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ПРАКТИЧНЕ ЗАНЯТТЯ 1. МОДЕЛЮВАННЯ ФІЗИКО-

ХІМІЧНИХ ЗАКОНОМІРНОСТЕЙ  

 Мета заняття: Засвоїти створення  моделей фізико-хімічних 

закономірностей та розрахунків на цій основі параметрів цих моделей, виконати 

практичні розрахунки. 

 Завдання 1.1. Порівняльний розрахунок параметрів рівняння 

Клапейрона-Клаузіуса і Антуана. 

 Теоретична частина.  

 Для опису залежності тиску парів від температури використовують 

рівняння: Клапейрона-Клаузіуса: 

=

�

�

⋅

-

�

�

в

и

п

�

�

⋅

�

�

 

 

 

 

 

 

�0 – константа, що залежить від природи рідини; 

�вип — теплота випаровування рідин, Дж/моль, 

Дж·моль-1·К-1 — універсальна газова стала, 

T – температура, К; 

і рівняння Антуана: 

=

�

�

�

�

�

�

�

�

 

 

 

 

 

 

 Для розрахунків параметрів будемо використовувати метод найменших 

квадратів (МНК). Для цього запишемо рівняння (1.1) і (1.2) у логарифмічному 

виді: 

=

�

�

�

�

в

и

п

�

�

⋅

�

де 𝑎0 = 𝑙𝑛�0, 𝑎1 = −
𝐿вип

𝑅
, 𝑥 =

1

𝑇
 

 Це лінійне рівняння, і за допомогою линійного МНК можна знайти такі 

к

о

е

ф

і

ц

і

є

 Рівняння (1.3) після потенціювання набуває вид: 



5 

 

 

 Це рівняння є нелінійним: коефіцієнт С находиться у знаменнику, тобто, 

не у першому ступені, що є обов’язковим для лінійних рівнянь. 

 Для розв’язання нелінійних задач використовується нелінійний МНК. 

Сутність його подібна лінійному МНК: коефіцієнти заданої залежності 

знаходять за експериментальними даними шляхом такого підбору коефіцієнтів, 

який мінімізує середню квадратичну похибку моделі — суму квадратів 

відхилень експериментальних і розрахункових значень вихідної змінної за усіма 

точками. Але, на відміну від лінійного МНК, у цьому випадку розрахункова 

процедура суттєво складніше.  

 Процедура нелінійного МНК наявна у багатьох пакетах прикладної 

математики, у тому числі, в Excel (надбудова «Пошук рішення»). 

 Приклад. Для ацетону розрахувати параметри рівнянь Клаузіуса-

Клапейрона і Антуана, визначити коефіцієнти лінійного і нелінійного МНК для 

логарифмічної та експоненціальної форм, визначити, чи є однаковими ці 

коефіцієнти. Визначити, якt з рівнянь апроксимує дані з меншою похибкою. 

 Вхідні дані: Завантажуємо з Moodle файл Довідник — електронний 

довідний з фізико-хімічних властивостей речовин. Відкриваємо на аркуші 

«Точки_кип», находимо ацетон і копіюємо значення точок кипіння і тиску парів 

при цієї температурі (таблиця 1.1) 

 

 Таблиця 1.1 — Температури кипіння ацетону в залежності від тиску 

tкип, 
оС           

P, мм 

рт.ст 
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1.1 Рішення задачі МНК для рівняння Клаузіуса-Клапейрона 

 Будуємо форму таблиць для розрахунків (рис. 1.1), заносимо дані з табл. 

1.1 у перші 2 стовпчика обох таблиць. 

 У стовпчику 1/Т правої таблиці розраховуємо обернену температуру у К, 

формула комірки D5: =1/(B5+273,16). Протягуємо до кінця таблиці. 

 У стовпчику ln(P) розраховуємо логарифми тиску. Формула комірки Е5: 

=LN(C5). Протягуємо до кінця таблиці. 

 Для розрахунку коефіцієнтів лінійної регресії у = 𝑎0 + 𝑎1 ⋅ 𝑥 

використаємо функції Excel ОТРЕЗОК(у1:уn;х1:хn) для розрахунку а0  і 

НАКЛОН (у1:уn;х1:хn) для розрахунку а1 . В комірку С16 уводимо формулу: 

=ОТРЕЗОК(E5:E14;D5:D14), в С17 - =НАКЛОН(E5:E14;D5). 

 В колонці ln(P)calc обчислюємо значення логарифмів P за лінійною 

моделлю. Формула комірки F5: =$C$16+$C$17*D5. Протягуємо до кінця 

таблиці. 

 В колонці D(lnP) розраховуємо квадрати різниць меж 

експериментальними та розрахованими значеннями lnP. Формула комірки G5: 

Протягуємо до кінця таблиці.  В G15 розраховуємо суму квадратів відхилень. 

Формула комірки: =СУММ(G5:G14). 

 В колонці Pcalc розраховуємо значення тисків за рівнянням Клаузіуса. 

Формула комірки Н5: =EXP(F5). Протягуємо до кінця таблиці. 

 В колонці D(P) розраховуємо квадрати різниць для тисків. Формула 

комірки І5: =(H5-C5)^2. Протягуємо до кінця таблиці. В комірці І15 

розраховуємо суму за формулою =СУММ(I5:I14). 

 Після заповнення отримаємо результати для лінійного МНК для ln P.  

 Задачі нелінійного МНК розв’язуються методом послідовних наближень. 

Для цього задають початкові наближення для коефіцієнтів, які потім уточнюють 

за складним алгоритмом, до тих пір, поки не наблизяться до рішення. 
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 Рис 1.1 — Розрахунки за рівнянням Клаузіуса-Клапейрона 

  

 Тому для розрахунків нелінійного МНК для тисків треба задати початкове 

наближення для коефіцієнтів. Природно задати для них значення, що отримані 

для лінійної задачі. Тому в комірку L5 уводимо =C16, а в М5: =C17. 

 В колонці Pcalc розраховуємо значення тисків за рівнянням Клаузіуса. 

Формула комірки Н5: =EXP(F5). Протягуємо до кінця таблиці. 

 В колонці D(P) розраховуємо квадрати різниць для тисків. Формула 

комірки І5: =(H5-C5)^2. Протягуємо до кінця таблиці. В комірці І15 

розраховуємо суму за формулою =СУММ(I5:I14). 

 Після заповнення отримаємо результати для лінійного МНК для ln P.  

 Задачі нелінійного МНК розв’язуються методом послідовних наближень. 

Для цього задають початкові наближення для коефіцієнтів, які потім уточнюють 

за складним алгоритмом, до тих пір, поки не наблизяться до рішення. 

Тому для розрахунків нелінійного МНК для тисків треба задати початкове 

наближення для коефіцієнтів. Природно задати для них значення, що отримані 

для лінійної задачі. Тому в комірку L5 уводимо =C16, а в М5: =C17. 
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 В колонці 1/Т розраховуємо обернену температуру, формула комірки М7: 

=1/(L7+273,16). В колонці Pcalc – розраховані значення Р. Формула комірки О7: 

=EXP($L$5+$M$5*N7). Протягуємо до кінця таблиці. 

 В комірці D(P) поміщаємо квадрати різниць тисків. Формула комірки Р7: 

=(M7-O7)^2. Протягуємо до кінця таблиці. В комірці Р17 розраховуємо суму 

квадратів відхилень. Формула комірки: =СУММ(P7:P16). 

 В комірці ln Pcalc обчислюємо логарифми розрахованих за моделлю 

тисків. Формула комірки Q7: =LN(O7). Протягуємо до кінця таблиці. 

 В комірці D(lnP) розраховуємо суми квадратів відхилень логарифмів 

тисків. Формула комірки R7: =(Q7-E5)^2. В комірці Р17 розраховуємо суму 

квадратів відхилень. Формула комірки: =СУММ(R7:R16). 

 В результаті отримали перше наближення для нелінійної задачі. Оскільки 

для цього використали значення, що отримали для лінійної задачі, вихідні 

значення в обох таблицях однакові. 

 Для мінімізації суми квадратів відхилень в нелінійній задачі викликаємо 

на стрічці «Дані» надбудову «Поиск решения» (рис. 1.2). У вікні «Параметры 

поиска решения» у віконці «Оптимизировать целевую функцию» встановити 

покажчик і на основному аркуші виділити комірку Р17, де хнаходиться формула 

для обчислення суми квадратів тисків. Після вказівки «До» встановити 

покажчик у радіокнопці «Минимум». Далі встановити покажчик у віконце 

«Изменяя ячейки переменных» і на аркуші Excel виділити масив комірок 

M5], де розташоване початкове наближення коефіцієнтів. Після цього убираємо 

«галку» перед надписом «Сделать переменные без ограничений 

неотрицательными», встановлюємо метод рішення «Поиск решения 

нелинейных задач методом ОПГ» і натискуємо кнопку «Найти решение». Через 

деякій час (вельми швидко) з’являється віконце с вказанням, що задача або 

вирішена, або не може бути вирішена. У першому випадку Ви натискуєте на 

кнопку, що приймаєте рішення. Після цього віконце зачиняється, а в таблиці 

з’являється оптимальне рішення (рис. 1.3). 
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 Рисунок 1.2 — Програма «Поиск решения» 

 

 Рисунок 1.3 — Оптимальне рішення рівняння Клаузіуса-Клапейрона 

 

 Інтерпретація результатів. Як випливає з рис. 1.3, нелінійна модель дає 

похибку, що на 2 порядки менше, ніж для моделі, що лінійна в логарифмах. 

 При цьому, коефіцієнти обох моделей відрізняються не на багато. Звідси 

можна зробити висновок, що у випадку ацетону нелінійний МНК дає більш 
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якісну модель, ніж лінеаризована в логарифмах при обробці даних за рівнянням 

Клаузіуса-Клапейрона. 

1.2 Рішення задачі МНК для моделі Антуана 

 Рівняння Антуана (1.2) після логарифмування набуває вид (1.4): 

=

�

�

�

�

�

�

 

 

 

 

 

 

 

 Це рівняння є нелінійним, але воно є лінійним при кожному конкретному 

оС воно перетворюється у рівняння Клаузіуса-Клапейрона. Тому можна 

запропонувати такий алгоритм знаходження параметрів: 

 

 Знаходимо параметри А  і В  за допомогою функцій ОТРЕЗОК() і 

НАКЛОН(). 

 Розраховуємо за отриманими значеннями величини l𝑛� за рівнянням (1.4) 

і суму квадратів відхилень між експериментальними та розрахунковими 

з

н

а

ч

е

н

н

я

м

и

�

 

 Значення при t = 273,16 (рішення для рівняння Клаузіуса-Клапейрона) 

можна використати за початкове наближення для експоненціальній форми, 

тобто, для P за рівнянням (1.2). Проект наведено на рис. 1.4.  

 Для його побудови спочатку створюємо таблицю вхідних даних, куди 

уводимо значення температур кипіння і тисків. В комірку J4 поміщаємо 

значення 273,16. В комірку D8 помішаємо формулу =B8+$J$4 і протягуємо до 

кінця таблиці. В комірку E8 поміщаємо формулу =1/D8, в F8 – формулу 

=LN(C8) і протягуємо до кінця таблиці. 

 В комірку Н4 поміщаємо формулу =ОТРЕЗОК(F8:F17;E8:E17). У комірку 

І4 поміщаємо формулу =НАКЛОН(F8:F17;E8:E17). 

 В комірці G8 розраховуємо значення ln Pc. Формула:=$H$4+$I$4*E8,  

протягуємо до кінця таблиці. У комірці Н8 уводимо формулу =(F8-G8)^2, у 

комірці І8 — формулу =EXP(G8), у комірці J8 – формулу =(I8-C8)^2, 

протягуємо усе до кінця таблиці. У комірках Н18 і J18 розраховуємо суми 

квадратів, відповідно, =СУММ(H8:H17) і =СУММ(J8:J17). 
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 Далі викликаємо на виконання надбудову ПОИСК РЕШЕНИЯ. Цільова 

функція — комірка J18, змінні що міняються: [Н4:І4].  

 Далі натискуємо кнопку «Найти решение». Оптимальне рішення наведено 

на рис. 1.5. Порівнюючи з результатами для рівняння Клапейрона-Клаузіуса, 

приходимо до висновку, що сума квадратів відхилень для обох рівнянь 

практично однакова (відповідно, 7,14 на рис. 1.3 і 7.10 на рис. 1.5), тобто, два 

рівняння дають близькі результати.  

 Таким чином, апроксимацію МНК за рівнянням Клаузіуса-Капейрона 

можна записати у виді: 

=

1

4

,

3

7

1

−

�

 

 

 

 

 

 Рівняння Антуана для ацетона має вид: 

=

1

8

,

3

2

9

2

−

�

�

 

 

 

 

 

 Рисунок 1.4 — Підготовка до знаходження параметрів рівняння Антуана 
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 Рисунок 1.5 — Оптимальні параметри для рівняння Антуана 

 

 

 

1.3 Завдання для самостійного виконання: 

 

 Розрахувати параметри рівнянь Клаузіуса-Клапейрона и Антуана для 

речовин, наведених у табл. 1.1. Вхідні дані, точки кипіння органічних речовин 

при різних тисках, взяти з з файлу Excel Довідник.xlsx (аркуш Точ_кип), який 

можна завантажити  на робочій сторінці дисципліни у Moodle. 

