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Раздел I. ОРГАНИЧЕСКИЙ СИНТЕЗ
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Способ получения терефталевой кислоты последовательным окислением п-ксилола диоксидом марганца и перманганатом калия в мягких условиях
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Аннотация
Разработан способ получения терефталевой кислоты из п-ксилола, позволяющий синтезировать продукт в мягких условиях – при атмосферном давлении и температурах не выше 90 °С. Процесс состоит из двух стадий: 
1) окисление п-ксилола диоксидом марганца в смеси 35‒60 %-ной серной кислоты и 10–30 %-ной хлорной кислоты; 2) окисление полученных на первой стадии полупродуктов перманганатом калия в щелочной среде. Оптимальными для первой стадии синтеза являются температуры от 75 °С до 90 °С. Температурный режим этой стадии выбран по результатам ее термохимического исследования методом дифференциальной сканирующей калориметрии. Подтверждена высокая эффективность применения указанной смеси кислот в качестве промотора окисления п-ксилола в широком диапазоне их концентраций. Установлено, что окисление продуктов первой стадии синтеза перманганатом калия обеспечивает получение терефталевой кислоты высокой чистоты (до 99,9 %) с выходом до 86 % на второй стадии. Данный способ синтеза терефталевой кислоты может составить конкуренцию применяемым в настоящее время технологиям, основанным на каталитическом окислении п-ксилола молекулярным кислородом в жёстких условиях с применением органического растворителя.
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N-хлорморфолин – перспективный аминирующий реагент для получения

N,N-олиготиодиморфолинов
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Аннотация
Рассмотрены особенности электрофильного аминирования полисульфидов натрия и 1-(N-морфолинил)полисульфанов N-хлорморфолином. Разработан принципиально новый синтетический метод получения N,N-олиготиодиморфолинов с удовлетворительным выходом. Изучены условия, а также обсуждается схема протекания реакции.
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Раздел II. ТЕХНОЛОГИЯ ОРГАНИЧЕСКИХ ВЕЩЕСТВ
Комиссарова Г.М., Беляев Э.Л., Смирнов М.К., Голубева Ю.Ю., Павлова Н.А., Власова З.В., Поликанова А.С., Кондратьев В.Б.
Способы получения жидких модифицированных композиций на основе
4,4′-дифенилметандиизоцианата в условиях малотоннажного производства
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Аннотация
Разработаны два экономичных способа приготовления жидких композиций на основе 4,4′-дифенилметандиизоцианата. Первый основан на получении смеси изомеров 2,2′-, 2,4′- и 4,4′-дифенилметандиизоцианата заданного состава. Второй включает каталитическую термообработку 4,4′-дифенил​метандиизоцианата при определенных условиях, что позволяет разрушать кристаллическую структуру. Оптимизированы условия синтезов данных изоцианатных композиций с целью организации их опытно-промышленного производства.
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Метод референтных ионов. III. Количественная зависимость «структура-свойство» критической температуры
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Аннотация
В данной работе приводится глобальная математическая модель количественной зависимости «структура-свойство» (КЗСС) для критической температуры органических веществ различных классов, разработанная при помощи метода референтных ионов. Использован массив данных из 162 соединений в обучающей группе и 29 в тестовой. Стандартная ошибка регрессии равна 26,8, коэффициент детерминации – 0,908.
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Определение β-аминоспиртов в почве методом газовой хроматомасс-спектрометрии
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Аннотация
Разработан подход к совместному определению β-аминоспиртов – прекурсоров и продуктов гидролиза токсичных азотсодержащих химикатов в почве методом газовой хроматомасс-спектрометрии. В ходе исследования оптимизированы условия реакции дериватизации β-аминоспиртов с реагентом – N-метил-N-(трет-бутилдиметилсилил)трифторацетамидом и условия пробоподготовки. Показано, что селективное извлечение β-аминоспиртов из почвенных экстрактов методом твердофазной экстракции с катионным обменом позволяет

снизить негативное влияние компонентов матрицы. Диапазон линейности составил 0,5–10,0 мкг·мл-1, пределы обнаружения для N,N-диал​кил​аминоэтанолов – 20–25 нг·мл-1, для N-алкилдиэтаноламинов – 5–20 нг·мл-1 и для 3-хинуклидинола – 50 нг·мл-1.
Ключевые слова: β-аминоспирты; дериватизация; газовая хроматография; масс-спектрометрия; пробы почвы.
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Исследование механизма кислотного катализа реакции получения 
N-фенил-2-нафтиламина из анилина и 2-нафтола
Федеральное государственное унитарное предприятие «Государственный научно-исследовательский институт органической химии и технологии» Государственный научный центр Российской Федерации, 
111024, Москва, шоссе Энтузиастов, 23, е-mail: dir@gosniiokht.ru, тел.: +7 (495) 673-78-91
Аннотация
Осуществлен теоретический анализ существующих гипотез кислотного катализа реакции синтеза N-фенил-2-нафтиламина из 2-нафтола и анилина. Выполнены квантовохимические расчеты термодинамических и электронных компонент моделей вероятных промежуточных частиц, образующихся в ходе реакции при каталитическом действии минеральных кислот. Результаты, полученные в ходе экспериментальных исследований, позволили выдвинуть гипотезу о механизме кислотного катализа реакции между 2-нафтолом и анилином в присутствии ортофосфорной кислоты.
Ключевые слова: N-фенил-2-нафтиламин; 2-нафтол; анилин; механизм реакции; кислотный катализ, квантовохимический расчет.
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