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Аннотация: актуальность: предлагается оценивать эффективность или активность оксигенатных 
соединений по значению атомной рефракции кислорода. Это позволит разработать новые компоненты и 
присадки для производства моторных топлив на базе доступного отечественного сырья. 

Цель: сопоставление по эффективности оксигенатных присадок и добавок простыми расчетными ме-
тодами. 

Методы: использовался расчётный метод определения молекулярной и атомной дифракции оксигена-
тов. 

Результаты и выводы: Все оксигенатные соединения содержат в своем составе кислород и чем ниже 
атомная рефракция, тем активнее происходят колебания атомов и электронов в молекулах оксигенатных 
соединений. Таким образом, чем ниже атомная рефракция кислорода, тем выше активность оксигената. 
Определены как молекулярные, так и атомные рефракции основных оксигенатов, что позволило сравнить 
применяемые и перспективные оксигенаты. Важным моментом является удельная рефракция на 1 грамм 
вещества. По ней очевидно также можно сравнивать активность оксигенатов, только в обратной после-
довательности: чем удельная рефракция выше, тем эффективнее соединение для двигателя с искровым 
зажиганием. Для дизелей желательно иметь атомную рефракцию выше, а удельную на 1 грамм вещества 
ниже, то есть в обратной последовательности. 
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Atomic refraction by oxygen as a method for assessing the 
activity of oxygenates for internal combustion engines 
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Abstract: relevance: it is proposed to evaluate the efficiency or activity of oxygenate compounds by the value of 
oxygen atomic refraction. This will allow developing new components and additives for the production of motor 
fuels based on available domestic raw materials. 

Objective. Comparison of the efficiency of oxygenate additives and supplements using simple calculation meth-
ods. 

Methods: a calculation method for determining the molecular and atomic diffraction of oxygenates was used. 
Results and conclusions: all oxygenate compounds contain oxygen and the lower the atomic refraction, the 

more active the vibrations of atoms and electrons in the molecules of oxygenate compounds. Thus, the lower the 
atomic refraction of oxygen, the higher the activity of the oxygenate. Both molecular and atomic refractions of the 
main oxygenates have been determined, which made it possible to compare the oxygenates in use and those with 
potential. An important point is the specific refraction per 1 gram of substance. It is also possible to compare the 
activity of oxygenates, but in the reverse order: the higher the specific refraction, the more effective the compound 
is for a spark-ignition engine. For diesel engines, it is desirable to have higher atomic refraction and lower specific 
refraction per 1 gram of substance, i.e. in the reverse order. 
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Введение 
До 1990х гг. СССР полностью обеспечивал по-

требности в присадках к топливам. Появление но-
вой техники и принятие Россией европейских тре-
бований к экологическим характеристикам топлив 
привело к вытеснению отечественных реагентов 
зарубежными и сокращению сырьевой базы для 
производства присадок [1]. В последние годы в 
связи с необходимостью скорейшего импортоза-
мещения во всех отраслях промышленности 
нашей страны, одной из актуальных проблем ста-
новится расширение нефтехимической сырьевой 
базы для производства отечественных присадок с 
целью улучшения эксплуатационных характери-
стик отечественных дизельных топлив (ДТ) [2, 3]. 

Предлагается оценивать эффективность или ак-
тивность оксигенатных соединений по значению 
атомной рефракции кислорода. Это позволит раз-
работать новые компоненты и присадки для про-
изводства моторных топлив на базе доступного 
отечественного сырья. 

 

Материалы и методы исследований 
Общая поляризация молекул (П) складывается 

из трех составляющих: поляризация ориентацион-
ная (ориентация полярных молекул вдоль элек-
тромагнитных силовых линий поля), атомная и 
электронная (смещение ядер и электронов под 
действием электромагнитного поля). Последние 
два вида поляризации называются деформацион-
ными. 

П = Пор + Пат + Пэл = Пор+ Пдеф                   (1) 
В переменном электрическом поле поляризация 

зависит от частоты изменения поля. С увеличени-
ем частоты полярные молекулы не успевают в си-
лу своей инерции ориентироваться вдоль поля, в 
результате чего в диапазоне ультракоротких волн 
уменьшается ориентационная поляризация. При 
дальнейшем увеличении частоты уменьшается и 
атомная поляризация также в силу инерции атомов 
и атомных групп. При частоте поля выше 1013 Гц в 
основном проявляется только электронная поляри-
зация [4]. Способность молекул и атомов коле-
баться в электромагнитном поле определяется со-
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ответственно молекулярной и атомной рефракци-
ей. 

