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ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Äåéñòâóþùèå âåùåñòâà (ÄÂ) ëåêàðñòâåí-
íûõ ïðåïàðàòîâ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îáøèð-
íóþ ãðóïïó áèîëîãè÷åñêè àêòèâíûõ ñîåäèíå-
íèé, çàêîíîäàòåëüíî ðàçðåøåííûõ äëÿ ïðî-
ôèëàêòèêè è ëå÷åíèÿ çàáîëåâàíèé ÷åëîâåêà
è æèâîòíûõ. Îäíîé èç àêòóàëüíûõ ïðîáëåì
ñîâðåìåííîé îðãàíè÷åñêîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ
ðàçðàáîòêà îïòèìàëüíûõ ñõåì èõ ñèíòåçà.
Ïðàêòè÷åñêè âñå ÄÂ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû
íåñêîëüêèìè ñïîñîáàìè, îäíàêî â ëèòåðàòóðå
íå îáíàðóæåíû óäîâëåòâîðèòåëüíûå ïðèìå-
ðû êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè ýôôåêòèâíîñòè
ñõåì îðãàíè÷åñêîãî ñèíòåçà è èõ ñðàâíèòåëü-
íîãî àíàëèçà, à ïðåäëàãàåìûå ïîäõîäû ñòî-
ðîííèêîâ �çåëåíîé õèìèè� Øåëäîíà [1, 2] è
Òðàñòà [3] îðèåíòèðîâàíû íà îöåíêó òåõíî-
ëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ.
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Àííîòàöèÿ

Âûáîð îïòèìàëüíîãî ïóòè ñèíòåçà äåéñòâóþùåãî âåùåñòâà ïðàêòè÷åñêè ëþáîãî ëåêàðñòâåííîãî ïðå-
ïàðàòà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíóþ çàäà÷ó. Îòñóòñòâèå ðàñ÷åòíûõ ìåòîäîâ îöåíêè ýôôåêòèâíîñòè õè-
ìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé íå ïîçâîëÿåò êîëè÷åñòâåííî ñðàâíèâàòü ïðåäëàãàåìûå âàðèàíòû ñèíòåçà è ýô-
ôåêòèâíî èñïîëüçîâàòü âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäû ïðè èõ ðàçðàáîòêå. Ðàçðàáîòàí ìåòîä êîëè÷åñòâåííîé
îöåíêè ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçîâ, ó÷èòûâàþùèé èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè îðãàíè÷åñêèõ ñîåäè-
íåíèé, óñëîâèé è ðåçóëüòàòîâ ïðîâåäåíèÿ ðåàêöèé.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ëåêàðñòâåííûé ïðåïàðàò, îðãàíè÷åñêèé ñèíòåç, êîëè÷åñòâåííàÿ îöåíêà ýôôåêòèâíîñ-
òè ñèíòåçà

Ìû ïðåäëàãàåì ìåòîä êîìïëåêñíîé êîëè-
÷åñòâåííîé îöåíêè ýôôåêòèâíîñòè ñõåì îðãà-
íè÷åñêîãî ñèíòåçà êàê ôóíêöèè èçìåíåíèÿ
ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè îðãàíè÷åñêèõ ñîåäè-
íåíèé, óñëîâèé è ðåçóëüòàòîâ ïðîâåäåíèÿ ðå-
àêöèè [4]. Êîëè÷åñòâåííàÿ îöåíêà ïîçâîëÿåò
ðàíæèðîâàòü ñõåìû îðãàíè÷åñêîãî ñèíòåçà è
èñïîëüçîâàòü êîìïüþòåðíûå òåõíîëîãèè äëÿ
ïîâûøåíèÿ èõ ýôôåêòèâíîñòè.

