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полоса, в области 3460-3430 см-1, отвечает ва-

лентным колебаниям ассоциированных гидро-

ксилов оксогидроксида алюминия. Полоса при 

1595 см-1 принадлежит деформационным колеба-

ниям воды, полосы при 1020, 860 и 735 см-1 вы-

званы деформационными колебаниями групп  

ОН¯ гидроксидов, связь Ме – О дает слабые по-

лосы поглощения в области 510 – 450 см-1. Кроме 

того, на ИК-спектрах отмечены полосы поглоще-

ния при 1375-1525, 1050 см-1, свидетельствующие 

о понижении симметрии СО3
2- групп, что говорит 

об образовании связей Ме-ОСО3. 

Таким образом, ИК-спектроскопическое ис-

следование СОГ показало наличие деформаци-

онных колебаний гидроксильных групп, что 

позволяет отнести их к истинным гидроксидам. 

Полученные результаты показывают возмож-

ность применения полученного магний-

алюминиевого сорбента со структурой гидро-

талькита в качестве сорбента. 
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Экспериментальная кинетика не в состоя-

нии удовлетворить все возрастающие запросы 

в новых данных. Систематические сведения о 

термохимических и термокинетических харак-

теристиках по отдельным классам органиче-

ских (и иных) соединений весьма скудны и в 

ряде случаев противоречивы [1-5]. Так, для 

молекул галогензамещенных метана согласно 

[4] известны 19 значений энтальпий образова-

ния ∆fH
0
298 (из 70) в газовой фазе, для монора-

дикалов этих замещенных согласно [5] – 17 

значений ∆fH
0
298 (из 35), из которых 10 могут 

быть рекомендованы. Согласно [3] по энергиям 

разрыва связей (D) в галогензамещенных мета-

на имеются 14 значений D298 для связей С-Н (из 

35), 13 значений D298 для связей С-F (из 35), 12 

значений D298 для связей С-Cl (из 35), 13 значе-

ний D298 для связей С-Br (из 35) и 9 значений 

D298 для связей С-I (из 35). Еще более неполны 

сведения в рядах замещенных силана, моно-

германа, стананна и др. Поэтому нужны эффек-

тивные расчетные методы определения и пред-

сказания рассматриваемых величин [6-10]. 

Скудность и разноречивость эксперимен-

тальных данных по свойствам отдельных клас-

сов соединений делает актуальной задачу их 

расчётно-теоретического определения. 

В арсенале современной теоретической хи-

мии есть разные группы методов: методы кван-

товой химии, статистической термодинамики, а 

также феноменологические методы теории хи-

мического строения, методы теории графов и 

теории групп в химии, методы Монте-Карло и 

др., которые не исключают, а, скорее всего, 

дополняют друг друга. 

В настоящей работе рассматриваются фе-

номенологические методы, основывающиеся 

на идее разложения данного свойства по свой-

ствам, приходящимся непосредственно на 

взаимодействия атомов: одноцентровые, двух-

центровые (парные), трехцентровые (тройные) 

и т.д. (концепция попарных и более сложных 

взаимодействий атомов) [10]. 

Ранее нами была разработана общая мето-

дология расчета термохимических и термоки-

нетических характеристик радикальных реак-

ций, включающая в себя следующие этапы 

[11]: 1) выбор объектов исследования с выде-
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лением базовых соединений (например, метана, 

силана и т.д.), генерирование и систематизация 

структур (на базе теории перечисления гра-

фов); 2) анализ состояния числовых данных по 

рассматриваемым свойствам для данного круга 

соединений, их cбор, экспертная оценка, упо-

рядочение по рядам сходных молекул и т.д.;  

3) выбор методов расчета; 4) проведение чис-

ленных расчетов; 5) установление закономер-

ностей; 6) организация баз данных. 

