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Vyndlez sa tyke stanovenia detonadnych rychlost{ termodynemicky nestabilnych orge-
nickych zli¥enin pomocou_‘3c NMR spektroskopie.

Detonadnd rychlost D pri doststoZne velkom priemere ndloZe je jednou z najddlefitejsich
charskteristik vybusin. Pre dani mernd hmotnost ndloZe je spolahlivou fyzikdlno-chemickou
konstantou tej ktorej vybuiiny - obecne termodynamicky nestabilne] zliZeniny., Metody mera-
nia detonadnych rychlost{ sice zaznsmenali v poslednom desatrodf birlivy rozvo] a v si-
Zasnosti ddvaju vysledky s presnostou 1 m.s'], sd v3ak drahé a pracné; okrsm toho Jje pre
jedno mersnie treba minimélne 20 g vworky vybu3iny a merania mSiu byt realizované iba
v objektoch k tomu dlelu postavenych.

Uvedené nedostatky experimentdlnych metod merania detonsdngeh rychlostf motivovali sk-
tivitu v oblasti vypodtov§ch metdd ziskania hodndt D (kriticky prehlad vid B. N. Kondrikov
a V. N. 3apoval: Trudy Mosk., chim. technol, inst. im. Mendeleeva, 1979, vypusk 104, 122-129,
alebo jednu z poslednych prédc R. Sundararajen a S. R. Jain: Combust. Flame, 1982, 45,
47-52). Aj ked nejpropracovanejiie vypodtové negédy dédvaju v si¥asnosti vysledky s chybou
1-3 %, ich spolo&nym znakom je praktickéd nemoZnost aplikdcie na orgenické ilééeniny, ktoré
okrem kyslika, dusfka a/elebo fludru obsahuji v molekule eite dalif heteroatdm. .

Citované a iné nedostatky odstranuje tento vyndlez, podla ktorého je stanovenie deto-
naénych rychlosti D organlckych vybudin, obecne termodynemicky nestabilnych orgenickych
zlidenin, realizovené pomocou 30 NMR spektroskopie & to prostrednictvom kalibranych kri-
viek, zostrojenych pre skupiny zliZenin so spololnym molekuldérno-3truktirnym znakom vy-
ndsanim sumy chemickych posunov 13C v molekule, s vyhodou vynd¥enim pomeru tejto sumy ku
kore3dpondujicej molekulovej hmotnosti, proti koreZpondujicim hodnotém detons®nych r¥chlosti,
s vyhodou proti logaritmom tychto rychlosti.

Vyhodou tohto vyndlezu je predovietkym moZnost Specifikdcie detonanej rychlosti ui
pri 3pecifikdcii molekuldrnej Xtruktury pomocou l30 NMR spektroskopie; postup podla tohto
vynélezu je preto aplikovatelny najma v oblasti syntézy novych termodynsmicky nestabilngch
organickych zlu¥enin, mbZe vi3ak byt ufitodny i pre kriminalistickd prax. Postupom podla
tohto vyndlezu je mo¥né Zpecifikovat detonadni rychlost organickych zlidenfn, obsahujicich
okrem dusfka, kyslika a/alebo fludru aj iné heteroatdémy v molekule., Z hladiska velkosti
navé¥ku je postup podla tohto vyndlezu semimikro metddou. Oproti si¥asnym meriacim techni-
kédm detona¥nych rychlost{ sa postup podla tohto vyndlezu dalej vyznaduje jednoduchostou
postupu, vysokou bezpe¥nostou préce a moZnostou renlizdcie v beZnych NMR spektroskopiekych
leboretoriach,

Pogtup pod¥a tohtc vyndlezu nebol doposial popilsany, je dokumentoveny nasledujicimi
prikladmi, ktoré visk, najma v oblesti zostrojovenie kalibra¥nych kriviek, v 3iesdnom pripa-
de nevyludujd mo¥nd variebilitu tohto posiupu.