 Таблиця 1.1  

№ варіанту Речовина і формула № варіанту  Речовина і формула 

1 Толуен С7Н8 11 Бромбензен С6H5Br 

2 ізо-Аміловий спирт С5Н12О 12 п-Цимен С11H14 

3 н-Октан С8Н18 13 Тетралін C10H12 

4 Нітробензен С6Н5NO2 14 Циклогексан C6H12 

5 о-Ксилен C8H10 15 Стирен C8H8 

6 п-Ксилен C8H10 16 Циклогексанон C6H10O 

7 н-Гексан C6H14 17 Дифениламін C12H11N 

8 Анілін C6H7N 18 Метилбензоат C8H8O2 
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№ варіанту Речовина і формула № варіанту  Речовина і формула 

9 п-Толуідін C7H9N 19 Дифенил C12H10 

10 Хлорбензен C6H5Cl 20 Мезитилен C9H12 
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ПРАКТИЧНЕ ЗАНЯТТЯ 2. МОДЕЛЮВАННЯ ТА РОЗРАХУНКИ 

ПРОСТОЇ ДИСТИЛЯЦІЇ 

 Мета заняття: Засвоїти моделювання та розрахунки процесів простої 

дистиляції та інших процесів, пов’язаних з рівновагою пар-рідина на ЕОМ 

 Питання для підготовки до практичного заняття 

 1 У чому полягає суть процесу дистиляції? Які види дистиляції Ви знаєте 

 2 У чому полягають особливості проведення безперервної дистиляції? Що 

таке стаціонарний процес? 

 3 Яка математична модель безперервної дистиляції? 

 4 Як організований процес періодичної дистиляції? 

 5 Як будується математична модель періодичної дистиляції? Яким типом 

рівнянь вона описується? 

 6 У чому сутність дистиляції з водяною парою? Для чого вона 

використовується? 

 7 Як побудована модель дистиляції з водяною парою? Які припущення 

покладені до основи моделі? 

 8 Яке рівняння використовується на практиці для опису рівноваги пар-

рідина? 

 9 Як можна розрахувати тиск парів у сумішей органічних речовин у 

припущенні ідеальних розчинів 

 

 Завдання 2.1. В сховище  ємністю V м3, в якої міститься 1 м3 органічної 

речовини А і нітроген у газової фазі  із залізничної цистерни заливають порцію 

речовини А до коефіцієнту заповнення 𝜙 . Температура навколишнього 

середовища toC. Сховище сполучається з навколишнім середовищем через 

повітряну лінію. Оцінити втрати речовини в повітря А при заповненні сховища 

через повітряну лінію. Вхідні дані наведені у таблиці 2.1. Номер в таблиці 

дорівнює порядковому номеру здобувача в журналі дисципліни в Moodle 

Приклад розв’язання задачі наведений нижче. 
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 Таблиця 2.1  

Номер 

варіанту 

Речовина А, формула V, м3 𝜙,% t,oC 

 Метанол СН4О    

 Чотирьох хлористий 

карбон ССl4 

   

 Хлороформ СHCl3 35 70 20 

 Нитрометан CH3NO2    

 Оцетилхлорид 

C2H3ClO 

20 60 15 

 Оцетонітрил С2H3N    

 Ацетон C3H6O    

 Оцтова кислота 

С2H4O 

   

 Акрилонітрил C3H3N    

 Ізо-пропіловий спирт 

 

   

 Толуєн С7Н8    

 Діоксан С4Н8О2    

 Етилоцетат С4Н8О2    

 Метилпропіловий 

етер С4Н8О2 

   

 Н-Бутанол С4Н8О2    

 Пиридин С5Н5N 20 80 20 

 Хлорбензен C6H5Cl 100 80 25 

 Циклогексанон, 

C6H10O 

100 85  

 Циклогексан С6Н12    

 Н-Октан, С8Н18    

 

2.1 Приклад розв’язання задачі 2.1 

oC 

 1 Уводимо припущення, що необхідні. Уважаємо, що: 

 при заповненні сховища бензеном миттєво встановлюється рівновага пар-

рідина, й втрати бензену відбуваються за рахунок витіснення насичених 

парів бензену зі сховища; 

 температура в сховищі і навколишнього середовища є однаковою; 
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 тиск дорівнює нормальному атмосферному тиску 760 мм рт.ст.; 

 оскільки заповнення відбувається під нітрогеном, вважаємо, що газова 

суміш на виході складається з нітрогену і парів бензену 

 2 В таблиці Додатку А знаходимо коефіцієнти рівняння Антуана для 

бензену С6Н6: A = 6,90565; B= 1211,033; C = 220,79,  

 3 Розраховуємо за рівнянням Антуана в Excel десятинний логарифм тиску 

при 20оС: 

𝑙𝑜𝑔10� = 6,90565–
1211,033

220,79 + 20
= 1,876234327 

 Потенціюванням знаходимо парціальний тиск бензену: 

=

=

2

мм рт. ст. 

 Діленням на атмосферний тиск, знаходимо мольну частку бензену у 

газовій суміші на виході: 

𝑥𝑚=75,2760=0,099.  

 Об’ємна кількість парів бензену в м3 дорівнює різниці  об’ємів бензену в 

сховищі наприкінці й на початку заповнення: 

𝑉п=𝜙⋅𝑉–1=0,85⋅50–1=41,5 м3. 

 Для ідеально-газових сумішей мольна частка дорівнює об’ємній частці. 

Парціальний об’єм парів бензену в газовій суміші: 

𝑉б = 41,5 ⋅ 0,099 = 4,11 м3. 

 За універсальним газовим законом Клапейрона -Менделєєва розраховуємо 

кількість молів бензену в парах: 

⋅

𝑉

�

б

=

⋅

⋅

;

 

=

�⋅𝑉б�⋅�;  

 P – тиск, Па. 760 мм рт.ст. = 101325 Па; 

 

Джмоль⋅𝐾 - універсальна газова стала;  T – абсолютна температура газу, К; 

𝑛 =
101325⋅4,11

8,314⋅(20+273)
= 171,6 моль 

 1 моль бензену важить 78 г = 0,078 кг. Звідси втрати бензену складають: 

cdot 0,078 = 13,38 кг. 

 Примітки: 
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1. При розв’язанні задачі 2.1 слід особливу увагу уділити правильної 

розмірності величин, щоб не допустити помилки. 

2. Задача 2.1 суттєва з точки зору техніці безпеки і екології. 

Формально витрати бензену не є великими: 41,5 м3 бензену, що 

завантажується, важить приблизно 33000 кг, втрати 0,04 %. Але 

пари бензену є вельми токсичними: ГДК у повітрі робочої зони 

складає 5 мг/м3. Тобто, 13,38 кг бензену здатні забруднити навколо 

с

е

б

е

13,38⋅1065=2676000 м3 повітря, що не припустимо. Для 

попередження цього на повітряні лінії вихлопу встановлюють 

абсорбери — колонки з активованим карбоном, яки абсорбують 

пари бензену і значне знижують його концентрацію на вихлопі. По 

мірі насичення, адсорбований бензен регенерують шляхом відгонці 

з водяною парою і повертають у цикл. 

 

2.2 Завдання 2.2  

 Промоделювати процес  безперервної дистиляції у наближенні ідеальної 

суміші рідин для варіантів системи. Вхідні дані — коефіцієнти рівняння 

Антуана для десяткового логарифму тиску взяти у Додатку А. Склад і вихідні 

дані наведені в таблиці 2.2. Визначити температуру кипіння суміші та склад 

дистиляту і куба. Втратами нехтувати. Відбір кубу прийняти 70 %, дистиляту 

30% на 100 молів суміші. Приклад розрахунку і програма наведені в лекції 2. 

Тиск у всіх завданнях прийняти атмосферним (760 мм. рт.ст., 101325 Па) 

 

 Таблиця 2.2 — Варіанти завдань 

Номер 

вар. 

Компонент 1 Компонент 2 Компонент 3 

Назва Р, % Назва Р, %  Назва  Р, % 

1 Гексан 20 Ацетон 20 Бромбензен 60 

2 Бензен 15 Гексан 10 Нітробензен 75 

3 Пентан 20 Гексан 10 Анілін 70 

4 Октан 10 гексан 10 Бромбензен 80 
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5 Етилоцетат 20 Гексан 20 Фенол 60 

6 н-Октан 10 н-Декан 40 Нітробензен 50 

7 Ацетон 40 н-Декан 40 Фенол 20 

8 Етилоцетат 30 н-Октан 40 Бензонітріл 30 

9 Гексан 20 н-октан 10 Бензонітрил 70 

10 Бензен 10 Толуен 20 1,2-Ксилен 70 

 

 Примітка. Номер варіанту розраховується, виходячи з порядкового номеру 

здобувача вищої освіти в журналі групи нв сторінці дисципліни в Moodle (NM). 

Для NM < 11 виконується завдання за номером у таблиці, що дорівнює NM. Для 

11 до 20 номер завдання дорівнює другій цифрі в NM. Для NM=20 це 10. 
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ПРАКТИЧНЕ ЗАВДАННЯ 3. МОДЕЛЮВАННЯ ПЕРІОДИЧНОЇ 

ДИСТИЛЯЦІЇ ТА ДИСТИЛЯЦІЇ З ВОДЯНОЮ ПАРОЮ 

 Мета заняття: Засвоїти моделювання та розрахунки процесів 

періодичної дистиляції та дистиляції з водяною парою. 

 Питання для підготовки до практичного заняття: 

 1 У чому полягають особливості періодичної дистиляції? 

 2 Що лежить в основі математичного опису періодичної дистиляції для 

періодичних процесів? 

 3 Що дає припущення ідеальної системи для моделювання періодичної 

дистиляції? 

 4 В чому полягає сутність перегонки з водяною парою? Для чого її 

використовують? 

 5 Які припущення покладені до основи математичної моделі перегонки з 

парою? 

 Перед виконанням розрахунків слід ознайомитись з матеріалом лекції 2, 

що стосуються питань періодичної дистиляції і дистиляції з водяною парою і 

встановити на комп’ютері програму SciLab, як це описано в лекції 2. 

3.1 Завдання для виконання 

 Промоделювати періодичну перегонку суміші з 3 органічних речовин у 

межах відгонки від 100 до 5 % від початкової кількості. 

 Вхідні дані — у табл. 2.2.  

 Нижче в підрозділі 3.3 наведений лістинг програми моделювання описана 

робота з нею. Програму слід копіювати і увести у вікно редактору (Editor) 

SciLab 

3.2 Порядок виконання завдання 

1. Вмикнути програму Scilab 4.2.2, відкрити вікно редактору — кнопка 

Editor у верхній частині робочого вікна.  

2. Скопіювати у пам’ять комп’ютера програму, виділив її на екрані і 

натиснув <Ctrl-C>. Вивантажити її в редактор, натиснув <Ctrl-V>. Увага: 
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при цьому повинен бути включений  англійський шрифт, з українським 

або російським шрифтами операції копіювання-вивантаження не 

виконуються! 

3. Увести у програму параметри рівняння Антуана для кожної речовини у 

кожному рядку. Формат уведення: 

значення A1 значення B1 значення C1 

 значення A2 значення B2 значення C2 

 значення A3 значення B3 значення C3] 

 Між окремими значеннями тільки пробіл. Початок та кінець масиву — у 

 квадратних дужках. Десятинний знак — точка! 

4. В розділі «Початкові мольні частки» записати мольні частки компонентів. 

Для цього у табл. 2.2 величини P % поділити на 100. Наприклад, було 25 

— стало 0.25. 

5. В розділі «Кінцеве значення кількості молів» записати значення m = 1 

тобто, початок перегонки, m вказує кількість молів речовин у системі) 

6. Запускаємо програму на розрахунок. Для цього у верхній частині вікна 

редактору натискуємо кнопку Execute, у віконці, що випало — кнопку 

 

7. Переходимо у робоче вікно, де з’явилися результати — стовпець з 8 

чисел.  

 Перше число (1) — кількість молів речовин в системі, 

 Друге число — температура кипіння суміші, 

 Числа з номерами від 3 до 5 — мольні частки компонентів 1,2,3 у рідкій 

 фазі,  

 Числа з номерами від 6 до 8 - мольні частки компонентів 1,2,3 у паровій 

 фазі,  

8. Ці дані слід скопіювати і перенести в Excel. Для цього в Excel  створити 

форму таблиці, що зображена нижче: 

 

 



21 

 

 

m, моль            

t кип, оС            

х1            

х2            

х3            

у1            

у2            

у3            

 
 Копіювати зручно так: у Scilab виділити стовпець з даними і скопіювати у 

 буфер. Далі перейти в Excel, встановити покажчик у комірку, що 

 відповідає першому значенню m і вивантажити з буферу за допомогою 

Далі слід у стовпці замінити десятинні знаки: з крапки на кому. 

9. Далі у програмі SciLab послідовно міняємо значення m від 0,9 до 0,05 і 

проводимо розрахунки, як описано. Отримані результати копіюємо у 

відповідні стовпці таблиці Excel.  