ÌÅÒÎÄÎËÎÃÈß ÊÎËÈ×ÅÑÒÂÅÍÍÎÉ ÎÖÅÍÊÈ

ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÎÑÒÈ ÑÕÅÌ ÑÈÍÒÅÇÀ

Î÷åâèäíî, ÷òî îöåíêà íàïðàâëåííîãî îðãà-
íè÷åñêîãî ñèíòåçà áèîëîãè÷åñêè àêòèâíûõ ñî-
åäèíåíèé äîëæíà íîñèòü êîìïëåêñíûé õàðàê-
òåð, à ïðåäëàãàåìûé ìåòîä � ó÷èòûâàòü âñå
îñíîâíûå êðèòåðèè, îïðåäåëÿþùèå ýôôåêòèâ-
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íîñòü ñõåìû ñèíòåçà. Îäíèì èç âàðèàíòîâ òà-
êîé îöåíêè ìîãëà áû ñëóæèòü ñåáåñòîèìîñòü
1 ã âåùåñòâà, ïîëó÷àåìîãî ïî äàííîé ñõåìå.
Îäíàêî ýêîíîìè÷åñêèé ïîêàçàòåëü � íåîáúåê-
òèâíûé ôàêòîð, ïîäâåðæåííûé âëèÿíèþ ñïðî-
ñà è ïðåäëîæåíèÿ. Â ýòîé ñâÿçè ìû ïðåäëàãà-
åì ôîðìóëó ðàñ÷åòà ýôôåêòèâíîñòè, êîòîðàÿ
îñíîâàíà íà õàðàêòåðèñòèêàõ õèìè÷åñêèõ ïðî-
öåññîâ è íå çàâèñèò îò ñóáúåêòèâíîãî ôàêòî-
ðà. Ïðè ýòîì ñòðóêòóðíàÿ ñëîæíîñòü ñîåäè-
íåíèÿ ÷àñòè÷íî îòðàæàåò ýêîíîìè÷åñêèé ïî-
êàçàòåëü, à îáùèé âûõîä è îïòè÷åñêàÿ ÷èñòî-
òà ïðîäóêòà ðåàêöèè � êâàëèôèêàöèîííûé ïî-
êàçàòåëü. Â ÷àñòíîñòè, ìû ïðåäëàãàåì ðàññìàò-
ðèâàòü êîëè÷åñòâåííóþ îöåíêó ýôôåêòèâíî-
ñòè E êàê ôóíêöèþ èçìåíåíèÿ îñíîâíûõ ïà-
ðàìåòðîâ ðåàêöèè
E = f(Str ⋅ t ⋅ τ ⋅ P ⋅ Y ⋅ OÐ)   (1)
ãäå Str � ñòðóêòóðíàÿ ñëîæíîñòü; t � òåìïå-
ðàòóðà; τ � âðåìÿ ðåàêöèè; P � äàâëåíèå; Y �
îáùèé âûõîä êîíå÷íîãî ñîåäèíåíèÿ; OP � îï-
òè÷åñêàÿ ÷èñòîòà êîíå÷íîãî ñîåäèíåíèÿ.

Ïðè ñîñòàâëåíèè ôîðìóëû çà îñíîâó âçÿ-
òà ìóëüòèïëèêàòèâíàÿ ñõåìà, è âñå ïîêàçàòå-
ëè íîðìèðîâàíû îò 0 äî 1.
E = f(Str) ⋅ f(τ) ⋅ f(t) ⋅ f(P) ⋅ f(Y) ⋅  f(OP)   (2)

Îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ èçìåíåíèþ
ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè ñîåäèíåíèé êàê âàæ-
íåéøåìó ïîêàçàòåëþ ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçà,
à òàêæå îáùåìó âûõîäó êîíå÷íîãî ïðîäóêòà
è åãî îïòè÷åñêîé ÷èñòîòå. Ýòè ïàðàìåòðû âíî-
ñÿò ìàêñèìàëüíûé âêëàä â ýôôåêòèâíîñòü
ñèíòåçà êîíå÷íîãî ïðîäóêòà (Å), êîãäà èõ çíà-
÷åíèÿ ðàâíû 1. Âêëàä òåìïåðàòóðû è äàâëå-
íèÿ ìàêñèìàëüíûé ïðè ïðîâåäåíèè âñåõ ñòà-
äèé ñèíòåçà ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè è òåì-
ïåðàòóðå 25 °Ñ.