Pr{klad 1

‘30 spektra boli ziskané pomocou pristrojes FX-60 firmy JEOL, ktory pracoval s frekven-
ciou 15,04 MHz a so 3umovym decouplingom protonov. Sledované vzorky boli vySetrované vo for-
me roztokov v deuterovenom dimetylsulfoxide, ktoré obsahovali 0,1 molu zlileniny na 1 000 ml
roztoku. Niektoré 130 NMR spektroskopické ddeje, prezentovené v dalZom, boli prevzaté z ii-
teratiry. Vietky spekiroskopické iudsje si vztiahnuté k tetrametylsilanu,

Hodnoty detonadnych rychlost{ D pre sledované zlud&eniny typu C-i~N-O boli vypo&itané
pomocou semiempirickych vztahov Kamleta & Jacobsa /Journal of Chem. Phys. 1968, 48, 23) a
koresponduji meximélnym mernym hmotnostiem tychto zlilenin. .

V nasledujicom si prezentované ziskané, alebo z literatiry prevzaté NMR-udaje, vypo-
&{tané hodnoty D a hodnoty molekulovych hmotnostf M.
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1/ Nitrobenzén M= 123,11

D= 4,47 km.s™'

3¢ nom:

poloha delta /ppm/
1 147,8
2,6 122,8
3,5 129,1
4 134,6

prevzaté z préce V. M, Novikova a kol. deponovane] vo VINITI No., 1115~78, anotovanej
v Zurnal fiz. chim, 53, 251 /1979/;

2/ 1,2-dinitrobenzén M = 168,11
D= 6,42 km.s™
3¢ NuR:
poloha delta /ppw/
1,2 142,3
3,6 125, 1
4,5 133,9

ziskené prepo¥tom z ddajov v préci M, Magi: Izv. eked. nauk Est., SSR, 20, 364 /1971/ ~ pb-
vod. delta ku CS,

3/ 1,3-dinitrobenzén M= 168,11

D= 6,38 km.s™

130 NMR ¢

poloha delte /ppr/
1,3 147,8
2 118,2
4,6 129,1
5 131,5

prevzaté z prdce V.M. Novikova a kol. deponovanej vo VINITI No. 1115-78, anotovenej v Zur-
nal fiz. chim., 53, 251, /1979/;

4/ 1,4~dinitrobenzén M= 168,11
D= 6,50 km.s"
13(} NMR
poloha delta /ppm/
1,4 150,7

prevzaté z préce V. M. Novikova a kol. deponovanej vo VINITI No. 1115-78, snotovenej v Zur-
nal fiz. chim., 53, 251 /1979/;

5/ 1,3,5-trinitrobenzén M= 213,11
= 7,42 km.s™ -1
‘3c MR : ;
poloha ) delta /ppm/
1,3,5 148,3
2,4,6 123,8

prevzaté z V. M. Novikov a kol. deponované vo VINITI No. 1115-78, snotovené v Zurnal ‘
fiz. chim., 53, 251 /1979/;
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6/ 1,2,4=trinitrobenzén M= 213,11

D= 7,53 km.s™

13¢ NR:

poloha delta /ppm/
1 149,2
2 144;7
3 121,2
4 152,3
5 129,5
6 127,4

prevzaté z V., M. Novikov a kol., deponované vo VINiTI No. 1115-78, anotovené v Zurnal
fiz. chim., 33, 251 /1979/;

7/ 1,2,3,5-tetranitrobenzén M = 258,10

D= 816 km.s™'

130 NMR :

poloha delts /ppm/
1,3 141,7
2 136,0
4,6 125,3
5 155,7

prevzaté z V. M. Novikov @ kol., deponované vo VINITI No. 1115-78, anotované v Zurnal fiz.
chim., 23, 251 /1979/;

8/ pentanitrobenzén M = 303,10

D= 8,62 km.s~!

