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����!*� ��# �&��)! +����,�!/ !$�����!# ��! $��������'( 0$��"!#( �vapH 0(298,2) ��# 
$����'( +%!��" ����!*���� $�����!# ! $ ����!*�'� *!$��� +%!��'( ��0��. ?�)�����, 
*�� ����������'/ ����� ���"��#�� �������!��"��, +����,�!! !$�����!# +%!��" $ ��*-
��$�,A, �� 0$�0��AB�/ +)$���!������,��/. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160303 
 
� & ' ( ) % ! )  � & # % �: +����,�!# !$�����!#, �������!*�$)!/ !���)$, !���)$ $"#���-
��$�!, $����'� +%!�', �������!��"��!�. 

		������ 

�����'� +%!�' G!��)� !$���,�0A�$# " $�"�������/ (!�!*�$)�/ ����'G�����$�!. H�� — 
��$�"��!���!, ���$�!%!)����', ���0�#���' "#�)�$�! ��# ���!����" ! �.�. �$��'/ !�����$ 
����$��"�#A� $���!���!#, $������B!� ��$)��,)� $�����+%!��'( ��0��, ����!��� $����'� 
+%!�' �!)������"'( )!$��� !�! +%!�' ����������'( $�!���". ��# $�����!# ��(�����!/ ��-
�0*��!# ! �&��)! !( +)$��0���&!���'( $"�/$�" ����(��!�' ����'� �� +����,�!#� !$�����!#. 

��!*�$�"� +)$���!������,�'( ����'( �� +����,�!#� !$�����!# �vapH0(298,2) $����'( +%!-
��" " �!�����0�� �����!*���, �$������ ��# +%!��" �!)������"'( )!$��� !�! ����������'( 
$�!���". 	�)!� �������, "���!)��� ����(��!��$�, " �������!��"��!! +����,�!/ !$�����!# 
��! $��������'( 0$��"!#( $ ��!"��*��!�� ������", �� ����0AB!( �!)�)!( !$(���'( +)$��-
�!������,�'( ����'( ��! ��$*���. ��# ��$*��� �vapH0(298,2) $����'( +%!��" $0B�$�"0A� ��-
�!�!"�'� [ 1—5 ], ���!�!"��-)�����#&!���'� [ 6, 7 ] ! QSPR [ 8 ] �����'. ����)� +�! �����' 
��$�����' " �$��"��� �� $����'� +%!�' $ ����/ +%!���/ ��0���/, ! )�) ��! ��"��0� $��#  
" $�0*�� ���!*!# " !$$���0���� $���!���!! �"0( ! ����� $�����+%!��'( ��0�� �$����$# ��-
#$�'�, �$������ $ 0*���� ����, *�� ������'� $���!���!# $)����' ) �������)0�#��'� "��!-
����/$�"!#�.  

K��, �����' — ��������)� �������!*�$)��� ������ �������!��"��!# +����,�!/ !$�����!# 
$����'( +%!��" $ ����!*�'� *!$��� $�����+%!��'( ��0�� $�"��$��� $ ����!��� $0B�$�-
"0AB!( ������" �������!��"��!#. 

������
 �
���
  

�����!)� ��$*��� +����,�!! !$�����!# �������!*�$)!� �������, �$��"���'� �� ���!-
%!&!��"���'( !���)$�( ����!*�, �������� ��!$��� " ����� ��0��!)�"���'( ������( [ 9—11 ].  
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N� �$��"0 ��! ��$*���( +����,�!/ !$�����!# $����'( +%!��" �'�� ��!�#�� 0��"���!�, !$-
���,��"����� " ������ [ 9 ]: 
 �Hv, 298 K = 1,6883 �0–3�  + 2,0781, (1) 

��� 0–3�  — $0�����'/ !���)$ 
1 2 3

0 3 0 ;
2 3 4

� � � �
� � � � � �  0

1
1 / Ln( )

n

i� � �	  — !���)$ $"#���- 

��$�! �0��"��� ���#�)�; 1

1
1/ Ln( )

m

i j� � � �	  — !���)$ $"#�����$�! ���"��� ���#�)�; 

2

1
1 / Ln( )

p

i j k� � � � �	  — !���)$ $"#�����$�! "������ ���#�)�; 3

1
1 / Ln( )

r

i j k l� � � � � �	  — !���)$ 

$"#�����$�! ����,��� ���#�)�; � — )���"'� *!$�� (��$)�!����'). ��# 0�������'( �����" ���-
*��!# ��$)�!�����" �'�! "�#�' !� �����' [ 9 ] ! $�$��"!�!: 1,4773 — ��# ���"!*����, 1,6201 — 
��# "���!*����, 2,3685 — ��# ����!*���� ! 7,5949 — ��# *��"���!*���� �����" 0�������. 

