESULFONIC ACID CG) 312.52Й
C20H38 1-EICOSYNE CG) 278.501
C20H3802 ETHYL ELAIDATE C D 310.504
C20H3802 ETHYL OLEATE CL) 310.504
С20НЮ l-CYCLOHEXYLTETRADECANE . . CG) 280.520
02 OHIO 1-CYCLOPENTYLPENTADECANE . . CG) 280.520
C20H40 1-EICOSENE CG) 280.520
C20H4002 EICOSANOIC ACID CS) 312.520
C20H4002 EICOSANOIC ACID CL) 312.520
C20H42 EICOSANE CS) 2B2.536
C20H42 EICOSANE C D 282.536
C20H12 EICOSANE CG) 282.536
C20H420 1-EICOSANUL CG) 296.536
C20H12S BUTYL HEXADLCYL SULFIDE . . CG) 3lL602
C70H42S DECYL SULFIOL CG) 311.602

(ktal/mole)

37.3
30.9

Source (cal/mnle °K) Source (kcal/mole)

AC 270) 78.7 MC1388) 105.70
AC 270)

321.360 -171.7 ВС 1537)

BC1537)
CC 711 )

324.360 -168.0 ВС 1537)
339.376 -120.0 CC 744 )
326.376 -181.1 CC 741)

326.376 -179.6 CC 711)
261.392 30.0 ВС 90)
266.408 -3.0 ВС 90)
457.424 -453.4 CC 744)

-207.6 CC1413)
-52.56 ТС 436) 198.25 ТС 436)

-ЗУ.41
•183.3
•183.9
•100.21
-94.4 1
-78.93
•242.07
•224.87
-119.7
-133.0
-108.93
-145.25
-99. Ю
-99 . Ю

ТС 337)
ВС 730)
ВС 730)
ТС 393)
ТС 366)

ТС 303)
АС 3)
АС 3)
ЕС 1248)
ЕС1248)
ТС 260)
Т( 540)
ТС 867)
ТС 868)

214.08 ЕС 69)
218.46 ТС 337)

202.67 ТС 393)
211.44 ТС 366)
222.26 ТС 303)

1 3 3 . 5 M U 1 0 7 )
1 7 9 . 1 Е С 1 2 4 8 )
2 2 3 . 2 6 ТС 2 6 0 )
2 3 5 . 5 4 ТС 5 4 0 )
2 3 8 . 9 2 ТС 8 6 7 )
2 3 7 . 5 1 ТС 8 6 8 )

54.64

6 0 . 3 8

3 3 . 5 9
3 6 , 7 8
1 9 . 0 3

1 4 . 0 3
1 7 . 1 3
2 8 . 0 4
- 4 , 6 4
3 5 . « 7
3 5 . 8 9

- 7 7 . 4 7 7

-40.052

-58.915

'24.621
-26.956
-35.938

-10.283
•12.559
•20.551
3.400

•26.002
-26.303

г*
X
У
X

! от.,,1 i

C20H12S
C 2 0 M 2 S
C2CHi,2S
C20H4?S
C2CH<-2S2

N.imc
1 - F i r i J S A N L T H I U l
F T H Y L C C T A D E C Y L S U L F I U E
h E P T A D E C Y L P R J P Y L b U L F I D E
M E I H v i _ N O N A D L C Y L S U L F I D E
D E C Y L D I S ^ L F ; , ; F

SI.il l '

( G )
C G )
( G )
C G )

C21H13NQ5 P-NITHG3ENZ0YLBtNZ0IN . . CU,S)

C21H160 3»3-DIPHEN"LACRYL0PhLN0NE . CL)
C21H160 1M»3-TRIPHENa-2-PR0PYN-l-0L(L)
C21H1602 BFTA-DIOXYOINAPHTHYLMETHANL CU»S)
С 2 1 Ы 6 0 2 ВЕТД-NAPHTrtOLFORMAL . . . CU.S)
С 2 1 4 10 0 2 3-HYOr?OXY-3/J-OIPHENYL-
С 2 1 Ч 1 8 0 2 P R O P I O P H E N O N E CL)
C21H21N T R I B E N Z Y L A M I N E (S)