130 NMR:

poloha delta /ppm/
1,5 158, 1
2,4 154,7
3 142,0
6 137,5

prevzaté z V, M. Novikov a kol., deponované vo VINITI No. 1115-78, enotovené v Zurnal fiz.
chim., 53, 251;

9/ hexanitrobenzén M = 348,10
D= 9,37 km.s~"
3¢ MR:
poloha delta /ppm/
1a26 138,8

prepolet ddajov z M, Magi: Izvest. akad. nauk Est. SSR, Chim., geol, 20, 364 /1971/;

10/ t-nitronaftalén M= 173,17
D= 3,88 km.s™
! C NMR:
poloha delta /ppm/ poloha delta /ppm/
1 147,0 6 127,9
2 124,5 7 130,1
3 125,2 8 122,9
4 135,3 9 125,1
5 129,5 10 134,9

prevzaté z B. Mechin a kol.: Org. Meng. Resonance, 14, 79 /1980/;
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11/ 1,5-dinitronaftalén M= 218,17
D= 5,52 km.s”'
'3C NMR ¢
poloha delta /ppm/
1,5 148,2
2,6 125,5
3,7 128,9
4,8 129,1
9,10 126,0
12/ 1,8-dinitronaftalén M = 218,17
‘ D= 5,38 km.s™!
3¢ Num:
poloha delta /ppm/
1,8 145,7
2,7 127,9
3,6 127,7
4,5 135,4
9 16,1
10 135,7

prevzaté z B, Mechin a kol.: Org., Magn. Resonance 14, 79 /1980/;

13/ 1,4,5,-trinitronaftalén M= 263,17
: D= 6,27 km.s™'
3¢ nm:
poloha delta-/ppm/ poloha delta /ppm/
1 150,6 6 129, 4
2 " 124,9 7 130,8
3 127,6 8 o 129,2
‘4 147,6 9 127,0
5 145,9 10 17,4
prevzaté ako 1,5~ a 1,8-dinitronaftalény;
14/ 1,3,8-trinitronaftalén M= 263,17
D= 6,33 km.s™
3¢ nw:
poloha delta /ppm/ poloha delta /ppm/
N g 146,5 v 6 ' 129,9
2 121,3 7 131,1
3 146,3 8 145,2
4 130,9 9 118,4
5 137,7 10 135,1

prevzaté z B. Mechin a kol.: Orgen. Magn. Resonance 14, 79 /1980/;

15/ 1,4,5,8-tetranitronaftalén M = 308,16
. D= 7,30 km.s™'
3¢ mm:
poloha delta /ppm/
1,4,5,8 146,9
2,3,6,7 128,0

9,10 17,9
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16/ 2,2°,4,4°,6,6 -hexanitrobifenyl

17/ 2,2°,2°°,4,4,4%,6,6”,6" ~nonanitro-m-terfenyl

18/ 2,4,6-tris/2,4,6-trinitrofenyl/~1

kde Pi = 2,4,6-trinitrofenyl

19/ 1-metyl-2,4,6-trinitrobenzén

20/ 1,3-dimetyl-2,4,6-trinitrobenzén

M.= 424,19
D= 7,50 km.s"'
B¢ om: .
polohs delta /ppa/
1,1° 126,0
2,2°,6,6° 148,2
3,3%,5,5" 125,2
4,4° 148,7
M = 635,30
D= 17,61 km.s™!
3¢ nur:
poloha delta /ppn/
1,177 125,9
2,2°7°,6,6°° 148, 4
3,377,5,5°° 125,4
4,477 148,0
1°,5° 123,5
2°,4° 149,2
3° 126,0
6 149,5
13,5-triazin 7
M= 714,35 .
D= 7,08 km.g™' .
3¢ om
poloha delta /ppa/
elfa 170,2
1 127,8
2,6 148,5
3,5 125,3
4 149,1
M= 227,13
D= 7,02 km.s"!
B¢ om:
poloha delta /ppm/
metyl 15,1
1 133,1
2,6 50,9
3,5 122,7
4 145,8
M = 241,16 -1
D= 6,71 km.s
3¢ nm:
poloha delta /ppm/
netyl 13,9
1,3 129,2
2 148,5
6,4 147,4
5 121,9
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21/ 1,3,5-trimetyl-2,4,6-trinitrobenzén