� )�*�$�"� ��$)�!����� +%!���/ $�$��"�#AB�/ �'�� "�#�� $�����+%!���# ��0���  
(—���—). ��# ��$*��� ���*��!# ������� ��$)�!����� �'� "'���� ����!��"�*�'/ ����� !� 19 
$����'( +%!��" ����!*���� $�����!#, ��# )����'( !��A�$# ������'� ����'� �� +����,�!#� 
!$�����!# [ 12—17 ]. ?��0*����� ���*��!� ��$)�!����� ��# $�����+%!���/ ��0��' $�$��"!�� 
1,1467, � ���0�,���' ��$*��� ����$��"���' " ����. 1. � +��/ �� ����!&� ����$��"���' ! ���0�,-
���' ��$*��� ��0�!�! ���!�!"�'�!, ���!�!"��-)�����#&!���'�! ! QSPR �������!. � ������ 
�'�! ��$$������' ��$*���'� �����' $���0AB!( �"����": ���!�!"�'/ ����� �����,$)! [ 1 ], 
���!�!"�'/ ����� 
�+�� [ 2 ], ���!�!"�'/ ����� �0)��$� [ 3 ], ���!�!"�'/ ����� ����")!�� 
[ 4 ], ���!�!"�'/ ����� ������"� [ 5 ], ���!�!"��-)�����#&!���'/ ����� �����&���� [ 6 ], ��-
�!�!"��-)�����#&!���'/ ����� ������� [ 7 ], QSPR ����� ��(�"�/ [ 8 ]. 

���*��
� � �� �+�*������ 

�&#-�!) /01�! � #2�#3 /01��#3 4�566#3. 	�$�!��"��!� ������������� ������ ! ��� 
$��"���!� $ !��AB!�!$# ��$*���'�! �������! [ 1—8 ] ���"����� $ !$���,��"��!�� �!����-
�0��'( ����'( �� +����,�!#� !$�����!# 30 $����'( +%!��" ����!*���� $�����!#, $������-
B!( ���0 $�����+%!��0A ��0��0 (����. 2).  

?� ���0�,����� ��$*���" ����� $�����, $���0AB!� "'"��': 

 QSPR ����� ��(�"�/ ! ���!�!"�'/ ����� 
�+�� !��A� ���*!���,�'� ��)�����!# �� 

���0�,����� �������� ! �� ���0� �'�, ��)������"��' ��# �������!��"��!# �vapH0(298,2) $���-
�'( +%!��";  


 ���!�!"��-)�����#&!���'/ ����� ������� ! ���!�!"�'� �����' �����,$)! ! ����"-
)!�� !��A� ��$����*�� "'$�)!� ���*��!# �!$���$!/ ! ��)�� �� ��)�����0A�$# ��# �������!-
��"��!# �vapH0(298,2) $����'( +%!��";  


 ����������'/ QSPR �����, ���!�!"�'/ ����� ������"� ! ���!�!"��-)�����#&!���'/ 
����� �����&���� #"�#A�$# ��!����� ��*�'�! ! ���0� �'�, ��)������"��' ��# �������!��-
"��!# �vapH0(298,2) $����'( +%!��".  

�&#-�!) /01�! 217��8#�#%!" 71�&#$ 1 /$1&)�4&17#&9. ?���(�� �� $���!���!/ $ ��-
��/ +%!���/ ��0���/ ) "�B�$�"�� $ �"0�# !�! ����# +%!��'�! ��0����! ���)� $�!���� )�*�-
$�"� �������� �vapH0(298,2). ?���$��"����'� " ����. 3 ! 4 ���0�,���' ��$*��� ��$$����!"���'-
�! �������! ��)��'"�A� ���*!���,�'� ��)�����!# �� +)$���!������,�'( ���*��!/, )����'� 
��$�!��A� 20 )��/���, ! �����, *�� ����!������. 	�)!� ���*!���,�'� ��)�����!# "�#� �! "'-
�"��' +)$���!������,�'�! �G!�)��!, "���#���� "$���, +�� $"#���� $ ��$�"��G��$�"�� ����-
��" �������!��"��!#, )����'� �� 0*!�'"�A� ���!*!� �������)0�#��'( "��!����/$�"!/. ?�-
�'�)! ""�$�! �����")! �� ���!*!� ��$)��,)!( $�����+%!��'( ��0��, ����!��� " ������ [ 5 ], 
�� ��!"��#� ) ��������0 0�0*G��!A, ��"'G���$# ��*��$�, ��$*���'( ���*��!/ ���,)� ��# ��( 
!��!"!�0��,�'( $���!���!/, �� )����'� �'�� "'������� ��$���/)� ������. H�� ��"��!�  
� ���, *�� �������)0�#��'� "��!����/$�"!# " $���!���!#( $ ��$)��,)!�! $�����+%!��'�! 
��0����! ����$��#��' ! !����#A�$# " ��"!$!��$�! �� $��0)�0�' ����)0�'. 
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	 � � � ! & �  1  

���
������	����� ������ 
� ��	��
��� ��
������  
� �����	�	� �����	� ��� 	������������� ��!��� ���"��� �#���� 