C2
< u
22N?Ci ST^CH.NINE (S)

С£1Н22:Оч l-4£THYL-l»2-CvCL0HEXYLENE
C21H22G4 OIBENZOATE» TRANS CL)
С 21 h 3 i \-PHENYLPENTADECANt , . . . (G)
Сг:И4002 PROPYL ELAIDATE (L)
C21H4C02 PROPYL OLEATL . CL)
С 21 h A 2 1 - C Y C L O H E X Y L P E M A D E C A N E . . (G)
C2JH4 2 1 - C Y C L C P E N T Y L b E X A O t C A N E . . CG)
C21H4'JN20 1.3-DICECYL UREA CS)
C 2 U - 4 6 N 2 0 2 O E C Y L A " 'ONIUM
C21>-«uN20? CECYL C A R B A ^ A T E CS)

С П 2 r- 1 ̂ 0 2 Pf-NTACENcQUINGNE (S)
C22H.P3 MFTHYL 1,1,i-TRIPHENYL"2"
С22У. :

n
 P R O P Y N Y L E T H E R C L )

C2?ti23\Q7 N A R C D T I N E CS)
C2?rl3i 1 - P H E N Y L H L X A D E C A N E (G)
Сг ^ п ч и Т ? i j r O S Y N O I C ЛС1Я (U,S 1
С2ГЬ ,<.. 3h-SbIDIC AC 10 CLJ,S)
С ? ? i ?" rUTfL ELAIOATt (I)
C2.'

L
s,\- T U T Y L O L EATE CL)

C2?H'.2C? 13-DOrOSENOIC ACID. CIS . . CS)

\lol Wl

3 1 4 . 6 0 2
3 1 4 . 6 0 2
3 1 4 . 6 0 2
3 1 4 . 6 0 2
3 4 6 . 6 6 8

3 5 9 . 3 ? 2
2iJ4. 338
2 8 4 . 3 3 8
3 0 0 . 3 3 8
3 0 0 . 3 3 8

Л ///_„„
(ki»l/molv) Noum1 (cal/molc K» Source

- 9 9 . 8 0 TC 9 1 4 ) 2 3 8 . 9 1 TC 9 l « )
- 9 8 . 8 9 TC 8 6 9 ) 2 3 8 . 6 0 TC 8 6 9 )
- 9 8 . 9 2 TC 8 7 0 ) 2 3 8 . 9 2 TC 8 7 0 )
- 9 8 . 3 1 T C 8 7 1 ) 2 3 8 . 0 6 T C 8 7 1 )
- 9 6 . 9 7 T C 8 8 1 ) 2 4 8 . 6 2 T C 8 8 1 )

26.3
24.3
51.4

-45.3
-20.6

CC 744 )
С С 744)
CC 744)
CC 711 )
CC 744)

(ktal/mole)

34.78
35.78
35.65
36.52
36,99

30?.354 -51.4 С С 744 )
287.386 38.8 BC1472)
334.40? -38.5 CC 744 )

336.386 -181.4 ВС 1537)
288.498 -57.49 TC 437) P07.56 TC 437) 56.65
321.530 -189.1 ВС 730)
324.530 -187.6 ВС 730)
294.546 -105.14 TC 394) 211.98 TC 394) 35.60
294.546 -99.33 TC 367) 220.7b TC 367) 38.79
340.578 -209.0 ВС 218)

358.594 -282.0 8C 218)

308.316 -17.7 ГС 913)

298.364 56.1 CC 744)
413.41? -210.2 CC 744)
302.524 -62.41 TC 438) 216.87 TC 438)

744)336.540 -177.7
336.556 -2?4 . 3
338.556 -195.0
338.556 -193.4
^38.556 -204.2

CC
ВС 729)
ВС 730)
ВС 730)
CC 744)

58.66

"25.«91
-26.225
-26.133
-26.769
"27.111

-«1.522

•26.092
•28.434

- 4 2 . 9 9 9



о
К ч

X
X

tnrmnl.1 Vmif Stall-

C22H0O 1-CYCLOHEXYLHEXAOtCANt . . CG)

C22H0002 DOCOSANOIC ACID CS)
C22HO100 DIHYDRQXYDOCUSANOIC ACID . С U » S )

