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ЭНТАЛЬПИИ ОБРАЗОВАНИЯ И ЭНЕРГИИ ПЕРЕСТРОЙКИ

РАДИКАЛОВ НАФТАЛИНА∗

Е. А. Мирошниченко1, Т. С. Конькова2, Ю. Н. Матюшин3, А. Б. Воробьёв3,
Я. О. Иноземцев4, А. В. Иноземцев4

Аннотация: На основе метода двойной разности рассчитаны энтальпии образования радикалов наф-
тил-1 и нафтил-2 (405,0 ± 2,0 кДж/моль). В качестве объектов исследования использованы данные по
энтальпиям образования производных нафталина, в качестве реперных величин применили радикал
фенил и производные бензола. Полученные данные по энтальпиям образования радикалов нафтил-
1 и нафтил-2 были применены для корректировки имеющихся энтальпий образования производных
нафталина в газовой фазе. Для 1- и 2-нитронафталина получена одинаковая величина, равная 133
кДж/моль. Литературные данные составляли 111,2 ± 5,3 и 145,0± 1,9 кДж/моль для 1-нитронафталина
и 129,8 кДж/моль для 2-нитронафталина (расчет). Полученные данные позволили рассчитать энергии
диссоциации связей D(ó–NO2) в 1- и 2-нитронафталине, которая составила 306±2,0 кДж/моль и близка
к энергии этой связи в бензоле (305,4±1,3 кДж/моль). Для определения идентичности связей в нафталине
и бензоле был выполнен совместный расчет связей С–Н и С–С в нафталине и бензоле из энтальпий
атомизации этих соединений. Связи получены идентичными, т. е. связи одинаковы по величине, из чего
можно определить, что энергии перестройки радикалов нафтил-1 и нафтил-2 равны 0 кДж/моль.
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