10. За отриманими результатами після повного заповнення таблиці слід 

побудувати графіки залежності від m температури кипіння і значень х1, 

х2, х3, у1, у2, у3. Приклад наведено на рис. 3.1 
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 Рисунок 3.1 — Приклад оформлення результатів завдання 

3.3 Програма моделювання  

// ПРОГРАМА МОДЕЛЮВАННЯ ПЕРІОДИЧНОЇ ПЕРЕГОНКИ 

clear 

//*****Коефіцієнти рівняння Антуана у десятинних логарифмах 

A = [7.0703 1649.55 213.32 

6.99891 1474.679 213.686 

6.89385 1264.37 216.636]; 

// Рядки:1 = 1,2-дихлорбензен, 2 - 1,2-ксилен, 3-н-гептан 

n=3;// число компонентів 

//Тиск, мм 

P0=760; 

//Початкові мольні частки 

x0=[0.3 0.3 0.4]; 

m0=1;//початкова кількість молів 

mf = 10;//кінцева кількість молів 

nh =9;//кількість кроків 

// ******П/п розрахунку парц. тисків 

function [p]=pres(t) 

    for i=1:n 

    p(i)=10^(A(i,1) - A(i,2)/(t+A(i,3)))* x(i) 

end  

endfunction 

// *****ПП розрахунків температури кипіння 

function  [ty]=psi(t) 

  [p]=pres(t) 

ty=sum(p)-P0 

endfunction 

//ПП розрахунків мольних часток 
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 function [ts,y]= molfrac(x) 

         t0=100 

        ts= fsolve(t0, psi) 

        [p]=pres(ts) 

        for i=1:n 

             y(i)=p(i)/sum(p) 

        end 

endfunction 

function z= dfur(m,x) 

   [t,y]=molfrac(x) 

   for i=1:n 

        z(i)=(y(i)-x(i))/m 

 end 

endfunction 

// Кінцеве значення кількості молів 

  m=1; 

  x=ode(x0,m0,m,dfur); 

  [t,y]=molfrac(x); 

//Друк результатів 

B=[m t x y']'  

//********Кінець програми***** 
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ПРАКТИЧНЕ ЗАНЯТТЯ 4. МОДЕЛЮВАННЯ І АНАЛІЗ 

СКЛАДНОГО ПРОЦЕСУ В РЕАКТОРІ ПЕРІОДИЧНОЇ ДІЇ. 

 Мета роботи: 

1. Засвоїти теоретичні основи моделювання реакторів періодичної дії за 

допомогою диференціальних рівнянь кінетики. 

2. Засвоїти роботу з комп’ютерною програмою розрахунків 

3. Розв’язати на комп’ютері задачу за заданою умовою і проаналізувати її 

результат з точки зору технології. 

4. Оформити звіт з роботи 

4.1 Легенда задачі 

 Ви — начальник дослідницького виробництва потужного хімічного 

концерну. У Вашому цеху планується провести дослідницько-промислову 

перевірку і напрацювання дослідницької партії двох продуктів: AB и АВ2, яки 

отримують шляхом послідовних реакцій: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Найбільший інтерес має продукт АВ, на який наявний великий попит і 

ціна на нього є високою.  

 Розробники надали у складі технічної документації рекомендації з 

проведення процесу у лабораторних умовах. Процес виробництва є 

періодичним, при нагріванні від 20оС до температури витримки Tв, 
оС, з 

наступною витримкою при цей температурі протягом заданого часу. Але 

розробник не має відповіді, як буде вести себе процес з врахуванням тривалості 

нагріву. Зокрема, не з’ясовано, коли слід зупиняти процес при досягненні 

максимальної концентрації продукту АВ в реакційної масі. Ці питання слід 

розв’язати у процесі дослідно-промислових досліджень, але для орієнтиру слід 

розробити математичну модель процесу й на ній отримати попередню 

інформацію для наступної дослідної перевірки. До основи моделі покладені 
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кінетичні дані — енергій активації і логарифми передекспонент для кожної з 

реакцій (4.1).  

4.2. Теоретична частина 

 До основи опису процесу в реакторі періодичної дії покладено модель 

ідеального змішування. Згідно з нею перемішування в апараті є вельми 

інтенсивним, й концентрації будь-якої речовини буде однакової в усіх точках 

апарату у кожний момент часу. Це дозволяє використовувати для моделювання 

кінетичні моделі для лабораторних умов. 

 Кількість компонентів, що реагують складає 4 (A, B, AB, AB2). Тому 

кінетична модель реактора в ізотермічних умовах ( при постійній температурі) 

має у своєму складі 4 диференціальні рівняння кінетики по кожному 

компоненту. Позначимо поточні концентрації (в кмоль/м3) компонентів: 

 концентрацію А — через 𝑥1; 
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В реакторі періодичної дії реалізуються послідовно 2 режими: 

☑ неізотермічний на стадії нагріву реакційній маси від початкової 

температури до температури витримки; 

☑ ізотермічний на стадії витримки до завершення реакції. 

4.2.1. Модель неізотермічного процесу нагріву 

 На стадії нагріву відбувається підвищення температури маси (TC, oC)1) з 

постійною швидкістю 𝛼  град/год. Це можна описати диференціальним 

рівнянням: 
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Згідно закону Ареніуса, із зміною температури буде відбуватися зміна констант 

швидкості: 

                                                 
1) В технічній літературі й у цьому посібнику температуру в градусах Кельвіна будемо позначали літерою Т. 

Оскільки літера t, що використовується для позначення температури в оС, використовується також для 

позначення часу, для позначення температури у градусах Цельсія будемо використовувати ТС. 
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моль−1⋅К−1 універсальна газова постійна, 

⋅

моль−1 - енергія активації реакції, A – логарифм передекспоненти 

 Кінетичні рівняння для зміни концентрації речовин А, В, АВ, АВ2 мають 

вид: 

 Речовина А — тільки витрачається за маршрутом A→AB за рівнянням 

другого порядку, рівняння: 
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 Речовина В тільки витрачається за двома маршрутами: B→AB і АВ→AB2 

за рівняннями другого порядку: 
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 Речовина АВ накопичується за маршрутом А + В→AB і витрачається за 

маршрутом  АВ→AB2  за рівняннями другого порядку: 
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 Речовина АВ2 тільки накопичується за маршрутом  АВ→AB2 за рівнянням 

другого порядку: 
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 Початкові умови для розв’язання диференціальних рівнянь — 

концентрації компонентів у системі у момент часу t = 0: 
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��0,��0 - концентрації реагентів А і В у реакційної маси перед початком 

реакції (початком нагріву) 

 У кожному з цих рівнянь константи швидкості є функціями температури у 

відповідності з рівнянням (4.3) (у експоненціальній формі) 

 Систему рівнянь моделі (4.2, 4.4 — 4.7) не можливо розв’язати 

аналітично, але вона може бути розв’язана чисельно на комп’ютері. Наприкінці 

процесу нагріву, при досягненні кінцевої температури (температури витримки 

ТВ, оС) і концентрації усіх компонентів при цієї температурі. 
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4.2.2. Модель ізотермічного процесу на стадії витримки 

 На стадії витримки температура є постійною, тому константи швидкості 

залишаються постійними. Модель описується системою рівнянь (4.4-4.7) при 

початкових умовах: 
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�н - тривалість нагреву, год. 

 Сенс (4.9): початкові концентрація на стадії витримки дорівнюють кінцевим 

концентраціям на стадії нагріву.  

 В результаті чисельного розв’язання моделі на обох стадіях отримаємо 

таблицю і графік зміни концентрацій з часом, шо дає можливість наближено 

визначити тривалість часу від початку нагріву до моменту досягнення 

максимуму концентрації речовини АВ.  

4.3 Порядок виконання роботи 

1) Ознайомитись с порядком виконання роботи p відеофільму 

Лаб4_Оптим.mp4 (знаходиться у вікні дисципліни в Moodle 

2) Включити на комп’ютері програму SciLab 

3) Копіювати текст програми і вивантажити його у редактор Word або інший 

текстовий редактор. 

4) Вставити в редакторі дані свого варіанту у відповідності до відеофільму 

Лаб4_Оптим.mp4. Обрати на першому етапі початкову концентрацію В 

такою, що дорівнює початковій концентрації А (1 кмоль/м3). Ретельно 

перевірити вірність уведення. Наприкінці кожного з уведених даних 

обов’язково ставити крапку з комою (;). Пам’ятайте, що десятковий знак у 

— крапка, а не кома! 

5) На окремому аркуші Word підготувати таблицю за такою формою: 

 

№ СB 

кмоль/м3 

tmax, 

год 

Концентрації у точці tmax 

CA CB CAB CAB2 

1 1      

2 1,2      
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3 1,4      

4 1,6      

5 1,8      

6 2      

 

tmax – точка часу, у який досягається максимум концентрації АВ. 

 

6) Виділити виправлену програму, скопіювати у буферну пам’ять й 

вивантажити її у вікно редактору SciLab, як вказано у ПЗ-3. 

7) Пустити програму на розрахунки. Якщо програма покаже помилку — 

перевірити вірність уведення своїх даних та знов пустити на розрахунки. 

8) Якщо усе уведено вірно- у робочому вікні програми з’явиться зображення 

даних і відкривається графічне вікно з графіками кінетичних кривих (рис. 

4.1). Графік слід скопіювати і помістити у звіт з роботи. Для копіювання 

слід натиснути на кнопку File у верхній частині графічного вікна. У 

віконці, що випадає, натиснути кнопку Copy to clipboard, після чого 

вивантажити графік на сторінку звіту у Word 

 

Рисунок 4.1 — График з графічного вікна  програми Scilab 

 

9) На графіку (рис. 4.1) зображені кінетичні криві зміни концентрацій : 

- речовини А — червоний колір, 

- речовини В — синій колір, 
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 - речовини АВ — зелений колір, 

- речовина АВ2 — чорний колір. 

10) На графіку знайти приблизно точку часу, у якій спостерігається 

максимум концентрації АВ (зелена крива) 

11) У робочому вікні друкується таблиця результатів. Об’єм даних, що 

виводяться, більше, ніж розмір екрану, тому друк зупиняється, у нижній 

частині екрану редактору з’являється жовта смуга, а на робочому екрані 

з’являється повідомлення [More (y or n ) ?]. Слід натиснути латинську 

літеру y (yes, так), тоді друк триватиме. У разі повторної зупинки 

повторити продовження, до тих пір, поки друк не зупиниться без появи 

надпису [More (y or n ) ?] 

12) Структура результатів зображена на на рис. 4.2. На екрані: n1 =25 – 

кількість точок для кожної серії концентрацій, х0 — вектор початкових 

концентрацій в системі. Червоним на рис. 4.2 виділені заголовки таблиці: 

 год — час від початку процесу, годин; 

C – поточна температура в апараті у момент часу  від початку; 

CAB2 – поточні концентрації реагентів А, В і продуктів АВ, АВ2  у момент 

часу  від початку. 

Обробка даних:  

1. На графіку знайти приблизно точку часу, у якій спостерігається максимум 

концентрації АВ (зелена крива) 

2. Виділити і скопіювати рядок даних, що містить максимальну 

концентрацію САВ, помістити його на аркуш Word, виділити усі необхідні 

величини, перенести їх у таблицю результатів 
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 Рисунок 4.2 - Результати розрахунків 

 

3. Провести подальші розрахунки для інших початкових концентрацій СВ.  

4. Зробити висновки про вплив зміни початкової концентрації СВ  на час 

досягнення максимальної концентрації та на її величину.  

5. На основі отриманих результатів обґрунтувати режим проведення 

процесу (співвідношення реагентів, тривалість процесу) для отримання 

максимальної концентрації продукту АВ 

4.4 Вміст звіту 

 Звіт повинен містити наступне: 

☑ Номер і назву лабораторної роботи 

☑ Мету роботи 

☑ Теоретичні основи роботи 

☑ Опис порядку виконання роботи 

☑ Результати і обговорення 
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☑ Висновки 

4.5. Варіанти роботи 

 У таблиці 4.1 наведені номери варіантів, у кожному з них наведені 

значення логарифмів передекспоненти і енергії активації кожної з реакцій. 