C23H18N20
C23H16N2O
C23H1800

C23H1800
C23H1800

С2ЭН200
C23H20O

C23H22
C23H22
С23Н2Ч
C23H20
C23H26N2O0

C23H300
Г 2 3 H Ч О О
С 2 3 H J 1 N 0 1 О
сгзноопг

C20H1202
C20H1202
C20H1602
С21Н1в
C21H20N2
С20Н2000
С20Н2000
С20Н2000
С20Н2000
С20М2000
С24Н2С00
С70Н2004

N-( 1-NAPHTHYLKARBANILIDE . (S)
N-C2-NAPHTHYLKARBANILIOE . CS)
1,?-INOANYLENE D I ВЕNlО ATE,С IS(S)
1,2-INDANYLENE

DIBENZOATE» THANS
ETHYL 1» 1»3-THIPHENYL-2-

PHOPYNYL ETHER
TRI-O-TOLYIETHYLENE . . . .
TRI-P-TOLYLETHYLENE . . . .
1, 1,2-TRI-O-TULYLETHANE . .
1 . 1,2-TRI-P-TOLYLETHANE . .

HRUCINE
?,?-OODECAMETHYUENE-

d.b-RENZOTROPON (U»S)

NAHCLINF DIhYDRATE . . . . (S)

PENTYL ELAIDATE (L)

BENZOCRST)PENTAPHENE-
5^a-DI0NE (S)

3,9-DIACETYLPTRYLENE . . . . (S)
1,3.5-TRIPHENYLBENZENE . . . (S)
TETRAPHENYLHYDRA7INE . . . . CS)
I,2.3,«-TETRAHYORQNAPHTHALE:NE-

(L)
CS)
(S)
(S)
CS)
CS)

Г •/ f

l#2-0IBENZ0ATE» CIS . (S)
1«2» 3»a-TLTRAHYORO-l>2-
NAPHTHYLENED1BENZOATE/ CIS . CS)
l»2«3'«~TETRAHYDRO-2*3-
N A P H T H Y L E N E O I B E N Z Q A T E » CIS . (S)

i,?,3,«-TETRAHYDRO-2<3-
NAPHTHYLENEOIBEMZOATE. TRANS CS)
1 . ?.?-

p
ROPANtTRIYL

TRIHEN70ATE С S )

MolWt (kcal/molct Source (cal/mc* ' M Source

308.572 -110.06 TC 395) 221.29 TC 395)

300.572 -250.1 CC 803)
372.572 -333.7 CC

338.390
338.390
358.370

(kcal/mole)

3 7 . 6 1 - 2 7 . 5 6 9

2 2 . 9 ВС
1 9 . 1 ВС

• 1 3 2 . 7 H C 1 5 3 7 )

C S ) 3 5 8 . 3 7 ( 1 - 1 3 0 . 7 8 C l b 3 7 )

3 1 2 . 3 9 0
2 9 8 . 0 0 6
2 9 8 . 0 0 6
3 0 0 . 0 2 2
3 0 0 . 0 2 2
3 9 0 . 0 5 0

3 2 2 . 0 7 0
0 8 1 . 0 8 6
3 5 2 . 5 8 2

0 5 . 8
2 9 . 6
2 8 . 7

5 . 5
3 . 6

• 1 1 5 . 9

CC 7 0 0 )
AC 2 6 5 )
AC 2 6 5 )
AC 2 6 0 )
AC 2 6 0 )
CC 7 0 0 )

-60.0 AC1290)
019.1 CC 700)
201.3 HC 730)

3 3 2 . 3 3 6 - 6 0 . 3 CC 9 1 3 )
3 3 6 . 3 6 8 - 2 2 . 0 CC 8 0 3 )
3 0 6 . 3 8 0 5 2 . 3 A C 1 2 2 6 ) 8 7 . 8 Н ( Ц | в ) Ц 9 . 6 1

3 3 6 . 0 1 6 1 0 9 . 2 AC 2 0 0 )

3 7 2 . 0 0 0 , - Ю 1 . 0 ВС 1 5 3 7 )

