
çïòåîéå é ÷úòù÷, 2020. ôÏÍ 13. ½ 3. ó. 44�50

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА n-C3F7I

И ЕГО МОНОМОЛЕКУЛЯРНАЯ ДИССОЦИАЦИЯ

В УСЛОВИЯХ УДАРНО-ТРУБНОГО НАГРЕВА

Н. С. Быстров1, А. В. Емельянов2, А. В. Еремин3, Б. И. Луховицкий4, А. С. Шарипов5,
П. И. Яценко6

Аннотация: Методом атомно-резонансной абсорбционной спектроскопии (АРАС) на длине вол-
ны 183,04 нм проведены время-разрешенные измерения абсорбционных профилей атомарного йо-
да в процессе диссоциации 0,13–10 ppm n-C3F7I в Ar. Исследования выполнялись на кинетиче-
ской ударной трубе за падающими и отраженными ударными волнами при температурах 800–1200 K
и давлениях 0,6–8,3 бар. На основании полученных экспериментальных данных была вычисле-
на константа скорости мономолекулярной диссоциации 1-йодгептофторпропана: C3F7I + (M) →

→ C3F7 + I + (M). Значение константы скорости получено в виде Аррениусовской зависимости:
k1st(±30%) = 1,05 ·10

14 exp (−200,4 [кДж/моль]/(RT )) [с−1]. Наряду с экспериментами были проведены
квантово-химические расчеты поверхностей потенциальной энергии (ППЭ) молекулы C3F7I и ее пер-
вичных продуктов диссоциации методом функционала электронной плотности. На основание расчетов
определены такие термодинамические характеристики n-C3F7I, как стандартная энтальпия образования,
энтропия и теплоемкость, а также стандартная энтальпия реакции. Для этих величин получены темпера-
турные зависимости, которые аппроксимированы в виде стандартного семипараметрического полинома
NASA.
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