M = 255,19
D= 6,17 km.s™!
13C NMR : .
poloha delta /ppm/
metyl 12,6
1,3,5 124,4
2,4,6 149,5
22/1,3-dichlér-2,4,6-trinitrobenzén M = 281,99

D = nepoditand

130 NMR:
poloha . delta /ppa/
1,3 129,5

2 151,2

4,6 148,0

5 116,4

vpreﬁzdté z B, W, Harris: Report LA-7572, Los Alsmos Sei. Lab., Unif. of California, los
Alamos, April 1979; :

23/ 1,3,5-trichlér-2,4,6-trinitrobenzén

M= 316,44

D = nepolitans

3C NMR:

poloha delta /ppm/
1,3, = - 122,7
2,4,6 . 146,4

prevzaté z B. W. Harris: Report LA-7572, Los Alemos Sci. Laeb., Univ. of Cslifornia, Los .
Alemos, April 1979; :

24/ 2,2°,4,4°,6,6 ~hexanitrodifenylamin

M = 439,21
D= 7,20 km.s"'

130 NMR ¢

poloha delta /ppm/
1,17 142,0
2,2°,6,6° 138,7
3,3°,5,5° 124,4

4,4° 132,0

25/ 2,2°,4,4°,6,6 -hexanitrodifenylmetén

M = 438,22
D= 7,29 kit.s™!
13¢ oR: '
polohsa delta /ppm/
metylén 40,0
1,1° 129,5
2,2°,6,6° . 150,5
3,3%,5,5° 123,9

4,4° 147,0
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26/ alfa,beta-Bis/2,4,6-trinitrofenyl/-etén

M = 452,25

D= .7,12 km.s™
3¢ uw:
polohs delta /ppm/
alfa,beta 27,1
1 133,2 .
2,6 150,9
3,5 123,2
4 - 146,6

27/ 2,2°,4,4°,6,6 -hexanitrooxanilid
M =.510,24
D= 17,34 xm.s™!
3¢ mm: .
poloha delta/ppm/
karbonyly 157;1A
1,17 128,4
2,2°,6,6° C144,7
3,3%,5,5° 125,0
4,4° 143,6

28/ 2,2°,4,4°,6,6 -hexanitrodifenylsulfid

M = 456,25

D = nepodfitand

3¢ nm:

poloha delta /ppm/
1,17 ‘ 125,7
2,2°,6,6° 151,5
3,37,5,5° 124,4

4,4° 147,8

29/ 2,2°,4,4°,6,6 ~hexanitrodifenylsulfon

M = 488,25

D = nepo¥itand

3C,NMR: )

pdloha delta /ppm/
1,17 121,71
2,2°,6,6° 148,5
3,3%,5,5° 1241

4,4° 143,5

30/ 1-Amino-2,4,6-trinitrobenzén M = 228,12 -1
D= 7’50 km.s

'30 NMR ¢

poloha delta /ppm/
1 143,6

2,6 13442

3,5 128,1

4 132,7
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31/ 1,3-diapino-2,4,6-trinitrobenzén

M = 243,13
D= 7,7 km.s”!
3¢ Nom:

poloha delta /ppm/ a delta /ppm/b
1,3 145,9 146,9

2 122,4 123,5

4,6 122,0 123,0

5 131,8 132,8

hodnoty "a" nemerané, hodnoty "b" prevzaté z B. W. Harris: Report LA-7572, Los Alemos
Sei. Lab., University of Californie, Los Alemos, April 1979; )

32/ 1,3,5~-triemino-2,4,6-trinitrobenzén
M = 258,15
D= 7,9 km.s™'
Bc R - v prostredl kyseliny sirovej:
a/ solvatovand forma zluleniny

poloha delta /ppm/
1 155,7
2,4 114,5
3,5 152,17
6 84,8

b/ nesolvatovand forma zliileniny

poloha delta /ppm/
1’3,5 : 15‘,6
2,4,6 114,3

oboje prevzeté z B. W, Harris: Rep. LA-7572, Los Alamos Sci. Lab., Univ. of Celifornia,
Los Alamos, April 79. Pre dal¥ie dvahy brand nesolvatovend forma zli¥eniny.