 Студент обирає номер варіанту як різницю між номером студента у 

журналі групи і кількістю десятків у номері. Наприклад, студент з номером від 

1 до 10, виконує завдання, що дорівнює його номеру, а студетн з номером 27н 

виконує завдання: 27-20 = 7 

 Таблиця 4.1 — Варіанти завдань 

Варіант lnA1 E1 ln A2 E2 

1 21,23 66,17 25,3 76,34 

2 19,78 60,68 24,94 78,03 

3 23,05 71,47 19,96 63 

4 18,54 57,5 14,21 45,64 

5 27,24 84,98 24,65 78,03 

6 24,47 76,61 20,08 70,26 

7 18,17 56,37 17,85 57,5 

8 25,75 78,03 17,85 57,5 

9 29,68 89,89 23,02 72,25 

10 25,85 78,03 14,21 45,64 

 

.6 Програма моделювання періодичного реактору 

// **********МОДЕЛЮВАННЯ РЕАКТОРУ ПЕРІОДИЧНОЇ ДІЇ******** 
clear 
//Підпрограма розрахунків правих частин ЗДР 
function y=fi(t,x) 
    y(1)=al 
    k1=exp(lnA1-Ea1*1000/8.314/(x(1)+273)); 
    k2=exp(lnA2-Ea2*1000/8.314/(x(1)+273));   
    y(2)=-k1*x(2)*x(3) 
    y(3)=-k1*x(2)*x(3)-k2*x(3)*x(4) 
    y(4)=k1*x(2)*x(3)-k2*x(3)*x(4) 
    y(5)=k2*x(3)*x(4) 
endfunction 
//********ГОЛОВНА ПРОГРАМА ********* 
//*****Вхідні дані******** 
 t0=0; // початковий час 
 //********ПАРАМЕТРИ, ЩО ТРЕБА ЗМІНИТИ****** 
  //Teмпература, град.С   
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 T0=20;  
 Tk=100; 
  t_h = 5;// Трівалість нагріву, год 
    //Дані для розрахунків констант швидкості 
 lnA1=24.25;//логарифм передекспоненти 
Ea1=75.54;//Енергія активації, КДж/моль 
 lnA2=22.01; 
 Ea2=72; 
        //Початкові кoнцентрації 
       CA=1; 
       CB=2; 
 
//*********Кінець блоку зміни даних****** 
t0=0; // початковий час 
 t1= 20;//трівалість спостережень,год 
 n=100; 
 n1=n/t1*t_h 
 //*********** Початок розрахунків ******** 
 alfa=(Tk-T0)/t_h;// швидкість нагріву 
      x0=[T0 CA CB 0 0] 
  //Время 
 t0=0; 
 Dt=(t1-t0)/n; 
  
 Z(1,:)=[t0 x0(1) x0(2) x0(3) x0(4) x0(5)]; 
 al=alfa; 
 for i=1:n 
      if i>n1 then 
          al=0; 
      end     
       t=t0+Dt; 
        x=ode(x0,t0,t,fi); 
        x0=x; 
        t0=t; 
      Z(i+1,:)=[t  x(1) x(2) x(3) x(4) x(5)]; 
      for i=1:5 
            x0(i)=x(i); 
       end       
end 
//  
  plot(Z(:,1),Z(:,3),'r') 
  plot(Z(:,1),Z(:,4),'b') 
  plot(Z(:,1),Z(:,5),'g') 
  plot(Z(:,1),Z(:,6),'k') 
Z 
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//**********Кінець програми************ 
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ДОДАТОК А 

Параметри рівняння Антуана для 700 чистих органічних речовин 

 

 Джерело: Yaws, C.  L.  and Yang, H.  C. To estimate vapor pressure easily. 

№ 10, p. 65-68,    

 Значення коефіцієнтів  A, B,C для води та 700 органічних речовин 

наведені у табл. А.1 

 Розрахункова формула: 𝑙𝑔� = 𝑙𝑜𝑔10� = � +
𝐵

𝐶+𝑡
 

 P – тиск, мм рт.ст., 

 t – температура, оС, 

– коефіцієнти рівняння Антуана для даної речовини, 

 

�𝑚𝑖𝑛,�𝑚𝑎𝑥 - верхній та нижній границі інтервалу температур, оС, в якому 

визначені коефіцієнти A,B,C для даної речовини  

 Таблиця А-1 -  Значення коефіцієнтів  A, B,C для води та 700 органічних 

речовин 

 

№№ 
пп 

Formula Compound Name A B C tmin tmax 

999 H20 Water 8,07131 1730,63 233,426 1 100 

998 H20 Water 8,14019 1810,94 244,485 99 374 

1 CCL4 carbon-tetrachloride 6,8941 1219,58 227,17 -20 101 

2 CCL3F trichlorofluoromethane 6,8843 1043,01 236,86 -33 27 

3 CCL2F2 dichlorodifluoromethane 6,68619 782,072 235,377 -119 -30 

4 CCLF3 chlorotrifluoromethane 6,35109 522,061 231,677 -150 -81 

5 CF4 carbon-tetrafluoride 6,9723 540,5 260,1 -180 -125 

6 CO carbon-monoxide 6,2402 230,27 260,01 -210 -165 

7 CO2 carbon-dioxide 9,8106 1347,79 273 -119 -69 

8 COS carbonyl-sulfide 6,90723 804,48 250 -111 -49 

9 CS2 carbon-disulfide 6,9419 1168,62 241,54 -45 69 

10 CHCL3 chloroform 6,9371 1171,2 227 -13 97 

11 CHCL2F dichlorofluoromethane 6,97575 996,267 234,172 -91 9 

12 CHCLF2 chlorodifluoromethane 6,7577 740,39 231,86 -48 -33 

13 CHF3 trifluoromethane 7,0886 705,33 249,78 -128 -82 

14 CHI3 triiodomethane 6,59598 1567,8 204 137 254 



36 

 

