Luhikokkuvote

Vorreldi viite gruppi puhaste ainete aururbhu Katselisi ning arvutuslikke andmeid.
Analudsiti jargmisi aineklasse: fenutlalkoholid, indanoolid, benstilalkoholid, kumariinid
ning bensoaadid. Aurur6hu mdotmised olid aluseks, et vélja selgitada, millistele ainetele
on vdimalik rakendada uuritud kolme grupi kontributsioonide aururbhu arvutuslikke
meetodeid. Aururdhkude katsed tehti seadmega DSC igale puhtale ainele véimalikult
laias r6hu piirkonnas. Katseandmed esitati Antoine vOi Clausius-Clapeyroni
konstantidega. Lisaks arvutati igale puhtale ainele aurustumisentalpia, ekstrapoleeritud
keemispunkt, aururhk 298.15 K juures ning vOimalusel viidi labi vdrdlus
kirjandusandmetega.

Kolme erineva grupi kontributsioonide rakendamisel selgus, et vaga olulist rolli mangib
nende meetodite juures normaal keemispunkt. Keemispunkt oli sisendiks, mille p&hjal
arvutati spetsiaalse programmiga aururdhu vaartused struktuuri pdhjal. Kdigile viiele
ainerihmale arvutati aururdhud moddetud/ekstrapoleeritud keemispunktiga ning
struktuuri p&hjal arvutatud vaartusega ning vorreldi saadud tulemusi.

Selgus, et fentulalkoholidele aururdhu grupi kontributsiooni meetodid olid tdpsemad kui
sisendiks oli struktuuripdhine (Y. Nannoolal) (S. E. Stein) keemispunkti. 4-fenliul-1-
butanoolile, 5-fenliul-1-pentanoolile ning 8-fenuil-1-oktanoolile arvutas tépseimad
aururéhud Mydral, Yalkowsky (P.B.Mydral, 1997) meetod. Keskmine suhteline viga
kolme meetodi ning Ule temperatuuri piirkonna oli 4.81%.

Indanoolide ainegrupil nditas védga tapseid arvutatud aururdhkusid Nannoolal, Rarey,
Ramjugernath (Y.Nannoolal, 2008) meetod. 1-indanoolile oli suhteline viga 2.41%,
suurema tépsusega oli sama meetod 2-indanoolile, andes veaks ainult 1.20%. 5-
indanoolile Ukski meetod tapsust tle 30% ei ndidanud. Kuna tegemist on isomeeridaga ei
suuda grupi kontributsiooni meetodid OH riihma asetust arvesse votta. Pole teada, millise
asetuse korral meetodid kehtivad, seega ei saa vaita, et katseline osa oli dleliigne ning
grupi kontributsioonide meetodid on indanoolide grupile sobilikud.

Bensuliulalkoholidele néitas suurimat tapsust samuti Nannoolal, Rarey, Ramjugernath

(Y.Nannoolal, 2008) meetod. 2-(3-hldrokstfenidl)etanoolile ning 2-



hiidrokstiphenetiiilalkoholile olid vastavad suhtelised vead 1.34% ning 4.22%. 3-
hidrokstibenstilalkoholile tkski uuritud meetod ei kehtinud. Sarnaselt indanoolidele ei
saa vaita, et kahe OH riihmaga ainetele katselised aururdhu médtmised saaks asendada
grupikontributsioonide meetoditega.

Kumariinidele ja bensoaatidele tkski vaatluse all olev aururbhu arvutusmeetod piisavat
tapsust ei naidanud. Kumariinide suurim keskmine tdpsus Uhe meetodi kohta oli 23%
ning bensoaatidel 20%. Taoliste ainete struktuuride korral tuleks kasutada siiski katselist
madramist. POhjuseks pakutakse keerulisem molekuli struktuuri kui teistel uuritud
ainetel.

Tahelepanuvédrne on ka meetodite suurem tdpsus atmosfadrirohu voi kdrgemate
temperatuuride korral. Taoline nahtus vdib tuleneda grupi kontributsioonide algandmete
vahesusest madalamatel réhkudel.

Vottes kokku kogu uurimuse leiab autor, et uuritud fendilalkoholidele on véimalik
asendada katseline aururdhu méaramine arvutuslikuga. Kdikidele teistele aine riilhmadele

on vajalik katselise osa labi viimine.






