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Wen-Qiang II.

Poznavanje vrednosti normalne temperature
mrznjenja Tt neophodno je zbog Ceste primene ove veli-
¢ine u razli¢itim hemijsko-inzenjerskim algoritmima.

U ovom radu prikazani su rezultati predskazivanja
vrednosti normalne temperature mrznjenja pomoc¢u mo-
dela, koji se zasnivaju jedino na poznavanju strukturne
forme supstance. Ovaj kriterijum je usvojen zbog toga,
Sto se predskazivanje vrednosti normalne temperature
mrznjenja, zajedno sa vrednoséu normalne temperature
kljuGanja, moze posmatrati kao polazna tacka za pred-
skazivanje vrednosti ostalih veliina, kao sto su kriticna
temperatura, kriti¢ni pritisak, kriti€na molarna zapremina,
faktor acentriCnosti, toplota isparavanja, napon pare,
gustina, viskozitet, toplotni kapacitet, koeficijent toplotne
provodljivosti itd.

PRIKAZ MODELA

Na osnovu usvojenih kriterijuma u literaturi su pro-
nadeni modeli, koji se mogu primeniti, bilo na jednu ili
viSe grupa jedinjenja, bilo na sve organske supstance.
Razmatrani modeli prikazani su po grupama jedinjenja
na koje se mogu primeniti:

1. Meyer-van der Wyk [6]

1/ T¢ = 0,002395 + 0,0171 / N, e > 11

2. Gray-Broadhurst [1]

Ts=414,3[(Nnc —1,5) / (Nc + 5) ], ne > 43

3. Broadhurst-Hoffman—Frolen-Ross-Lauritzen [3]
Ti=419,7 (nc —0,542) /{ nc + 0,46 [ 7,667 +
+1,987In () +56/nc—(025nc-7) (1-T¢/419,7) 1}

4. Wundetlich [10]

Tr = 419,6{ (Ne~3,48) /[ nc + In (n) ~0,45]},

ne > 11

5. Joback-Reid [4]

Ts=122,5 + Zpf
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KRITICKI PRIKAZ MODELA

ZA PREDSKAZIVANJE NORMALNE
TEMPERATURE MRZNJENJA ORGANSKIH
SUPSTANCI

U ovom radu je dat prikaz modela za predskazivanje normalne temperature
mrZnjenja Tr organskih supstanci.

Prikazano je 9 modela, koji su testirani na 90 organskih supstanci, koje pri-
padaju razlicitim grupama jedinjenja. Na osnovu dobijenih rezultata pre-
porucuju se za koriS¢enje Meyervan der Wyk i Kreglewski-Marano-Holder
modeli za normaine alkane, a za sve testirane supstance Constantinou-Gani i

6. Constantinou-Gani [2]
Tt =102,4251n (Iat, + Z%,)
7. Kreglewski—-Marano—-Holder [5]

In (418,07 — Ty) = 15,654293 - 8,929364 (N — no) %94,
ne > 9

8. Wen-Qiang I [9] i

n
T+=72,42+ ) (WilTqpi + MidTi + AToi)
i=t

n; N 2 12
Wi:z\)j , Vi = 0if 0(12 , O = b% ,
j=1 1 1

i=12 .,N
9. Wen-Qiang Il [8]

n
TP =11,488 + ) (WilTepi + NiTii + ATroi)
i=1

nj N 2 12
Wi:zvj , Vi = 0if 0(12 , O = b% ,
j=1 1 1

i=12 ..,N

gde je nc¢ broj ugljenikovih atoma, a no konstanta. Pred-
skazane vrednosti normalne temperature mrznjenja u
svim modelima su u [K].

Pomodéu Meyer-van der Wyk, Gray-Broadhurst,
Broadhurst-Hoffman-Frolen-Ross-Lauritzen i Wunder-
lich modela mogu se predskazivati vrednosti normalne
temperature mrznjenja samo normalnih alkana, dok se
ostali modeli mogu koristiti i za druge supstance.