№№ 
пп 

Formula Compound Name A B C tmin tmax 

16 CH2CL2 dichloromethane 7,0803 1138,91 231,46 -44 59 

17 CH2CLF chlorofluoromethane 6,20452 740,39 231,86 -55 12 

18 CH2F2 difluoromethane 7,1389 821,7 244,7 -82 -32 

19 CH2I2 diiodomethane 6,94246 1567,8 204 83 232 

20 CH2O formaldehyde 7,1561 957,24 243,01 -88 -2 

21 CH2O2 formic-acid 7,3779 1563,28 247,07 -2 136 

22 CH3BR bromomethane 6,9597 986,59 238,33 -58 53 

23 CH3CL chloromethane 6,9944 902,45 243,61 -93 -7 

24 CH3F fluoromethane 7,0976 740,22 253,89 -132 -64 

25 CH3I iodomethane 6,988 1146,34 236,66 -13 52 

26 CH3NO2 nitromethane 7,044 1291 209,01 5 136 

29 CH4 methane 6,69561 405,42 267,777 -181 -152 

30 CH4O methanol 8,0724 1574,99 238,87 -16 91 

31 CH4S methanethiol 7,03163 1015,54 238,706 -70 25 

32 CH5N methylamine 7,4969 1079,15 240,24 -61 38 

33 C2CL4 tetrachloroethene 7,02 1415,49 221,01 34 187 

34 C2CL6 hexachloroethane 7,08633 1626,945 197,048 33 186 

35 C2CL3F3 112trichlorotrifluoroethane 6,8803 1099,9 227,5 -25 83 

36 C2CL2F4 12dichlorotetrafluoroethan
e 

6,87084 942,336 232,632 -95 4 

37 C2CLF5 chloropentafluoroethane 6,8333 802,97 242,28 -98 -43 

38 C2F4 tetrafluoroethene 6,8966 683,84 245,94 -133 -63 

39 C2F6 hexafluoroethane 6,7933 657,06 246,22 -103 -73 

40 C2N2 cyanogen 6,43629 576,579 182,308 -77 -4 

41 C2HCL3 trichloroethene 7,0281 1315,1 230,01 -13 127 

42 C2HCL5 pentachloroethane 6,74 1378 197 25 162 

43 C2HF3 trifluoroethene 5,68715 491,359 227,23 -93 -31 

44 C2H2 acetylene(ethyne) 9,1402 1232,6 280,9 -129 -83 

45 C2H2CL2 1,1-dichloroethene 6,9722 1099,4 237,2 -28 32 

46 C2H2CL2 cis-1,2-dichloroethene 7,0223 1205,4 230,6 0 84 

47 C2H2CL2 trans-1,2-dichloroethene 6,9651 1141,9 231,9 -38 85 

48 C2H2CL4 1,1,2,2-tetrachloroethane 6,6317 1228,1 179,9 25 130 

49 C2H2F2 1,1-difluoroethene 6,34918 491,359 227,239 -140 -86 

50 C2H2F2 cis-1,2-difluoroethene 5,31401 491,359 227,23 -78 2,6 

51 C2H2F2 trans-1,2-difluoroethene 5,31401 491,359 227,23 -78 2,6 

52 C2H2O ketene 6,9573 803,1 238,01 -103 -18 

53 C2H3BR bromoethylene 7,24379 1219,308 264,021 -88 16 

54 C2H3CL chloroethene 6,4971 783,4 230,01 -88 17 

55 C2H3CL3 1,1,2-trichloroethane 6,9653 1351 217 29 155 

56 C2H3CLO acetyl-chloride 6,8407 1062,86 217,63 -36 82 

57 C2H3F fluoroethene 6,33949 593,551 243,111 -149 -72 

58 C2H3F3 1,1,1-trifluoroethane 6,9038 788,21 243,24 -3 27 

59 C2H3N acetonitrile 7,0735 1279,2 224,01 -13 117 

60 C2H4 ethylene 6,74756 585 255 -153 -91 

61 C2H4BR2 1,2-dibromoethane 6,72148 1280,82 201,75 52 131 

62 C2H4CL2 1,1-dichloroethane 6,9853 1171,42 228,13 -31 79 

63 C2H4CL2 1,2-dichloroethane 7,0253 1271,25 222,94 -33 100 

64 C2H4F2 1,1-difluoroethane 7,03 910 244 -35 0 

65 C2H4I2 1,2-diiodoethane 6,98834 1647,1 201 98 253 
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№№ 
пп 

Formula Compound Name A B C tmin tmax 

66 C2H4O ethylene-oxide 7,2701 1115,1 244,15 -73 37 

67 C2H4O acetaldehyde 7,0565 1070,6 236,01 -63 47 

68 C2H4O2 acetic-acid 7,2996 1479,02 216,82 17 157 

69 C2H4O2 methyl-formate 7,1704 1125,2 230,56 -48 51 

70 C2H4OS thioacetic-acid 7,74889 1479,02 216,82 40 106 

71 C2H4S thiacyclopropane 7,03725 1194,37 232,42 -35 77 

72 C2H5BR bromoethane 6,92 1090,81 231,72 -47 60 

73 C2H5CL chloroethane 6,94 1012,78 236,68 -73 37 

74 C2H5F fluoroethane 6,9785 854,21 246,16 -103 -21 

75 C2H5I iodoethane 6,959 1232 229 30 60 

76 C2H5N ethylenimine 7,1323 1133,7 210,01 -25 86 

77 C2H5NO2 nitroethane 7,58777 1671,266 241,187 -21 114 

78 C2H5NO3 ethyl-nitrate 7,1637 1338,8 224,9 0 60 

79 C2H6 ethane 6,83452 663,7 256,47 -143 -75 

80 C2H6O methyl-ether 7,3164 1025,56 256,06 -94 -8 

81 C2H6O ethyl-alcohol 8,2133 1652,05 231,48 -3 96 

82 C2H6O2 ethylene-glycol 8,7945 2615,4 244,91 91 221 

83 C2H6S methyl-sulfide 6,94879 1090,755 230,799 -47 58 

84 C2H6S ethanethiol 6,95206 1084,53 231,385 -49 56 

85 C2H6S2 methyl-disulfide 6,97792 1346,34 218,863 6 135 

86 C2H7N ethylamine 7,3862 1137,3 235,86 -58 43 

87 C2H7N dimethylamine 7,0639 1024,4 238,01 -55 37 

88 C3H3N acrylonitrile 6,9163 1208,3 222,01 -18 112 

89 C3H4 allene(propadiene) 5,7137 458,06 196,07 -99 -16 

90 C3H4 propyne(methylacetylene) 6,78485 803,73 229,08 -90 -6 

91 C3H4O2 acrylic-acid 7,1926 1441,5 193,01 42 177 

92 C3H5BR 3-bromo-1-propene 7,05187 1259,83 232,04 17 93 

93 C3H5CL 3-chloro-1-propene 6,9388 1099,6 226,01 -43 77 

94 C3H5CL3 1,2,3-trichloropropane 7,0028 1484,1 204,01 42 197 

95 C3H5I 3-iodo-1-propene 6,9693 1316,5 220 20 142 

96 C3H5N propionitrile 6,9301 1277,2 218,01 -3 132 

97 C3H6 propene 6,8196 785 247 -112 -32 

98 C3H6 cyclopropane 6,8879 856,01 246,51 -93 -28 

99 C3H6BR2 1,2-dibromopropane 6,89105 1419,6 212 50 250 

100 C3H6CL2 1,2-dichloropropane 6,9654 1296,4 221 15 135 

101 C3H6CL2 1,3-dichloropropane 6,97186 1376,2 216 34 162 

102 C3H6CL2 2,2-dichloropropane 6,9482 1201,1 226 -6 105 

103 C3H6I2 1,2-diiodopropane 6,0765 1507,41 244,7 125 275 

104 C3H6O propylene-oxide 6,6546 915,31 208,29 -48 67 

105 C3H6O allyl-alcohol 7,3424 1271,7 188,01 13 127 

106 C3H6O propionaldehyde 7,0493 1154,8 229,01 -38 77 

107 C3H6O acetone 7,2316 1277,03 237,23 -32 77 

108 C3H6S thiacyclobutane 7,01667 1321,33 224,513 -5 120 

109 C3H7BR 1-bromopropane 7,03766 1259,83 232,042 -53 71 

110 C3H7BR 2-bromopropane 7,00463 1223,47 236,508 -62 60 

111 C3H7CL 1-chloropropane 6,9311 1121,12 230,21 -43 77 

112 C3H7CL 2-chloropropane 6,9654 1081,6 230,01 -48 67 

113 C3H7F 1-fluoropropane 6,9533 965,18 239,5 -70 30 

114 C3H7F 2-fluoropropane 7,07451 965,18 239,5 -49 8 
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№№ 
пп 

Formula Compound Name A B C tmin tmax 

115 C3H7I 1-iodopropane 7,22121 1507,41 244,701 -36 103 

116 C3H7I 2-iodopropane 7,0167 1340,44 234,365 -43 90 

117 C3H7NO2 1-nitropropane 7,1146 1467,45 215,23 59 131 

118 C3H7NO2 2-nitropropane 7,48654 1664,03 240,995 -19 120 

119 C3H7NO3 propyl-nitrate 7,73719 1721,72 245,49 0 70 

120 C3H7NO3 isopropyl-nitrate 6,42006 1018,56 183,528 0 70 

121 C3H8 propane 6,80398 803,81 246,99 -108 -25 

122 C3H8O ethyl-methyl-ether 5,8819 504,49 160,76 -68 37 

123 C3H8O propyl-alcohol 7,6192 1375,14 193,01 12 127 

124 C3H8O isopropyl-alcohol 8,1182 1580,92 219,62 0 101 

125 C3H8S ethyl-methyl-sulfide 6,93849 1182,56 224,784 -26 90 

126 C3H8S 1-propanethiol 6,92846 1183,30 224,624 -25 91 

127 C3H8S 2-propanethiol 6,87734 1113,89 226,157 -37 75 

128 C3H9N propylamine 6,9468 1108,2 224,01 -38 77 

129 C3H9N trimethylamine 6,9704 968,7 234,01 -58 32 

130 C4F8 octafluorocyclobutane 6,8153 862,49 225,15 -32 1 

131 C4H2 butadiyne(biacetylene) 5,51917 460,684 164,594 -78 0 

132 C4H4 1buten3yne(vinylacetylene
) 

6,953 957 230,01 -73 32 

133 C4H4O furan 6,9753 1060,85 227,75 -35 90 

134 C4H4S thiophene 6,95926 1246,02 221,35 -12 108 

135 C4H6 1,2-butadiene 6,99383 1041,117 242,274 -26 30 

136 C4H6 1,3-butadiene 6,84999 930,546 238,854 -58 14 

137 C4H6 1-butyne(ethylacetylene) 6,98198 988,75 233,01 -68 27 

138 C4H6 2-
butyne(dimethylacetylene) 

7,07338 1101,71 235,81 -30 47 

139 C4H6 cyclobutene 6,95769 1009,32 244,986 -77 2 

140 C4H6O3 acetic-anhydride 7,1216 1427,77 198,05 35 164 

141 C4H7N butyronitrile 7,0396 1390,7 217 34 160 

142 C4H7N isobutyronitrile 7,21591 1390,7 217 49 127 

143 C4H8 1-butene 6,8429 926,1 240 -81 13 

144 C4H8 2-butene,cis 6,86926 960,1 237 -73 23 

145 C4H8 2-butene,trans 6,86952 960,8 240 -76 20 

146 C4H8 2-methylpropene 6,84134 923,2 240 -82 12 

147 C4H8 cyclobutane 6,9163 1024,54 241,38 -73 17 

148 C4H8BR2 1,2-dibromobutane 7,25696 1759,07 235,009 8 166 

149 C4H8BR2 2,3-dibromobutane 7,20023 1691,48 230,223 5 161 

150 C4H8I2 1,2-diiodobutane 6,2433 1507,41 244,7 110 246 

151 C4H8O butyraldehyde 7,0212 1233 223,01 -18 107 

152 C4H8O 2-butanone 7,2087 1368,21 236,51 -16 103 

153 C4H8O2 p-dioxane 7,0063 1288,5 211,01 2 137 

154 C4H8O2 ethyl-acetate 7,0146 1211,9 216,01 -13 112 

155 C4H8S thiacyclopentane 6,9954 1401,93 219,607 14 147 

156 C4H9BR 1-bromobutane 6,92254 1298,60 219,7 19 141 

157 C4H9BR 2-bromobutane 6,82724 1229,08 220 10 146 

158 C4H9BR 2-bromo-2-methylpropane 6,6685 1129,7 225 -7 110 

159 C4H9CL 1-chlorobutane 6,9379 1227,43 224,11 -18 112 

160 C4H9CL 2-chlorobutane 6,9447 1195,8 226,01 -23 102 

161 C4H9CL 1-chloro-2-methylpropane 6,95304 1205,079 227,046 -54 69 



39 

 

№№ 
пп 

Formula Compound Name A B C tmin tmax 

162 C4H9CL 2-chloro-2-methylpropane 6,8671 1114,9 229,01 -38 87 

163 C4H9I 2-iodo-2-methylpropane 7,2539 1507,41 244,7 42 124 

164 C4H9N pyrrolidine 6,9246 1179,99 205,26 27 127 

165 C4H9NO2 1-nitrobutane 6,86715 1467,45 215,23 86 182 

166 C4H9NO2 2-nitrobutane 7,25197 1664,03 240,99 75 167 

167 C4H10 butane 6,80896 935,86 238,73 -78 19 

168 C4H10 2-
methylpropane(isobutane) 

6,91048 946,35 246,68 -87 7 

169 C4H10O ethyl-ether 6,92032 1064,07 228,8 -61 20 

170 C4H10O methyl-propyl-ether 6,1186 708,69 179,9 0 39 

171 C4H10O methyl-isopropyl-ether 6,24495 708,69 179,9 -12 51 

172 C4H10O butyl-alcohol 7,4768 1362,39 178,73 15 131 

173 C4H10O sec-butyl-alcohol 7,4743 1314,19 186,51 25 120 

174 C4H10O tert-butyl-alcohol 7,3199 1154,48 177,66 20 103 

175 C4H10S ethylsulfide 6,92836 1257,83 218,662 -6 117 

176 C4H10S isopropyl-methyl-sulfide 6,90196 1232,17 221,67 -13 109 

177 C4H10S methyl-propyl-sulfide 6,95545 1284,32 219,66 -4 120 

178 C4H10S 1-butanethiol 6,92754 1281,01 218,1 -2 123 

179 C4H10S 2-butanethiol 6,88698 1229,90 222,021 -13 109 

180 C4H10S 2-methyl-1-propanethiol 6,88746 1237,28 220,313 -10 113 

181 C4H10S 2-methyl-2-propanethiol 6,78781 1115,56 221,314 1 87 

182 C4H10S2 ethyl-disulfide 6,97507 1485,97 208,958 40 182 

183 C4H11N butylamine 7,213 1308,4 224,2 -14 100 

184 C4H11N sec-butylamine 7,15069 1238,3 227 -9 98 

185 C4H11N tert-butylamine 6,78309 993,262 210,493 19 75 

186 C4H11N diethylamine 6,9724 1127 220,01 -31 77 

187 C5H5N pyridine 6,9882 1344,2 212,01 12 152 

188 C5H6S 2-methylthiophene 6,93897 1326,48 214,31 9 138 

189 C5H6S 3-methylthiophene 6,98611 1363,84 216,78 11 141 

190 C5H8 1,2-pentadiene 6,9182 1104,99 228,851 -20 66 

191 C5H8 1,3-pentadiene,cis 6,91089 1101,92 229,367 -17 65 

192 C5H8 1,3-pentadiene,trans 6,91317 1103,84 231,724 -16 63 

193 C5H8 1,4-pentadiene 6,83543 1017,99 231,461 -33 46 

194 C5H8 2,3-pentadiene 6,96216 1126,83 227,841 -13 69 

195 C5H8 3-methyl-1,2-butadiene 6,9435 1103,90 230,89 -20 62 

196 C5H8 2-methyl-1,3-butadiene 6,88564 1071,57 233,513 -18 55 

197 C5H8 1-pentyne 6,9673 1092,52 227,19 -43 62 

198 C5H8 2-pentyne 7,04614 1189,87 229,6 -33 78 

199 C5H8 3-methyl-1-butyne 6,8848 1014,81 227,11 -55 47 

200 C5H8 cyclopentene 6,9207 1121,81 233,46 -29 105 

201 C5H8 spiropentane 6,917 1090,08 231,1 3 71 

202 C5H10 1-pentene 6,8465 1044,89 233,516 -55 51 

203 C5H10 2-pentene,cis 6,87274 1067,95 230,585 -49 58 

204 C5H10 2-pentene,trans 6,90575 1083,98 232,965 -49 58 

205 C5H10 2-methyl-1-butene 6,87314 1053,78 232,788 -53 52 

206 C5H10 3-methyl-1-butene 6,82618 1013,47 236,816 -63 41 

207 C5H10 2-methyl-2-butene 6,91562 1095,08 232,842 -48 60 

208 C5H10 cyclopentane 6,88676 1124,16 231,361 -40 72 

209 C5H10BR2 2,3-dibromo-2- 7,36735 1695,9 207 81 218 
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№№ 
пп 

Formula Compound Name A B C tmin tmax 

methylbutane 

210 C5H10O valeraldehyde 7,0192 1316 215,01 4 139 

211 C5H10O 2-pentanone 6,95 1274,6 210,91 2 137 

212 C5H10S thiacyclohexane 6,90518 1422,47 211,72 29 170 

213 C5H10S cyclopentanethiol 6,91497 1388,63 212,05 81 173 

214 C5H11BR 1-bromopentane 6,9558 1401,63 214,38 41 173 

215 C5H11CL 1-chloropentane 6,96617 1332,89 218,5 24 148 

216 C5H11CL 1-chloro-3-methylbutane 6,79527 1258,5 223 39 124 

217 C5H11CL 2-chloro-2-methylbutane 6,95902 1258,5 223 7 123 

218 C5H12 pentane 6,87632 1075,78 233,205 -50 58 

219 C5H12 2-methylbutane 
(isopentane) 

6,83315 1040,73 235,445 -57 49 

220 C5H12 2,2-dimethypropane 6,60427 883,42 227,782 -13 29 

221 C5H12O methyl-tert-butyl-ether 5,896 708,69 179,9 2 80 

222 C5H12O pentyl-alcohol 7,1776 1314,56 168,16 37 138 

223 C5H12O tert-pentyl-alcohol 7,8753 1604,7 208,16 55 133 

224 C5H12S butyl-methyl-sulfide 6,94583 1363,808 212,074 17 150 

225 C5H12S ethyl-propyl-sulfide 6,9338 1341,57 212,51 14 145 

226 C5H12S 2-methyl-2-butanethiol 6,82837 1254,885 218,759 -3 125 

227 C5H12S 1-pentanethiol 6,93311 1369,479 211,314 20 153 

228 C6CL6 hexachlorobenzene 9,78602 4597,57 355,961 114 309 

229 C6F6 hexafluorobenzene 7,033 1227,98 215,5 -3 117 

230 C6H4CL2 o-dichlorobenzene 7,0703 1649,55 213,32 58 210 

231 C6H4CL2 m-dichlorobenzene 7,3037 1782,4 230,01 53 202 

232 C6H4CL2 p-dichlorobenzene 6,998 1575,11 208,52 54 204 

233 C6H4F2 m-difluorobenzene 7,06582 1310,27 222,58 36 114 

234 C6H4F2 o-difluorobenzene 7,02031 1310,271 222,587 31 130 

235 C6H4F2 p-difluorobenzene 7,08812 1310,27 222,58 34 112 

236 C6H5BR bromobenzene 6,8606 1438,82 205,45 47 177 

237 C6H5CL chlorobenzene 6,9781 1431,05 217,56 47 147 

238 C6H5F fluorobenzene 7,187 1381,83 235,57 -23 97 

239 C6H5I iodobenzene 7,0119 1640,13 208,78 17 197 

240 C6H6 benzene 6,90565 1211,033 220,79 -16 104 

241 C6H6O phenol 7,1345 1516,07 174,57 72 208 

242 C6H6S benzenethiol 6,99019 1529,454 203,048 52 198 

243 C6H7N 2-picoline 7,0324 1415,73 211,58 79 169 

244 C6H7N 3-picoline 7,0502 1481,77 211,21 74 185 

245 C6H7N aniline 7,2418 1675,3 200,01 67 227 

246 C6H10 1-hexyne 6,91212 1194,6 225 -8 118 

247 C6H10 cyclohexene 6,8724 1221,9 223,18 27 87 

248 C6H10 1-methylcyclopentene 6,86884 1199,6 225 -5 130 

249 C6H10 3-methylcyclopentene 6,87259 1165,6 227 -10 119 

250 C6H10 4-methylcyclopentene 6,87015 1197,6 225 -2 130 

251 C6H10O cyclohexanone 6,97851 1495,58 209,559 90 166 

252 C6H12 1-hexene 6,86572 1152,971 225,849 -29 87 

253 C6H12 2-hexene,cis 7,03805 1258,571 233,851 -25 92 

254 C6H12 2-hexene,trans 6,89342 1173,343 224,53 -25 91 

255 C6H12 3-hexene,cis 6,87854 1164,134 224,749 -27 90 

256 C6H12 3-hexene,trans 6,9178 1180,707 225,384 -26 90 
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257 C6H12 2-methyl-1-pentene 6,8503 1138,516 224,704 -30 85 