33/ benzotrifuroxdén M= 252,10
D= 811 km.s"'
3¢ nR:
poloha e delts /ppm/
1,3,5 141,3
2,4,6 102,7

prevzaté z B, W, Harris: Report LA-7572, Los Alamos Sci. Lab., Univ. of California, Los
Alemos, April 1979;

34/ 1-hydroxi-2,4,6-trinitrobenzén M = 229,10 ‘

D= 17,57 km.s"
'30 NMR )
poloha delta /ppm/® delta /ppm/b
1 160,2 ’ 1 159,5
2,6 _ S 141,9 . 142,5
3,5 125,4 126,2
4 126,4 o , 127,2

hodnoty "a" namerané, hodnoty "b" prevzaté z B. W. Harris: Rep. LA-7572, Los Alamos Sci.
Lab., Univ. of Californiam, Los Alemos, April 1979;
35/ 1,3-dihydroxi-2,4,6-trinitrobenzén

M = 245,09

D= 7,70 km.s"'

3¢ om:



232322 . 10

poloha delta /ppm/
1,3 159,7
2 141,8
46 42,2
5. ’ 125,7°
36/ 2,4,6-tris/3-metyl-2,4,6-trinitrof enylanino/-1,3,5-triazin ' .
: M = 801,47

NO, =1
D= 6,84 km.s

Ha 3¢ R , '
@ poloha " delta /ppn/

O,N NO, metyl : 15,0

N;"": alfa 163,1

N)\N 1 ©131,3

(:) 2 - 149,3

CH3—Pi—HN"  "N°  "NH—Pi—CH,y i :ig:«;
5 123,1

kde CH3-P1- Je 3-metyl- 6 146,2

2,4,6-trinitrofenyl;

31/ 2,4,6-tr:ls/2,4,6-trin1trofeny1anino/-f,3,5-tr1d}zin'v
) NO, M =.759,39
D= 7,28 kmis™'

. 3¢ NR: o
poloha 'deltay/ppi{
O2N NO, alfa 162,4

1 130,9.°

2,6 145,2°
)\O)\ 3,5 124,4

4 143,1

Pi—HN- N NH—Pi

kde Pi je 2,4,6-trinitrofenyl;

38/ 1,3,7,9-tetranitrofentiazin-5-oxid

M = 394,34
D = nepoditand
NO, *I' NO, 3¢ Jm: v
o~ N2 ’ ~ poloha delta /ppm/
o1, [0} % o
o,NT W ';é 13227 "No, 2»?{ 123.:
ST 3, 141,
° 4,6 124,9
13,14 125,8
10,12, 135,6

39/ 1,3,7,9-tetranitrofentiazin-5,5-dioxid u. ..'

M = 410,34

D= 6,50 km.s”' - prevzaté z S. Zemen: Thermochim.
\ : Acta 41, 199 /1980/;

B3¢ nm: .



40/ 1,3,7,9-tetrenitrofenoxazin

"

poloha delta /ppm/
1,9 136,5

2,8 - 125,4

3,7 141,0

4,6 124,4
10,12 136,7
13,14 124,0

M = 362,30

D= 6,80 km.s™'

‘30 NMR:

poloha delta /ppm/
1,9 141,2

2,8 117,3

3,7 144,6

4,6 114,3
10,12 142,6
13,14 163, 4

41/ 1,3,5-trinitro-1,3,5-triazacyklohexdn

M = 222,11

D= 8,88 km.s™'

3¢ mmr:

poloha delta /ppm/
. 2,4,6 61,28

42/ 1,3,5,7-tetranitro-1,3,5,7-tetraazacykloktsn

M = 296,15

D= 9,13 km.s™!