Ïîêàçàòåëü èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíîé ñëîæ-
íîñòè f(Str) âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå
f(Str) = e� (Strr/Strp)   (3)
ãäå Strr � ñòðóêòóðíàÿ ñëîæíîñòü èñõîäíîãî
ñîåäèíåíèÿ ñõåìû ïðåâðàùåíèé ïî Áåðòöó [5]; Strp �
ñòðóêòóðíàÿ ñëîæíîñòü êîíå÷íîãî ïðîäóêòà.

×åì áîëüøå ðàçëè÷èÿ ìåæäó ñòðóêòóðíîé
ñëîæíîñòüþ èñõîäíîãî ñîåäèíåíèÿ è êîíå÷íî-
ãî ïðîäóêòà, òåì áîëüøå âêëàä ýòîãî ïàðàìåò-
ðà â âåëè÷èíó ýôôåêòèâíîñòè Å.

Èíäèêàòîð âðåìåíè ðåàêöèè âû÷èñëÿåòñÿ
ïî ôîðìóëå
f(τ) = e� 0.01|τ′N � τ|/τ  (4)

ãäå τ � îáùåå âðåìÿ âñåõ ñòàäèé ñèíòåçà, ÷;
τ′ � ñòàíäàðòíîå âðåìÿ ïðîòåêàíèÿ îäíîé ñòà-
äèè ìíîãîñòàäèéíîãî ñèíòåçà (ïî óìîë÷àíèþ
1 ÷); N � êîëè÷åñòâî ñòàäèé ñèíòåçà.

Òåìïåðàòóðíûé ïàðàìåòð ó÷èòûâàåòñÿ êàê
ôóíêöèÿ îòêëîíåíèÿ îò 25 °Ñ ìàêñèìàëüíîé
è ìèíèìàëüíîé òåìïåðàòóð ïðîâåäåíèÿ ðåàê-
öèé âî âñåé ðàññìàòðèâàåìîé ñõåìå ïðåâðà-
ùåíèé ïî ôîðìóëå
f(t) = e�0.01(∆t/25)  (5)
ãäå ∆t = |25 � tmin| + |25 � tmax|, °Ñ; tmin, tmax �
ìèíèìàëüíàÿ è ìàêñèìàëüíàÿ òåìïåðàòóðà,
èñïîëüçóåìàÿ â ñõåìå ïðåâðàùåíèé, °Ñ.

×åì ìåíüøå îòêëîíåíèå îò 25 °Ñ, òåì áîëüøå
âêëàä òåìïåðàòóðíîãî ïàðàìåòðà â âåëè÷èíó Å.

Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ó÷èòûâàåòñÿ ïàðà-
ìåòð äàâëåíèÿ êàê ôóíêöèÿ îòêëîíåíèÿ îò
àòìîñôåðíîãî äàâëåíèÿ (101 325 Ïà):
f(P) = e�0.01(∆P/101 325) (6)
ãäå ∆P = |101 325 � Pmin| + |101 325 � Pmax|;
Pmin, Pmax � ìèíèìàëüíîå è ìàêñèìàëüíîå äàâ-
ëåíèå, èñïîëüçóåìîå â ñõåìå ïðåâðàùåíèé, Ïà.