258 C6H12 3-methyl-1-pentene 6,75523 1086,316 226,204 -37 77 

259 C6H12 4-methyl-1-pentene 6,83529 1121,302 229,687 -38 77 

260 C6H12 2-methyl-2-pentene 6,92367 1183,837 225,514 -26 90 

261 C6H12 3-methyl-2-pentene,cis 6,91073 1186,402 226,696 -26 91 

262 C6H12 3-methyl-2-pentene,trans 6,92634 1194,527 224,833 -23 94 

263 C6H12 4-methyl-2-pentene,cis 6,84129 1120,707 226,586 -35 79 

264 C6H12 4-methyl-2-pentene,trans 6,8803 1142,874 227,143 -33 81 

265 C6H12 2-ethyl-1-butene 6,99712 1218,352 231,3 -28 88 

266 C6H12 2,3-dimethyl-1-butene 6,86236 1134,675 229,367 -36 78 

267 C6H12 3,3-dimethyl-1-butene 6,67751 1010,516 224,909 -47 64 

268 C6H12 2,3-dimethyl-2-butene 6,95058 1215,428 225,443 -21 97 

269 C6H12 cyclohexane 6,8413 1201,531 222,647 6 105 

270 C6H12 methylcyclopentane 6,86283 1186,059 226,042 -24 96 

271 C6H12O cyclohexanol 6,2553 912,87 109,13 94 161 

272 C6H12O hexanal 6,71442 1316 215,01 64 156 

273 C6H12S thiacycloheptane 6,90523 1422,47 211,72 78 169 

274 C6H14 hexane 6,87024 1168,72 224,21 -25 92 

275 C6H14 2-methylpentane 6,8391 1135,41 226,572 -32 83 

276 C6H14 3-methylpentane 6,81887 1152,368 227,129 -29 89 

277 C6H14 2,2-dimethylbutane 6,75483 1081,176 229,343 -41 73 

278 C6H14 2,3-dimethylbutane 6,80983 1127,187 228,9 -35 81 

279 C6H14O propyl-ether 6,9476 1256,5 219 26 89 

280 C6H14O isopropyl-ether 7,0971 1257,6 230,01 -24 91 

281 C6H14O hexyl-alcohol 7,8604 1761,26 196,67 35 157 

282 C6H14S butyl-ethyl-sulfide 6,94102 1421,32 205,81 33 172 

283 C6H14S isopropyl-sulfide 6,87118 1327,12 212,55 13 147 

284 C6H14S methyl-pentyl-sulfide 7,11609 1413,44 205,73 70 153 

285 C6H14S propyl-sulfide 6,93577 1413,44 205,73 32 170 

286 C6H14S 1-hexanethiol 6,94664 1454,004 204,954 40 181 

287 C6H14S2 propyl-disulfide 6,97529 1603,793 195,848 73 226 

288 C6H15N triethylamine 6,8989 1251,8 222,01 -13 127 

289 C7H5F3 a,a,a-trifluorotoluene 6,97045 1306,35 217,38 55 139 

290 C7H5N benzonitrile 7,72911 2110,572 244,819 28 191 

291 C7H6O2 benzoic-acid 7,454 1820 147,96 132 287 

292 C7H7F p-fluorotoluene 6,99426 1374,055 217,4 68 155 

293 C7H8 toluene 6,95464 1344,8 219,482 6 136 

294 C7H8 1,3,5-cycloheptatriene 6,97433 1376,84 220,75 0 65 

295 C7H8O m-cresol 7,508 1856,36 199,07 97 207 

296 C7H8O o-cresol 6,9117 1435,5 165,16 97 207 

297 C7H8O p-cresol 7,0351 1511,08 161,86 97 207 

298 C7H12 1-heptyne 6,68593 1216,6 220 14 142 

299 C7H14 1-heptene 6,90069 1257,505 219,179 -6 118 

300 C7H14 cycloheptane 6,8539 1331,57 216,36 57 162 

301 C7H14 ethylcyclopentane 6,88709 1298,599 220,675 -3 129 

302 C7H14 1,1-dimethylcyclopentane 6,81724 1219,474 221,946 -12 113 

303 C7H14 c-1,2-
dimethylcyclopentane 

6,85008 1269,14 220,209 -3 125 

304 C7H14 t-1,2-dimethylcyclopentane 6,84422 1242,748 221,686 -9 117 
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305 C7H14 c-1,3-
dimethylcyclopentane 

6,83715 1237,456 222,005 -10 116 

306 C7H14 t-1,3-dimethylcyclopentane 6,83817 1240,023 221,621 -9 117 

307 C7H14 methylcyclohexane 6,823 1270,763 221,416 -3 127 

308 C7H14O heptanal 5,47587 686,453 111,817 12 155 

309 C7H16 heptane 6,89385 1264,37 216,636 -2 123 

310 C7H16 2-methylhexane 6,87318 1236,026 219,545 -9 115 

311 C7H16 3-methylhexane 6,86764 1240,196 219,223 -8 117 

312 C7H16 3-ethylpentane 6,87564 1251,827 219,887 -7 118 

313 C7H16 2,2-dimethylpentane 6,8148 1190,033 223,303 -19 104 

314 C7H16 2,3-dimethylpentane 6,85382 1238,017 221,823 -10 115 

315 C7H16 2,4-dimethylpentane 6,82621 1192,041 221,634 -17 105 

316 C7H16 3,3-dimethylpentane 6,82667 1228,663 225,316 -14 111 

317 C7H16 2,2,3-trimethylbutane 6,7923 1200,563 226,05 -19 106 

318 C7H16O isopropyl-tert-butyl-ether 6,62913 1257,6 230,01 41 134 

319 C7H16O heptyl-alcohol 6,6476 1140,64 126,56 60 176 

320 C7H16S butyl-propyl-sulfide 6,65279 1421,32 205,81 99 203 

321 C7H16S ethyl-pentyl-sulfide 6,65279 1421,32 205,81 99 203 

322 C7H16S hexyl-methyl-sulfide 6,65279 1421,32 205,81 99 203 

323 C7H16S 1-heptanethiol 6,95249 1525,311 197,696 59 206 

324 C8H6 ethynylbenzene 6,957 1445,58 209,44 82 172 

325 C8H8 styrene 6,9571 1445,58 209,44 32 187 

326 C8H8 1,3,5,7-cyclooctatetraene 7,00669 1472,11 215,84 0 75 

327 C8H10 ethylbenzene 6,95719 1424,255 213,206 26 163 

328 C8H10 m-xylene 7,00908 1462,266 215,105 28 166 

329 C8H10 o-xylene 6,99891 1474,679 213,686 32 172 

330 C8H10 p-xylene 6,99052 1453,43 215,307 27 166 

331 C8H14 1-octyne 7,02447 1413,8 215 25 170 

332 C8H16 1-octene 6,93263 1353,486 212,764 15 148 

333 C8H16 cyclooctane 6,8619 1437,78 209,98 94 197 

334 C8H16 propylcyclopentane 6,90392 1384,386 213,159 21 158 

335 C8H16 ethylcyclohexane 6,86728 1382,466 214,995 21 160 

336 C8H16 1,1-dimethylcyclohexane 6,79821 1321,705 217,845 10 147 

337 C8H16 c-1,2-dimethylcyclohexane 6,83746 1367,311 215,835 18 158 

338 C8H16 t-1,2-dimethylcyclohexane 6,83308 1353,881 219,132 13 151 

339 C8H16 c-1,3-dimethylcyclohexane 6,83883 1338,473 218,072 11 147 

340 C8H16 t-1,3-dimethylcyclohexane 6,83455 1343,687 215,394 15 152 

341 C8H16 c-1,4-dimethylcyclohexane 6,83287 1345,613 216,154 15 152 

342 C8H16 t-1,4-dimethylcyclohexane 6,81773 1330,437 218,581 10 147 

343 C8H16O octanal 12,51168 3977,531 244,532 73 169 

344 C8H18 octane 6,9094 1349,82 209,385 19 152 

345 C8H18 2-methylheptane 6,91735 1337,468 213,693 12 144 

346 C8H18 3-methylheptane 6,89944 1331,53 212,414 13 145 

347 C8H18 4-methylheptane 6,90065 1327,661 212,568 12 144 

348 C8H18 3-ethylhexane 6,89098 1327,884 212,595 13 145 

349 C8H18 2,2-dimethylhexane 6,83715 1273,594 215,072 3 133 

350 C8H18 2,3-dimethylhexane 6,87004 1315,503 214,157 10 142 

351 C8H18 2,4-dimethylhexane 6,85305 1287,876 214,79 5 135 

352 C8H18 2,5-dimethylhexane 6,85984 1287,274 214,412 5 135 
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353 C8H18 3,3-dimethylhexane 6,85121 1307,882 217,439 6 138 

354 C8H18 3,4-dimethylhexane 6,87986 1330,035 214,863 11 144 

355 C8H18 3-ethyl-2-methylpentane 6,86358 1318,12 215,306 9 142 

356 C8H18 3-ethyl-3-methylpentane 6,86731 1347,209 219,684 10 145 

357 C8H18 2,2,3-trimethylpentane 6,82546 1294,875 218,42 4 136 

358 C8H18 2,2,4-trimethylpentane 6,81189 1257,84 220,735 -4 125 

359 C8H18 2,3,3-trimethylpentane 6,84353 1328,046 220,375 7 142 

360 C8H18 2,3,4-trimethylpentane 6,85396 1315,084 217,526 7 140 

361 C8H18 2,2,3,3-tetramethylbutane 6,87665 1329,93 226,36 103 133 

362 C8H18O butyl-ether 6,9825 1431,5 207,01 32 182 

363 C8H18O sec-butyl-ether 6,79153 1348,53 223,79 57 149 

364 C8H18O tert-butyl-ether 6,93294 1348,533 223,79 4 109 

365 C8H18O octyl-alcohol 6,837 1310,62 136,06 70 195 

366 C8H18S butyl-sulfide 6,54589 1421,32 205,81 106 215 

367 C8H18S ethyl-hexyl-sulfide 6,42693 1421,32 205,81 115 231 

368 C8H18S heptyl-methyl-sulfide 6,42693 1421,32 205,81 115 231 

369 C8H18S pentyl-propyl-sulfide 6,42693 1421,32 205,81 115 231 

370 C8H18S 1-octanethiol 6,96909 1593 190,61 76 229 

371 C8H18S2 butyl-disulfide 6,9638 1684,1 181,3 101 263 

372 C9H10 alpha-methylstyrene 7,0924 1582,7 206,01 75 220 

373 C9H10 propenylbenzene,cis 7,44961 1909,083 238,874 18 179 

374 C9H10 propenylbenzene,trans 7,54993 1909,08 238,87 105 197 

375 C9H10 m-methylstyrene 6,87928 1471,44 200 72 250 

376 C9H10 o-methylstyrene 6,88461 1485,41 200 75 255 

377 C9H10 p-methylstyrene 7,0112 1535,1 200,7 68 170 

378 C9H12 propylbenzene 6,95142 1491,297 207,14 43 188 

379 C9H12 cumene 6,93666 1460,793 207,777 38 181 

380 C9H12 m-ethyltoluene 7,01582 1529,184 208,509 46 190 

381 C9H12 o-ethyltoluene 7,00314 1535,374 207,3 48 194 

382 C9H12 p-ethyltoluene 6,99802 1527,113 208,921 46 191 

383 C9H12 1,2,3-trimethylbenzene 7,04082 1593,958 207,078 57 205 

384 C9H12 1,2,4-trimethylbenzene 7,04383 1573,267 208,564 52 198 

385 C9H12 mesitylene 7,07436 1569,622 209,578 49 193 

386 C9H16 1-nonyne 6,7741 1404,7 210 50 223 

387 C9H18 1-nonene 6,95387 1435,359 205,535 36 174 

388 C9H18 butylcyclopentane 6,89935 1457,08 205,99 41 185 

389 C9H18 propylcyclohexane 6,88646 1460,8 207,939 40 186 

390 C9H18 c-c-
135trimethylcyclohexane 

7,09743 1460,8 207,93 78 164 

391 C9H18 c-t-
135trimethylcyclohexane 

7,07274 1460,8 207,93 80 166 

392 C9H18O nonanal 7,81505 2036,854 227,486 33 185 

393 C9H20 nonane 6,9344 1429,46 201,82 39 179 

394 C9H20 2-methyloctane 6,91191 1398,42 203,65 33 171 

395 C9H20 3-methyloctane 6,9092 1405,8 204,76 33 172 

396 C9H20 4-methyloctane 6,90318 1399,12 205,41 32 170 

397 C9H20 3-ethylheptane 6,90489 1406,5 206,5 32 171 

398 C9H20 4-ethylheptane 6,89898 1399,8 207,2 30 169 

399 C9H20 2,2-dimethylheptane 6,88174 1363,91 208,21 24 160 
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400 C9H20 2,3-dimethylheptane 6,87635 1389,5 207,3 29 168 