13C.NMR:

poloha delta /ppm/
2,4,6,8 63,26

43/ 1,5—endomety1én-3,7-dinitro-1,3,5,7-tetraazacyklooktén

a b
CHy- N - CHy
ou-k °ch, N-NO

\
déﬂz N . H,

. . -

M= 218,17

D= 7,13 km.s™'

3¢ nm:

peloha delta /ppm/
endometylén 65,06
2,4,6,8 68,56

44/ 1,S-endometylén-B,7-dinitr6zo-1,3,5,7-tetraazecyklooktén

M = 186,17

D= 6,68 km.s™'

Be r:

syn-konformédcia: )
poloha ’ delta /ppm/
a,b 60,7
d,e 69,4

c 68,1

/pokradovanie/

232322
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anti-konformdcia

poloha delta /ppm/
a,e 59,9

4 b,d 70,1
c 68,4

Ydaje pre syn- a anti-konformdciu prevzaté z A. T, Nielsen a kol.: dJ, Org. Chen, 44,
1678 /1979/;

45/ 1,3,5-trinitrézo~1,3,5-triazecyklohexdn

M= 174,12 '
D= 7,45 ku.s~

‘30 NMR ¢ )
symetrickd molekula

polohe delta /ppm/
2,4,6 55,4
asymetrickd molekula

poloha delta /ppm/
2 46,2

4 56,8

6 65,4

ﬁdhje pre oba druhy molekil prevzaté z A. T. Nielsen: J. Org. Chem, 44, 1678 /1979/;

46/ N-monometylaméniumnitrét M= 94,07
D= 7,00 km,s~!
13¢ nm:
poloha delta /ppm/
metyl 25,19

Priklad 2

Pri vySetrovani vzdjomného vztahu chemickych posunov 130 8 hodnét detonadnych rychlostf
D bolo ndjdené, %e je najlepsie definovany reléciou

Suma delta
iInD=b + a
M

kde Suma delta je si¥et chemickych posunov 130 v molekule danej zli&eniny a M je kore3pon-
dujica molekulovd hmotnost.

Pre sibor sledovanych zlu¥enin z prikladu 1 nadobida reldcis I niekolko konkrétnych
tvarov, v daliom oznafovanych priamka A, priemka B, atd. :

Prismka A —

Zdrufuje ddta pre zlileniny 2 a¥ 9 a 11 a¥ 18, teda pre di- a% polynitrované nekonden-
zované a kondenzovené aromdty, v¥{itanie samotného benzénu. V pripade zlileniny 18 sa jedng
[ deri#ét, ktorého centrdlnym skeletom je s-triazinovy cyklus. S priamkou nekorelujy ddaje
pre mononitroderivdty 1 a 10; je moZné se domnievat, Ze nitroaromdty s kyslfkovym koeficien-
tom men¥im sko 0,15 s priemkou A korelovat nebudd /kyslfkovy koeficient vid V. I. Pepekin
a kol.: Dokledy ekademii nauk SSSR, 232, No. 04, 852 (1977)/. Metddou najmensich ¥tvorcov
bolo pre tito prismku nédjdené:

o
[

= -0,1485
2,5894

0,0044
0,0194

[ J
N
I+ 14
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koreladny koeficient = 0,9940
rozptyl = 0,0003
smerodatnd odchylka = 0,0171

Priamka B

Je tvarom relécie I pre zli&eniny 5, 19, 20, 21, 25, 26, 36 a 37. Je to skupina
zli¥enin, kde substituenty, pomyslne zavedené do molekuly zludeniny 5, ovplyvﬁujd elektro-
novd hustotu benzénovych jadier induknym efektom; v pripade zlidenfn 36 a 37, obsahuju-
cich v molekule sminickd funkciu, je pravdepodobne konjugalny efekt tejto funkcie potlade-
ny stérickymi vplyvmi. Pre priemku bolo ndjdené:

