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Полімерні компаунди на основі епоксидів є основними компонентами у виготовлені цілої низки високопластичних, хемо- та термостійких матеріалів. Один зі шляхів отримання мономерів для сполук цього класу — взаємодія карбонових кислот з епоксидами при каталізі третинними амінами. 
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Дослідження механізму каталітичного розкриття оксиранового циклу нуклеофільними реагентами, зокрема карбоновими кислотами (реакція 1) показало значну роль кислотно-основних  взаємодій на стан реагуючої системи. 
Для визначення впливу кислотно-основної взаємодії на стан реакційної суміші ефективним прийомом є використання модельних систем. Моделювання кислотно-основних рівноваг успішно здійснюється для неорганічних об’єктів за допомогою програми CLINP 2.1. Метою даної роботи є створення методики розрахунку констант рівноваг в системі карбонові кислоти-третинні аміни, методом математичного моделювання по результатам рН-потенціометричних вимірювань.

Об’єктом вивчення стали нуклеофіли: оцтова кислота та третинний амін ― триетиламін. В якості розчинника обрана суміш діоксан – вода. Діоксан (S), як і ЕХГ має гетероциклічний атом оксигену, однак його цикл не розкривається під дією кислотних реагентів.
В якості хімічних моделей обрані такі реакції:
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В роботі використовували розчини оцтова кислота - триетиламін в суміші діоксан-вода (35, 45 мас.% води). Титрантом виступав розчин хлорної кислоти. В якості фонового електроліту використовували перхлорат натрію.
Розрахунок констант стійкості та факторів інтенсивності реагентів у рівноважних системах за залежностями «склад-властивість» проводили за допомогою комп’ютерного моделювання.
Результатами дослідження є розраховані констант рівноваги реакцій у розчинах для запропонованих хімічних та математичних моделей систем, що дозволяє оцінити стан та кількість певних частинок в реакційній суміші та зробити висновки щодо механізму реакції каталітичного розкриття оксиранового циклу карбоновими кислотами.
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