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KoncTrpynpoBanme romogecMniecknx peakimii aJjisi
NNKJINYECKNX XNIMUYECKINX coeanHeHnin *

A.C. Ucmarnosa ', A V1. Axmerbsanosa b, @.T. Buranmuma 2

BalKupeKmii TocyIapeTBeHnbiit yausepcnrer!, YbuMeknii rocyraperseHHbii e TsHoil
TEXHUYICCKUI YHUBEPCUTET

Hacrosimast pabora sIBJISIETCsS IPOJIOJIZKEHIEM HCCJIC/IOBAHNI, HAUYaThIX aBTopamu B [1,2].
Panee nmokaszamno, aro HanboJiee HAIEKHDBIM SIBJISIETCS METOJ CPABHUTEIHLHOTO PACIeTa, OCHOBAH-
HBII HA MCHoJIb30BaHun romogecmudeckux peakiuit (IIP). Hesbto siBiisieTcsi KOHCTPYUPOBAHUE
HezaBucuMbIX [JIP 11t MUKINIeCKNX XUMUIECKUX COeTUHEHUN, TTO3BOJISIONIEEe MPOBOINTD HE3a-
BHUCHUMYIO OIEHKY YHEPrOCOIECPKAHUS BEIECTBA, BBISBJISTH ONUOOYHBbIE JAHHBIE U, B KOHETHOM
cuere, HaIEXKHO OIPEIE/ISATh TEIIOBbIE 3(PDHEKTh XUMHUIECCKUX PEAKITHIA.

Anroput™ KoHCTpyupoBanus 6asuca IJIP mj1st MHKINYECKOro CoeIMHEHNST BKIIOYAET B cebst
CJIEIyIOITEe OCHOBHBIE TAIIDL:

1. I[IpeacraBuTh BCEBO3ZMOXKHBIE BAPUAHTHI MOJIEKYJIBI, KOTOPasI IOJIyYeHa U3 UCXOTHON «pas-
PBIBOM» OJIHOI MJIM HECKOJIBKUX CBsi3eil. BBISIBATEH Bce He3aBHCHMBbIe KOMOWHAIMU BHYTPEHHUX
rpyIr, 00pa3yoNmx XUMIIECKOe COeIMHEHNE.

2. JIyist KarXKJIOTO COCTABJISIIONIEr0 OI00paTh KOHIEBLIE IPYIIILI U3 TEX, YTO MPUCYTCTBYIOT
B UCXOHOM xumudeckoM coeanaernu. Cdopmuposars npasbie dactu IJIP. Ecim B coctase co-
eJIMHEHNUST HET KOHIEBBIX WJIM HET IOIXOJSIINX CPEI UMEIOIIUXCsI, CKOHCTPYUPOBATh «HOBYIO»,
[IPUCOEINHEHNEM BaJICeHTHO-CBI3AHHBIX aTOMOB.

3. Hns omnpejenenusi peareHTa (peareHTOB) MCXOIHOIO XUMHYECKOTO COEJMHEHUsSI Y9IeCThb
CPYIIIIOBOIl cocTaB MpoayKToB paBoit yactu I'JIP. PearenTs! cocTaB/isioTcs U3 KOHIEBBIX TPYIII,
BXOJAIINX B IIPOIYKTHI.

4. Paccunrarh crexunomerpudeckue kodddurmentsr B I[P coryracHo rpymnmoBomy GaJiamcy
— COXpaHEHMe YHCJIa IPYMI (BHYTPEHHUX U KOHIEBBIX) KayKJOTO THIIA.

Paccmorpum npumep Koucrpyupoanust 6asuca I'JIP aiist mostexyibt ounukiomnpornmia CgHyg.
Crpoenne coeJlMHEHUS IPEJICTABISIETCS B BUJE KOMOWHAIMHU JIBYX THUIIOB BHYTPEHHHUX TI'DYIII
(B1,B2) (Puc. 1). B nannoil MoJieKyJie HPUCYTCTBYIOT JBa THUla XuMUYecKux cpszeii: C' — C
unC—H.

BceBozmoxkHBIE BApUAHTHI pa3PBIBOB CBA3EH MIpeJICTABICHBI HA puc. 2. s ciiaraembrx Bcex
TPUANATH ISITH KOMOMHAITUHN [TOIXONAIIEH ABJIsieTcst KoHreBas rpymnna K. Tem cambIM HETPYIHO
copmuposars mpasele dactu ['JIP. Yuer rpymnmoBoro cocraBa npogykTos npasoit yactu [P
[IO3BOJISIET OIIpEIEIuTh pearenT K1 K1 JJIsl HCCIeIyeMOro XUMIIeckoro coennaenusi. CoxpaHeHue
PYIIIOBOrO HajIaHCa MO3BOJISIET TPOCTABUTH cTeXuoMeTpudeckue Koaddunuentor B ['/IP.