b =0,3217 T 0,0520

a = 0,7560 0,1932

koreladny koeficient = 0,9094
rozptyl = 0,0006

smerodatnd odchylka = 0,0247

+
+

Priemka C

Zdrufuje zluileniny 5, 24, 27, 28 a 29, Za poufitia hodnoty D pre zludeninu 22 (vid
S. Zeman: Thermochim. Acta 41, 199 /1980/) je vidiet, %Ze polohou v danom siradnicovom
systéme sa bod pre tito zlu&eninu velmi bl{Zi priemke C. Jednd sa o derivdty zlileniny 5,
obsahujice substituenty /mdstikové spojenia/, schopné interskcie s pi-elektrdnovym systé-
Hom benzénového jadra konjugadnym mechanizmom @ v pripade atémov siry aj vekantnymi d-orbi-
talmi, Pre tito prismku bolo nédjdené:

b= 0,1131 - 0,0244

a = 1,5598 - 0,0865

koreladny koeficient = 0,9179
rozptyl = 0,0004

smerodatnd odchylka = 0,0192

04+

Priemka D .

Zdruzuje derivaty zlileniny 5, obsshujice v molekule hydroxi alebo eminoskupiny;
vyborne s fou korelujd Gdaje pre zld¥eninu 33. Z toho vyplyva, Ze sa jednd o skupinu zlicde-
nin, vyznadujuicich sa vyraznou interakciou substituentov so zbytkom molekuly konjuga&nym
mechenizmom. Pre tiuto priamku bolo ndjdené:

b = -0,0920 - 0,0149

a = 2,3541 0,0510 .
koreladny koeficient = 0,9396
rozptyl = 0,0001 '
smerodatnd odchylka = 0,0118

t+ 14

Priemka E

ZdruZuje zlideniny s metyléneminovymi stavebnymi jednotkami v molekule, priZom na
dusiku tychto jednotiek je viazany ligand alebo funk&nd skupina s centrélnyhvdusikovjm atd-
mom v meximdlnom oxida¥nom stupni; sd to konkrétne zld&eniny 41, 42 a 46, Pre tito priamku
bolo nédjdené:

i

b= 0,439 ¥ 0,0222

a = 1,8287 ¥ 0,0157
korelaény koeficient = 0,9987
rozptyl = 0,0001

smerodatnd odchylka = 0,0104
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Prigmka F . .
Zdru¥uje derivéty 1,3,5,7-tetraszacyklookténu, konkrétne zlileniny 42, 43 a 44,
Zpracovédnim metddon najmensich 3tvorcov wdajov pre tuto priamku bolo néjdené:

b = -0,3445 -~ 0,0082

| 2,5048 - 0,0118
korela¥ny koeficient = 0,9997
rozptyl = 0,00003

smerodatnd odchylks = 0,0055

1+ 1+

Priamka G

Sem by patrili zli¥eniny s 1,3-dinitrofenylénovymi Jednotkemi v molekule (zliZeniny
38, 39 a 40, spolu s 3). Pre znadny rozptyl a si¥asne maly pofet bodov nebol realizovany
matematicky popis - tento popis je realizovatelny po doplneni siboru o daliie zliZeniny,

Priklad 3

Za pouZitis nameranych chemickych posunov 336 z prikladu 1 a kaiibraénych kriviek

z prikladu 2 boli stanovené detona¥né rychlosti pri maximdlnej mernej hmotnosti zlui¥enin
22, 23, 28 a 29:

&1slo Detona¥nd rychlost /km.s™'/
zlideniny Zli¥enina pomocou termoana-
NMR lyticky /a/
22 1,3-dich16r-2,4,6-trinitrobenzén/b/ - 6,62 6,74
23 1,3,5-trich1ér-2,6, 4-trinitrobenzén’® 6,35 -
28 hexanitrodifenylsulria’> -~ 7,16 -
29 hexanitrodifenylsulfén ‘6,92 C 6,77

Pozndmka: a/ prevzaté z S. Zeman: Thermochim, Acta 41, 199 /1980/;
b/ stanovené pomocou vztahu pre priamku C;

PREDMET VYNALEZU

PouZitie 130 NMR spektroskopie na stanovenie detonadnych rychlost{ termodynamicky
nestabilnych organickych zliZenin,
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