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ВЗАИМОСВЯЗЬ ТЕПЛОЕМКОСТИ И ТОПОЛОГИЧЕСКИХ 
ХАРАКТЕРИСТИК МОЛЕКУЛ В РЯДАХ ГАЗООБРАЗНЫХ ЗАМЕЩЕННЫХ 

ПРОИЗВОДНЫХ АЛКЕНОВ ПРИ ДАВЛЕНИИ 100 кПа
И В ИНТЕРВАЛЕ ТЕМПЕРАТУР ОТ 298.15 ДО 1000 К
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Предложена многофакторная нелинейная модель структура–свойство для расчета изобарной мо-
лярной теплоемкости алкенов в газовой фазе. Особенностью модели является включение топологи-
ческих дескрипторов, таких как индекс Винера, индекс Рандича, собственных значений топологи-
ческой матрицы и др., а также индекса, учитывающего цис- и транс-изомерию алкенов. Полученная
модель адекватно описывает теплоемкость для углеводородов с числом атомов углерода больше
трех. Разработана соответствующая программа расчета молярной теплоемкости. Предложенная мо-
дель может быть использована в химико-технологических и проектных расчетах химических реак-
торов и установок нефтехимии.
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ВВЕДЕНИЕ

Расчет термодинамических свойств углеводо-
родов, в частности теплоемкости, является акту-
альной фундаментальной и прикладной задачей,
связанной с расчетом термодинамических функ-
ций и направлений химических реакций. Тепло-
емкость необходима для оценки энтальпии и эн-
тропии образования молекул и связанных с ними
термодинамических потенциалов, так как расчет
этих величин выражается известными формулами
термодинамики. Поэтому теплоемкость является
важной характеристикой органических соедине-
ний, которая востребована при проведении хими-
ко-технологических и теплофизических расчетов.
Известны различные методики расчета этой вели-
чины, в том числе построенные на методе стати-
стической термодинамики, структурных инкре-
ментов, теории молекулярных графов в моделях
типа структура–свойство. Несмотря на это, суще-
ствующие методики расчета этой величины ха-
рактеризуются сложностью и часто неадекватны
экспериментальным данным.

Целью данной работы является разработка не-
линейной топологической модели структура–свой-
ство для более точного расчета молярной теплоем-
кости алкенов с различными типами молекуляр-
ной структуры. Точность модели подтверждается
результатами статистической обработки данных.
Приведено сравнение экспериментальных и рас-
четных значений теплоемкости, показывающее
приемлемую адекватность предложенной регрес-
сионной модели. Результаты исследования могут
быть рекомендованы для проведения научных и
инженерных расчетов.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Для прямого расчета теплоемкости методом ста-

тистической термодинамики необходимо знать со-
ответствующие статистические суммы, учитыва-
ющие вклады колебательного, вращательного и
поступательного движений в свободной энергии
молекул. Для сложных молекул этот подход не
всегда дает адекватные эксперименту результа-
ты, так как не учитываются ангармонические ко-
лебания и различные взаимодействия атомов.
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Для решения инженерных задач, возникающих в
химической технологии, широко применяются
эмпирические методы, которые учитывают вкла-
ды отдельных структурных групп в теплоемкость,
и методы, которые включают различные связи
между теплоемкостью и структурными парамет-
рами углеводородов. Наиболее часто для расчетов
используется эмпирическая форма, выраженная
степенным рядом (1), который выражает темпе-
ратурную зависимость теплоемкости [1]:

(1)

Кроме того, известны способы расчета физи-
ко-химических свойств [2], в том числе теплоем-
кости, которые используют топологические па-
раметры [3–5]. Недостатком этих работ является
низкая точность расчетов: относительная ошибка
в ряде случаев достигает 10 и более процентов.

Для решения задачи, поставленной в настоя-
щей работе, использован подход, рассмотренный
ранее для расчета критических свойств алканов
[6]. В предлагаемых моделях в качестве топологи-
ческих параметров использованы: индекс Винера
(3), индекс Рандича (4), индекс, учитывающий гео-
метрическую изомерию (5), а также индекс, кото-
рый представляет собой сумму квадратов собствен-
ных значений топологической матрицы молеку-
лярного графа (МГ) (2).