Ïàðàìåòð âûõîäà êîíå÷íîãî ïðîäóêòà ñõå-
ìû ïðåâðàùåíèé f(Y) ó÷èòûâàåòñÿ êàê ïðî-
èçâåäåíèå âûõîäîâ îòäåëüíûõ ñòàäèé, â äî-
ëÿõ åäèíèöû Y.
f(Y) = e0.1(Y � 1)  (7)

Ôàêòîð îïòè÷åñêîé ÷èñòîòû ó÷èòûâàåòñÿ
ïî ôîðìóëå
f(ÎÐ) = e(ÎÐ � 1)  (8)

Ïðè ñèíòåçå îïòè÷åñêè ÷èñòîãî ïðîäóêòà
(ÎÐ = 1) åãî âêëàä â ýôôåêòèâíîñòü Å ìàêñè-
ìàëüíûé (f(ÎÐ) = 1).

Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷àåì ñëåäóþùóþ ôîð-
ìóëó äëÿ ðàñ÷åòà ýôôåêòèâíîñòè ñõåìû ïðå-
âðàùåíèé:
ln E = (OP � 1) + 0.1(Y � 1) � Strr/Strp

    � 0.01(∆t/25 + ∆P/101 325 + |τ′N � τ|/τ)  (9)

ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Òåñòèðîâàíèå ôîðìóëû (9) ïðîâîäèëè íà
ïðèìåðå ïÿòè ñõåì ñèíòåçà ïðîñòàãëàíäèíà
dl-PGF2α (1 [6], 2 [7], 3 [8], 4 [9], 5 [10]). Â êà-
÷åñòâå ïðèìåðà â òàáë. 1 ïðèâåäåíû çíà÷å-
íèÿ ïàðàìåòðîâ äëÿ êàæäîé ñòàäèè ñèíòåçà
ïðîñòàãëàíäèíà dl-PGF2α èç (R)-ãëèöèäîëà ïî
ñõåìå 5 [10] (ðèñ. 1).
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Íà ðèñ. 2 è â òàáë. 2 ïðèâåäåíû äàííûå
î çàâèñèìîñòè ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçà îò èç-
ìåíåíèÿ ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè îðãàíè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé, óñëîâèé è ðåçóëüòàòîâ ðåàêöèè
äëÿ ñèíòåçà ïî ñõåìå 1. Ïàðàìåòð èçìåíåíèÿ
ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè ïîäîáðàí òàêèì îáðà-
çîì, ÷òîáû åãî âêëàä â ýôôåêòèâíîñòü ñèíòå-
çà áûë ìàêñèìàëüíûì. Íà ýòî óêàçûâàåò óâå-
ëè÷åíèå ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçà Å ñ ïîâûøå-
íèåì ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè. Äëÿ äâóõ äðó-
ãèõ ïîêàçàòåëåé (èçìåíåíèå óñëîâèé è ðåçóëü-
òàòîâ ðåàêöèè) íàáëþäàåòñÿ îáðàòíàÿ çàâèñè-

ìîñòü. Àíàëîãè÷íàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî äëÿ
ñõåì ñèíòåçîâ 2�5.

Íà ðèñ. 3 è â òàáë. 3 äëÿ âñåõ ïÿòè ñõåì
ñèíòåçà ïðèâåäåíû äàííûå î çàâèñèìîñòè ýô-
ôåêòèâíîñòè ñèíòåçà îò êîëè÷åñòâà ñòàäèé,
ò. å. îò èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè ðå-
àãåíòà è êîíå÷íîãî ïðîäóêòà ïðåâðàùåíèé.
×åì áîëüøå ðàçëè÷èÿ ìåæäó ñòðóêòóðíîé
ñëîæíîñòüþ ðåàãåíòà è êîíå÷íîãî ïðîäóêòà,
òåì âûøå âêëàä ýòîãî ïàðàìåòðà â âåëè÷èíó
ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçà. Îá ýòîì ñâèäåòåëü-
ñòâóåò íàêëîí ïðÿìûõ ëèíèé íà ðèñ. 3.

Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðíûå ôîðìóëû (R)-ãëèöèäîëà è ïðîñòàãëàíäèíà dl-PGF2α.