401 C9H20 2,4-dimethylheptane 6,90252 1368,72 207,44 24 160 

402 C9H20 2,5-dimethylheptane 6,89317 1375,4 206,8 27 163 

403 C9H20 2,6-dimethylheptane 6,89385 1368 205,68 26 162 

404 C9H20 3,3-dimethylheptane 6,87553 1385,36 209,79 26 165 

405 C9H20 3,4-dimethylheptane 6,88359 1396,9 208,4 29 168 

406 C9H20 3,5-dimethylheptane 6,90164 1382,8 207,9 26 163 

407 C9H20 4,4-dimethylheptane 6,86968 1378,7 210,4 24 163 

408 C9H20 3-ethyl-2-methylhexane 6,8869 1390,2 209 27 166 

409 C9H20 4-ethyl-2-methylhexane 6,9003 1376,1 208,6 25 161 

410 C9H20 3-ethyl-3-methylhexane 6,87787 1406,8 211,4 28 169 

411 C9H20 3-ethyl-4-methylhexane 6,8943 1404,3 209,5 29 168 

412 C9H20 2,2,3-trimethylhexane 6,86574 1375,72 211,63 23 161 

413 C9H20 2,2,4-trimethylhexane 6,84922 1340,9 211,35 18 154 

414 C9H20 2,2,5-trimethylhexane 6,83531 1324,049 210,737 16 151 

415 C9H20 2,3,3-trimethylhexane 6,85417 1389,79 212,1 25 166 

416 C9H20 2,3,4-trimethylhexane 6,85274 1387,22 210,22 27 167 

417 C9H20 2,3,5-trimethylhexane 6,87078 1359,09 209,29 22 159 

418 C9H20 2,4,4-trimethylhexane 6,85163 1368,723 214,047 20 158 

419 C9H20 3,3,4-trimethylhexane 6,85761 1403,88 212,56 27 169 

420 C9H20 3,3-diethylpentane 6,89262 1451,245 215,575 31 175 

421 C9H20 3-ethyl-2,2-
dimethylpentane 

6,87166 1383,13 212,75 23 162 

422 C9H20 3-ethyl-2,3-
dimethylpentane 

6,84463 1418 213 30 174 

423 C9H20 3-ethyl-2,4-
dimethylpentane 

6,85293 1380,54 210,87 25 165 

424 C9H20 2,2,3,3-tetramethylpentane 6,82876 1397,483 213,703 26 169 

425 C9H20 2,2,3,4-tetramethylpentane 6,83173 1374,042 214,762 21 161 

426 C9H20 2,2,4,4-tetramethylpentane 6,7971 1325,183 216,093 13 150 

427 C9H20 2,3,3,4-tetramethylpentane 6,85961 1417,473 214,705 27 170 

428 C9H20O nonyl-alcohol 6,6757 1276,63 123,06 90 214 

429 C9H20S butyl-pentyl-sulfide 6,23448 1421,32 205,81 129 258 

430 C9H20S ethyl-heptyl-sulfide 6,23448 1421,32 205,81 129 258 

431 C9H20S hexyl-propyl-sulfide 6,23448 1421,32 205,81 129 258 

432 C9H20S methyl-octyl-sulfide 6,23448 1421,32 205,81 129 258 

433 C9H20S 1-nonanethiol 6,9839 1655,6 183,7 93 251 

434 C10H8 naphthalene 7,01065 1733,71 201,859 87 250 

435 C10H8 azulene 6,7868 1733,71 201,85 160 278 

436 C10H14 butylbenzene 6,98317 1577,965 201,378 62 213 

437 C10H14 m-diethylbenzene 7,0036 1575,31 200,96 61 211 

438 C10H14 o-diethylbenzene 6,9878 1576,94 200,51 63 213 

439 C10H14 p-diethylbenzene 6,9982 1588,31 201,97 63 214 

440 C10H14 1,2,3,4-
tetramethylbenzene 

7,0594 1690,54 199,48 80 236 

441 C10H14 1,2,3,5-
tetramethylbenzene 

7,0779 1675,43 201,14 75 228 

442 C10H14 1,2,4,5-
tetramethylbenzene 

7,08 1672,43 201,43 74 227 
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443 C10H18 1-decyne 7,1087 1606,6 206 78 246 

444 C10H18 decahydronaphthalene,cis 6,87529 1594,46 203,392 68 228 

445 C10H18 decahydronaphthalene,tra
ns 

6,85681 1564,683 206,259 61 219 

446 C10H20 1-decene 6,96034 1501,872 197,578 54 199 

447 C10H20 1-cyclopentylpentane 6,9414 1540,6 198,8 60 210 

448 C10H20 butylcyclohexane 6,9103 1538,518 200,833 59 211 

449 C10H20O decanal 8,20794 2378,316 237,905 52 209 

450 C10H22 decane 6,96375 1508,75 195,374 58 203 

451 C10H22 2-methylnonane 6,93372 1472,73 196,38 52 196 

452 C10H22 3-methylnonane 6,92975 1479,1 197,5 52 197 

453 C10H22 4-methylnonane 6,92234 1471 198,3 50 194 

454 C10H22 5-methylnonane 6,91878 1468,4 198,5 50 194 

455 C10H22 3-ethyloctane 6,91845 1477,4 199,4 50 195 

456 C10H22 4-ethyloctane 6,90922 1466,68 200,44 48 192 

457 C10H22 2,2-dimethyloctane 6,90617 1439,6 200,7 43 185 

458 C10H22 2,3-dimethyloctane 6,89449 1462,22 200 48 193 

459 C10H22 2,4-dimethyloctane 6,92146 1439,8 200,4 43 184 

460 C10H22 2,5-dimethyloctane 6,90263 1442,5 200,2 44 187 

461 C10H22 2,6-dimethyloctane 6,93331 1450,53 199,4 45 187 

462 C10H22 2,7-dimethyloctane 6,91326 1444,19 198,27 46 188 

463 C10H22 3,3-dimethyloctane 6,88895 1457,6 202,5 45 190 

464 C10H22 3,4-dimethyloctane 6,89926 1465,9 201,4 47 192 

465 C10H22 3,5-dimethyloctane 6,89758 1448,8 201,3 44 188 

466 C10H22 3,6-dimethyloctane 6,91284 1456,9 200,5 46 189 

467 C10H22 4,4-dimethyloctane 6,88891 1446,9 203,5 42 186 

468 C10H22 4,5-dimethyloctane 6,89288 1460,52 201,9 46 191 

469 C10H22 4-propylheptane 6,9471 1458,7 201,2 44 186 

470 C10H22 4-isopropylheptane 6,88757 1449,8 202,9 43 188 

471 C10H22 3-ethyl-2-methylheptane 6,89294 1457,9 202,2 45 190 

472 C10H22 4-ethyl-2-methylheptane 6,892 1438,2 202,3 42 185 

473 C10H22 5-ethyl-2-methylheptane 6,89424 1448,8 201,3 44 188 

474 C10H22 3-ethyl-3-methylheptane 6,88063 1472,9 204,5 46 193 

475 C10H22 4-ethyl-3-methylheptane 6,88689 1464,2 203,3 45 191 

476 C10H22 3-ethyl-5-methylheptane 6,91593 1455,2 202,4 44 187 

477 C10H22 3-ethyl-4-methylheptane 6,88827 1466,8 203 46 192 

478 C10H22 4-ethyl-4-methylheptane 6,88302 1464,9 205,2 44 190 

479 C10H22 2,2,3-trimethylheptane 6,87507 1446,1 204,4 42 187 

480 C10H22 2,2,4-trimethylheptane 6,87525 1409,4 204,5 35 177 

481 C10H22 2,2,5-trimethylheptane 6,87855 1417,4 203,8 37 179 

482 C10H22 2,2,6-trimethylheptane 6,89454 1411,09 202,63 37 177 

483 C10H22 2,3,3-trimethylheptane 6,87202 1457,8 205 43 189 

484 C10H22 2,3,4-trimethylheptane 6,87417 1451,7 203,6 44 189 

485 C10H22 2,3,5-trimethylheptane 6,8399 1440 203 44 190 

486 C10H22 2,3,6-trimethylheptane 6,88668 1433,7 201,9 42 184 

487 C10H22 2,4,4-trimethylheptane 6,86062 1418,4 205,4 37 180 

488 C10H22 2,4,5-trimethylheptane 6,87583 1437,3 203,3 41 185 

489 C10H22 2,4,6-trimethylheptane 6,91395 1411,3 202,3 36 175 

490 C10H22 2,5,5-trimethylheptane 6,88204 1429,09 204,36 39 181 
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491 C10H22 3,3,4-trimethylheptane 6,86861 1466,8 205,9 44 191 

492 C10H22 3,3,5-trimethylheptane 6,85524 1435,43 205,49 40 185 

493 C10H22 3,4,4-trimethylheptane 6,86721 1464,1 206,2 43 190 

494 C10H22 3,4,5-trimethylheptane 6,87113 1463,4 204,2 45 192 

495 C10H22 3-isopropyl-2-
methylhexane 

6,76103 1441 204,7 45 197 

496 C10H22 3,3-diethylhexane 6,88355 1490,9 206,2 47 196 

497 C10H22 3,4-diethylhexane 6,88347 1473,2 204,2 46 193 

498 C10H22 3-ethyl-2,2-dimethylhexane 6,86594 1444,4 206,4 40 185 

499 C10H22 4-ethyl-2,2-dimethylhexane 6,89526 1416 206 34 175 

500 C10H22 3-ethyl-2,3-dimethylhexane 6,86128 1475,8 206,8 45 194 

501 C10H22 4-ethyl-2,3-dimethylhexane 6,86823 1458 204,7 44 190 

502 C10H22 3-ethyl-2,4-dimethylhexane 6,86682 1455,3 205 43 189 

503 C10H22 4-ethyl-2,4-dimethylhexane 6,86721 1464,1 206,2 43 190 

504 C10H22 3-ethyl-2,5-dimethylhexane 6,87155 1429,3 204,1 39 183 

505 C10H22 4-ethyl-3,3-dimethylhexane 6,86288 1473,1 207 44 193 

506 C10H22 3-ethyl-3,4-dimethylhexane 6,86148 1470,4 207,3 44 192 

507 C10H22 2,2,3,3-tetramethylhexane 6,84438 1464,03 209,06 41 190 

508 C10H22 2,2,3,4-tetramethylhexane 6,8241 1443,6 207,3 41 188 

509 C10H22 2,2,3,5-tetramethylhexane 6,87685 1417,6 206,3 35 177 

510 C10H22 2,2,4,4-tetramethylhexane 6,73151 1396 208,7 35 184 

511 C10H22 2,2,4,5-tetramethylhexane 6,83561 1400,55 206,26 34 176 

512 C10H22 2,2,5,5-tetramethylhexane 6,88124 1377,98 207 27 165 

513 C10H22 2,3,3,4-tetramethylhexane 6,84243 1474,94 207,72 45 195 

514 C10H22 2,3,3,5-tetramethylhexane 6,85043 1429,2 206,9 37 182 

515 C10H22 2,3,4,4-tetramethylhexane 6,8294 1457,9 207,6 42 191 

516 C10H22 2,3,4,5-tetramethylhexane 6,87156 1442,8 205,3 40 185 

517 C10H22 3,3,4,4-tetramethylhexane 6,81164 1492,7 209,7 47 201 

518 C10H22 24dimethyl3isopropylpenta
ne 

6,82154 1432,15 206,38 40 186 

519 C10H22 33-diethyl-2-
methylpentane 

6,85984 1501,8 207,7 49 200 

520 C10H22 3ethyl-223trimethylpentane 6,8071 1490,1 210 47 200 

521 C10H22 3ethyl-224trimethylpentane 6,83149 1435,6 208,1 38 185 

522 C10H22 3ethyl-234trimethylpentane 6,81616 1486,62 208,32 47 200 

523 C10H22 22334-
pentamethylpentane 

6,79659 1474,89 210,6 44 197 

524 C10H22 22344-
pentamethylpentane 

6,73273 1423,83 210,35 38 190 

525 C10H22O decyl-alcohol 6,9224 1472,01 134,16 103 230 

526 C10H22S butyl-hexyl-sulfide 6,06898 1421,32 205,81 143 285 

527 C10H22S ethyl-octyl-sulfide 6,06898 1421,32 205,81 143 285 

528 C10H22S heptyl-propyl-sulfide 6,06898 1421,32 205,81 143 285 

529 C10H22S methyl-nonyl-sulfide 6,06898 1421,32 205,81 143 285 

530 C10H22S pentyl-sulfide 6,06898 1421,32 205,81 143 285 

531 C10H22S 1-decanethiol 6,9981 1713,6 177 109 271 

532 C10H22S2 pentyl-disulfide 6,9581 1756 166,8 128 298 

533 C11H10 1-methylnaphthalene 7,03592 1826,948 195,002 108 278 

534 C11H10 2-methylnaphthalene 7,0685 1840,268 198,395 105 274 
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535 C11H16 pentylbenzene 6,97833 1639,91 194,76 80 237 

