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Аннотация
Изучена реакция дегидроконденсации арил(алкил)гидросиланов с метанолом под действием катализаторов, содержащих в своем составе как платину только одной валентности, так и смеси Pt различной валентности. Методом спектроскопии ЯМР установлено, что реакционная способность триорганогидридсиланов по отношению к метанолизу уменьшается в ряду C6H5(CH3)2SiH > CH3(C6H5)2SiH >> (C6H5)3SiH, а наибольшую дегидроконденсационную активность проявляет тот катализатор, в составе которого преобладает содержание Pt (II).
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Аннотация
Разработка схем разделения многокомпонентных водных смесей органических продуктов, представляющих разные классы веществ, является сложной задачей. Цель исследования – совершенствование схемы ректификации смеси вода – этанол – н-бутанол – толуол – хлорбензол на основе термодинамико-топологического анализа фазовой диаграммы и ее составляющих. Показана возможность полного разделения смеси на минимальном числе аппаратов. 
Определены статические параметры работы колонн.
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Аннотация
Обзор. Приведены и обсуждаются литературные данные по способам получения и очистки от примесей высоко востребованного в производстве современных композиционных материалов метилсилана. В качестве наиболее эффективной признана технология получения метилсилана, основанная на алкоголизе метилдихлорсилана с последующим диспропорционированием метилдиэтоксисилана, в качестве катализаторов которого предпочтительны анионообменные смолы. Показана принадлежность работ по изучению синтеза высоко чистого метилсилана к современным высоким технологиям. 44 ссылки.
Ключевые слова: метилсилан; синтез; очистка; сравнение технологий
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Применение комплекса с частично связанными тепловыми и материальными потоками и тепловых насосов в экстрактивной ректификации смеси аллиловый спирт – аллилацетат с н-бутилпропионатом
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Аннотация
В работе исследован процесс экстрактивной ректификации смеси аллиловый спирт – аллилацетат с разделяющим агентом н-бутилпропионатом. В сравнении с традиционной схемой рассмотрены схемы с применением тепловых насосов открытого типа и внутреннего теплового насоса, а также комплексы с частично связанными тепловыми и материальными потоками – как без, так и с применение теплового насоса. Показано, что применение комплексов с частично связанными тепловыми и материальными потоками и тепловых насосов в данном процессе позволяет значительно снизить энергетические затраты.
Ключевые слова: экстрактивная ректификация; тепловой насос; энергосбережение; теплоинтеграция; частично связанные тепловые и материальные потоки
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Аннотация
В данной работе приводится глобальная математическая модель количественной зависимости «структура-свойство» (КЗСС) для температуры вспышки паров органических веществ различных классов, разработанная при помощи метода референтных ионов. Использован массив данных из 175 соединений обучающей группы и 31 в тестовой. Стандартная ошибка регрессии равна 20,4 °С, 

коэффициент детерминации – 0,847.
Ключевые слова: метод референтных ионов; количественная зависимость «структура-свойство»; смешанные молекулярные дескрипторы; квантово-химические дескрипторы; температура вспышки; множественная регрессия
Библиография
1. Пыжьянов И.В., Петрунин В.А., Кондратьев В.Б. Количественная зависимость коэффициента приведенной ионной подвижности от структуры органических веществ // Химия и технология органических веществ. 2018. N. 1 (5). С. 84–101.

2. Пыжьянов И.В., Петрунин В.А., Кондратьев В.Б. О новом подходе к исследованию количественных зависимостей «структура-свойство» и алгоритмах вычисления молекулярных дескрипторов в парах молекула-ион // Химия и технология органических веществ 2018. N. 4 (8). С. 60–75.

3. Пыжьянов И.В., Петрунин В.А., Кондратьев В.Б. Оптимальный метод вычисления квантово-химических молекулярных дескрипторов в парах молекула-ион // Химия и технология органических веществ. 2019. N. 2 (10). С. 40–53.

4. Пыжьянов И.В., Петрунин В.А., Кондратьев В.Б. Метод референтных ионов. I. Количественная зависимость температуры кипения органических веществ от их структуры // Химия и технология органических веществ. 2019. N. 4 (12). С. 33–41.