В соответствии с [7] в качестве параметра, ха-
рактеризующего электронное строение молекул,
использована сумма квадратов собственных зна-
чений МГ, которая косвенно отражает энергети-
ческий спектр электронных состояний молекул:

(2)

Для характеристики взаимного расположения
атомов использован индекс Винера, который от-
ражает степень связанности углеродных атомов в
органических молекулах и определяется через по-
лусумму топологических расстояний между все-
ми n атомами в молекулярном графе и рассчиты-
вается по следующей формуле:

(3)

где  

Для характеристики разветвленности молекул
используется индекс Рандича [8], который харак-
теризует разветвленность углеродного скелета и
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различается для изомеров углеводородов (индекс
молекулярной связности):

(4)

где  – число ребер графа, отходящих от i-й вер-
шины;  – число ребер графа, отходящих от j-й
вершины.

Для определения степени или значения сте-
рических эффектов, присутствующих в углеро-
де, используется полуэмпирический топологи-
ческий индекс [9], который зависит не только от
первичного, вторичного, третичного или четвер-
тичного положений углерода, но и от размера
групп заместителей. Данный индекс рассчиты-
вается по следующей формуле:

(5)

где Ci – значение, приписываемое каждому угле-
родному атому i в молекуле, а δi представляет со-
бой сумму логарифма значения каждого смежно-
го атома углерода:  + 

В соответствии с подходом QSPR (quantitative
structure–property relationship), принятым в изу-
чении связи структура–свойство, будем искать
полуэмпирические модели, связывающие моляр-
ную теплоемкость и вышеупомянутые топологи-
ческие индексы, так называемые молекулярные
дескрипторы.

Для этого выразим молярную теплоемкость в
виде аддитивной функции, зависящей от темпера-
туры, структурно-химических характеристик и па-
раметров, отражающих энергетический спектр мо-
лекулы. Таким образом, теплоемкость принимается
зависящей от 5 переменных: L, W, ρ, I и температу-
ры. Эта зависимость может быть представлена ря-
дом следующего вида:

(6)

Коэффициенты a1–a4 в ряду (6) имеют следую-
щий вид:

Смысл коэффициентов a1–a3 в ряду (6) заклю-
чается в характеристике возмущения свойств в го-
мологическом ряду молекул под влиянием струк-
турных топологических факторов и энергии вза-
имодействия при заданной температуре. Как
показывают исследования, различные тополо-
гические индексы могут быть связаны между со-
бой, поэтому целесообразно ввести обобщенные
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топологические параметры, зависящие одновре-
менно от двух индексов:

(7)

(8)

(9)

(10)

(11)

Поскольку формула (7) представляет собой от-
ношение индекса Винера к индексу Рандича, то
имеем новый параметр, химические свойства ко-
торого заключаются в отношении протяженности
к разветвленности молекулярного графа. Индекс
Винера входит в формулу (7) как компонент. Но-
вый индекс (7) включает в себя не только рассто-
яния, в отличие от индекса Винера этот обобщен-
ный индекс включает число ребер, исходящих от
каждой вершины графа.

Как известно, теплоемкость органических соеди-
нений сложным образом зависит от температуры,
так как выражается через вклады колебательной,
вращательной и поступательной энергии молекул. В
большинстве случаев используются методы стати-
стической термодинамики [10], дающие ошибки в
расчете статистических сумм при переходе к
сложным молекулам. Для представления тепло-
емкости как функции температуры представим
теплоемкость как произведение двух независи-
мых величин, зависящих от структуры молекул и
от температуры среды.
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Каждую составляющую этого произведения вы-
разим через эмпирические зависимости:

(12)

В соответствии с современной скейлинговой
теорией фазовых переходов теплоемкость как ха-
рактеристика фазового перехода второго рода равна
приведенной температуре в некоторой степени [11].

В данном случае предполагается, что теплоем-
кость связана с некоторыми характеристиками пе-
рехода, которые независимы друг от друга. Темпе-
ратурную составляющую представим в виде сте-
пенной зависимости

(13)
Составляющая (13) определяется двумя компо-

нентами, которые характеризуют соответственно
температурное изменение теплоемкости. Для удоб-
ства расчетов введем относительную температуру,
которая равна отношению абсолютной к стандарт-
ной термодинамической температуре:

(14)
В формуле (13) коэффициент α характеризует

увеличение теплоемкости с ростом температуры,
коэффициент β характеризует релаксацию энер-
гии за счет перераспределения колебательных
степеней свободы и вращательных степеней сво-
боды в протяженных молекулах.

