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В [1] на основе понятия «молекулярная топологическая форма (МТФ)», 
предложенного в [2], был введён термин «скелетная молекулярная форма (СМФ)» - 
множество 3n пространственных координат 

F={xi, yi, zi} (i=1, … , n)                                                                                     (1) 
для конформеров соединений с n атомами, отличными от H, в том числе 

углеводородов, которые и будут рассматриваться далее. Как и в случае с МТФ, 
множество (1) разбивается на три класса: (1) атомы на вершинах выпуклой фигуры, 
соответствующей СМФ - “внешние”; (2) атомы на гранях этой фигуры - 
“пограничные” и (3) “внутренние атомы” СМФ. Геометрическую фигуру, 
образованную внешними атомами, в [1] названа визуализацией СМФ. По аналогии 
с атомами, назовём внешними те связи C-C, которые являются рёбрами 
визуализации СМФ. Выдвинута рабочая гипотеза: для участия некоторого атома 
углерода или связи C-C в каталитическом процессе на плоской поверхности 
катализатора необходимо, чтобы данные атом или связь были внешними. 

Мера доступности i-го атома (внешнего) в j-м конформере (с неплоской СМФ) 
определяется как pij=1-(Ωij/2π) (Ωij – телесный угол в вершине визуализации СМФ, 
соотвествтвующей этому атому), а связи C-C (внешней) между i-м и k-м атомами в 
этом конформере (связи (i, k)) – как pik,j=1-(αik,j/π) (αik,j – двугранный угол при 
соответствующем ребре визуализации). Если СМФ плоская, то pij=1-(αij/π) (αij – 
угол при соответствующей вершине визуализации), доступности же всех связей 
равны 1. В случае линейной СМФ все связи равнодоступны, равнодоступны и 
концевые атомы. Доступности атомов и связей, не являющихся внешними, 
считаются равными 0. 

Тогда в н-алкане, с учётом эквивалентности i-го и n-i+1-го атомов и связей 
(i, i+1) и (n-i, n-i+1), вероятность атаки атома C (связи C-C) вычисляется по 
формулам 
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,                      (3) 
где ωj – мольная доля конформера j, вычисляемая с использованием 

распределения Больцмана, а fi(x)=1, если x≠2i, и fi(x)=0,5, если x=2i. Энергия 
конформеров полагалась линейно зависящей от числа гош- и 1,3-параллельных 
фрагментов в них. Для конформеров со стерическими затруднениями в скелете 
полагалось ωj=0. 

Моделирование температурных зависимостей выходов продуктов 
каталитических процессов с участием углеводородов проводилось с 
использованием этих вероятностей, а также табличных данных (например, 
потенциалов ионизации радикалов). Полученные результаты коррелируют с 
экспериментальными данными (крекинг бутана на Pt-Ga/MFI). 
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