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Усі напрямки використання речовин спираються на певні параметри їх фізико-
хімічних властивостей. Але багато з цих властивостей мають аперіодичний характер 
зростання у кожному гомологічному ряду. Такі особливості як чергування для «парних-
непарних» молекул спостерігаються для температур плавлення tmp та  масових швидкос-
тей вигоряння [1]. Рентгенівський аналіз виявив для непарних н-алканів менш щільну 
упаковку молекул з більшими міжмолекулярними відстанями [2]. Відомі розрахунки че-
рез серії Атуме та молекулярну масу [3]. Враховують внесок функціональних груп у фо-
рмування властивостей речовини (для tmp [4]). Для етану, пропану, н-бутану у твердому 
стані виявлено шарові структури з молекулярною геометрією «прямокутник», 
«п’ятикутник», «шестикутник» [5], тому пропан упаковано більш щільно і в нього най-
менша tmp. Одним з пояснень розбіжності може бути кластерна будова речовини та її ві-
дмінності для «парних» та «непарних» молекул [2]. Для рідкого стану н-гексанолу пока-
зано наявність ди-, три- та тетрамерів [6]. Циклобутан може утворюватись шляхом ди-
мерізації етилену, вінілацетилен – димерізації етіну, бензол – тримерізації етіну, триме-
тилбензол – тримерізації пропіну (тобто у рідинах відповідні димери або тримери існу-
ють, а за температурного впливу та наявності каталізаторів реакція завершується), цик-
лододекан – гідруванням продуктів циклотримерізації бутадієну у присутності каталіза-
торів, циклогексан має найменшу напруженість у молекулі. Тому можна очікувати, що у 
рідині існують миттєві кластерні структури, а стабільні – у твердому стані. З’ясування 
наявності та особливостей кластерної будови речовини допоможе прогнозувати її влас-
тивості.  

Приймемо, що характерні температури речовин – це температури зміни стану та 
руйнування кластерів на менші стійкі утворення: температури плавлення, сублімації, 
кипіння та ін. Речовини, що не утворюють менших стійких кластерів, як правило лише 
розкладаються. Тоді температура плавлення – це температура перетворення стійкої мак-
ромолекули кластерного типу у кластер рідини як імовірнісну структуру, яка постійно 
перегруповується, а властивості речовини будуть корелювати з кількістю атомів у клас-
тері та його молярною масою. Логічно припустити, що така залежність повинна мати 
плавний, в оптимальному випадку майже лінійний характер, оскільки кожний наступний 
представник гомологічного ряду відрізняється від попереднього на стандартну молеку-
лярну ланку ланцюга. Однак аналіз залежностей багатьох гомологічних рядів показує, 
що ця логіка для них не працює [1]. Нами проводиться пошук способу звільнитися від 
осциляційності залежностей в гомологічних рядах вуглеводнів. Цікавим виглядало 
співідношення молярної маси кластеру до температури плавлення у К (оскільки цифри є 
схожими; так, для гексамеру метану це буде 96/90,5). Графік показує, що розгляд влас-
тивостей речовини за кількістю атомів у молекулі не відображає її властивостей.  

Оскільки найменшим кластером є дімер, можна передбачити лінійну дімерізацію. 
Але виявилося, що осциляційність можна пояснити димерізаціює парних та непарних 
молекул за положеням карбону «1» та «2», відповідно. Тоді виникає необхідність врахо-
вувати довжину та молярну масу кластерів, рис. 2.  
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Рис.1. Залежність співвідношення молярної маси кластеру до Тпл від кількості 
атомів карбону у молекулі: 1 – алкени; 2 – алкіни; 3 – алкани; 4 – циклоалкани. 

 

 
Рис. 2. Залежність від довжини кластеру параметрів «Мекв/Тпл» та «Тпл». 
 
Для алканів, алкенів, алкінів та циклоалканів розроблено апорксимаційну форму-

лу взамозв’язку довжини кластеру з температурою плавлення:  
 

tпл = 0,0079(nc екв)3 – 0,703(nc екв)2 + 24,762(nc екв) – 305,8, о С,   (1) 
 

Дана формула працює на добірку з 80 речовин та має R² = 0,9953. Цікава також апрксимація 
від еквіалентонї молярної маси кластеру у К: 
 
Тпл=-4·10-17(Мекв)6+4·10-13(Мекв)5-10-09(Мекв)4+3·10-06(Мекв)3-2,7·10-3(Мекв)2+1,492Мекв-15,9 
 
Дана формула має R² = 0,9955. Тобто є залежність й від дожини кластеру, й від молярної 
маси. Але за одної довжини кластеру буває різна молярна маса, тому необхідно врахувати 
обидва параметри (R = 0,997 та середнє відхилення 4,2 К): 

 
Тпл=110(0,5nc екв)0,35–(0,5nc екв )1,2–360/nс екв+60М0,2–158, К.    (3) 
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