3 7 2 . 0 0 0 - Ю 2 . 5 ВС 1 5 3 7 )

3 7 2 . 0 0 0 - 1 0 2 . 6 ВС 1 5 3 7 )

3 7 2 . 0 0 0 - 1 0 0 . 3 ВС 1 5 3 7 )

0 0 0 . 0 0 0 - 2 1 9 . 3 CC 700 )

-87,673

2
X
X

formula Nairn- Slate

C 2 1 H 2 0 0 8 C I N N A M Y L I O E N L M A L O N I C A C I D C E X -
C 2 1 H 2 0 0 8 P O S E D TO THE A C T I O N OF L I G H T M S )
сгвнгго P R O P Y L I » I » 3 - T R I P H E N Y L - 2 -
С2ЧН220 PNOPYNYl ETHER C D
C2«H3« i,1-DIPHENYLUOOECANE . . . . C D
С2ЛНЭ804 4ISCETHYLHEXYD PHTHALATE . C D
C2«H«0 1-CYCLOHEXYL-l-PHENYLDOOECANECD

C21H42021 STACHYOSE (S)

C24H«6 1, 1-DICYCLQHLXYLOODECANE . . CS)

С2ЛН50 TETRACOSANE (S)

C25H20 T E T R A P H E N Y L M E T H A N E CS)

C25H20N2 THIPHENYLCPHENYLAZO)METHANE CS)

C25H38N2 2 F 2 - C D I I S U B U T E N Y L M E T H Y L E N E ) -

C25H38N2 BISC0-ETHYL-3.5-DIMETHYL-

C25H38N2 PYRROLE) CS)

C25H52 PENTACOSANE CS)

C26H18 9>10-OIPHENYLANTHRACENE . . CS)
C26H20 OIANTHRACENE CS)
C26H20 TETRAPHENYLETHYLENE . . . . (S)
C26H20N20 ALPHA-CTRIPHENYLMETHYLAZO)-
C2«H20N20 BENZALDEHYOE CS)
C26H20Q RETA-BENZOPINACOLONE . . . . (S)
C26H2002 3»9-OIPROPIONYLPERYLENE , . CS)
C26H22 1,1»1'2-TETRAPHENYLETHANE . CS)
C26H22 l,1.2,2-TETRAPHENYLETHANE . (S)
C26H2 2N002 l»2-BISCDIPHtNYLCARBAM0YD-
C26H22N002 HYDRAZINE CS)
C26H«6 5-PHENYLEICOSANE CS)
C26H46 9-PHENYLEICOSANE (L)
C26H52 '-CYCLOHEXYLEICOSANE . . . . C D

C26H52 9-CYCLOHEXYLUCQSANE . . . . C D
С2ЙН52 11-CYCLOPENTYLHENEICOSANE . C D
С26Н5Л 5-BUTYLOOCOSANE C D
C26H50 11-BUTYLOOCObANE CL)

Mol VV't (kcul/mole) Source (cal/mnle K) Source (kcal/mole)

0 3 6 , 0 0 0 - 3 0 1 . 6 CC 7 0 0 )

3 2 6 . 0 1 6 3 9 . 6 CC 7 0 0 )
3 2 2 . 5 1 2 1 6 3 . 7 0 MC 7 1 6 )
3 9 0 . 5 0 0 - 2 5 7 . 1 ВС Ю 7 1 )
328.560 166.33 M( 716)
666.576 -981.6 CC 700)
330.'608 130.42 MC 716)
33B.600 -170.5 CCALC) 155.56 МС111Э) 25.50

320.010 57.8 AC 268) 91.6 МС138в) 133.69

308.026 137.0 CC1610)

-18.689

-97.992

-13.389

366.570 -31.9 CC1013)

3 5 2 . 6 6 6 - 1 8 6 . 0 C C 1 1 0 5 ) 1 6 0 . 0 М С П 0 П 1 8 . 2 Г

330.OOO 73.9 ВС 910)
332.020 255.0 CC 700)
332.020 76.1 AC 263)

376.036 110.0 CC1610)
308.020 52.0 CC1610)
360.020 -07.3 CC 803)