Broadhurst-Hoffman—Frolen-Ross-Lauritzen mo-
del je nelinearan po normalnoj temperaturi mrznjenja, pa
se za njeno predskazivanje mora koristiti neka od nume-
rickin metoda za izraunavanje korena nelinearne je-
dnacine.

U Kreglewski-Marano—Holder modelu vrednosti
konstante no date su u tabeli 1.

U Joback-Reid modelu Zas predstavlja zbir dopri-
nosa atoma i grupa (tabela 2). U Constantinou-Gani mo-
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Tabela 1. Vrednosti konstante no u Kreglewski-Marano— Atom/grupaystrukiura Afy Atom/grupa/strukiura Afy
Tabie 1. The values of th tant no in the Kreglewski-M. OH=C< 1.7899 | ACE 25015
raano(iHégldei ,\7/?0327 of the constant no in the Kreglewski-Ma- —CH=CHh— 16322 | CCla 102337
—-CH=C< 2,0018 | -CFs 3,2411
Osobina Grupa jedinjenja >C=C< 5,1175 | -CHCl> 5,1638
n—alkani n—alkeni CH=C- 3,9106 | -CCloF 7,4756
Ts 0,340979 2,081202 —C=C- 9,5793 | -CCIF2 2,7523
ACOH 13,7349 | -CH-CI 3,3376
Tabela 2. Vrednosti doprinosa atoma i grupa u Joback—Reid —OH 3,5979 | >CHCI 2,9933
modelu CH3COO- 4,0823 | >CCl- 9,8409
Table 2. The values of atom and group contributions in the —CH>COO- 3,5572 | —F (ostalo) 1,9623
Joback-Reid model HCOO- 4,2250 | ACNOp 8,4724
Atom/grupa Af Atom/grupa Af ~COO0- 3,4448 | -CHoNOy 5,5424
Van prstena Halogeni CHaCO- 4,8776 | >CHNOp 4,9738
_CH:3 510 -F _15.78 —CHZCO— 5,6622 —CHQSH 3,0044
>CHp 1127 |—c 13.55 —CHO 4,2927 | -Br 3,7442
~CH— 1264 |Br 43,43 CHsO- 2,9248 |- 4,6089
>C< 4643 || 4169 —CH20- 2,0695 | -CONH> 31,2786
=CHp 4.3 Grupe sa azotom >CH-O- 4,0352 | -CON(CHg)>— 11,3770
—CH- 873 |-NHz 66,89 FCH20- 4,5047 | CH3S— 5,0506
=C< 11,14 | >NH (van prstena)| 52,66 ACNH2 160;6(:3 —CHoS- 3,1468
—c- 17,78 | >NH (prsten) 101,51 ‘ﬁHgNHQb e -
=CH —11,18 | >N- (van prstena) | 48,84 SCUSODNG voze 2 CHeClggCn;:iTe 2
- N _ 3
=C- 64,32 | =N-—(van prstena) ACBr 2,5832 _CHsCOOC< 0,4838
U prstenu =N- (prsten) 68,40 —COCHCOO— li