В гомологических рядах предположим, что па-
раметр β зависит от температуры, поэтому β = ζτ.

Таким образом представим молярную тепло-
емкость в гомологическом ряду алкенов в виде
произведения, состоящего из двух сомножите-
лей. Первый из этих сомножителей характеризу-
ет вклад топологических индексов в формирова-
нии теплоeмкости. Второй сомножитель характе-
ризует зависимость теплоемкости от температуры:

(15)
В формуле (15) топологические характеристи-

ки не зависят от температуры. Поэтому модель
примет следующий вид:

(16)

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
В качестве объектов исследования использо-
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теплоемкости 52 производных углеводородов
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Таблица 1. Значения топологических индексов алкенов
№ Соединение ρ L W I γ ψ φ μ ϑ
1 Этилен 0.500 2 0.5 1.701 0.250 0.250 1.000 0.294 0.500
2 Пропилен 0.986 4 3 2.654 0.972 0.750 3.043 0.372 0.324
3 Бутилен-1 1.524 6 8.5 3.463 2.323 1.417 5.577 0.440 0.273
4 Цис-бутилен-2 1.488 6 8 3.656 2.214 1.333 5.376 0.407 0.277
5 Изобутен 1.354 6 7.5 3.086 1.833 1.250 5.539 0.439 0.244
6 Пентен-1 2.024 8 18 4.271 4.095 2.250 8.895 0.474 0.227
7 2-метилбутен-1 1.914 8 16 3.894 3.663 2.000 8.359 0.491 0.229
8 2-метилбутен-2 1.866 8 15 4.039 3.482 1.875 8.039 0.462 0.232
9 Гексен-1 2.524 10 32.5 5.080 6.371 3.250 12.876 0.497 0.196