330.036 50.1 AC 270) 96.9 MC1388) 138.12 -Ю1.240

330.036 52.0 AC 270) 99.6 MC1388 J 135.62 -99.404

022.068
358.62a
358.628
360.676
360.676
360.676
366.692
366.692

18.5
-131.6
-110.1
-159.6
-161.5
-155.5
-171.0
-171.5

ВС 1072)

AC 768)
AC 768)
AC 768)
AC 768)
AC 768)
AC 768)
AC 768)



о
X
X
X

Fnrrniil.i N,itne Sidle

C27H48 11-PHENYLHENEICOSANE . . . . C D
C2TH54 1 l-CYCLOHEXYLHENEICOSANE . . C D

C28H18 9»9'-BIANTHRYL CS)
C28H18 9>9'-8IPHENANTHRYU CS)
C28H20 0ELTA-9»9'-(10H#l0'H)-
C28H20 BIANTHRACENE CS)
C28H22 1,1>4»4-TETRAPHENYL-
C28H22 1,3-BUTADIENE (S)
C28H22 1.2#3»4-TETRAPHENYLBUTA0IENE»
C28H22 TRANS» TRANS (S)
C28H2203 OIPHENYLACETIC ANHYDRIDE . CU.S)
C28H2402 3»9-DIBUTYRYLPERYLENE . . . CS)
C28H26 1,1>4,4-TETRAPHENYLBUTANE . CS)

C28H26N4O2 N»N'-BISCOIPHENYLCARBAMOYD-
C28H26N402 ETHYLENEOIAMINE CS)
С28НЭ8019 CELLOBIOSE OCTAACETATE . . . CS)
C28H38O19 LACTOSE OCTAACETATE CS)
C28H38019 MALTOSE OCTAACETATE. . . . . CS)
C28H38019 SUCROSE OCTAACETATE CS)
C28H440 ERGOSTEROL CS)

C30H28 TETRA-P-TQLYLETHYLENE . . . CS)
C30H3O t,l#2»2-TETRA-P-T0LYLETHANE CS)
C30H5602 1,6-CYCLOTRIACONTANEOIONE . CS)
C30H60 CYCLOTRIACONTANE CS)

C31H56 13-PHENYLPENTACOSANE . . . . CS)
C31H62 13-CYCLOHEXYLPENTACOSANE . . C D
C31H64 U-DECYLHENEICOSANE . . . . CL)

C32H3OO3 OIBENZYLACETIC ANMYDRIOE
C32H3003 C6LASSY) . CU.S)
C32H36N402 METHYLPYROPORPHYR1NATE CXV) CS)
C32H38N4 ETIOPORPHYR1N CS)

MolVVI (kcal/mole)

3 7 2 , 6 5 4 - 1 2 0 . 8

3 7 8 . 7 0 2 - 1 6 5 . 1

35«.«24
354.121

356.1Ю

358.456

358.456
406.456
392.472
362.488

450.520
678.584
678.584
678.584
678.584
396.632

388.524
390.540
448.748
420.780

428.758
434.806
436.822

78.1
51.0

Source (cal/mole°K) Source (kcal/mole)

A C 1 1 1 3 ) 2 0 7 . 4 M C 1 1 1 3 ) 5 1 . 6 5

A C U 1 3 ) 2 1 1 . 3 M C U 1 3 ) 3 4 . 1 1

ВС 9 1 4 )
ВС 9 1 4 )

-37.661
-25.000

7 3 . 2 AC 1 0 2 )

7 8 . 5 AC 2 6 5 )

8 5 . 4 AC 2 6 5 )

- 7 6 . 2 CC 7 4 4 )
• 5 5 . 9 CC 843)

38.65 AC 2 6 4 )

- « 1 . 1
• 8 9 6 . 9
• 9 0 0 . 2
• 8 9 8 . 9
• 8 9 6 . 2
• 1 8 9 . 9

8 C 1 4 7 2 )
CC 7 4 4 )
CC 7 4 4 )
CC 7 4 4 )
CC 7 4 4 )
C( 1 3 0 )

40.6 AC 264)
17.21 AC 264)

-232.7 CC12/2)
•212.2 CC1272)