�vapH 0(298,2)+)$� – �vapH 0(298,2)��$*, )��/���, 

?���������'/ 
����� ���!�!"�'� 

���!�!"��-
)�����#- 
&!���'� 

QSPR����!���!� 

�
va

pH
0 (2

98
,2

) +)
$�

,  
)�

�
/�

��
, 

�
!�

��
��

0�
� 

0–3�  [ 1 ] [ 2 ] [ 3, 4 ] [ 5 ] [ 6 ] [ 7 ] [ 8 ] 

�������!��&���� 37,2�0,2 [12] 19,7257 1,8 0,3 –1,7 –0,1 1,1 0,5 –0,4 –1,0
���!�!���0������ 37,3�0,2 [12] 19,7757 1,8 –1,7 0,4 — 1,2 –0,5 0,0 –0,9
Z0�!��&���� 43,6�0,2 [12] 23,5861 1,7 0,5 –1,2 0,2 0,1 –0,3 –2,4 0,7
H�!��0������ 42,0�0,1 [12] 23,6033 0,1 1,7 3,0 0,1 0,8 –1,0 –1,1 –0,9
H�!�!���0������ 39,8�0,1 [12] 22,5453 –0,3 –2,1 –1,3 –2,7 0,6 –1,4 –2,4 –3,1
	��	-Z0�!��&���� 38,0�0,2 [12] 20,8650 0,7 –0,5 1,9 –0,1 –1,0 –0,7 –2.2 –4,9
���!�-2,2-�!���!�����!���� 39,0�0,5 [12] 20,9837 1,5 –1,7 2,9 — 0,6 0,1 3,1 –3,9
���!���)$����� 48,4�0,2 [13] 26,5368 1,5 0,8 4,4 — 0,8 –0,5 0,8 0,7
H�!�-2,2-�!���!�����!���� 41,4�0,2 [14] 23,8883 –1,0 –2,2 1,1 –5,3 –0,1 –1,0 0,6 –6,3
3-���!��0�!��&����  46,4�0,2 [15] 25,6672 1,0 –0,5 0,3 –0,6 0,1 –1,0 –2,5 –1,3

42,8�0,3 [12] 23,8740 0,4 –0,8 –2,4 –0,1 –1,0 –0,8 1,6 –7,41,1-�!���!�����!��&���� 
40,3�0,2 [13] 23,8740 –2,1 1,7 0,1 2,4 1,5 1,7 4,1 –4,9

\�)$!��&���� 51,9�0,3 [16] 29,4875 0,0 –1,4 –2,1 –1,3 –1,2 –1,6 –3,5 –0,6
H�!���)$����� 50,6�0,4 [15] 29,5015 –1,3 0,1 2,4 –0,9 –0,1 –1,9 –2,3 –1,9
\���!��&���� 57,1�0,2 [16] 32,4382 0,3 –1,3 –1,5 –0,9 –0,7 –1,2 –3,2 –0,2
1,1-�!���!�����!��0������ 50,3�0,2 [13] 29,5647 –1,7 4,4 6,3 4,8 4,1 3,0 1,4 –7,0
Z0�!�-2,2-�!���!�����!���� 50,4�0,2 [13] 29,8101 –2,0 –3,4 0,9 –5,4 –0,6 –2,1 –0,3 –7,8
����&!��&���� 79,6�0,3 [16] 47,1918 –2,2 –4,3 –2,0 –2,3 –2,1 –1,8 –5,9 –6,9
	������&!��&���� 89,9�0,2 [16] 53,0933 –1,8 0,9 3,7 –0,6 3,5 4,0 –5,2 –1,7
���!��)����)����� 100,6�2,5 [17] 61,9454 –0,6 –8,2 1,4 — –4,3 –2,2 –6,3 –0,9
s 2    1,9 7,2 6,3 6,8 3,2 2,7 9,5 16,2
|�|max    2,2 8,2 3,7 5,4 4,3 4,0 6,3 7,8

? � ! � � * � � ! �. s 2 — �!$���$!#; |�|max — ��)$!���,��� �� ���0�A ��)�����!� ���0�,����" ��$*�-
�� �� +)$���!������,�'( ����'(, )��/���,. 
 

���!*!� ��)!( "��!����/$�"!/ ����"�������$# $���$��"���!�� +����,�!/ !$�����!#  
�-��)���" ! $���!���!/ �!��/���� $�����!# 
��0�!( )��$$�" ($�!���", +%!��" 0)$0$��/ )!-
$���', $����'( +%!��" +�!�����!)��# ! ��!&�-
�!��), ����$��"����'� �� �!$. 1.  

