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Полученные в работе данные о пожаровзрывоопасности новых органических соеди-

нений имеют большое практическое значение. Они будут переданы в ГНЦ НИОПИК с целью 

создания безопасных условий ведения технологических процессов и средств взрывозащиты. 

 

Рис. 2. Зависимость   
 

    
   от   

 

    
 метилового эфира 5-НЛК. 
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При производстве, эксплуатации и хранении фармацевтических препаратов зачастую 

происходит пылеобразование. Так как пылевоздушные смеси подвержены горению и взрыву, 

с препаратами следует проводить ряд испытаний на определение пожаровзрывоопасных 
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свойств. Такой подход обеспечит безопасность на производстве, сведет к минимуму риск по-

ломки оборудования, обезопасит сотрудников от несчастных случаев, поможет подобрать 

средства индивидуальной защиты. 

Исследованное вещество было получено из НИИ фармакологии им. В.В. Закусова. 

Соединение имеет белый цвет с желтоватым оттенком, является кристаллическим порошком. 

Это соединение хорошо растворимо в этаноле, хлороформе, практически не растворяется в 

ацетоне и эфире. АДК-175 чувствителен к свету (на свету желтеет). Эмпирическая формула 

C28H44N4O4HCL. Структурная формула показана на рис. 1. 

 
Рис. 1. Структурная формула АДК-175 

Для подтверждения структурной формулы  АДК-175 использовался метод ИК-

спектроскопии. Образец был запрессован в полупрозрачную таблетку с навеской KBr и про-

анализирован при помощи ИК-Фурье-спектрометра Nicolet 380 FT-IR. Результаты соотнесе-

ния спектров приведены в табл. 1 [1]. 

Таблица 1 

Идентификация результатов ИК-спектроскопии АДК-175 

Структурные фрагменты и  

признаки 

Волновые числа  

справочные (см
-1

) 

Волновые числа  

экспериментальные (см
-1

) 

Cаром — C 1450-1490 1455,9  1468,5 

Cаром — H 

 

1000-1070 

800-860 

1014,9  1046,5  1058,5 

829  847,3  856,4 

—CH2— 2940-2915 

2870-2845 

2929,6 

2852,8 

2 группы C=O в разных циклах 1655-1635 1645,4 

O2N— 1300-1255 1302,3  1285,4  1268,7 

(CH2)3 720-740 733,5 

— С2H5 1075-1000 

1350-1260 

1074,5  1058,5  1046,5  1014,9 

1348,2  1302,3  1285,4  1268,7 

Соединение является  

аминокислотой 

2760-2530 

1335-1300 

2568,7 

1302,3 

Наличие указанных в таблице полос поглощения является подтверждением химиче-

ского строения вещества. 
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В работе проводилась оценка термической устойчивости АДК-175. Вещество подвер-

галось исследованию методом ДТА на приборе фирмы NETZSCH STA 449 F3 Jupiter для 

синхронного анализа ТГ/ДСК. Термограмма приведена на рис. 2, из которой видно, что при 

температуре 196,4 
0
С на кривой ДСК наблюдается эндоэффект, обусловленный плавлением 

вещества. При температуре 241 
0
С наблюдается начало убыли массы без выделения тепла, 

которое, видимо, обусловлено отрывом группы HCl. При температуре 250 
о
С наблюдается 

начало экзотермического эффекта с потерей массы до 40 масс. %, обусловленное дальней-

шим разложением вещества. Величина экзоэффекта составила 319,7 кДж/кг.  

Термический распад вещества, видимо, связан с отрывом нитрогруппы от молекулы 

вещества и разрывом одной из связей C-N, что подтверждается ИК-спектром продуктов рас-

пада, в котором были обнаружены пики, характерные для нитрилов. 

 
Рис. 2. Термограмма АДК-175, скорость нагрева 5 

о
С/мин 

Таблица 2 

Энтальпии образования АДК-175 в газовой фазе 

Метод Метод минимиза-

ции энергии мо-

лекул, КДж/моль 

Метод поиска 

переходных  

состояний, 

КДж/моль 

Среднее 

значение, 

КДж/моль 

AM1 -346,16 -329,21  

 

 

 

 

 

 

-489,0 

MNDO -190,05 -118,14 

MNDOd -187,32 -123,18 

PM3 -495,71 -466,73 

PM5 -506,87 -479,29 

PM6 -504,32 -478,50 

PM7 -506,94 -480,81 

RM1 -469,09 -448,52 

Метод аддитивных связей [2] -513,14 

Метод аддитивных  

групповых вкладов [3] 

-520,22 

Метод Бенсона [4] -486,63 

Зачеркнутые значения не учитывались из-за большой погрешности. 
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Одним из следующих этапов оценки данного вещества было определение энтальпии 

образования. Энтальпия образования в газовой фазе рассчитывалась несколькими методами, 

в том числе в программе ChemBioOffice. Результаты расчетов представлены в таблице 2. 

Для вещества были определены значения энтальпии плавления и испарения. С учетом 

их значений была рассчитана энтальпия образования АДК-175 в твердом состоянии, равная -

613,89 кДж/моль. 

В работе была определена энтальпия сгорания вещества по закону Гесса и по методу 

Коновалова-Хандрика [5]. Два метода показали схожие значения и составили -33540,53  

кДж/моль и -33365,3  кДж/моль соответственно. 

 Также по руководству [2] были рассчитаны пожаровзрывоопасные характеристики, 

такие как нижний концентрационный предел распространения пламени (НКПР), максималь-

ное давление взрыва (Pmax), максимальная скорость нарастания давления взрыва (dP/dt). Они 

представлены в таблице 3. 

Таблица 3 

Показатели пожаровзрывоопасности пылей АДК-175 

Вещество НКПР, г/м
3 

Pmax,кПа dP/dt, кПа/с 

АДК-175 24 464,1 34807,5 

 

НКПР также был определен экспериментальным путём в стеклянном взрывном ци-

линдре по методике ГОСТ 12.1.044-84. Получено значение 57 г/м
3
, что значительно превы-

шает рассчитанную величину, что может быть обусловлено высокой термической стойко-

стью вещества и значительным содержанием  инертных элементов N, O и  группы НCl (31,3 

масс. %) в структуре вещества. По классификации Гаджелло пыль вещества АДК-175 отно-

сится к группе взрывоопасных. 

В работе определено, что вещество обладает достаточно высокой термической стой-

костью (tнир = 250 
0
С), а ее пылевоздушная смесь является взрывоопасной. По закону Гесса 

определена величина теплоты сгорания вещества. Для получения полной оценки пожаров-

зрывоопасности требуется дальнейшее исследование вещества.  
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