-164.7 AC1121)
-189.9 AC 1121 )
-201.7 AC1121) 259.6 MC «29) 31.26 -22.911

462.560 -102.2 CC 744)
508.640 -83.4 CC1415)
478.656 9.8 CC1415)

n
X
X
X

Stale
bornnil.i \ ,

j m
,

С32НЙ402 HEXAOECYL PALMITATE . . . . CS)

C32H66 OOTRIACONTANE (S)

СЭ2Н66 DOTRIACONTANE CD

C33H38N402
C33H38N402
C33H42N402
C33H42N402
C33H4 2N402
C33H42N402
C33H42N402
C33H42N402
C33H68

C34H34N404
C34H36N403
C34H36N403
C34H36N401
C34H36N405
C34H36N405
C34H38N402
C34H38N402
C34H38N404
C34H38N404
C34H38N404

C35H38N405
C35H38N405
C35H38N405
C35H38N405
C35H40N^04
C35H40N404
C35H40N404

M O N O M E T H Y L - G A M M A -

PHYLLOPORPHYR INATEСS)
5-C4-ACETYL"3»5-DIMETHYL-2-
PYRRYLMETHYL)-2-[5-C4-ACETYL-
3»5-DIMETHYL-2"PYRRYLMETHYD-
4-ETHYL-3-METHYL-2-PYRRYL-
METHYLENE3-4-ETHYL-

3-METHYL I SOPYRROLE CS)
TRITRIACONTANE CS)

PROTOPORPHYRIN (s)

MONOMETHYLPHYLLOERYTHRINATE CS)
MONOMETHYLPYROPHtOPHURBIDE CS)
OIMETHYLVERDOPORPHYRINATE . CS)
M0N0METHYL-18-

PHEOPURPUNINATE
MONOMETHYL-DESOXY-

PHYLLOERYTHRINATE CS)
DIMETHYLRHODOPORPHYRINATE-XVCS)
OIMETHYLRHOOOPORPHYRINATE-

CXXDCS)

OIMETHYLCHLOROPORPHYRIN-
E5-ATE SAMPLE CA) (S)

OIMETHYLCHLUROPORPHYKIN-
E5-ATE SAMPLE CB) CS)

DIMETHYLCHLOROPORPHYHIN-

E4-ATE CS)
0 I METHYLCHLORIN-E4-ATE . . (S)

MolVM ikcil/iTioli'l Source dal/moli "K) Source (k<dl/mole)

4 8 0 . 8 3 2 - 3 1 8 . 6 CC 7 4 4 )
4 5 0 . 8 4 8 - 2 3 1 . 8 A C 1 1 2 1 ) 2 0 3 . 5 M C 1 1 1 3 ) 2 7 . 5 9
4 5 0 . 8 4 8 - 2 0 5 . 4 A C 1 1 1 3 ) 2 8 0 . 0 M C 1 U 3 ) 3 1 . 1 9

5 2 ? . 6 6 6 - 8 1 . 8 C C 1 4 1 5 )

-20.22/
-22.859

5 2 6 . 6 9 8 - 6 1 . 8 C C 1 4 1 4 )
4 6 4 . 8 7 1

5 6 2 . 6 4 4 - 1 1 5 . 3 0 C 1 4 1 5 )
5 1 8 . 6 6 0 - 7 7 . 9 C C 1 1 1 5 )
5 4 8 . 6 6 0 - 7 9 . 5 6 С 1 4 1 5 )
5 6 4 . 6 6 0 - 1 3 8 . 5 C C 1 4 1 5 )

C S ) 5 8 0 . 6 6 0 - 2 2 5 . 0 C C 1 4 1 5 )

2 0 9 . 8 MC1107 )

C 3 6 H 2 4 0 2 3 , 9 - 0 I - 2 - T 0 L U 0 Y L P E R Y L E N E . . CS)
C 3 6 H 3 8 N 4 0 4 D I M E T H Y L P R O T O P O R P H Y H I N A T E . CS)

5 3 4 . 6 7 6 - 3 3 . 3 C C 1 1 1 5 )
5 6 6 . 6 7 6 - 1 1 6 . 7 C C 1 4 1 5 )

5 6 6 . 6 7 6 - 1 1 8 . 4 C C H 1 5 )