Целью работы является изучение количест-

венных соотношений, связывающих (∆fН
0) эн-

тальпии образования молекул и свободных ра-

дикалов, (εэ-х ) энергии связей, а также 

(q)тепловые эффекты, (ε†) энергии активаций и 

(lg k) логарифмы констант скоростей ради-

кальных реакций (прежде всего, распада и за-

мещения) со строением реагирующих частиц 

для соединений вида ЭН4-lХl , ЭН4-l-mХlYm ,... ; 

ЭН3-lХl ,... ; ЭH2-lX l ,... (Э = С, Si, Ge, Sn; Х,Y,… 

= D, F, Cl, Br, I, СН3, NO2,... ) и др. 

Важную роль в исследовании закономерно-

стей, связывающих свойства вещества со 

строением молекул играют также графические 

зависимости. Обычно это зависимости свойст-

ва вещества (Р) от числа скелетных атомов или 

степени замещения. 
Эти зависимости позволяют наглядно оце-

нить влияние вида и числа разных заместителей, 

а с практической стороны графическим путем 

получать недостающие значения свойств. 

В работе продолжена экспертная оценка 

экспериментальных и расчетных данных, отбор 

наиболее надежных значений, их сопоставле-

ние и упорядочение по рядам сходных реакций, 

выявлены определенные закономерности, 

уточнены ранее проведенные вычисления ве-

личин q, ε† и lg k и выполнены новые расчеты. 

Работа выполнена при финансовой под-

держке Российского фонда фундаментальных 

исследований (проект 10-03-97500-рЦентр-а) 
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Важной современной тенденцией развития 

высшего образования является его фундамен-

тализация. Под фундаментализацией образова-

ния мы понимаем приоритетность: теоретиче-

ских дисциплин; структурно-организованных, 

функционально-значимых знаний; методологи-

ческой компоненты, выработка обобщенных 

междисциплинарных умений; овладения уни-

версальными методами исследования. Именно 

такой подход к образованию позволяет форми-

ровать у студентов системное мышление, мо-

тивацию учения, ценностное отношение к фун-

даментальным теоретическим знаниям, 

потребности к их постоянному пополнению и 

применению на практике. 

Основой фундаментализации химического 

образования в медицинском вузе мы считаем 

такую систему и структуру образования, кото-

рая ориентирована не на узкоспециализирован-

ные, а на общетеоретические и методологиче-

ски важные, долго живущие и инвариантные 

знания, способствующие целостному воспри-

ятию научной картины мира, развитию интел-

лекта, творческой самореализации и адаптации 

к быстро меняющимся условиям жизни и про-

фессиональной деятельности. 

В медицинском вузе студенты изучают об-

щую, биоорганическую, биологическую хи-

мию, а также клиническую биохимию. Знания 

студентами комплекса химических наук в их 

преемственности и взаимосвязи дают большую 

возможность, широкий простор в исследовании 

и практическом использовании различных яв-

лений, свойств и закономерностей, способст-

вуют развитию личности. Специфическими 

особенностями изучения химических дисцип-

лин в медицинском вузе, по нашему мнению, 

являются: 

• взаимозависимость между целями медицин-

ского образования и химической подготов-

ки в его структуре; 

• универсальность и фундаментальность дан-

ных курсов, особенность построения их со-

держания в зависимости от характера и об-

щих целей подготовки врача и его 

специализации; 

• единство изучения химических объектов на 

микро- и макроуровнях с раскрытием раз-

ных форм их химической организации как 

единой системы и проявляемых ею разных 

функций (химических, биологических, био-

химических, физиологических и др.) в зави-

симости от их природы, среды и условий; 

• зависимость методологического, эвристиче-

ского, прогностического, мировоззренче-

ского потенциала фундаментальных хими-

ческих знаний и от уровня их системности и 

структурной организации; 

• зависимость дидактических и профессио-

нальных ценностей от связи химических 

знаний и умений с реальной действительно-

стью и практикой, в том числе медицин-