5. Пыжьянов И.В., Петрунин В.А., Кондратьев В.Б. Метод референтных ионов. II. Количественная зависимость «структура-свойство» коэффициента распределения октанол-вода // Химия и технология органических веществ. 2020. N. 1 (13). С. 62–71.

6. Пыжьянов И.В., Петрунин В.А., Кондратьев В.Б. Метод референтных ионов. III. Количественная зависимость «структура-свойство» критической температуры // Химия и технология органических веществ. 2020. N. 2 (14). С. 48–55.

7. ГОСТ 12.1.044–89 Пожаровзрывоопасность веществ и материалов. Номенклатура показателей и методы их определения: введен 12.12.1989. М.: Стандартинформ, 2006. 164 с. 
8. ГОСТ Р 12.3.47–98. Пожарная безопасность технологических процессов. Общие требования. Методы контроля: введен 01.01.2000. М.: Стандартинформ, 1998. 89 с.

9. Корольченко А.Я., Корольченко Д.А. Пожаровзрывоопасность веществ и материалов и средства их тушения. Справочник в 2-х ч. 2 изд., перераб. и доп. Москва: Пожнаука, 2004. Ч.1, 713 c.; Ч.2, 774 с.

10. Granovsky A.A. Firefly version 8.2. URL: http://classic.chem.msu.su/gran/ gamess/pcgamess_home.html (дата обращения 14.04.2020).

11. Todeschini R., Consonni V. Molecular descriptors for chemoinformatics. 2-nd ed. Weinheim: Wiley-VCH, 2009. V. 1. 967 p. DOI:10.1002/qsar.200330831.

12. R Core Team (2019). R: A language and environment for statistical computing. R Foundation for Statistical Computing, Vienna, Austria. URL: https://www.R-project.org/ (дата обращения 14.04.2020).

13. Chatterjee S., Simonoff J. S. Handbook of regression analysis. Hoboken, New Jersey: Wiley, 2013. 236 p.

14. Golbraikh A., Tropsha A. Beware of q2! // Journal of Molecular Graphics and Modelling. 2002. V. 20. N. 4. P. 269–276. DOI:10.1016/S1093-3263(01)00123-1.

15. Tropsha A., Gramatica P., Gombar V. The Importance of being earnest: Validation is the absolute essential for successful application and interpretation of КЗСС models // QSAR & Combinatorial Science. 2003. V. 22. N 1. P. 69–77. DOI: 10.1002/qsar.200390007.

16. Jaworska J., Nikolova-Jeliazkova N., Aldenberg T. QSAR Applicability Domain Estimation by Projection of the Training Set in Descriptor Space: A Review // ATLA. 2005. V. 33. P. 445–459. DOI:10.1177/026119290503300508.

------------------------------------------------------------------------------------------------------
Модурова Д.Д., Чурина Е.К., Челюскина Т.В.

Математическое моделирование парожидкостного равновесия в системе 1,1-дихлорэтан – хлороформ
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Аннотация
С использованием современного программного комплекса «Aspen Plus® v.10.0» выполнена оценка параметров ряда моделей и проведено математическое моделирование парожидкостного равновесия при различных значениях давления в системе 1,1-дихлорэтан – хлороформ, которая является составляющей промышленной смеси производства винилхлорида по сбалансированной схеме. Впервые установлено, что при пониженном давлении исследуемая система является биазеотропной.
Ключевые слова: математическое моделирование; парожидкостное равновесие; азеотропия; биазеотропная система
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Аннотация
На примере жизнедеятельности Узон-Гейзерной вулкано-тектонической депрессии на Камчатке рассмотрены некоторые процессы физико-химического цикла превращения ртути и ее соединений в местах активной вулканической деятельности. Представлены химические реакции, которые могут служить основой для понимания процессов связывания ртути в почве, в частности, такими структурными элементами окружающей среды, как низкомолекулярные вещества гуминового происхождения.
Ключевые слова: загрязнение окружающей среды; ртуть; киноварь; вулкани​ческая деятельность; гуминовые и фульвовые кислоты
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