5 9 4 . 6 8 6 - 1 7 2 . 5 C C 1 4 1 5 )

5 9 4 . 6 8 6 - 1 9 7 . 6 C C 1 4 1 5 )

5 8 0 . 7 0 2 - 1 4 8 . 5 С С 14 I S 7

5 8 0 . 7 0 2 - 1 3 9 . ? C C 1 4 1 5 )

4 8 8 . 5 5 2 9 . 1 CC 8 4 3 )
5 9 0 . 6 9 6 - 1 1 6 . 9 C C 1 4 1 5 )



tormul i N.imc State

C36H38N4O5 DIMETHYLPHE0P0RPHYRIN-A5-ATECS)

C36H38N405 METHYLPHEOPHORBID SAMPLE (A)CS)

C36H38N405 METMYLPHEDPHORBID SAMPLE (B)CS)

C36H40N406 TRIMETHYLCHL0RIN-P6-ATE . . (S)

C36H4 2N404 DIMETHYLMESOPORPHYRINATE(IXMS)

C36H46N4 OCTAETHYLPORPHYRIN CS)

C37H40N407 DIMETHYLPHEGPURPURIN-7 , . CS)

C37H42N406 TRIMETHYLCHL0RIN-E6-ATE . . CS)

C37H4 2N406 TRIMETHYLCHLOROPDRPHYRIN-

C37H42N406 E6-ATE CS)

C39H7406 1>2>3-PROPANETRIYL TR ILAURATEСS)

C40H46N408 TETRAMETHYLKOPROPORPHYRINATECS)

C42H28 TETRAPHENYLNAPHTHACENE . . . CS)P
X
>< C45H8606 l»2»3-PR0PANETRIYL

M o l \ \ I (kcal/mole) Source (cal/mole °K) Source (kcal/mole)

606.696 -158.7 CC1415)
606.696 -153.8 CC1415)
606.696 -147.2 CC1415)
624.712 -286.1 CC1115)
594.728 -190.3 CC1415)
534.760 -33.5 CC1415)

652.722 -239.2 CC1415)

638.738 -215.4 CC 1415)

6 3 8 . 7 3 8 - 2 2 4 . 3 CC1415)

6 3 8 . 9 8 2 - 4 Я 4 . 6 CC 7 4 4 )

7 Ю . 8 0 0 - 3 4 1 . 8 CC1415)

5 3 2 . 6 4 1 1 3 4 . 4 CC 3 7 8 )

C45H8606

C47H8805
C47H8805
C47H8805

T R I M Y R I S T A T E C D 7 2 3 . 1 3 8 - 5 1 4 . 0 C C 7 4 4 ) 2 9 7 . 8 M ( 2 1 6 ) - 1 4 0 . 5 6 Ю Э . О 2 7

l#2'3-PR0PANETRIYL
DIBRASSIOATE CS)

1>2» 3 - P R Q P A N L T R I Y L OIERUCATE CS)

C48 H 3 8 0 1 2 MANNITOL H E X A B E N Z O A T E . . . CS)

C48 H 5 4 N 4 0 1 6 O C T A M E T H Y L -

C 4 8 H 5 4 N 4 0 1 6 ISO-UROPORPHYR IN С П ) CS)

C51H9806 1#2»3-PROPANETRYL TR IPALMI ТАТЕ СS)

C 5 7 H 1 1 0 0 6 1»2»3"PROPANETRYL T R I S T E A R A T E С S )

C69H12806 1,2»3-PROPANETRIYL

C69H12806 TRIBRASSIOATE . CS)

C69H1?8O6 i,?.3-PRQPASLTRIYL T R I E R U C A T E C S )

733.174 -167.3 CC 714)

733.174 -411.3 CC 7 1 1 )

806.784 - 4 1 9 . 6 CC 711)

912.911 -612.7 СС1И5)

807.294

891.450

3 3 1 . 6 HC 2 1 6 )

3 6 6 . 8 MC 2 1 6 )

1 0 5 3 . 7 1 1 - 6 ? 4 . 2 CC 7 4 4 )
1 0 5 3 . 7 I a - 5 9 5 . 3 С С 7ЧЧ1
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