>CHg 7,75 | =NH 68,91 ACI -1,5511 | -CO(-CH)COO-ili | 0,0127
>CH- 19,88 |-CN 59,89 —CO(-C-)CO0O—
>C< 60,15 | -NO2 127,24 ACCOOCH 28,4324 | -CO-O-CO- —2,3598
=CH- 8,13 Grupe sa sumporom ACCHO -0,6697 | >CHOH -0,5480
=C< 37,02 |-SH 20,09 ACCOO- —2,0198 | >COH- 0,3189
Grupe sa kiseonikom —S— (van prstena) | 34,40 AC-O-CHm, 0.4175 | CHMORCHAOH) | 6104
_OH (alkoholi) 44,45 | -S_ (prsten) 79,93 m 0(0.3) QH” DéﬂzéH N
_OH (fenoli) 82,83 (CHg) CH- 00381 |© ;”(p Dzo 3)”( P| 2,7826
—O— (van prstena) | 22,23 CI‘-| ‘(NH %
2) CHn(NH2
—O- (prsten) 23,05 (CHg)C- —0,2355 m,an(o‘g) n 2,5114
>CO (van prstena)| 61,20 CHm—O-CHn=CH
~CH(CH3)CH(CHg)-| 0,4401 Pl 02476
>CO (prsten) 75,97 (CHACH(CHa) ' m, n, pi(0,2) '
—CHO 36,90 ~CH(CHe)C(CHa2- | -0,4923 | SHim=CHF 0,0514
—COOH 155,50 QH” (C‘H ) 5
-CO0- 53,60 ~C(CHg)2C(CHg)2- | 6,0850 | “1T 0 r -1,6425
=0 (ostalo) 2,08 CH—CH——CHoz ! !
n= nmUHp= Vi
— CHe nm,pk 0002) 1,913 | 3-Clani prsten 1,3772
Tabela 3. Vrednosti doprinosa atoma i grupa u Constantinou— -
Gani modelu ans_D(ing) Chn 0,2476 | 5-Clani prsten 0,6824
Table 3. The values of atom and group contributions in the CI‘-|2—CH‘m=CHn
Constantinou—Gani mode/ m.n0(0,2) ’ -0,5870 | 6-Clani prsten 1,5656
Atom/grupa/siruktura Af4 Atom/grupa/strukiura Af4 CH-CHm=CHn li
ACCHS 1.8635 >CHNH2 41187 C—CHm= CHn, —0,2361 7—é|an| prsten 6,9709
ACCHp 0,4177 | CHaNH- 4,5341 T 102) w0 oo o
ACCH —1,7567 | -CH2NH- 6,0609 >CT—|CI—3|O - : cikliénc-m M —=
ACH 1,4669 | >CHNH- 3,4100 >CCHO- 2,0547 | Ccikisnd=0) 0,7143
AC 0,208 | CHN < 4,0580 CHsCOCHz— 0,2951 | CHmokienoOH | 9,5209
—CHs 0,4640 | CHoN< 0,9544 CHrm.cikigno-NHp—
>CHo 0,9246 | >CsHaN 12,6275 ngcgggk ili ~0,2986 | -CHn,cikicno 10729
>CH- 0,3557 |-CHoCN 4,1859 —HsLOL< m,p,n0(0,2)
>C< 1,6479 | -COOH 11,5630 o CHm,cikiigno-S—
>CHCOOH Il '
CHo=C=CH- 3,3439 | ACCI 2,7336 2 ccoot ~3,1034 | -CHn cikina -0,2914
CHz=CH- 1,6472 | CI-(C=C) 1,5598 m,n(0,2)