�� �!$0�)� "!���, *�� ��# $�!���" ! +%!��" 
0)$0$��/ )!$���' ��"!$!��$�, +����,�!! !$��-
���!# �� +����,�!! !$�����!# �-��)���" #"�#��-
$# �!��/��/, *�� ��"��!� � ��$��#�$�"� ")���� 
����/ $�����+%!���/ ��0��' " +����,�!A !$-
�����!# $ 0*���� �������)0�#��'( "��!����/- 
 

���. 1. N�"!$!��$�, ����0 +����,�!#�! !$�����!#  
�-��)���" ! �!��/�'( $���!���!/ ��0�!( )��$$�"  
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	 � � � ! & �  2  

���
������	����� ������ 
� ��	��
��� ��
������  
� �����	�	� �����	� ��� 	��	����� ��!��� ���"��� �#���� 

�vapH 0(298,2)+)$� – �vapH 0(298,2)��$*, )��/���, 

?���������'/ 
����� ���!�!"�'� 

���!�!"��- 
)�����#- 
&!���'� 

QSPR����!���!� 

�
va

pH
0 (2

98
,2

) +)
$�

,  
)�

�
/�

��
, 

�
!�

��
��

0�
� 

0–3�  [ 1 ] [ 2 ] [ 3, 4 ] [ 5 ] [ 6 ] [ 7 ] [ 8 ] 

?���!��&���� 39,8�0,1 [12] 14,6930 3,2 1,8 –0,4 0,7 1,1 0,7 –1,3 3,7
H�!�����!���� 39,3�0,1 [12] 17,6729 2,9 4,1 4,9 0,3 2,9 1,1 1,1 2,2

39,3�0,2 [12] 20,4711 2,4 1,9 4,5 — 1,2 –0,2 1,1 1,6���!��0������ 
40,3�0,5 [13] 20,3338 3,4 2,9 5,5 — 2,2 0,8 2,1 1,1

���!��&���� 32,3�0,1 [18] 20,6386 5,4 2,3 0,9 — 1,4 1,5 1,0 1,1
H�!��&���� 35,6�0,1 [18] 20,6386 3,7 2,7 0,0 –0,3 1,6 1,4 –0,8 2,1
���!���������� 43,7�0,1 [13] 23,5861 1,8 1,2 4,3 – 0,9 –0,5 0,6 0,8
?���!�����!���� 43,1�0,1 [12] 23,6033 1,2 2,8 4,1 –0.4 1,9 0,1 0,0 0,2
H�!�-2-���!��0������ 44,3�0,3 [19] 25,5748 –1,0 –2,7 –1,4 –1,4 0,3 –1,7 –2,8 –3,4
Z0�!�����!���� 49,1 [12] 26,5508 2,2 3,7 5,5 1,1 3,2 1,3 1,1 1,4

44,4�0,2 [19] 23,7719 2,2 0,2 4,5 — –1,0 –1,2 0,0 –3,3���!�-3,3-�!���!��0������ 
43,9�0,2 [13] 23,6441 1,0 –0,3 4,0 0,4 –1,5 –1,7 –0,5 –4,9

?���!��&���� 48,6�0,4 [20] 26,5368 1,7 0,4 –0,8 0,2 0,3 –0,1 –2,3 0,9
2-���!�����!�-2-���!�- 
      ��������� 

48,5�0,2 [13] 24,1855 –0,2 –2,2 1,5 –1,3 1,7 –0,9 –1,1 –3,8

53,2�0,2 [13] 27,5872 1,3 0,5 4,6 — 0,8 –0,4 0,3 –4,0���!���������� 
51,8�0,2 [17] 29,4875 –0,1 –0,9 3,2 — –0,6 –1,8 –1,1 0,7

1,1-�!���!�����!�����!���� 45,3�0,1 [13] 29,4875 –1,8 –0,6 1,3 –2,0 –0,9 –2,0 –1,8 –0,7
���!��)������ 56,9 [17] 26,6600 0,1 –0,9 3,7 — –0,3 –1,4 –0,9 –7,2
Z0�!�-2-���!��0������ 54,4�0,3 [17] 32,4382 –0,8 –2,8 –0,5 –0,3 0,8 –1,0 2,3 –0,4
���!������� 61,6 [17] 31,4928 –0,2 –1,3 3,8 — –0,3 –1,3 –1,1 –2,9
2,2-�!���!�����!�- 
      2,2-�!���!�����!���� 