10 Цис-гексен-2 2.526 10 31 5.273 6.381 3.100 12.272 0.479 0.206
11 2-метилпентен-1 2.414 10 29.5 4.703 5.827 2.950 12.220 0.513 0.198
12 4-метилпентен-1 2.379 10 29.5 4.972 5.660 2.950 12.400 0.478 0.192
13 2-метилпентен-2 2.404 10 27.5 4.847 5.779 2.750 11.439 0.496 0.210
14 Цис-3-метилпентен-2 2.427 10 27 4.872 5.890 2.700 11.125 0.498 0.218
15 2-этилбутен-1 2.475 10 28.5 4.703 6.126 2.850 11.515 0.526 0.215
16 3,3-диметилбутен-1 2.197 10 25.5 4.735 4.827 2.550 11.607 0.464 0.189
17 2,3-диметилбутен-2 2.250 10 24.5 4.471 5.063 2.450 10.889 0.503 0.207
18 Цис-гептен-2 3.026 12 51 6.082 9.157 4.250 16.854 0.498 0.180
19 2-метилгексен-1 2.914 12 49 5.511 8.491 4.083 16.815 0.529 0.173
20 2-метилгексен-2 2.904 12 46 5.656 8.433 3.833 15.840 0.513 0.183
21 Цис-2-метилгексен-3 2.937 12 46 5.876 8.626 3.833 15.662 0.500 0.188
22 Цис-5-метилгексен-2 2.882 12 47 5.974 8.306 3.917 16.308 0.482 0.177
23 5-метилгексен-1 2.879 12 49 5.780 8.289 4.083 17.020 0.498 0.169
24 3-метилгексен-1 2.934 12 47 5.780 8.608 3.917 16.019 0.508 0.183
25 Цис-3-метилгексен-2 2.927 12 45 5.680 8.567 3.750 15.374 0.515 0.190
26 Цис-3-метилгексен-3 2.965 12 44 5.631 8.791 3.667 14.840 0.527 0.200
27 Цис-4-метилгексен-2 2.937 12 45 5.974 8.626 3.750 15.322 0.492 0.192
28 4-метилгексен-1 2.917 12 47 5.780 8.509 3.917 16.112 0.505 0.181
29 4,4-диметилпентен-1 2.670 12 43 5.543 7.129 3.583 16.105 0.482 0.166
30 2,3-диметилпентен-1 2.835 12 43 5.404 8.037 3.583 15.168 0.525 0.187
31 2,3-диметилпентен-2 2.811 12 40 5.279 7.902 3.333 14.230 0.532 0.198
32 Цис-3,4-диметилпентен-2 2.809 12 41 5.573 7.890 3.417 14.596 0.504 0.192
33 3,4-диметилпентен-1 2.807 12 43 5.673 7.879 3.583 15.319 0.495 0.183
34 2,4-диметилпентен-1 2.770 12 45 5.404 7.673 3.750 16.245 0.513 0.171
35 2,4-диметилпентен-2 2.777 12 42 5.548 7.712 3.500 15.124 0.501 0.184
36 3,3-диметилпентен-1 2.758 12 41 5.543 7.607 3.417 14.866 0.498 0.186
37 2-этилпентен-1 2.975 12 47 5.511 8.851 3.917 15.798 0.540 0.188
38 3-этилпентен-1 2.972 12 45 5.780 8.833 3.750 15.141 0.514 0.196
39 Транс-пентен-2 2.026 8 17 4.406 4.105 2.125 8.391 0.460 0.241
40 Транс-гексен-2 2.526 10 31 5.214 6.381 3.100 12.272 0.484 0.206
41 Транс-гексен-3 2.564 10 30.5 5.135 6.574 3.050 11.895 0.499 0.216
42 Транс-гептен-2 3.026 12 51 6.023 9.157 4.250 16.854 0.502 0.180
43 Транс-гептен-3 3.064 12 50 5.944 9.388 4.167 16.319 0.516 0.188
44 Транс-2-метилгексен-3 2.937 12 46 5.836 8.626 3.833 15.662 0.503 0.188
45 Транс-5-метилгексен-2 2.882 12 47 5.915 8.306 3.917 16.308 0.487 0.177
46 Транс-3-метилгексен-2 2.927 12 45 5.651 8.567 3.750 15.374 0.518 0.190
47 Транс-3-метилгексен-3 2.965 12 44 5.611 8.791 3.667 14.840 0.528 0.200
48 Транс-4-метилгексен-2 2.937 12 45 5.915 8.626 3.750 15.322 0.497 0.192
49 Транс-4,4-диметилпентен-2 2.699 21 41 5.678 7.285 1.952 15.191 0.475 0.178
50 Транс-3,4-диметилпентен-2 2.809 12 41 5.543 7.890 3.417 14.596 0.507 0.192
51 4-метил-транс-2-гептен 3.437 14 69 6.724 11.813 4.929 20.076 0.511 0.171
52 3-метил-цис-3-гептен 3.465 14 68 6.440 12.006 4.857 19.625 0.538 0.177
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Таблица 2. Коэффициенты зависимости (16)

Коэффициент Численное 
значение Размерность

a0 348.12 Дж/(моль К)

a1 –8.154 Дж/(моль К)

a2 246.397 Дж/(моль К)

a3 29.15 Дж/(моль К)

a4 –17.33 Дж/(моль К)

a5 –50.24 Дж/(моль К)

a6 11.95 Дж/(моль К)

a7 14.57 Дж/(моль К)

a8 –148.8 Дж/(моль К)

a9 –401.3 Дж/(моль К)

α 0.871 Безразмерная величина

ζ –0.0575 Безразмерная величина

ряда алкенов, включая цис- и транс-изомеры и
соединения, замещенные алкильными группами
[12]. В табл. 1 приведены соответствующие топо-
логические параметры, рассчитанные по специ-
альной программе [13]. Коэффициенты зависи-
мости (16) рассчитывали методом наименьших
квадратов по алгоритму многофакторного регрес-
сионного анализа. Соответствующие коэффициен-
ты зависимости (16) приведены в табл. 2.

Адекватность зависимости (16) оценивалась
по статистическим характеристикам – конкорда-
ции, множественной корреляции и стандартной
ошибке. В табл. 3 приведены сравнения справоч-
ных и расчетных значений молярной теплоемко-
сти при постоянном давлении. Поскольку основ-
ными топологическими характеристиками моде-
ли являются протяженность и разветвлённость
молекулы, то к небольшим молекулам ряда алке-
нов n = 2 и 3 данная модель не может быть приме-
нена, поэтому рекомендуем использовать данную
модель для углеводородов с количеством атомов
углерода 4 и более.

