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Аннотация. Для ряда азо- и антрахиноновых красителей полуэмпирическими 

методами (с упором на гамильтониан PM6) были рассчитаны энтальпии образования 

в газовой фазе. Результаты уточняют ранее произведенные расчеты и пригодны

для дальнейшего использования. 
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Abstract. For a number of azo- and anthraquinone dyes, the enthalpy of formation in 

the gas phase was calculated using semi-empirical methods (with an emphasis on the PM 6 

Hamiltonian). The results clarify previously performed calculations and are suitable for 

further use. 
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Задачи, которые возникают перед специалистами по техносферной 

безопасности, не всегда ставятся на прикладном уровне. Многие методики, в том 

числе уровня государственных стандартов[1], которыми привычно пользуются 

специалисты, основаны на глубоко фундаментальных закономерностях. 

Понимание этих закономерностей помогает не только потенциально уменьшить 

количество экспериментов в прикладных исследованиях, но и стать хорошим 

прогностическим инструментом ученого-фундаменталиста в поисках каузации 

среди набора корреляций, задав верное направление мысли еще на стадии 

планирования исследования [2]. Одной из базовых функций состояния 

https://studfile.net/preview/19480511/page:4/
https://studfile.net/preview/19480511/page:4/
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термодинамической системы является энтальпия образования вещества, знание 

значений которой может служить разным целям – от уточнения свойств 

существующих веществ и предсказания свойств новых материалов 

до прогнозирования детонационных свойств высокоэнергетических веществ. 

Расчетные методы разной сложности и степени точности для определения 

энтальпии образования веществ в газовой фазе (в частности) успешно 

применялись уже во второй половине XX века  [3,4], но с развитием 

компьютерной техники они стали доступны практически повсеместно. 

Одновременно уменьшались и расчетные погрешности [5].  

На уровне точности, удовлетворяющем исследователей в области 

техносферной, пожарной и промышленной безопасности нет необходимости 

в использовании время- и ресурсозатратных методов вычисления ab initio, расчет 

по которым даже для сравнительно небольших молекул может занимать часы 

машинного времени. Настоящая работа посвящена вычислению энтальпий 

образования в газовой фазе азо- и антрахиноновых красителей с размером 

молекулы от 28 до 82 атомов. В данном случае возможно использование 

полуэмпирических расчетов. Подробно об этих красителях в работе [6]. Часть 

настоящей работы, посвященная азокрасителям, уточняет результаты работы [7]. 

Для выполнения расчетов использовался пакет полуэмпирических 

расчетов MOPAC2016[8], для написания задания и передачи его пакету 

использовался интерфейс программы ChemBio 14. Перед выполнением расчета 

молекулы веществ оптимизировались методом минимизации энергии. 

Использовался ряд гамильтонианов, предпочтение отдавалось PM6 и его 

расширенным версиям, значения в пределах ±16 кДж/моль усреднялись[9]. 

На рис. 1 в графическом представлении приведены энтальпии образования 

в газовой фазе для ряда азокрасителей. Формат биржевой диаграммы выбран 

для демонстрации не только результатов, но и погрешностей вычисления.  

На рисунке 2, построенном по аналогичной логике, приведены энтальпии 

образования в газовой фазе для ряда антрахиноновых красителей. 

Рис. 1. Расчетные 

энтальпии 

образования в газовой 

фазе для 

азокрасителей: 
1 – Красно-коричневый, 

2 – Алый Ж,  

3 – Бордо С, 4 – 

Оранжевый 4К, 

5 – Оранжевый Ж,  

6 – Алый п/э,  

7 – Желто-коричневый,  

8 – Оранжевый п/э, 

9 – Диазочерный С 
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Даже с учетом полученных результатов, которыми вполне можно 

пользоваться для дальнейших расчетов, на данном этапе работа 

не представляется законченной в полной мере. Предстоит провести сравнение 

с имеющимися экспериментальными данными, несмотря на кажущуюся 

сложность, провести расчеты методами изодесмических реакций и реакций 

атомизации, после чего окончательно обосновать использование 

полуэмпирических методов. Авторы декларируют желание продолжать работу 

в этом направлении. 
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Рис. 2. Расчетные 

энтальпии 

образования в газовой 

фазе антрахиноновых 

красителей:  
1 – Зеленый Н2С,  

2 – Ярко-синий,  

3 – Зеленый 2Ж, 

4 – Ярко-зеленый Н4Ж,  

5 – Фиолетовый, 6 – 

Чисто-голубой, 7 – 

Малиновая база, 8 – 

Фиолетовый 2К, 9 – 

Фиолетовый 4К 
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