48,9�0,5 [15] 35,3890 –4,4 –6,6 –1,1 –6,7 –4,6 –5,0 –5,7 –0,5

�)�!��&���� 60,7�0,4 [16] 30,3424 –1,1 –2,8 –2,5 –2,1 –1,9 –2,3 –5,0 –13,2
���!���)����� 66,1 [17] 35,3890 –0,7 –1,9 3,7 — –0,6 –1,3 –1,5 –1,4
���!��&���� 66,2�0,2 [16] 38,3397 –0,6 –2,4 –1,6 –1,3 –1,2 –1,4 –4,6 –0,8
��&!��&���� 70,2�0,3 [16] 38,3397 –1,6 –3,5 –2,2 –2,1 –1,9 –2,1 –5,5 –0,7
����&!��&���� 75,1�0,3 [16] 41,2904 –1,7 –3,7 –1,9 –2,0 –1,8 –1,8 –5,5 –0,9
���!�0���)����� 70,8 [17] 41,2904 –1,0 – –1,5 –1,2 –2,3 –1,7 –1,5 –1,5
���!�����)����� 76,6 [17] 44,2411 –1,2 –1,6 5,0 — 0,4 0,1 –0,9 –0,9
���!���!��)����� 80,9 [17] 44,2411 –1,7 –2,4 4,7 — –0,1 –0,1 –1,5 –1,4
���!��������)�����  85,7 [17] 47,1918 –0,9 –2,7 4,9 — –0,1 0,3 –1,6 –0,4
���!��������)����� 90,7 [17] 50,1425 –1,0 –2,8 5,3 — 0,2 0,9 –1,5 –0,3
���!���)$���)����� 95,6 [17] 53,0933 –1,0 –3,0 5,6 — 0,3 1,4 –1,5 –0,1
���!��������)�����  100,8�1,0 [17] 56,0440 –1,1 –2,9 6,2 — 0,7 2,3 –1,2 0,0
s 2    4,2 6,9 13,5 4,4 2,5 2,5 5,9 10,7
|�|max    4,4 6,6 6,2 6,7 4,6 5,0 5,7 13,2

? � ! � � * � � ! �. ��. ��!��*��!� ) ����. 1. 
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$�"!/. ������!*�'� ��"!$!��$�! ��# $����'( +%!��" +�!�����!)��# ! ��!&��!�� ��$#� ���!-
��/�'/ (���)���, *�� $"!�����,$�"0�� �� !������!! �������)0�#��'( "��!����/$�"!/  
! ��0$��"�!"���$# ���!*!�� �"0( ! ���( $�����+%!��'( ��0��.  

��# ��^#$���!# ����!*!# �������)0�#��'( "��!����/$�"!/ " $����'( +%!��( $ ����/  
! ��$)��,)!�! +%!��'�! ��0����! �'�! ���"����' )"����"�-(!�!*�$)!� ��$*��' [ 21 ] (DFT 
�����, ���!$ B3LYP/6-311++G(d,p)) )�) ��!��*�'( ����)0� +%!��", ��) ! !( �!����". ?� ��-
�0�,����� ����� $�����, $���0AB!� "'"��' (�� ��!���� �!����" +�!��&����� ! �!+�!��)$�-
����) (�!$. 2): 


 ��# $���!���!/ $ ����/ +%!���/ ��0���/ ��! ��$*��� +����!! �!���� ���!$(��!� ��-
����$��������!� "��!*!� ���#��", ! �������)0�#��'� "��!����/$�"!# �$0B�$�"�#A�$# ����0 
)!$������� )!$������� �$���)� ! "�������� $���!������� $ �-0�������'� ������ $�!���"��� 
�$���)� ($�. �!$. 2, �), *�� ���$��*!"��� ���)�!*�$)! ��!�����'/ ")��� �������)0�#��'( 
"��!����/$�"!/ " �vapH0(298,2); 


 ��# $���!���!/ $ �"0�# +%!��'�! ��0����! "��!����/$�"!� ���!$(��!� ����0 ���-
��� "������� -0���������� ����� $�!���"��� �$���)� ! )!$������� )!$������� �$���)� 
($�. �!$. 2, !), "$���$�"!� *��� ��! 0��!���!! $�!���"�/ &��! �0��� �*�"!��� !����#�,$#  
! +����!# �������)0�#��'( "��!����/$�"!/ !, $���"��$�"����, !( ")��� " �vapH0(298,2).  

��"�$���, *�� �������)0�#��'� �!���,-�!���,�'� "��!����/$�"!#, )����'� $0B�$�"0A� 
" ����)0��( ��$$����!"���'( +%!��", ��"!$#� �� ��$$��#�!# ����0 &������! ���#��" ����)0� 
! �� "��!*!�' ���#�� [ 22 ]. 	�)!� �������, " )�*�$�"� �����!# ��$$��#�!# ����� ��!�#�,  
) !$���,��"��!A *!$�� �����" 0������� " ����)0�� ! $0�����'/ !���)$ �$���)� " "!�� ��)��� 
" ����)0�� +%!�� (0–3�alk) (" $�0*�� +%!��" ����������'( $�!���" — +�� ��)��, $���"��$�"0A-
B!/ )!$����, ����!��� ��# �!�&����� +�!�����!)��# +�� +���, ��# +%!��" �!)������"'( )!-
$��� +�� ��)��, $���"��$�"0AB!/ $�!��0). N�"!$!��$�, �� ���#�� ����� ��!�#�, ��$��#���/, 
��) )�) "���� !��A�$# ���,)� $�����+%!��'� ��0��'. 	���� ")��� �������)0�#��'( "��!��-
��/$�"!/ " $0�����'/ !���)$ �0��� �&��!"��,$# 0��"���!��: 
 �MM = (��Ln(m �0–3�alk) + �)(n – 1), (2) 
��� n — *!$�� $�����+%!��'( ��0�� " ����)0��; m — *!$�� 0�������'( �����" " ����)0��. 