Для характеристики качества регрессионного
уравнения был вычислен коэффициент множе-
ственной корреляции , подтверждаю-
щий сильную связь предложенных топологиче-
ских характеристик молекулы углеводорода с ее
молярной теплоемкостью. Для статистической до-
стоверности была рассчитана корреляционная по-

правка:  (для ). Так как в нашем

случае  и  =  =  для

алкенов соответственно, то связь нельзя считать
случайной и регрессионное уравнение проходит
через центр облака исходных точек. Разработан-
ная модель предназначена для проведения расче-
тов на ЭВМ. В настоящее время она реализована в
виде программы на языке Maple. Проведенные
численные эксперименты показывают, что умень-
шение количества составляющих уравнения (16)
значительно снижает адекватность модели для
всех членов гомологического ряда. Основываясь
на вышесказанном, можно сделать вывод об
адекватности предлагаемой модели (16), которая
удовлетворительно описывает молярную теплоем-
кость как функцию структурных параметров и тем-
пературы.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящей работе получена модель структу-
ра–свойство, которая адекватно передает зависи-
мость молярной теплоемкости от топологических

≈ 0.997R

r

R
S

n

−=
−

21
1

> 30n

= 0.00086rS
r

R

S

0.997
0.00086

≥1159 3

параметров молекул: индекса Винера, индекса
Рандича, суммы квадратов собственных значений
топологической матрицы и индекса, характеризу-
ющего расположение цис- и транс-алкенов в про-
странстве.

Полученная модель обеспечивает приемлемую
адекватность, что подтверждается следующими
критериями: коэффициент множественной кор-
реляции 0.997, стандартная ошибка 2 и средняя
относительная ошибка 1.9%. Следовательно, раз-
работанная модель может быть использована при
расчете термодинамических функций: энталь-
пий, энтропий и свободных энергий образования
органических соединений и в термодинамике хи-
мических реакций.
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Таблица 3. Сравнение справочных [12] и расчетных значений молярной теплоемкости

Соединение

Справочное значение 
молярной 

теплоемкости, 
Дж/(моль К)

Расчетное значение 
молярной 

теплоемкости, 
Дж/(моль К)

Абсолютная 
погрешность,
Дж/(моль К)

Относительная 
погрешность, %

298 К
Этилен 43.91 44.14 0.23 0.53
Пропилен 64.97 64.42 0.55 0.85
Бутилен-1 88.38 88.38 0.00 0.00
Цис-бутилен-2 82.13 83.15 1.02 1.24
2-этилбутен-1 137.39 136.21 1.18 0.86
3,3-диметилбутен-1 131.39 130.76 0.63 0.48
Цис-гептен-2 147.25 151.70 4.45 3.02
2-метилгексен-1 157.40 156.12 1.28 0.81
2-метилгексен-2 151.76 153.55 1.79 1.18
5-метилгексен-1 155.30 154.29 1.01 0.65
Цис-3-метилгексен-2 151.76 152.74 0.97 0.64
Цис-3-метилгексен-3 151.76 152.50 0.74 0.49
4-метилгексен-1 151.63 153.04 1.41 0.93
2,3-диметилпентен-1 155.43 154.16 1.26 0.81
2,3-диметилпентен-2 151.55 153.15 1.60 1.05
2,4-диметилпентен-1 155.43 155.82 0.39 0.25
2,4-диметилпентен-2 151.55 152.40 0.85 0.56
2-этилпентен-1 155.96 154.91 1.05 0.67
Транс-гексен-2 136.25 133.23 3.02 2.21
Транс-гексен-3 137.95 133.79 4.16 3.02
Транс-гептен-2 154.14 152.07 2.07 1.34
Транс-гептен-3 151.58 152.03 0.45 0.30
Транс-5-метилгексен-2 151.42 152.35 0.93 0.61
Транс-3-метилгексен-2 151.76 152.97 1.21 0.79
Транс-3-метилгексен-3 151.76 152.66 0.90 0.59
4-метил-транс-2-гептен 174.30 166.51 7.80 4.47
3-метил-цис-3-гептен 174.65 167.25 7.40 4.24

