Теоретическое определение энтальпии образования нового энергетического соединения 1-амино-1-гидразино-2,2-динитроэтилена (H-FOX)
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В последние десятилетия синтезируется большое количество соединений, предлагающихся на замену традиционных энергетических соединений. Энтальпия образования является одним из важнейших свойств, позволяющих оценить эксплуатационные свойства этих соединений. Поскольку экспериментальное определение энтальпии образования энергетических соединений сопряжено с большими трудностями, надежные теоретические оценки для этих соединений представляют особый интерес.
В работе представлено теоретическое определение энтальпии образования H-FOX. Энтальпия образования кристаллического H-FOX получена на основе оцененных значений энтальпии образования газообразного соединения и энтальпии сублимации:
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Расчет энтальпии образования газообразного соединения выполнен квантово-химическим методом Gaussian-4 (G4). Для исключения возможных систематических ошибок наряду со стандартной процедурой, использующей реакцию атомизации, также рассматривались изодесмические реакции. Оценка энтальпии сублимации проведена с помощью эмпирического корреляционного уравнения, устанавливающего связь между энтальпией сублимации и параметрами молекулярного электростатического потенциала.
Выбранный подход предварительно был протестирован на родственном соединении 1,1-диамино-2,2-динитроэтилене (FOX-7), для которого известны экспериментальные величины 
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. Предсказанное значение энтальпии сублимации, 120.5 кДж/моль хорошо согласуется с экспериментальным (122.6 ± 5.4 кДж/моль), а значение (cr) = -117.4 кДж/моль попадает в интервал наиболее надежных экспериментальных величин от -104 до -133 кДж/моль.
Рассчитанная величина 
[image: image10.wmf]o

298

f

H

D

(H-FOX, cr) = -14 ± 10 кДж/моль оказалась значительно меньше значения 72 кДж/моль, оцененного ранее с помощью менее надежных методов [1].
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