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ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА

МОНОМЕРА И ДИМЕРА ТРИЭТИЛАЛЮМИНИЯ∗

Г. А. Поскрёбышев1, С. М. Фролов2

Аннотация: С помощью молекулярного моделирования рассчитаны значения энтальпии образо-
вания мономеров и димеров триэтилалюминия (ТЭА) –fH◦(Al(C2H5)3) = −65,1 ± 14 кДж/моль
и –fH◦(Al2(C2H5)6) = −211 ± 18 кДж/моль и триметилалюминия (ТМА) –fH◦(Al(CH3)3) = −58,5 ±
± 14 кДж/моль и –fH◦(Al2(CH3)6) = −196,7 ± 18 кДж/моль. Установлено, что с учетом возможных
ошибок расчета образование димера ТЭА (Al2(C2H5)6) можно ожидать при T ≤ 400 K. Рассчитанная
величина теплоты сгорания мономера ТЭА в кислороде (воздухе) –r1H

◦ (= −9894,5 кДж/моль) хорошо
согласуется с предыдущими оценками. Рассчитаны температурные зависимости термодинамических
свойств мономера и димера ТЭА в диапазоне температур от 0 до 4000 К.
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