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В настоящее время большое внимание уделяется получению новых энергоемких полимеров, содержащих эксплозофорные группы, с целью их использования в качестве компонентов высокоэнергетических связующих для ракетных топлив, порохов и т.п. Особый интерес вызывают триазин-триазольные сверхразветвленные полимеры, получаемые по реакции 1,3-диполярного циклоприсоединения [1], и в состав которых входят азидные/этинильные группы, триазиновые и триазольные циклы. Этот интерес обусловлен высокими термо- и влагостойкостью, значительным содержанием азотсодержащих гетероциклов, а также большим количеством концевых функциональных групп, что позволяет модифицировать и варьировать свойства полимеров в широком диапазоне.
Одной из проблем, наряду с разработкой подходов к синтезу, является предсказание физико-химических свойств мономеров и полимеров, особенно их энтальпии образования. В связи с этим в рамках данной работы были проведены расчеты с использованием полуэмпирических квантово-химических методов (AM1, MNDO, MINDO/3, PM3) и методов расчета по групповым вкладам (авторы Домальски и Хэринг [2], Салмон и Далмаззон [3]) энтальпии образования (ΔHf) мономеров типа АВ2: 2-азидо-4,6-биспропинилокси-1,3,5-триазина и 2,4-диазидо-6-пропинилокси-1,3,5-триазина, а также полимеров, синтезированных на их основе. Каждая из методик теоретического расчета энтальпии образования веществ имеет ряд допущений, ограничений и неточностей, в связи с чем, данные полученные с их использованием носят приближенный характер и зачастую сильно отличаются. Поэтому для выбора пригодного теоретического метода расчета ΔHf полученные данные были сравнены с экспериментальными результатами по определению ΔHf сжиганием в калориметрической бомбе.

На основании сравнения теоретических и экспериментальных значений ΔHf исследованных соединений сделан вывод, что данные рассчитанные с использованием методов AM1 и PM3, а также методом, разработанным Домальски и Хэрингом для конденсированной фазы, позволяют с удовлетворительной точностью (2-15%) предсказывать ΔHf еще не синтезированных энергоемких соединений, имеющих в своей структуре сопряженные триазиновые и триазольные циклы, а также азидные и этинильные группы. Следует подчеркнуть, что метод расчета ΔHf по групповым вкладам дает лучшую точность и из опробованных только он может быть использован для  быстрого прогнозирования ΔHf полимеров.
Автор выражает свою признательность за помощь в работе к.х.н. Малкову Г.В. и д.х.н. Шастину А.В. 
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