Ðèñ. 2. Ïîñòàäèéíàÿ çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçà ïðîñòàãëàíäèíà dl-PGF2α (E) îò èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíîé
ñëîæíîñòè îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé (à), óñëîâèé ïðîâåäåíèÿ (á) è ðåçóëüòàòîâ ðåàêöèé (â) äëÿ ñõåìû 1.

à á

â

ÒÀÁËÈÖÀ 1

Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ äëÿ êàæäîé ñòàäèè ñèíòåçà ïðîñòàãëàíäèíà dl-PGF2α ïî ñõåìå 5 [10]

Còàäèÿ Y, äîëè åä. t, °C τ, ÷ P, Ïà OP, äîëè. åä.

1 0.74 �30, 25 11 101 325 1

2 0.88 �78, �50, 25  8 101 325 1

3 0.84  40 12 101 325 1

4 0.70 �78  9 101 325 1
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Äëÿ êàæäîé èç ñõåì ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ Å
îò ïîñëåäíåãî ïðîìåæóòî÷íîãî ñîåäèíåíèÿ äî
ïðîñòàãëàíäèíà (íàèìåíüøàÿ ðàçíîñòü ñòðóê-
òóðíîé ñëîæíîñòè), çàòåì îò ïðåäïîñëåäíåãî
ïðîìåæóòî÷íîãî ñîåäèíåíèÿ äî ïðîñòàãëàí-
äèíà è â êîíöå êîíöîâ îò èñõîäíîãî äëÿ äàí-
íîé ñõåìû ñîåäèíåíèÿ äî ïðîñòàãëàíäèíà
(íàèáîëüøàÿ ðàçíîñòü âåëè÷èíû ñòðóêòóðíîé
ñëîæíîñòè). Âèäíî, ÷òî áîëåå ýôôåêòèâíû
ñõåìû ñèíòåçà, èìåþùèå íàèáîëüøóþ ðàç-
íîñòü ñòðóêòóðíûõ ñëîæíîñòåé èñõîäíîãî ñî-

ÒÀÁËÈÖÀ 2

Ïîñòàäèéíàÿ çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçà ïðîñòàãëàíäèíà dl-PGF2α (E) ïî ñõåìå 1
îò ôóíêöèè ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè, óñëîâèé è ðåçóëüòàòîâ ðåàêöèè

Còàäèÿ f(Str) = e�Strr/Strp f(t,P,τ) = e�0.01(∆t/25 + ∆P/101 325 + |τ′N � τ|/τ) f(Y,OP) = e(OP �1) + 0.1(Y � 1) E

  14 0.19 0.99 0.99 0.19

13→14 0.27 0.99 0.97 0.26

12→14 0.24 0.96 0.97 0.22

11→14 0.34 0.96 0.96 0.31

10→14 0.31 0.96 0.93 0.27

9→14 0.45 0.96 0.92 0.39

8→14 0.46 0.96 0.92 0.40

7→14 0.53 0.96 0.92 0.47

6→14 0.60 0.95 0.92 0.53

5→14 0.59 0.95 0.91 0.51

4→14 0.61 0.95 0.91 0.53

3→14 0.49 0.95 0.91 0.43

2→14 0.81 0.95 0.91 0.71

1→14 0.89 0.95 0.91 0.77

åäèíåíèÿ è êîíå÷íîãî ïðîäóêòà ïðåâðàùåíèé.
Íåêîòîðûå îòêëîíåíèÿ îò ýòîé çàâèñèìîñòè
ñâÿçàíû ñ ïðèìåíåíèåì çàùèòíûõ ãðóïï ñ
áîëüøèì ñîáñòâåííûì èíäåêñîì ñòðóêòóðíîé
ñëîæíîñòè. Â îáùåì ñëó÷àå ñóùåñòâåííîå èç-
ìåíåíèå ïàðàìåòðà Str â öåïî÷êå ïðåâðàùå-
íèé ñâèäåòåëüñòâóåò î íåâûñîêîì èíäåêñå
ñëîæíîñòè èñõîäíîãî ñîåäèíåíèÿ, à ñëåäîâà-
òåëüíî, î åãî äîñòóïíîñòè, ïîýòîìó ó÷åò ýòî-
ãî ôàêòîðà â ôîðìóëå ïðåäñòàâëÿåòñÿ î÷åíü
âàæíûì.

