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Аннотация. Предложена модифицированная инкрементная полуэмпирическая 
методика оценки величин термодинамических свойств циклических ацеталей ряда 1,3-
диоксолана с одним и более алкильными заместителями, основанная на классификации 
инкрементов замены и внутримолекулярных 1,4- и более дальних взаимодействий 
различного типа. Найдены численные значения инкрементов замены и взаимодействий, 
которые могут быть использованы для прогнозирования величин свойств  (ж., 298.15 o
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К),  (г., 298.15 К) и  (298.15 К) не изученных экспериментально алкилза-
мещенных 1,3-диоксоланов с одним или несколькими алкильными группами. 

Ключевые слова: диоксоланы-1,3 алкилпроизводные, диоксацикланы, аддитивность, 
полуэмпирические расчеты, энтальпии образования, энтальпии испарения. 

 
Annotation. A modified incremental semi-empirical method for assessing the thermodynamic 

properties of cyclic acetals of the 1,3-dioxolane series with one or more alkyl substituents is 
proposed. The technique is based on the classification of substitution increments and intramolecular 
1,4- and longer-range interactions of various types. Numerical values of substitution increments and 
interactions were found that can be used to predict the values of the properties  (l., 298.15 

K),  (g., 298.15 K) and  (298.15 K) of alkyl-substituted 1,3-dioxolanes not studied 
experimentally with one or more alkyl groups. 

Keywords: dioxolane-1,3 alkyl derivatives, dioxacyclanes, additivity, semi-empirical 
calculations, enthalpies of formation, enthalpies of evaporation. 

 
Пятичленные кислородсодержащие гетероциклические соединения, называемые  

1,3-диоксоланами, весьма распространены в природных объектах и выполняют важную роль 
в протекании сложных биохимических процессов. Последнее время характеризуется значи-
тельным ростом интереса к 1,3-диоксолану и, в частности, к его различным производным, 
которые широко используются в нефтехимической, фармацевтической, пищевой, текстиль-
ной промышленности и др. Возрастающий интерес к производным 1,3-диоксолана связан  
со своеобразием их свойств, большой практической ценностью их применения в качестве 
растворителей, ингибиторов коррозии сталей, присадок к топливам, пластификаторов и ста-
билизаторов, при производстве термопластичных полимерных материалов [1]. Области при-
менения диоксоланов постоянно расширяются и нуждаются в дальнейшем углубленном 
исследовании их физико-химических, биологических, термодинамических и других свойств.  
В связи с этим чрезвычайно актуальным становится привлечение методов химической тер-
модинамики для обоснования и оптимизации технологий получения и переработки соедине-
ний ряда диоксолана. 

Поскольку установление значений термодинамических свойств экспериментальными 
способами для большинства органических соединений из-за их многочисленности не пред-
ставляется возможным, широкое применение при изучении взаимосвязи «структура − свой-
ство», прогнозировании и планировании экспериментов нашли полуэмпирические методы 
расчета, основанные на аддитивных методах расчета. Традиционный аддитивный метод груп-
повых вкладов (МГВ), несмотря на простую и понятную классификацию структурных фраг-
ментов, недостаточно хорошо описывает термодинамические свойства циклических ацеталей, 
к которым относятся алкильные замещенные 1,3-диоксолана. Кроме учета ближних 1,2 и 1,3-
внутримолекулярных взаимодействий, в МГВ обеспечивается лишь частичный учет более 
дальних 1,4-взаимодействий с помощью гош-поправки на взаимодействия заместителей. 

Нами разработана полуэмпирическая методика определения величин термодинамиче-
ских свойств 2-, 4-, 2,2-, 2,4-, 2,2,4-алкильных замещенных ряда 1,3-диоксолана при 298.15 К. 
Методика основана на аддитивном определении численных значений инкрементов замены 
атомов водорода в цикле и заместителях на соответствующие алкильные группы и полном 
учете 1,4-внутримолекулярных взаимодействий различного типа. Классификация внутримо-
лекулярных взаимодействий предполагает различать 1,4-взаимодействия заместителей с 
ближайшими атомами цикла (1,4-(С,С) и 1,4-(С,О), 1,4-взаимодействия в заместителях, а 
также цис-взаимодействия заместителей в цикле. Величина свойства 1,3-диоксолана при 
температуре 298.15 К принималась известной.  

По совокупностям известных экспериментальных величин свойств алкил-1,3-
диоксоланов:  ∆𝑓𝑓𝐻𝐻𝑚𝑚0  (ж., г.), ∆𝑙𝑙

𝑔𝑔𝐻𝐻𝑚𝑚0 , 𝐶𝐶𝑝𝑝,𝑚𝑚
0 (ж.) (10 соединений) найдены численные значения  

9 инкрементов замены и взаимодействий, которые могут быть использованы для моде-
лирования величин энтальпий образования (ж., г.) энтальпий испарения, изобарных теплоем-
костей (ж.) соединений рассматриваемого ряда при 298.15 К, не изученных 
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экспериментально. Относительные погрешности воспроизведения величин свойств расчетом 
находятся на уровне экспериментальных погрешностей исходных данных: ∆𝑓𝑓𝐻𝐻𝑚𝑚0  (ж.) 0.14 %, 
∆𝑙𝑙
𝑔𝑔𝐻𝐻𝑚𝑚0  0.99 %, ∆𝑓𝑓𝐻𝐻𝑚𝑚0  (г.) 0.05 % и 𝐶𝐶𝑝𝑝,𝑚𝑚

0  (ж.) 1.5 %. Полученные нами методом низкотемпера-
турной адиабатической калориметрии величины 𝐶𝐶𝑝𝑝,𝑚𝑚

0  (ж., 298.15 К) 4-метил-1,3-диоксолана 
(154.1±0.6) [2] и 2,2,4-триметил-1,3-диоксолана (213.8±0.9) [3] хорошо воспроизводятся рас-
четом, их относительные погрешности не превышают 0.1 %. 
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Аннотация. После пандемии COVID-19 отмечается увеличение частоты головных 
болей, ухудшение психологического самочувствия и снижение физической активности в 
детской популяции. Проведено исследование с использованием детского опросника качества 
жизни (PedsQL™4.0) среди детей с синдромом постковидной головной боли. 

Ключевые слова: головная боль, постковидный синдром, качество жизни.  
 
Annotation. After the COVID-19 pandemic, there has been an increase in the frequency of 

headaches, a deterioration in psychological well-being and a decrease in physical activity in the 
child population. A study was conducted using the children's quality of life questionnaire 
(PedsQL4.0) among children with postcovoid headache syndrome. 

Keywords: headache, postcovoid syndrome, quality of life. 
 
Головные боли оказывают существенное негативное влияние на качество жизни людей 

всех возрастов [1]. Глобальное бремя головных болей на качество жизни было подчеркнуто в 
отчете Global Burden of Disease за 2019 год [2]. После пандемии COVID-19 отмечается уве-
личение частоты головных болей, ухудшение психологического самочувствия и снижение 
физической активности в детской популяции [3]. В немногочисленных исследованиях, по-
священных изучению влияния головных болей на качество жизни детей, сообщается об их 
значительном влиянии на физическое состояние, психологическое благополучие и социаль-
ную активность детей в возрасте до 18 лет включительно [4,5]. Исследования по проблеме 
постковидных головных болей у детей школьного возраста в Республике Беларусь до по-
следнего времени не проводились, что обуславливает актуальность данного исследования. 