�����"�� 0��"���!� ��# ��$*��� $0�������� !���)$� $����'( +%!��" �0��� "'��#���, 
$���0AB!� �������  
 0–3� = 0–3� f  + �MM, (3) 
0–3� f  — ")��� �� $��0)�0�' ����)0�', �������#��'/ �� !���)$�� $"#�����$�! �� �0��"��� �� 
����,��� ���#�)�; �MM — ")��� �� �������)0�#��'( "��!����/$�"!/. 

� )�*�$�"� ����!��"�*���� �#�� ��# ���������!# )�+%%!&!����" � ! � �'�! "�#�' �#� 
+%!��" �!)������"'( )!$���, ��)����'� ��!+%!�' ��!&��!�� ! �!+%!�' +�!�����!)��# 
($�. ����. 3). ���0�,�!�0AB�� 0��"���!� ��# ���������!# ")���� �������)0�#��'( "��!��-
��/$�"!/ " $0�����'/ !���)$ $���� "'��#���, $���0AB!� �������: 
 �MM = (–3,249 �Ln(m �0–3�alk) + 14,806)(n – 1). (4) 
 
 

 

���. 2. ���!���� ��$�������!�
����)0� " �!����( +�!��&���-
    �� (�) ! �!+�!��)$����� (! ) 

 



������ �	��
	����� ����. 2016. 	. 57, M 3  471

	 � � � ! & �  3  

���
������	����� ������ 
� ��	��
��� ��
������ � �����	�	� �����	�  
��� 	������������� ��!��� ���"��� �#���� � ���������� ���"���#������ ���

��� 

�vapH 0(298,2)+)$� – �vapH 0(298,2)��$*, )��/���, 

?���������'/ 
����� ���!�!"�'� 

���!�!"��- 
)�����#- 
&!���'� 

QSPRH%!� 

�
va

pH
0 (2

98
,2

) +)
$�

,  
)�

�
/�

��
, 

�
!�

��
��

0�
� 

0–3�f / (0–3�alk)  [ 1 ] [ 2 ] [ 3, 4 ] [ 5 ] [ 6 ] [ 7 ] [ 8 ] 
            

�!���!��"'/ +%!�  
������!�"�/ )!$���' 

65,7�0,4 [23] 32,6521 
(2,5627) 

–0,5 6,7 14,1 4,7  6,1 0,6 –2,1

�!���!��"'/ +%!�  
��)$���!�"�/ )!$���' 

  69�0,2 [23] 35,6029 
(2,5627) 

–1,4 4,9 12,8 3,3  5,0 –1,1 –3,6

�!+�!��"'/ +%!�  
������!�"�/ )!$���' 

69,8�0,4 [24] 38,5815 
(5,7660) 

–0,6 5,0 7,4 2,6 0,3 5,8 12,4 –7,6

�!+�!��"'/ +%!�  
��)$���!�"�/ )!$���' 

74,0�0,3 [24] 41,5323 
(5,7660) 

–0,8 4,1 7,0 2,0 –0,3 5,7 11,7 –8,2

�!����!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

66,2�0,4 [24] 38,7117 
(8,6079) 

–2,3 8,6 2,5 –4,0 –3,3  8,8 –11,2

�!����!��"'/ +%!�  
�0����!�"�/ )!$���' 

71,0�0,3 [24] 41,5806 
(8,6079) 

–1,8 1,1 4,0 0,1 –3,3 2,7 8,7 –11,2

�!�0�!��"'/ +%!�  
+����!�"�/ )!$���' 

71,4�0,2 [24] 42,4679 
(11,5700) 

–1,3 21,1 1,0 –4,3 –2,9  1,6 –10,8

�!!������!��"'/ +%!� 
�0����!�"�/ )!$���' 

68,3�0,3 [25] 39,0337 
(8,6079) 

–0,2 0,8 7,1 0,5 –0,8 6,8 0,2 –13,9

�!�����0�!��"'/ +%!� 
�0����!�"�/ )!$���' 

68,6�0,5 [25] 41,1449 
(12,2834) 

–0,5 –23,7 0,8 –0,9 –6,2 4,4 –7,3 –23,1

�!�0������  
+�!�����!)��# 

71,7�0,6 [26] 41,5806 
(11,5700) 

0,9 1,8 7,1 4,8 2,1 0,2 –2,3 –10,5

	�!+������ ��!&��!�� 83,9�0,8 [27] 42,3048 
(5,7660) 

4,1 2,7 –2,8  5,2 8,5 –1,8 –3,0

	�!(2-���!����������) 
��!&��!�� 

95,3�0,6 [27] 58,6517 
(10,6768) 

0,8 4,9 –16,7 10,3 0,8 2,4 –9,1 –20,4

s 2    2,6 98,1 68,1 19,0 10,5 27,9 50,4 157,0
|�|max    2,3 23,7 16,7 10,3 6,2 8,5 12,4 23,1

? � ! � � * � � ! �. ��. ��!��*��!� ) ����. 1.  
 

