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СТРУКТУРА И ТЕРМОХИМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА

ФЕНОКСИЛЬНЫХ РАДИКАЛОВ, ОБРАЗОВАННЫХ

ИЗ КОМПОНЕНТОВ СУРРОГАТА БИОНЕФТИ

Г. А. Поскрёбышев1

Аннотация: C помощью методов молекулярного моделирования проведен структурный анализ радикалов,
образованных при отрыве атома водорода от 2,4-диметилфенола (2,4-ксиленол), 2-метокси-4-метилфе-
нола и 3-метокси-4-формилфенола (ванилин). Обнаружено, что наиболее термохимически выгодным
является канал образования феноксильных радикалов, возникающих в результате отрыва атома водо-
рода от гидроксильной группы фенольного основания. Значения стандартных энтальпий образования
наиболее термохимически стабильных структур и ряда их изомеров определены с помощью термохи-
мии изодесмотических (гомодесмотических) реакций. Рассчитаны значения стандартных энтропий этих
радикалов.
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