Молекулярная рефракция является величиной 
аддитивной и может быть определена как сумма 
атомных рефракций всех атомов в молекуле: 

                    (2) 
где ni – число атомов или связей; MRi – рефракция 

отдельных атомов или связей. 
Свойство аддитивности можно объяснить тем, 

что смещение электронов в молекуле под действи-
ем излучения мало зависит от того, в какие моле-
кулы входят данные атомы и группы атомов. Зна-
чение рефракций отдельных атомов и связей при-
ведены в табл. 1 [5, 6]. 

 
Таблица 1 

Атомные рефракции по кислороду в различных структурных группировках. 
Table 1 

Atomic refractions of oxygen in different structural groups. 
Элемент Атомная рефракция 

Водород (H) 1,100 
Углерод (С) 2,418 
Кислород (О) эфирный 1,643 
Кислород (О) гидроксильный 1,525 
Кислород (О) карбонильный 1,345 
Кислород (О) окисный 1,308 
Хлор (Cl) 5,967 
Бром (Br) 8,865 
Азот(N) в первичных аминах 2,328 
Азот(N) во вторичных аминах 2,502 
Азот(N) в третичных аминах 2,840 
Азот(N) в нитрильной группе 3,118 

 
Молекулярная рефракция может быть опреде-

лена согласно уравнения Лоренц-Лорентца [4, 7]: 
                         (3) 

где n – показатель преломления вещества; М – мо-
лярная масса вещества; d – плотность вещества. 

Рефракция 1г вещества называется удельной 
рефракцией (R) и определяется по формуле: 

                         (4) 

Пример расчета молекулярной рефракции и 
атомной рефракции по кислороду для метанола: 

МR = (1,3282 – 1)/(1,3282 + 2)·32/0,7918 = 8,199 
R = (1,3282 – 1)/(1,3282 + 2)·1/0,7918 = 0,256 

АRo = 8,199 – (2,651 + 4·1,1) = 1,148 
Таким образом, атомная рефракция по кислоро-

ду у метанола составляет 1,148. Чем меньше будет 
эта величина, тем активнее колеблется атом кисло-
рода и тем выше его химическая активность. Был 
произведен расчет молекулярных и атомных ре-
фракций по кислороду известных оксигенатных 
соединений, использующихся для модифицирова-
ния моторных топлив. Результаты представлены в 
табл. 2, где определены величины удельных моле-
кулярных рефракций на 1 грамм массы вещества. 
Здесь результат обратный: чем выше значение, тем 
активнее вещество. 

Таблица 2 
Молекулярные и атомные рефракции по кислороду наиболее известных оксигенатов. 

Table 2 
Molecular and atomic refractions of oxygen of the most well-known oxygenates. 

Химическое соединение Молекулярная 
рефракция 

Удельная ре-
фракция на 1г 

Атомная рефракция 
по кислороду 

Метанол 8,199 0,256 1,148 
Этанол 12,92 0,281 1,02 
Пропанол 1 17,576 0,293 0,823 
Амиловый спирт 26,746 0,304 0,291 
Окись этилена 11,01 0,25 1,308 
Окись пропилена 15,647 0,27 1,094 
Окись бутилена 20,13 0,279 0,75 
Метилтретбутиловый эфир 26,86 0,305 0,415 
Диэтиловый эфир 13,96 0,1886 2,06 
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Продолжение таблицы 2 
Continuation of Table 2 

Этилоцетат 22,22 0,2525 1,41 
Бутилоцетат 31,6 0,2724 1,248 
Пропиленгликоль 19,09 0,251 1,17 
Дипропиленгликоль 34,667 0,2584 1,12 
Глицерин 20,48 0,223 1,475 
Вода 3,7025 0,2057 1,502 

 
В таблице наиболее активными по атому кис-

лорода являются те соединения, у которых мини-
мальное значение атомной рефракции. У этих со-
единений атомная рефракция меньше единицы. С 
этих позиций становится понятной высокая эф-
фективность метилтретбутилового эфира, как при-
садки для автомобильного бензина. Удельная ре-
фракция самая высокая у метилтретбутилового 
эфира – 0,305, тогда как у амилового спирта эта 
величина составляет 0,304, что подтверждает вы-
воды, сделанные по атомной рефракции кислоро-
да. Атомная рефракция по кислороду у диэтилово-
го эфира самая высокая – 2,06, а удельная рефрак-
ция на 1 г самая низкая – 0,1886, что говорит о 
том, что активность этого оксигената для бензино-
вого двигателя самая низкая из всех рассмотрен-
ных соединений, но эффективность его использо-
вания в дизеле высока. 