61




J.D. JOVANOVIC, D.K. GROZDANIC, KRITICKI PRIKAZ MODELA... Hem. ind. 59 (3-4) 60-65 (2005)

Tabela 4. Vrednosti doprinosa atoma i grupa u Wen-Qiang | modelu
Table 4. The values of atom and group contributions in the Wen-Qiang | model

Atom/grupa ATip ATy ATso Atom/grupa ATip ATy ATso
—CHs 16,807 11,978 -14,989 =CH -17,230 52,837 16,228
>CHgz 49,834 3,528 -23,524 =C- 92,108 34,406 —70,901
>CH- 121,446 —29,489 -6,232 (>CH2)r 26,999 13,608 -9,800
>C< -162,560 98,998 -54,509 (>CH-)Rr —75,346 36,862 -30,944
=CHo —28,851 26,481 3,324 (>C<)r —-614,110 251,005 -20,573
=CH- 64,137 -9,825 -5,122 (=CH-)R 59,601 6,461 —29,994
=C< 160,354 -6,304 —29,431 (=C<)r 37,857 29,595 -49,134
=C= 258,714 -7,767 -63,212

R — prsten

2 (e3) 2 {e2)

1 (e 2 {e3) 1(ey) 3 (e3) 1 (e1) 3 (e3)
o—O0—O0—0—=0
4 5
(a) (b) ©

4(e,)

2 (e3) 4 1 5 (&)

1 (&) 3 (e3)

4 5 3 2
(a) (9] (c)

Slika 1. Grafovi osnovnih tipova ugljovodoni¢nih molekula (Wen—
Qiang /) 4 1 5
Figure 1. Basic grafs of the hydrocarbon molecules (Wen-Qiang I)

delu Zas predstavlja zbir vrednosti doprinosa osnovnih
grupa, dok Zas predstavlja zbir vrednosti doprinosa me-
dusobnih veza osnovnih grupa (tabela 3).

