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Раздел I. ОРГАНИЧЕСКАЯ ХИМИЯ
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Особенности получения N,Nʹ-диметил-N,Nʹ-дифенилкарбамида
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Аннотация
Настоящее исследование посвящено определению примесных соединений, образующихся в ходе получения N,Nʹ-диметил-N,Nʹ-дифенилкарбамида в результате взаимодействия монометиланилина и карбонилхлорида. Незначительное содержание примесей (менее 0,01 %) существенно влияет на физико-химические характеристики продукта (внешний вид и температуру кристаллизации). В ходе проведенной работы установлены природа примесных соединений и механизм их образования в условиях синтеза N,Nʹ-диметил-N,Nʹ-дифенилкарбамида. Результаты исследования позволяют в дальнейшем определить стратегии получения и очистки целевого продукта от примесных соединений с целью повышения его качества.
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Синтез 9,9-бис(4-аминофенил)флуорена на основе 9,9-дихлорфлуорена и флуорена
Федеральное государственное унитарное предприятие «Государственный научно-исследовательский институт органической химии и технологии» Государственный научный центр Российской Федерации, Москва 111024
Аннотация
Настоящая работа посвящена разработке способа получения 9,9-бис(4-аминофенил)флуорена из 9,9-дихлорфлуорена, а именно изучению влияния соотношения реагентов и температуры процесса на выход целевого продукта и содержание примесных соединений. Проведены исследования по получению целевого продукта из флуорена без промежуточного выделения 9,9-дихлорфлуорена, что позволило «сгладить» тепловыделение в ходе реакции и снизить стадийность процесса.
Ключевые слова: 9,9-бис(4-аминофенил)флуорен, 9,9-дихлорфлуорен, анилин, флуорен, синтез, тепловой эффект реакции
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Раздел II. ТЕХНОЛОГИЯ ОРГАНИЧЕСКИХ ВЕЩЕСТВ
Витухина В.А., Назанский С.Л.
Анализ влияния относительной летучести компонентов на энергозатраты в рециркуляционных и реакционно-ректификационных процессах
МИРЭА – Российский технологический университет, Институт тонких химических технологий имени М.В. Ломоносова, Москва 119454
Аннотация
В работе проведена оценка влияния относительных летучестей компонентов реакционной смеси на энергетические затраты, необходимые для достижения заданного качества продуктовых потоков рециркуляционных и совмещенных реакционно-ректификационных процессов. Объектом исследования является модельная обратимая реакция А ↔ В + С, протекающая в зеотропной смеси. В случае, когда оба продукта имеют близкие относительные летучести, наименее энергоемкими являются совмещенные процессы, так как продукты избирательно выводятся из реакционной зоны, что создает благоприятные условия для достижения заданной производительности. Если летучести продуктов сильно отличаются, тогда меньшими энергетическими затратами характеризуются рециркуляционные процессы.
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Раздел III. ПРОЦЕССЫ И АППАРАТЫ ХИМИЧЕСКИХ ТЕХНОЛОГИЙ
Швецова-Шиловская Т.Н., Кадыгроб К.А., Громова Т.В., Абрамов Д.О.
Исследования особенностей высокотемпературного обезвреживания хлорорганических отходов
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Аннотация
Изложены основы технологического процесса термического обезвреживания хлорорганических отходов. Показано, что определяющими факторами в экологическом и энергетическом аспекте технологического процесса обезвреживания отходов, основанном на сжигании природного газа, являются избыток воздуха и температура продуктов в тепловом процессе. Результаты исследования представляют научно-практический интерес для разработки мероприятий, связанных с улучшением условий эксплуатации и повышением уровня автоматизации процесса термического обезвреживания отходов.
Ключевые слова: хлорорганические отходы, Совтол, природный газ, состав продуктов сгорания, камера сжигания, коэффициент избытка воздуха, адиабатная температура, равновесная концентрация оксида азота
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Термодинамический анализ термического обезвреживания технической смеси Совтол-10
1Федеральное государственное унитарное предприятие «Государственный научно-исследовательский институт органической химии и технологии» Государственный научный центр Российской Федерации, Москва 111024
2Институт металлургии имени академика Н.А. Ватолина Уральского отделения Российской академии наук (ИМЕТ УрО РАН), Екатеринбург 620016
Аннотация
Методами термодинамического моделирования исследован процесс термического обезвреживания технической смеси Совтол-10 (90 % полихлорированные бифенилы, 10 % трихлорбензол). Определена стандартная энтальпия сгорания (–12637 кДж/кг). Рассчитаны равновесные составы газовой фазы в интервале температур 25–2000 °C. Установлено, что максимальная концентрация полихлорированных дибензо-п-диоксинов и полихлорированных дибензофуранов – 10–13 мол. дол. достигается при 1000 °C и мольном соотношении Совтол-10/кислород, равном 1: 1. Показано, что 12-кратный избыток окислителя позволяет избежать образования полихлорированных дибензо-п-диоксинов и полихлорированных дибензофуранов. Обоснованы режимы, обеспечивающие глубокую деструкцию полихлорированных бифенилов.
Ключевые слова: хлорорганические отходы, техническая смесь Совтол-10, стандартная энтальпия образования, энтропия, теплоемкость, инженерные расчеты, программный комплекс HSC Chemistry
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Раздел IV. АНАЛИТИЧЕСКАЯ ХИМИЯ
Скворцова С.В., Глухан Е.Н., Хрусталёв Р.А., Скворцов Ф.И.
Интеллектуальная поддержка идентификации химических веществ спектрометрическими методами: обзор современных ИИ - инструментов

и готовых платформ
Федеральное государственное унитарное предприятие «Государственный научно-исследовательский институт органической химии и технологии» Государственный научный центр Российской Федерации, Москва 111024
Аннотация
В статье рассматривается современное состояние инструментов искусственного интеллекта и готовых платформенных решений для идентификации химических веществ с помощью разных спектрометрических данных, включающих ЯМР-, ИК-, масс-спектры: от классических алгоритмов машинного обучения до глубоких нейросетевых архитектур, больших спектральных моделей и мультимодальных систем. Представлены облачные платформы и локальное программное обеспечение. Обозначены ключевые вызовы и перспективные направления развития области, включая генеративный искусственный интеллект, самообучение с подкреплением, объяснимый искусственный интеллект и федеративное обучение.
Ключевые слова: масс-спектрометрия, спектрометрия ионной подвижности, искусственный интеллект, машинное обучение, глубокое обучение, нейронные сети
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