Результаты и обсуждения 
В работах [8, 9] представлены рассуждения о 

том, что высокая эффективность оксигенатных 
композиций с использованием оксида пропилена 
достигается усиливающим эффектом со стороны 
амилового спирта, либо метилтретбутилового 
эфира, таким образом, данные расчеты это вполне 
подтверждают. У амилового спирта атомная ре-
фракция составляет всего 0,291, у метилтретбути-
лового эфира немного больше и составляет 0,415. 
С таких позиций, можно объяснить тот факт, что с 
использованием амилового спирта в сочетании с 
окисью пропилен удается значительно снизить 
токсичность по СО. Подобный эффект достигается 
также при совместном использовании метилтрет-
бутилового эфира и окиси пропилена. 

 

 
Рис. 1. Атомные рефракции по кислороду в различных структурных группировках. 

Fig. 1. Atomic refractions of oxygen in different structural groups. 
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Рис. 2. Атомные рефракции по кислороду для основных оксигенатных соединений. 

Fig. 2. Atomic refractions of oxygen for the main oxygenate compounds. 
 

 
Рис. 3. Удельная рефракция на 1 г. для основных оксигенатных соединений. 

Fig. 3. Specific refraction per 1 g for the main oxygenate compounds. 
 

Таблица 3 
Занимаемые места основных оксигенатов с точки зрения их активности для ДВС с искровым зажиганием. 

Table 3 
The positions of the main oxygenates in terms of their activity for spark-ignition internal combustion engines. 

Химическое  
соединение 

Атомная рефрак-
ция по кислороду 

Занимаемое место по 
Атомной рефракции 

по кислороду 

Удельная рефрак-
ция на 1г 

Занимаемое место 
по удельной ре-
фракции на 1г 

Амиловый спирт 0,291 1 0,304 2 
Метилтретбутиловый 
эфир 0,415 2 0,305 1 

Окись бутилена 0,75 3 0,279 5 
Пропанол 1 0,823 4 0,293 3 
Этанол 1,02 5 0,281 4 
Окись пропилена 1,094 6 0,27 7 
Дипропиленгликоль 1,12 7 0,2584 8 
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Продолжение таблицы 3 
Continuation of Table 3 

Метанол 1,148 8 0,256 9 
Пропиленгликоль 1,17 9 0,251 11 
Бутилоцетат 1,248 10 0,2724 6 
Окись этилена 1,308 11 0,25 12 
Этилоцетат 1,41 12 0,2525 10 
Глицерин 1,475 13 0,223 13 
Вода 1,502 14 0,2057 14 
Диэтиловый эфир 2,06 15 0,1886 15 
 
Распределение оксигенатов по активности со-

гласно атомной рефракции по кислороду пред-
ставлены на рис. 2 и в табл. 3. Наилучшей эффект 
имеют амиловый спирт, метилтретбутиловый 
эфир, окись бутелена, пропанол 1 и этанол. Их 
атомная рефракция по кислороду располагается 
ниже единицы. Для облегчения расчетов были 
найдены удельные рефракции на 1 грамм соедине-
ния, предполагалось, что эти методы анализа 
должны совпасть, однако это оказалось не совсем 
так. Удельная рефракция позволяет лишь пример-
но оценить занимаемое место. Так первые пять 
наиболее эффективные соединения оказались та-
кими же, но между собой они значительно отли-
чаются (см. таблицу 3). Такие же отклонения есть 
и во второй группе (с 6 по 10 место) и в третьей 
группе (с 11 по 15 место). Таким образом, при 
определении активности соединений лучше пола-
гаться на атомную рефракцию по кислороду, а не 
на удельную на 1 грамм вещества. 

Среди рассмотренных соединений присутству-
ет окись бутилена [10], у нее атомная рефракция 
составляет 0,75, следовательно, данный эфир дол-
жен работать сопоставимо с метилтретбутиловым 
эфиром, хотя в настоящее время это соединение не 
используется в качестве топливной присадки. Что-
бы сделать окончательные выводы по окиси бути-
лена требуется экспериментальная проверка. 

Выводы 
По результатам расчетов установлено, что ме-

тод молекулярной и атомной рефракции позволяет 
достаточно точно прогнозировать эффективность 
работы оксигенатных соединений в составе мо-
торных топлив, что позволяет заранее расчетным 
методом определить наиболее эффективные окси-
генатные соединения как уже существующие, так 
и новые перспективные. Такой подход позволяет 
разглядеть наиболее перспективные оксигенаты 
еще на стадии разработки. 
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