U Wen-Qiang | modelu, koji je primenljiv samo za
ugljovodonike, AT, ATq i ATfo su vrednosti doprinosa
atoma i grupa (tabela 4), N broj atoma i grupa, n broj ra-
zli¢itih atoma i grupa, ni broj atoma ili grupa iste vrste, a
m dimenzija prostornog broja. Svaki atom ili grupa iz ta-
bele 4. posmatra se kao tacka u prostoru. Ugljovodoni-
¢ni molekuli tretiraju se kao tri osnovna tipa: lan¢ani (a),
monocikli¢ni (b) i policikli¢ni (c) molekuli, kako je to pri-
kazano na slici 1. Kod lananih molekula dimenzija pros-
tornog broja jednaka je broju krajnjin tadaka (ei).

() (e) ®

Slika 2. Grafovi osnovnih tipova organskih molekula (Wen-Qiang /)
Figure 2. Basic grafs of the hydrocarbon molecules (Wen-Qiang Il)

ATyq i AT su takode vrednosti doprinosa atoma i grupa,
ali su njihove vrednosti date u tabeli 5. Broj grafova po-
vecan je na sedam (slika 2).

Grafovi osnovnih tipova organskih molekula mogu
se predstaviti pomodéu matrica u kojima je broj redova je-
dnak broju tadaka, a broj kolona dimenziji prostornog
broja

f . v \ L € € € € € € € €3 €y €y
Koordinata (bi) krajnje tacke u njenoj dimenziji jednaka
je nuli, a koordinate ostalih krajnjih tadaka u toj dimenziji tpo 4 1033 o222 t]s
odreduju se kao odstojanje od nje. Kod cikli¢nih mole- 2140 21302 212022 2|8
) . ) .. ) 3113 313 20 3220 2 3|5
kula svaki prsten (ci) predstavlja jednu dimenziju. U toj 4 3 1 411 2 2 412 2 2 ¢ 4 | s
dimenziji koordinate taCaka na prstenu jedanke su broju 5 |2 2 5 12 1 1 5 11 1 1 1 5 | s
tacaka na prstenu, a koordinate tadaka van prstena nji-
hovom odstojanju od take na prstenu. Ako putanja od ¢ o e ¢ ¢ & o
tacke na prstenu do taCke van prstena nije jedinstvena
usvaja se manje rastojanje. Grafovi osnovnih tipova ; : ; ; 2 i ; 3 : 2
ugliovodoni¢nih molekula mogu se predstaviti pomocu 3| 4 3 3|3 a4 3|3 3 2
matrica u kojima je broj redova jednak broju tataka, a 4|4 2 4| 4 4 4|4 3 1
broj kolona dimenziji prostornog broja 515 0 5 |4 4 5|5 40
e, e, € c & Cy G, €
1To 3 3 i T4 103 4 3 IZBOR SUPSTANCI
213 0 2 2142 233 2 , , , o , o
3l3s 2 o 314 3 3133 2 Prikazani modeli testirani su na veéem broju iza-
411 2 2 414 2 414 3 1 branih organskih supstanci. Izbor supstanci izvrsen je
512 1 1 51{50 55 4 0

U Wen-Qiang Il modelu, koji je primenljiv na sve
organske supstance ukljuéujuéi i ugliovodonike, ATy,
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uzimajuéi u obzir &injenicu da je vedina modela primen-
liva samo na normalne alkane, pa su oni predstavljeni
sa 43 supstance, dok su ostale grupe organskih jedinje-
nja predstavljene samo sa nekoliko supstanci. Na ovaj
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Tabela 5. Vrednosti doprinosa atoma i grupa u Wen-Qiang Il modelu
Table 5. The values of atom and group contributions in the Wen—Qiang Il model

