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ТЕРМОХИМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА p-C6H5C(O2H)HC6H4OH

И ЦЕПНОЕ ОКИСЛЕНИЕ P-БЕНЗИЛФЕНОЛА∗

Г. А. Поскрёбышев1, А. А. Поскрёбышев2

Аннотация: С помощью современных методов молекулярного моделирования определены значения
–fH◦(1,CORR)HRmean = −105,5 ± 6,9 Дж/моль и S◦(1,CORR)IRot = 517,9 Дж/(моль·К) p-бензи-
ленгидропероксидфенола (C6H5HC(O2H)C6H4OH,1). Рассчитанные значения позволили установить,
что реакции C6H5HC(O

•

2)C6H4OH с p-бензилфенолом (C6H5CH2C6H4OH), ведущие к образованию
C6H5C

•

HC6H4OH и C6H5CH2C6H4O
•

, являются термохимически благоприятными. Как следствие,
предполагается, что добавление p-бензилфенола в метановоздушные смеси может привести к снижению
времени их воспламенения.
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