Taxum obpasom, rosyden 6a3zuc w3z 35 ['/IP:

1) C@Hlo + KlKl — KlBlBlBgKl(BgBlBl)
2) CGHH) + KlKl — KlBlBgBlKl (BQBlBl)
3) CeHyp+ K1K; — 2K1ByB1 By
4) CeHyo + 2K1 Ky — K\ B1B1 K + K1 KBy (B2B1By)
5)C¢Hip +2K1 K1 — K1 B1B1(B2K1)(B2K1)(B1B1 K1)
6) CsHio +2K1 K1 — (B1K1)(B1K1)BeBo(B1K1)(B1K7)
7) CeHip +2K 1K1 — K1B1 Ky + K1Bl(KlBQ)(BQBlBl)
8) CsHio + 2K 1K1 — (K1 B1)(K1B1)B2(B2K1)B1 (K1 Bq)
)

9 6H10+2K1K1 (KlBl)Bl(KlBgKl)+K1(BQBlBl>

*Pabora BbinosHena npu dgunancosoit noguepkke POPU (mpoekr 18-07-00584 A).
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Puc. 1. a) Mouiekyna 6unukionponmia; 6) Crpykryphas dhopMysa MOJEKYJIbl U ee IPYIIIOBOii COCTaB;
B) Buyrpennune rpynust By u By u xoHnesas rpymma K.
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Puc. 2. BapuanTbl pa3pbIBOB CBsi3eil B MOJIEKYJI€ OUIIUKJIOPOIIUIIA.
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CeH1p + 2K Ky — K B1(By K1) B K1 + K{(B2B1By)
CegHyg+3K1 K1 — K1B1B1 K1 + KlKlBQ(BQKl)BlBlKl
12) CsHyg + 3K1 K1 — 2K1B1 K7 + KlKlBQ(BQBlBl)
13) C¢Hip + 2K1 K1 — K1B1B1 K1 + KlKlBQ(BQBlBl)
14) CeHyo + 3K K1 — K1 B1 K + K1B1(B2 K1) (B2 K1) B1B1 K4
15) CgH1g + 3K1 K1 — K1B1B1 K1+ K1 K1 By K1 + Kl(BQBlBl)
16) CsHqig + 3K1 K1 — 2K1B1B1 By K1 K4
7 CeHyig+3K1 K1 — K1B1 K1+ K1B1Bo K1 K, —|—K1(B2BlBl)
18) C¢H1p + 3K1K1 — K1 B1(B2K1)B1 K1 + K1 K1 BaB1 K
19) CeH1o + 4K1 K1 — 2K1B1B1 K1 + K1 K1 BoBo K1 Ky
20 CﬁHlo + 4K\ Ky — 2K1B1 K1 + KlKlBQ(BgKl)BlBlKl
21) CgHig +4K1 K1 — K1Bo K 1Ky + K1B1B1 Ky + K1 K1ByB1B1 K4
22) CeHig +4K1 K1 - K1Bo K1 K1+ K1B1B1 Ky + KlBl(BQKl)BlKl

10)
1)
)
)
)
)
)
)
)
)
)
;
23) C¢Hi0 + 4K\ K1 — K1 B1 K1 + K1B1Bo KKy + K1 K1 BB B1 K
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)
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24) CeH1g +4K1 K1 — K1B1 K1 + K1 B1Bo K1 Ky + KlBg(BlKl)(BlKl)
5)CeHyig +5K1 K1 — 2K1B1B1 Ky + 2K 1 K1 By K,

6) CoH1g+5K1K1 — 2K1B1 K1 + K1 K1ByBy K1 K1 + K1BoBy Ky

7 CeHyg+5K1 K1 — 3K1B1 K1 + KlKlBQ(BQKl)BlKl

8) CeHig +5K1 K1 — 2K1B1 K1+ K1 K1By K1 + K1 K1ByB1B1 K,
9)CgHig +5K1 K1 — Ki1B1B1 K1 + K1 K1 By K1 + K1 K1ByB1 K1 + K1B1 K,
0) CeHyig +5K1 K1 — 2K1B1 K1 +2K1B1Bo K1 K4

1) CsHyp + 5K1 K1 — 2K1B1 Ky + K1 K1 Bo Ky + K1 B (B2 K1 )B1 K
32)CeHyg +6K1 K1 — 4K1B1 K1 + K1 K1 By By K1 K4

3)CeHig+6K1K1 — 3K 1B1 K1+ K1 K1 Bo Ky + K1 K1 By B1B1 Ky

34) CeHyg + 6 K1 K1 — 2K 1B1 K + 2K K1 By Ky + K1 B1B1 K4
35)CeHyg+ 7TK1 K1 — 4K 1B1 K1 + 2K1 K1 Bo Ky
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