Atom/grupa AV ATy ATso Atom/grupa ATsp ATy ATso
—CHs 4,261 0,554 -1,252 —OH (fenoli) 39,203 —7,478 0,512
>CHp 4,673 0,102 -1,822 -O- 11,210 —0,414 -1,887
>CH- 7,184 -1,739 —-0,787 (-O9)r 13,886 1,336 -4,773
>C< -3,084 2,888 —2,079 >CO —-15,807 6,551 5,989
=CHpo -0,919 2,971 -0,143 (>CO)r 75,110 —10,565 —15,452
=CH- 4,611 —-0,082 —1,080 -CHO 14,259 -1,256 3,146
=C< -13,270 6,088 -1,567 —-COOH 10,591 6,578 0,495
=C= 14,986 -3,526 0,066 —COO- (estri) 19,929 —2,346 -0,323
=CH 3,970 1,438 2,288 =CO 7,525 0,110 0,148
=C- 13,256 0,317 —4,948 —NHo 12,454 0,886 -0,052
(>CHo)r 4,443 0,438 -0,349 >NH 9,947 1,519 -0,014
(>CH-)r —7,634 3,033 -1,367 (>NH)r -0,163 5,658 0,171
(>C<)r -34,126 14,096 -1,682 >N- 37,934 -10,424 0,067
(=CH9)R 6,084 0,110 2,412 =N- -0,174 -0,059 -0,137
(=C<)r 4,060 1,402 —1,455 (=N-)R 38,652 —10,148 -0,194
-F 3,214 —0,922 2,624 -CN 16,956 —1,960 —-0,087
—Cl 8,202 0,343 -0,172 —NO2 18,454 0,023 0,019
—Br —11,770 —0,942 14,110 -SH 25,924 —12,074 0,078
- —7,539 11,378 0,119 -S- 18,098 -5,132 2,272
—OH (alkoholi) 5,485 2,502 1,491 (S9)R -0,135 5112 -0,775
R — prsten
Tabela 6. Eksperimentalne vrednosti normalnih temperatura mrZnjenja testiranih supstanci
Table 6. The experimental values of the normal freezing points of the tested substances
i | Supstanca T[f’zi(p i | Supstanca T[f’;i(p i | Supstanca T[f’;i(p i | Supstanca T[f’;i(p
n-alkani Alkini 27 | Tritetrakontan 357,7 | 71 | 2-butanon 186,5
1 | Metan 90,7 | 50 | Propin 170,5 28 | Tetratetrakontan | 359,6 | 72 | 2-heksanon 216,0
2 | Etan 89,9 | 51 | 1-heksin 141,0 29 | Heksatetrakontan| 361,2 | 73 | Cikloheksanon 242,6
3 | Propan 85,5 | 52 | 1-heksadecin 288,0 30 | Pentakontan 365,3 | 74 | 3-metil-2—butanon| 181,0
4 | Butan 134,8 Alkoholi 31 | Dopentakontan | 367,2 | Organosumporna jedinjenja
5 | Pentan 143,4 | 53 | Metanol 1755 32 | Tetrapentakontan | 368,2 | 75 | Dipropilsulfid 170,0
6 | Heksan 177,8 | 54 | Etanol 1591 33 | Heksakontan 372,4 | 76 | Dipentilsulfid 238,0
7 | Heptan 182,6 | 55 | 2—propanol 184,7 34 | Doheksakontan | 373,7 Karboksilne kiseline
8 | Oktan 216,4 | 56 | 1,2—propandiol [213,0 35 Tetraheksakon- 375,3 | 77 Ralmitinska 335,7
9 | Nonan 219,7 Etri tan k'se“f‘a
10 | Dekan 2435 | 57 | Dimetiletar 131,7 36 Ej:;iheksa' 376,8 | 78 Eitf:}ir;]r;s"a 3425
11 | Undekan 247,6 | 58 | Dietiletar 156,9 o
12 | Dodekan 263,6 | 59 | Metiletiletar 134,0 87 | Heptaheksakontan  377,3 Nitril
13 | Tridekan 267.8 Amini 38 | Heptakontan 378,5 | 79 | Acetonitril 229,4
14 | Totradekan 279.0 | 60 | Metilamin 179.7 39 | Dooktakontan 383,5 | 80 | Propionitril 180,4
15 | Pentadekan 2830 | 61 | Dimetilamin 181.0 40 | Tetranonakontan | 387,0 | 81 | Benzonitril 260,0
16 | Heksadekan 291,9 | 62 | Etanolamin 283,5 4 H.ektan 388,4 | 82 | Akrilonitr - 1912
17 | Heptadekan 294.9 | 63 | Trimetilamin 156,0 42 | Eikosanhektan | 392,2 Estri
— 43 | Tetrakontanhektan | 394,2 | 83 | Etilacetat 189,2
18 | Oktadekan 301,6 | Organohalogena jedinjenja - - -
Cikloalkani 84 | Butilacetat 199,7
;2 II;l”cir;Z::kan 28;'; 22 ::Z:(r;z:]an :: ;Z'; 44 | Ciklopropan 145,7 | 85 | Metilpropionat 185,7
- . - . 45 | Cikloheptan 265,0 | 86 | Butilbenzoat 251,0
21 | Triakontan 338,5 | 66 | Dihlormetan 178,2 . - . .
5 | Hentriakontan 341.0 | 67 | Hlorbenzol 227.9 Alkeni i cikloalkeni Aromaticna jedinjenja
23 | Dotriakontan | 343,0 | 68 | o-dihlorbenzol | 2561 46 | Eten 104,0 | 87 | Benzol 278.7
24 | Pentatriakontan | 348,0 Aldehidi i ketoni 47 | 1-heksen 193, | 88 | Fenol 314,0
25 | Heksatriakontan | 348,9 | 69 | Pentanal 182,0 48 | 1-heksadecen 12773 | 89 | Naftalin 353,4
’ ’ 49 | Ciklopenten 138,1 | 90 | Antracen 489,7
26 | Untetrakontan 357,4 | 70 | Dekanal 268,0
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nacin odabrano je 90 supstanci, Cije su eksperimentalne
vrednosti normalne temperature mrznjenja Trexp prikaza-
ne u tabeli 6. Eksperimentalne vrednosti normalne tem-
perature mrznjenja Tiexp, Uzete su iz Baze podataka
karakteristika Cistih supstanci SBANKA [7].