500 К
Этилен 61.16 65.91 4.75 7.77
Пропилен 93.19 96.18 3.00 3.22
Бутилен-1 128.34 131.96 3.62 2.82
Цис-бутилен-2 121.73 124.15 2.42 1.99
2-этилбутен-1 200.03 203.37 3.35 1.67
3,3-диметилбутен-1 193.56 195.23 1.67 0.86
Цис-гептен-2 227.35 226.50 0.85 0.37
2-метилгексен-1 234.11 233.10 1.01 0.43
2-метилгексен-2 231.42 229.26 2.16 0.93
5-метилгексен-1 234.57 230.36 4.21 1.79
Цис-3-метилгексен-2 231.42 228.04 3.38 1.46
Цис-3-метилгексен-3 231.42 227.69 3.73 1.61
4-метилгексен-1 233.90 228.49 5.41 2.31
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2,3-диметилпентен-1 234.49 230.17 4.32 1.84
2,3-диметилпентен-2 231.84 228.65 3.18 1.37
2,4-диметилпентен-1 234.49 232.65 1.84 0.79
2,4-диметилпентен-2 231.84 227.53 4.30 1.86
2-этилпентен-1 234.23 231.29 2.94 1.26
Транс-гексен-2 195.34 198.92 3.58 1.83
Транс-гексен-3 195.89 199.75 3.86 1.97
Транс-гептен-2 229.89 227.05 2.83 1.23
Транс-гептен-3 230.66 226.99 3.67 1.59
Транс-5-метилгексен-2 231.92 227.46 4.45 1.92
Транс-3-метилгексен-2 231.42 228.39 3.03 1.31
Транс-3-метилгексен-3 231.42 227.94 3.48 1.51
4-метил-транс-2-гептен 266.39 248.60 17.79 6.68
3-метил-цис-3-гептен 265.90 249.71 16.19 6.09

800 К
Этилен 85.03 89.58 4.54 5.34
Пропилен 129.24 130.73 1.49 1.15
Бутилен-1 175.11 179.34 4.23 2.42
Цис-бутилен-2 171.12 168.74 2.38 1.39
2-этилбутен-1 269.96 276.41 6.44 2.39
3,3-диметилбутен-1 266.17 265.34 0.83 0.31
Цис-гептен-2 311.89 307.83 4.05 1.30
2-метилгексен-1 316.06 316.81 0.75 0.24
2-метилгексен-2 312.18 311.59 0.59 0.19
5-метилгексен-1 316.03 313.09 2.94 0.93
Цис-3-метилгексен-2 312.18 309.93 2.25 0.72
Цис-3-метилгексен-3 312.18 309.46 2.72 0.87
4-метилгексен-1 316.28 310.54 5.74 1.82
2,3-диметилпентен-1 315.72 312.83 2.89 0.92
2,3-диметилпентен-2 312.93 310.77 2.17 0.69
2,4-диметилпентен-1 315.72 316.19 0.47 0.15
2,4-диметилпентен-2 312.93 309.24 3.69 1.18
2-этилпентен-1 316.89 314.34 2.54 0.80
Транс-гексен-2 266.35 270.36 4.01 1.50
Транс-гексен-3 268.20 271.48 3.29 1.23
Транс-гептен-2 313.73 308.59 5.14 1.64
Транс-гептен-3 314.38 308.51 5.87 1.87
Транс-5-метилгексен-2 313.24 309.15 4.09 1.30
Транс-3-метилгексен-2 312.18 310.41 1.77 0.57
Транс-3-метилгексен-3 312.18 309.79 2.39 0.77
4-метил-транс-2-гептен 359.60 337.88 21.73 6.04
3-метил-цис-3-гептен 358.55 339.38 19.17 5.35

Соединение

Справочное значение 
молярной 

теплоемкости, 
Дж/(моль К)

Расчетное значение 
молярной 

теплоемкости, 
Дж/(моль К)

Абсолютная 
погрешность,
Дж/(моль К)

Относительная 
погрешность, %

Таблица 3.   Окончание
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Полученные результаты могут быть использо-
ваны в научных и инженерных приложениях.
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A, B, C, 
D, E

эмпирические постоянные коэффициенты, 
зависящие от природы вещества

а0, а1, a2, 
а3, а4

коэффициенты, зависящие от температуры

С теплоемкость, Дж/(моль К)
d элементы матрицы расстояний
k кратность связи между атомами
T температура
Z заряд ядра (числа всех электронов)
ε остаточный член
λ собственные значения МГ
ν число ребер графа

i, j номера компонентов
р при постоянном давлении
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