Êðîìå òîãî, ìû èñïîëüçîâàëè ìåòîä ýêñ-
ïåðòíîé îöåíêè. Â òàáë. 4 ïðèâåäåíû ðåçóëü-
òàòû îöåíêè ýôôåêòèâíîñòè ñõåì ñèíòåçà ïðî-
ñòàãëàíäèíà PGF2α, âûïîëíåííûå øåñòüþ ïðè-
ãëàøåííûìè ýêñïåðòàìè. Ïÿòü ñõåì ñèíòåçà
ïî ýôôåêòèâíîñòè ðàçìåùàþòñÿ â ñëåäóþùåì
ïîðÿäêå: 5 > 1 > 2 > 4 ≥ 3.

Ðàñ÷åòû ïî íàøåé ôîðìóëå äàëè ñëåäóþ-
ùèé  ðåçóëüòàò (òàáë. 5): 5 > 1 > 3 > 2 > 4.

ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Ïðåäëîæåíà êîëè÷åñòâåííàÿ îöåíêà ñõåì
ýôôåêòèâíîñòè îðãàíè÷åñêîãî ñèíòåçà E êàê
ôóíêöèÿ èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíîé ñëîæíîñòè
îò ðåàãåíòà ê ïðîäóêòó, óñëîâèé ïðîâåäåíèÿ
ðåàêöèè (òåìïåðàòóðà, âðåìÿ ðåàêöèè, äàâ-

Ðèñ. 3. Ïîñòàäèéíàÿ çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîñòè ñèíòåçà ïðî-
ñòàãëàíäèíà dl-PGF2α. 1�5 � ñõåìû 1�5 ñîîòâåòñòâåííî.
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ÒÀÁËÈÖÀ 3

Ïîñòàäèéíàÿ çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîñòè ñõåì 1�5 ñèíòåçà ïðîñòàãëàíäèíà dl-PGF2α

1 2 3 4 5

1 � x/n E 1 � x/n E 1 � x/n E 1 � x/n E 1 � x/n E

0.93 0.19 0.88 0.46 0.93 0.48 0.93 0.27 0.75 0.16

0.86 0.26 0.75 0.50 0.87 0.46 0.86 0.19 0.50 0.51

0.79 0.22 0.63 0.45 0.80 0.37 0.79 0.16 0.25 0.11

0.71 0.31 0.50 0.59 0.73 0.53 0.71 0.25 0.00 0.81

0.64 0.27 0.38 0.59 0.67 0.51 0.64 0.08

0.57 0.40 0.25 0.53 0.60 0.52 0.57 0.26

0.50 0.40 0.13 0.58 0.53 0.53 0.50 0.32

0.43 0.47 0.00 0.59 0.47 0.57 0.43 0.31

0.36 0.53 0.40 0.35 0.36 0.20

0.29 0.51 0.33 0.55 0.29 0.32

0.21 0.53 0.27 0.36 0.21 0.25

0.14 0.43 0.20 0.24 0.14 0.34

0.07 0.71 0.13 0.59 0.07 0.44

0.00 0.77 0.07 0.49 0.00 0.47

0.00 0.70

Ïðèìå÷àíèå. n � îáùåå êîëè÷åñòâî ñòàäèé ñèíòåçà, x = 1, 2. . .n; E � ýôôåêòèâíîñòü.