Kvalitet predskazivanja vrednosti normalne tempe-
rature mrznjenja izrazen je apsolutnim procentualnim
odstupanjem izraCunate od eksperimentalne vrednosti

Pabs [%] = 100 | (Tf,exp — Tical) /Tf,exp |

gde je Ttcal predskazana vrednost normalne temperatu-
re mrznjenja. Srednje procentualno odstupanje izradu-
navano je prema sledecoj relaciji

N
Pav [%] = Pabs iy N
1

gde je N broj testiranih supstanci.

REZULTATI | DISKUSIJA REZULTATA

Rezultati predskazivanja vrednosti normalne tem-
perature mrznjenja dati su u tabelama 7 i 8.

U tabeli 7 prikazani su rezultati predskazivanja vre-
dnosti hormalne temperature mrznjenja normalnih alka-
na za 2 < ne < 140. Na osnovu prikazanih vrednosti
srednjeg procentualnog odstupanja moze se zakljuditi
da najbolje rezultate daju Meyer—van der Wyk (0,34%) i
Kreglewski-Marano—Holder (0,34%) modeli.

U tabeli 8 prikazani su rezultati predskazivanja vre-
dnosti normalne temperature mrznjenja za sve supstan-

Tabela 7. Srednje procentualno odstupanje za normalne al-
kane
Table 7. Mean percent deviation for normal alkanes

i | Model Anc N pav [%]
1 | Meyer—van der Wyk 12-140 | 32 0,34
2 | Gray—Broadhurst 44-140 16 0,09
Broadhurst-Hoffman—
3 | Frolen—Ross—Lauritzen 11-140 | 33 0,55
4 | Wunderlich 11-140| 33 0,56
5 | Joback—-Reid 2-20* 19 11,28
6 | Constantinou-Gani 2-140 42 9,22
7 | Kreglewski-Marano—Holder| 10-140 | 34 0,34
8 | Wen—Qiang | 2-20* 19 6,84
9 | Wen—Qiang Il 2-20* 19 9,52

* |zvan naznacenog intervala ugljenikovih atoma modeli
nisu primenljivi

Tabela 8. Srednje procentualno odstupanje za sve supstance
iz Tabele 6

Table 8. Mean percent deviation for all the substances in Ta-
ble 6

i Model N pav [%]
1 | Joback—Reid 57 10,74
2 | Constantinou-Gani 73 9,52
3 | Wen—Qiang | 31 10,32
4 | Wen—Qiang Il 57 8,66
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ce iz tabele 6, osim metana. Svi prikazani modeli daju
znatna procentualna odstupanija, ali se na osnovu prika-
zanih vrednosti srednjeg procentualnog odstupanja mo-
ze zakljugiti da Constantinou—Gani (9,52%) | Wen—Qiang
Il (8,66%) modeli daju najbolje rezultate.

Supstance sa parnim brojem ugljenikovih atoma
imaju poviSene vrednosti normalne temperature mrznje-
nja u odnosu na supstance iz istog homologog niza sa
neparnim brojem uglenikovih atoma, zbog lakSeg pako-
vanja u kristalnu resetku. Zbog toga dolazi do skokovite
promene povisenja vrednosti normalne temperature
mrznjenja od supstance do supstance, koja opada sa
povedanjem broja uglienikovih atoma. Ova cinjenica
prouzrokuje velike poteskode u formiranju modela za
predskazivanje vrednosti normalne temperature mrznje-
nja supstanci sa malim brojem ugljenikovih atoma.

ZAKLJUCAK

U ovom radu prikazani su modeli koji omogucéava-
ju da se na brz i jednostavan nacin, pomocu najpogo-
dnileg modela (s obzirom na vrstu supstance)
predskaze vrednost normalne temperature mrznjenja. U
tu svrhu razvijen je program TFPRED za predskazivanje
vrednosti normalne temperature mrznjenja, koji omogu-
¢ava koriséenije svih devet prikazanih modela. Sema ko-
munikacije programa TFPRED sa potprogramima i
dosijeima data je na slici 3. Pomodu glavhog programa

potprogram dosije
TFMOD TFPRED TFPMOD

Slika 3. Sema komunikacije programa TFPRED sa potprogrami-
ma i dosijeima

Figure 3. Flowchart of the TFPRED program with subroutines and
files

ucitavaju se podaci potrebni za proraun, izlistava na
ekranu spisak raspoloZivih modela, ispisuju osnovni po-
daci odabranog modela i ispisuje rezultat predskaziva-
nja. Svi modeli za predskazivanje vrednosti normalne
temperature mrznjenja definisani su u potprogramu
TFMOD. Redni broj, naziv, oblik i literaturni izvor modela
definisani su u dosijeu TFPMOD.
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CRITICAL REVIEW OF RELATIONS FOR PREDICTING THE NORMAL FREEZING POINT
OF ORGANIC COMPOUNDS

(Review paper)

Jovan D. Jovanovié, Dusan K. Grozdani¢
Faculty of Technology and Metallurgy, Belgrade

This paper presents empirical relations for predicting the normal freezing po-

int of organic compounds.

Nine relations were tested with 90 organic compounds. The Meyer-van der
Wyk and Kreglewski—-Marano—Holder models are recommended for normal al-
kanes, and the Constantinou-Gani and Wen-Qiang Il models for all tested or- tura

ganic compounds.
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