���0�,���' ��$*��� ����!��"�*���� ��$*��� ��!"����' " ����. 3 $�"��$��� $ ���0�,�����!, 
���0*���'�! ��0�!�! ��$*���'�! �������!. �� +�!( ���0�,����" "!���, *�� ����������'/ 
����� ���� ��!�0*G!/ ���0�,���.  

?��"��)0 %�)��, ��/$�"!���,�� �! ����������'/ ����� #"�#��$# ��!�0*G!� ��# ������-
�!��"��!#, "'����#�! �� ��$��"�� �#�0, )0�� "�G�! +%!�' �!)������"'( )!$��� ����!*���� 
$�����!#, �!+%!�' +�!�����!)��# ! ��!+%!�' ��!&��!��. ���0�,���' ��!"����' " ����. 4. �( 
����!� ��)��'"���, *�� �! ��!� !� ��$$����!"���'( ������" �� ����� �'�, !$���,��"�� ��# 
)����)����� �������!��"��!# �vapH0(298,2), �� !$)�A*��!�� ������������� QSPR-������. 
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	 � � � ! & �  4  

���
������	����� � �����	��� �������� ��	��
�� ��
������  
��� 	��	����� ���� ���"��� �#���� � ���������� ���"���#������ ���

��� 

�vapH 0(298,2)+)$� – �vapH 0(298,2)��$*, )��/���, 

?���������'/ 
����� ���!�!"�'� 

���!�!"��- 
)�����#- 
&!���'� 

QSPR H%!� 

�
va

pH
0 (2

98
,2

) +)
$�

,  
)�

�
/�

��
, 

�
!�

��
��

0�
� 

0–3�  [ 1 ] [ 2 ] [ 3, 4 ] [ 5 ] [ 6 ] [ 7 ] [ 8 ] 
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

            

�!���!��"'/ +%!�  
+����!�"�/ )!$���' 

54,7�0,3 [23] 31,9446 –1,1 30,6 11,1 3,3 — — 3,4 1,3

�!���!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

57,5�0,3 [23] 33,3766 –0,7 15,9 11,4 2,0 — — 4,0 –0,7

�!���!��"'/ +%!�  
�0����!���"�/ )!$���' 

61,0�0,3 [23] 35,6402 –1,0 7,1 14,0 4,6 — 5,8 0,8 –2,0

�!���!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

73,5�0,4 [23] 43,1592 –1,3 4,3 12,7 –6,1 — 5,1 –1,5 –3,9

�!���!��"'/ +%!�  
�)����!�"�/ )!$���' 

78,1�0,2 [23] 45,7676 –1,1 3,8 12,7 –6,2 — 5,3 –1,9 –4,1

�!���!��"'/ +%!�  
������!�"�/ )!$���' 

82,3�0,4 [23] 48,4086 –1,3 2,9 12,3 –6,8 — 5,1 –2,6 –4,6

�!���!��"'/ +%!�  
��)���!�"�/ )!$���'  

86,4�0,5 [23] 51,0766 –1,8 1,9 11,8 –7,5 — 4,8 –3,4 –5,3

�!+�!��"'/ +%!�  
+����!�"�/ )!$���' 

57,8�0,4 [24] 33,7381 –1,1 27,9 5,8 0,2 2,6 — 7,6 –5,2

�!+�!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

61,7�0,3 [24] 35,5651 –0,3 14,3 7,2 0,0 1,7 — 14,2 –6,1

�!+�!��"'/ +%!�  
�0����!�"�/ )!$���' 

65,1�0,3 [24] 38,0002 –1,0 5,4 7,3 2,7 0,3 5,5 12,6 –7,5

�!����!��"'/ +%!�  
+����!�"�/ )!$���' 

61,4�0,5 [24] 37,6244 –4,1 21,3 0,2 –4,7 –3,4 — 1,4 –11,2

�!����!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

75,5�0,3 [24] 44,5326 –1,7 0,5 3,9 –0,2 –3,6 2,9 8,3 –11,4

�!����!��"'/ +%!�  
��)$���!�"�/ )!$���' 

81,0�0,3 [24] 47,2006 –0,7 0,9 4,8 0,5 –2,8 4,2 8,9 –10,7

�!�0�!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

75,3�0,4 [24] 43,6628 –0,5 7,5 2,4 –4,5 –3,8 – 8,1 –11,6

�!�0�!��"'/ +%!�  
�0����!�"�/ )!$���' 

79,1�0,3 [24] 46,2490 –1,0 –1,0 2,9 –1,4 –4,7 2,3 7,0 –12,6

�!�0�!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

83,1�0,2 [24] 48,9239 –1,6 –2,1 2,3 –2,2 –5,5 2,1 6,1 –13,4

�!�0�!��"'/ +%!�  
��)$���!�"�/ )!$���' 