536 C11H16 pentamethylbenzene 7,1376 1833,8 198,96 125 270 

537 C11H20 1-undecyne 7,13064 1687,2 202 80 267 

538 C11H22 1-undecene 6,96662 1562,469 189,743 72 222 

539 C11H22 1-cyclopentylhexane 6,9548 1608 191,6 78 234 

540 C11H22 pentylcyclohexane 6,94667 1619,11 194,51 78 235 

541 C11H24 undecane 6,9722 1569,57 187,7 75 226 

542 C11H24O undecyl-alcohol 6,5271 1250 100 120 243 

543 C11H24S butyl-heptyl-sulfide 5,9321 1421,32 205,81 155 309 

544 C11H24S decyl-methyl-sulfide 5,9321 1421,32 205,81 155 309 

545 C11H24S ethyl-nonyl-sulfide 5,9321 1421,32 205,81 155 309 

546 C11H24S octyl-propyl-sulfide 5,9321 1421,32 205,81 155 309 

547 C11H24S 1-undecanethiol 7,0122 1767,4 170,4 124 290 

548 C12H10 biphenyl 7,2454 1998,72 202,74 70 272 

549 C12H12 1-ethylnaphthalene 7,03159 1841,32 185,28 120 292 

550 C12H12 2-ethylnaphthalene 7,07566 1880,73 191,41 118 291 

551 C12H12 1,2-dimethylnaphthalene 7,00605 1805,31 171,37 129 269 

552 C12H12 1,3-dimethylnaphthalene 7,2698 2076 210 148 310 

553 C12H12 1,4-dimethylnaphthalene 7,2698 2076 210 148 310 

554 C12H12 1,5-dimethylnaphthalene 7,0493 1855 180 150 313 

555 C12H12 1,6-dimethylnaphthalene 7,2698 2076 210 148 310 

556 C12H12 1,7-dimethylnaphthalene 7,0564 1879 180 150 320 

557 C12H12 2,3-dimethylnaphthalene 7,0527 1869 180 155 315 

558 C12H12 2,6-dimethylnaphthalene 7,046 1841 180 150 310 

559 C12H12 2,7-dimethylnaphthalene 7,0478 1846 180 150 310 

560 C12H18 hexylbenzene 6,9853 1700,5 188,2 96 258 

561 C12H18 1,2,3-triethylbenzene 7,58877 2133,55 235,68 146 247 

562 C12H18 1,2,4-triethylbenzene 7,57869 2133,558 235,681 46 218 

563 C12H18 1,3,5-triethylbenzene 7,6044 2133,55 235,68 145 246 

564 C12H18 hexamethylbenzene 7,15544 2133,55 235,68 178 300 

565 C12H22 1-dodecyne 7,16929 1771,1 198 113 288 

566 C12H24 1-dodecene 6,97522 1619,862 182,271 89 244 

567 C12H24 1-cyclopentylheptane 6,9743 1672,2 184,4 95 256 

568 C12H24 1-cyclohexylhexane 6,9555 1681 187,8 94 257 

569 C12H26 dodecane 6,99795 1639,27 181,835 91 247 

570 C12H26O dodecyl-alcohol 7,53986 2003,29 168,13 138 214 

571 C12H26S butyl-octyl-sulfide 6,629 1408 116,06 134 307 

572 C12H26S decyl-ethyl-sulfide 5,81251 1421,32 205,81 166 333 

573 C12H26S hexyl-sulfide 5,81251 1421,32 205,81 166 333 

574 C12H26S methyl-undecyl-sulfide 5,81251 1421,32 205,81 166 333 

575 C12H26S nonyl-propyl-sulfide 5,81251 1421,32 205,81 166 333 

576 C12H26S 1-dodecanethiol 7,0244 1817,8 164,1 138 308 

577 C12H26S2 hexyl-disulfide 6,9632 1824,9 153,5 153 328 

578 C13H14 1-propylnaphthalene 7,0594 1890,8 180 155 335 

579 C13H14 2-propylnaphthalene 7,0605 1895,5 180 160 335 

580 C13H14 2ethyl-3-
methylnaphthalene 

7,02851 1895,5 180 196 312 

581 C13H14 2ethyl-6-
methylnaphthalene 

7,09303 1895,5 180 192 303 
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582 C13H14 2ethyl-7-
methylnaphthalene 

7,09303 1895,5 180 192 303 

583 C13H20 1-phenylheptane 7,0006 1761,2 181,5 112 279 

584 C13H24 1-tridecyne 7,15674 1834,4 195 120 308 

585 C13H26 1-tridecene 6,98563 1674,741 175,214 105 264 

586 C13H26 1-cyclopentyloctane 6,9896 1729,8 177,3 112 276 

587 C13H26 1-cyclohexylheptane 6,9743 1743 180,9 111 278 

588 C13H28 tridecane 7,00756 1690,67 174,22 107 267 

589 C13H28O 1-tridecanol 7,41181 2003,29 168,13 202 304 

590 C13H28S butyl-nonyl-sulfide 5,70756 1421,32 205,81 177 355 

591 C13H28S decyl-propyl-sulfide 5,70756 1421,32 205,81 177 355 

592 C13H28S dodecyl-methyl-sulfide 5,70756 1421,32 205,81 177 355 

593 C13H28S ethyl-undecyl-sulfide 5,70756 1421,32 205,81 177 355 

594 C13H28S 1-tridecanethiol 7,037 1864,9 157,9 151 325 

595 C14H16 1-butylnaphthalene 4,9631 656,8 26 139 292 

596 C14H16 2-butylnaphthalene 6,6117 1591,4 138,5 145 291 

597 C14H22 1-phenyloctane 7,0086 1812,2 174,6 127 298 

598 C14H22 1,2,3,4-tetraethylbenzene 7,65632 2312,864 236,261 66 248 

599 C14H22 1,2,3,5-tetraethylbenzene 7,63235 2312,86 236,26 174 282 

600 C14H22 1,2,4,5-tetraethylbenzene 7,63723 2312,86 236,26 174 282 

601 C14H26 1-tetradecyne 7,23227 1927,7 191 145 326 

602 C14H28 1-tetradecene 7,02005 1745,001 170,475 119 283 

603 C14H28 1-cyclopentylnonane 6,996 1779 170,2 126 296 

604 C14H28 1-cyclohexyloctane 6,9897 1799,3 174,3 126 298 

605 C14H30 tetradecane 7,013 1740,88 167,72 122 286 

606 C14H30O 1-tetradecanol 6,6741 1204,5 54 130 264 

607 C14H30S butyl-decyl-sulfide 5,61512 1421,32 205,81 187 376 

608 C14H30S dodecyl-ethyl-sulfide 5,61512 1421,32 205,81 187 376 

609 C14H30S heptyl-sulfide 5,61512 1421,32 205,81 187 376 

610 C14H30S methyl-tridecyl-sulfide 5,61512 1421,32 205,81 187 376 

611 C14H30S propyl-undecyl-sulfide 5,61512 1421,32 205,81 187 376 

612 C14H30S 1-tetradecanethiol 7,0485 1909,2 151,9 164 341 

613 C14H30S2 heptyl-disulfide 6,9602 1878,6 139,8 175 357 

614 C15H18 1-pentylnaphthalene 7,0743 2000 170 185 360 

615 C15H18 2-pentylnaphthalene 7,06 2005,9 170 190 370 

616 C15H24 1-phenylnonane 7,0245 1862,6 167,5 142 316 

617 C15H28 1-pentadecyne 7,20553 1972,07 188 140 349 

618 C15H30 1-pentadecene 7,01555 1781,974 162,582 134 302 

619 C15H30 1-cyclopentyldecane 7,00349 1825,748 163,479 141 314 

620 C15H30 1-cyclohexylnonane 7,0006 1850,2 167,6 141 316 

621 C15H32 pentadecane 7,02359 1789,95 161,38 136 304 

622 C15H32O 1-pentadecanol 6,23737 1204,5 54 230 339 

623 C15H32S butyl-undecyl-sulfide 5,53347 1421,32 205,81 196 397 

624 C15H32S dodecyl-propyl-sulfide 5,53347 1421,32 205,81 196 397 

625 C15H32S ethyl-tridecyl-sulfide 5,53347 1421,32 205,81 196 397 

626 C15H32S methyl-tetradecyl-sulfide 5,53347 1421,32 205,81 196 397 

627 C15H32S 1-pentadecanethiol 7,0612 1951 146 176 356 

628 C16H26 1-phenyldecane 7,03642 1904,132 160,318 155 333 

629 C16H26 pentaethylbenzene 8,29495 2972,77 272,052 86 277 



49 

 

№№ 
пп 

Formula Compound Name A B C tmin tmax 

630 C16H30 1-hexadecyne 7,47511 2154,7 185 172 367 

631 C16H32 1-hexadecene 7,04437 1843,581 157,917 147 319 

632 C16H32 1-cyclopentylundecane 7,02 1869,2 156 154 330 

633 C16H32 1-cyclohexyldecane 7,01852 1899,242 161,348 154 333 

634 C16H34 hexadecane 7,02867 1830,51 154,45 149 321 

635 C16H34O 1-hexadecanol 6,1586 1380 91 145 190 

636 C16H34S butyl-dodecyl-sulfide 5,46123 1421,32 205,81 204 416 

637 C16H34S ethyl-tetradecyl-sulfide 5,46123 1421,32 205,81 204 416 

638 C16H34S methyl-pentadecyl-sulfide 5,46123 1421,32 205,81 204 416 

639 C16H34S octyl-sulfide 5,46123 1421,32 205,81 204 416 

640 C16H34S propyl-tridecyl-sulfide 5,46123 1421,32 205,81 204 416 

641 C16H34S 1-hexadecanethiol 7,075 1990 140 188 370 

642 C16H34S2 octyl-disulfide 6,9579 1935,6 129 196 383 

643 C17H28 1-phenylundecane 7,0509 1944,1 153 168 349 

644 C17H32 1-heptadecyne 7,48829 2216,2 182 184 384 

645 C17H34 1-heptadecene 7,03925 1877,91 151,53 159 335 

646 C17H34 1-cyclopentyldodecane 7,0319 1909,1 149 168 346 

647 C17H34 1-cyclohexylundecane 7,029 1939,7 154,5 167 349 

648 C17H36 heptadecane 7,0143 1865,1 149,2 161 337 

649 C17H36O 1-heptadecanol 6,782 1595 85,06 191 383 

650 C17H36S butyl-tridecyl-sulfide 5,39727 1421,32 205,81 212 434 

651 C17H36S ethyl-pentadecyl-sulfide 5,39727 1421,32 205,81 212 434 

652 C17H36S hexadecyl-methyl-sulfide 5,39727 1421,32 205,81 212 434 

653 C17H36S propyl-tetradecyl-sulfide 5,39727 1421,32 205,81 212 434 

654 C17H36S 1-heptadecanethiol 7,081 2027 135 198 384 

655 C18H30 1-phenyldodecane 7,0693 1981,6 145,5 181 363 

656 C18H30 hexaethylbenzene 7,50288 2360,733 212,652 134 298 

657 C18H34 1-octadecyne 7,50787 2281,1 180 196 400 

658 C18H36 1-octadecene 7,04518 1917,9 145,9 171 350 

659 C18H36 1-cycopentyltridecane 7,0473 1947 141,9 180 361 

660 C18H36 1-cyclohexyldodecane 7,0362 1976,7 148 179 364 

661 C18H38 octadecane 7,0022 1894,3 143,3 172 352 

662 C18H38O 1-octadecanol 6,814 1632 80,06 201 385 

663 C18H38S butyl-tetradecyl-sulfide 5,3364 1421,32 205,81 220 452 

664 C18H38S ethyl-hexadecyl-sulfide 5,3364 1421,32 205,81 220 452 

665 C18H38S heptadecyl-methyl-sulfide 5,3364 1421,32 205,81 220 452 

666 C18H38S nonyl-sulfide 5,3364 1421,32 205,81 220 452 

667 C18H38S pentadecyl-propyl-sulfide 5,3364 1421,32 205,81 220 452 

668 C18H38S 1-octadecanethiol 7,096 2061 129 209 397 

669 C18H38S2 nonyl-disulfide 6,9605 1981,5 117 215 407 

670 C19H32 1-phenyltridecane 7,0843 2013,9 137,9 193 377 

671 C19H36 1-nonadecyne 7,51711 2336,7 177 208 416 

672 C19H38 1-nonadecene 7,0571 1961,6 141,2 183 364 

673 C19H38 1-cyclopentyltetradecane 7,063 1982 135 192 375 

674 C19H38 1-cyclohexyltridecane 7,0469 2012,2 141,5 191 378 

675 C19H40 nonadecane 7,0153 1932,8 137,6 184 366 

676 C19H40O 1-nonadecanol 6,60769 1632 80,06 274 395 

677 C19H40S butyl-pentadecyl-sulfide 5,28246 1421,32 205,81 227 468 

678 C19H40S ethyl-heptadecyl-sulfide 5,28246 1421,32 205,81 227 468 
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679 C19H40S hexadecyl-propyl-sulfide 5,28246 1421,32 205,81 227 468 

680 C19H40S methyl-octadecyl-sulfide 5,28246 1421,32 205,81 227 468 

681 C19H40S 1-nonadecanethiol 7,105 2094 124 219 409 

682 C20H34 1-phenyltetradecane 7,101 2042 130 205 390 

683 C20H38 1-eicosyne 7,52336 2386,3 174 219 431 

684 C20H40 1-eicosene 7,0577 1995,3 136 193 378 

685 C20H40 1-cyclopentylpentadecane 7,083 2016 128 203 388 

686 C20H40 1-cyclohexyltetradecane 7,061 2046 135 203 392 

687 C20H42 eicosane 7,1522 2032,7 132,1 198 379 

688 C20H42O 1-eicosanol 6,872 1699 70,06 219 406 

689 C20H42S butyl-hexadecyl-sulfide 5,23473 1421,32 205,81 233 484 

690 C20H42S decyl-sulfide 5,23473 1421,32 205,81 233 484 

691 C20H42S ethyl-octadecyl-sulfide 5,23473 1421,32 205,81 233 484 

692 C20H42S heptadecyl-propyl-sulfide 5,23473 1421,32 205,81 233 484 

693 C20H42S methyl-nonadecyl-sulfide 5,23473 1421,32 205,81 233 484 

694 C20H42S 1-eicosanethiol 7,114 2125 119 229 421 

695 C20H42S2 decyl-disulfide 6,972 2019 103,1 235 429 

696 C21H36 1-phenylpentadecane 7,114 2067 122 216 403 

697 C21H42 1-cyclopentylhexadecane 7,103 2048 121 215 401 

698 C21H42 1-cyclohexylpentadecane 7,072 2078 129 213 404 

699 C22H38 1-phenylhexadecane 7,14 2095 114 227 415 

700 C22H44 1-cyclohexylhexadecane 7,074 2099 122 224 416 
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