ÒÀÁËÈÖÀ 4

Ðåçóëüòàòû ýêñïåðòíîé îöåíêè ýôôåêòèâíîñòè
ñõåì ñèíòåçà 1�5

Ýêñïåðò Ñõåìà

1 2 3 4 5

Îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè

Èøìóðàòîâ Ã. Þ.  3  2  1  4  5

Ìèôòàõîâ Ì. Ñ.  5  1  4  2  3

Êóêîâèíåö Î. Ñ.  2  5  1  4  3

Kenji Mori  4  3  2  1  5

Âàëååâ Ô. À.  4  3  2  1  5

Îäèíîêîâ Â. Í.  4  3  2  1  5

Îáùåå 22 17 12 13 26

Ïðèìå÷àíèÿ. 1. Ýêñïåðòíàÿ îöåíêà âûïîëíåíà ïî
ïÿòèáàëëüíîé ñèñòåìå, ãäå 5 � ìàêñèìàëüíàÿ îöåíêà,
1 � ìèíèìàëüíàÿ. 2. Ýêñïåðòíûé ñîñòàâ: Ì. Ñ. Ìèôòà-
õîâ, Ô. À. Âàëååâ � ïðîô. ÓÔÈÕ ÐÀÍ (Óôà, Ðîññèÿ),
Kenji Mori � Emeritus Professor of the University of Tokyo
(Japan), Â. Í. Îäèíîêîâ � ïðîôåññîð ÈÍÊ ÐÀÍ (Óôà,
Ðîññèÿ), Î. Ñ. Êóêîâèíåö � ïðîô. Áàøêèðñêîãî ãîñóäàð-
ñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà (Óôà, Ðîññèÿ).

ëåíèå) è ðåçóëüòàòîâ ðåàêöèè (âûõîä, îïòè-
÷åñêàÿ ÷èñòîòà).

Îñîáî îòìåòèì, ÷òî êîððåêòíî ñîïîñòàâëÿòü
ìåæäó ñîáîé ìîæíî òîëüêî ñõåìû ïîëó÷åíèÿ

ÒÀÁËÈÖÀ 5

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýôôåêòèâíîñòè ñõåì ñèíòåçà 1�5

Ïàðàìåòð Ñõåìà

1 2 3 4 5

Strr 41.06 134.1 69.28 204.37 33.87

Strp 342.1 342.1 342.1 342.1 342.1

∆t 97 128 120 165 118

∆P 0 0 0 0 0

OP 1 1 1 1 1

Y 0.08 0.30 0.06 0.08 0.38

τ′ 1 1 1 1 1

τ 68 38 59 79 40

N 14 8 15 14 4

E 0.77 0.59 0.70 0.47 0.81

îäíîãî è òîãî æå ñîåäèíåíèÿ. Òåñòîâûé âàðè-
àíò ïðîãðàììû [11], ïîçâîëÿþùåé ïðîâîäèòü
ðàñ÷åòû ïî ýòîé ôîðìóëå, äîñòóïåí íà ñàéòå
Áàøêèðñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà
(URL: http://chemrcc.xyz/). Ïðåäëàãàåìûé
íàìè ïîäõîä îòêðûò äëÿ äàëüíåéøåãî ðàçâè-
òèÿ, à ïðîãðàììíûé ïðîäóêò ïðåäïîëàãàåò
âîçìîæíîñòü âêëþ÷åíèÿ â íåãî è äðóãèõ ôîð-
ìóë, îòëè÷íûõ îò ïðåäëàãàåìîãî íàìè.
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Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü ïðîôåññîðàì
Ì. Ñ. Ìèôòàõîâó è Ô. À. Âàëååâó (Óôèìñêèé èíñòè-
òóò õèìèè ÐÀÍ, Óôà), Êåíüÿ Ìîðè (Óíèâåðñèòåò
Òîêèî), Â. Í. Îäèíîêîâó (Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è
êàòàëèçà ÐÀÍ, Óôà), Î. Ñ. Êóêîâèíåö (Áàøêèðñ-
êèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò, Óôà) çà âûïîë-
íåííûå ýêñïåðòíûå îöåíêè â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû.
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