88,5�0,5 [24] 51,6338 –0,7 –1,8 3,1 –1,6 –4,9 3,3 6,6 –12,8

�!!������!��"'/ +%!�  
+����!�"�/ )!$���' 

60,2�0,4 [25] 34,8183 –0,6 22,5 4,8 –2,8 0,6 — –1,5 –12,4

�!!������!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

63,9�0,3 [25] 36,3594 0,5 8,7 6,0 –3,2 –0,4 — 0,0 –13,5

�!!������!��"'/ +%!�  
�������!�"�/ )!$���' 

72,5�0,7 [25] 41,9858 –0,4 –0,1 6,7 –0,1 –1,4 6,9 –0,5 –14,4

�!-	��	-�0�!��"'/ +%!� 
+����!�"�/ )!$���' 

63,5�0,8 [25] 35,5193 2,3 0,9 1,5 –1,2 –1,8 — 3,8 –18,7
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� ) � � * � � ! �  � � � �. 4
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

�!-	��	-�0�!��"'/ +%!�
�������!�"�/ )!$���' 

65,8�0,3 [25] 37,6918 0,9 –14,3 1,3 –3,0 –4,2 — –2,0 –21,1

�!-	��	-�0�!��"'/ +%!�
�������!�"�/ )!$���' 

71,7�0,5 [25] 42,8613 –2,0 –25,7 –0,7 –2,6 –7,9 3,5 –9,1 –24,8

�!-	��	-�0�!��"'/ +%!�
��)$���!�"�/ )!$���' 

79,5�0,7 [25] 45,5712 1,3 –23,0 2,5 0,5 –4,8 7,3 –6,2 –21,8

�!�������  
+�!�����!)��# 

50,3�1,5 [26] 28,6172 –0,3 –5,9 –5,9 — 7,8 –2,2 –2,1 –3,1

�!+������  
+�!�����!)��# 

58,5�2,1 [26] 32,9236 0,8 3,4 0,7 –2,9 3,3 3,2 –1,7 –4,5

�!���������  
+�!�����!)��# 

63,1�1,0 [26] 36,5570 –0,6 3,4 7,7 –7,0 3,0 0,6 –1,1 –9,5

�!���������  
+�!�����!)��# 

80,1�1,0 [26] 45,3737 1,6 0,0 6,4 –5,9 1,0 –0,2 –3,6 –11,5

�!(2-���!����������)  
+�!�����!)��# 

66,6�1,3 [26] 38,9702 –1,1 –6,4 –2,2 –10,5 0,8 –1,5 –4,9 –15,6

�!(3-���!��0������)  
+�!�����!)��# 

72,6�1,1 [26] 43,8048 –3,2 –5,0 5,4 –13,0 –2,5 –1,4 –7,1 –19,1

�!(2,2-�!���!������- 
����) +�!�����!)��# 

70,6�0,6 [26] 40,6509 0,1 –1,4 3,4 –13,5 0,4 –2,6 1,1 –21,1

	�!�������� ��!&��!�� 78,5�0,9 [27] 43,0015 3,7 –4,4 –5,8  18,9 4,0 2,7 5,93
	�!��������� ��!&��!�� 90,7�0,4 [27] 51,6169 1,9 2,6 7,6 –4,3 4,8 5,4 –2,8 –10,61
	�!�0������ ��!&��!�� 98,5�0,8 [27] 56,2514 2,0 –4,9 0,0 –6,2 –1,7 22,2 –9,7 –17,18
	�!��������� ��!&��!�� 107,9�0,6 [27] 62,4329 1,1 –10,8 –2,8 –11,1 –6,7 –1,4 –15,0 –22,15
	�!��)$����� ��!&��!�� 113,9  [28] 69,0813 –4,0 –20,1 –10,6 –19,4 –15,0 –6,8 –23,8 –30,52
	�!(2-���!��0������)  
��!&��!�� 

106�1,1 [27] 60,2882 2,8 12,6 0,4 1,4 –2,5 –0,2 –10,8 –24,05

	�!(2,2-�!���!������- 
����) ��!&��!�� 

91,6�0,7 [27] 55,5701 –3,6 –28,4  –26,7 –9,5 –12,5 –9,8 –38,5

s 2    3,5 138,3 42,7 30,9 32,3 46,3 67,6 189,4
|�|max    5,4 30,6 14,0 26,7 18,9 22,2 23,8 38,5

? � ! � � * � � ! �. ��. ��!��*��!� ) ����. 1. 
 
�$$����"��!� "'������� ��! %!���$�"�/ �������)� ��$$!/$)��� %���� %0���������,-

�'( !$$����"��!/ " ���)�( ��0*���� ����)�� M 16-08-00383 �. 
�$%�&'  (%�)�*�+�- 
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