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Abstract

Aldehydes and alcohols are important substances in many technical applications.
In solutions of aldehydes and alcohols, hemiacetals are formed. For the design of
technical processes with reactive substances, reliable information of the thermo-
dynamic properties, especially the chemical equilibrium, is needed.

For many years, modelling thermodynamic properties of formaldehyde solutions
has been a research topic at the University of Kaiserslautern (see for example
Hasse [Has90|, Peschla [Pes00], Albert [A1b98|, Kuhnert [KuhO3]).

In the present work, experimental and theoretical investigations about the reac-
tivity of higher aldehydes with alcohols are done. The experimental results are
compared with predictions from quantum chemical calculations to study the pos-
sibilities of quantum chemical methods to solve thermodynamic problems on the
basis of a technical important example.

Quantitative ¥C-NMR-spectroscopy is a powerful tool for the investigation of re-
action equilibria and was used to analyse the chemical equilibria. In the present
study, mixtures of seven aldehydes and three alcohols were analysed at the tem-
peratures 295K, 273K and 255 K. The equilibrium constant K, dependent on
concentration was determined from the '*C-spectra. To get the equilibrium con-
stant K independent on concentration, a correction term to K, was calculated, K.
The required activity coefficients for K, are calculated with the group contribution
method ,modified UNIFAC Dortmund®. Because the consideration of K, did not
lead to one consistent equilibrium constant K, K, is not included in the further
investigations.

The used quantum chemical method for the calculations was the density functio-
nal theory (DFT) method B3LYP in combination with the small Pople basis set
6-31G(d) scale and the Dunning basis set cc-pVTZ scale. Most calculations were
done with the smaller basis set 6-31G(d) scale. The used software package was
Gaussian 03.

It was tried to find all stable conformers for all investigated molecules. There
are different possibilities to consider the different conformers. In this work, three
different variants are used to calculate the equilibrium constant: Variant I considers
only the lowest energy conformer of the molecules. Variant II uses the averaged
Gibbs energies of the detected conformers of each molecule and variant IIT utilizes
the averaged equilibrium constants of all conformer combinations (cp. 4.2.3.1).
All quantum chemical calculations are gas phase calculations. To compare the cal-
culated results with the experimental values of the equilibrium constants which
are liquid phase results, it is necessary to translate the values for Kg,s in liquid
phase. The required vapour pressures of the pure compounds are calculated with
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Antoine equation or if no Antoine parameters are available with four different
methods that are integrated in the used program ProPred: Joback/Reid, Constan-
tinou/Gani, Marrero/Gani and Wilson.

The values of the equilibrium constants that are calculated with B3LYP 6-31G(d)
scale are up to three orders of magnitude smaller than the experimental values.
The mixtures with the aromatic aldehyde 2-chlorobenzaldehyde offer the biggest
deviations between experiment and calculation.

The vapour pressure method of Joback/Reid causes values of the equilibrium con-
stants that conform best with the experimental values. However, this method is
not able to show the experimental trend in the equilibrium constants: A rising
alkyl chain length of the aldehydes leads to a smaller value of the equilibrium con-
stant. Only the calculated values with variant 1T in combination with the methods
of Marrero/Gani, Constantinou/Gani or Wilson can describe the same trend of K,
as in the experimental results.

Only the vapour pressure method of Wilson is independent of the variant able
to describe the experimental trend in the equilibrium constants with rising alkyl
chain length of the alcohol: Rising alkyl chain length leads to smaller values of the
equilibrium constants.

The values of the equilibrium constants that are calculated with BSLYP 6-31G(d)
scale are in part in a good agreement with the experimental values. These surpris-
ingly good results are probably the effect of a compensation of different simplifying
assumptions.

The values of the equilibrium constants that are calculated with B3LYP cc-pVTZ
scale are dependent from the observed system and variant up to three till six
orders of magnitude smaller than the experimental values. The mixtures with the
aromatic aldehyde 2-chlorobenzaldehyde offer also with the bigger basis set the
biggest deviations between experiment and calculation.

The analysis of the values of the calculated equilibrium constants shows that only
the values with variant I in combination with the methods of Marrero/Gani, Con-
stantinou/Gani or Wilson can describe the same trend of K, as in the experimental
results (rising alkyl chain length of the aldehydes leads to a smaller value of the
equilibrium constant).

With all three variants, the experimentally observed influence of alkyl chain length
of the alcohol can only be described with the vapour pressure method of Wilson.
Because of the big derivations between the calculated and experimental values of
the equilibrium constants, the differences between the different vapour pressure
methods are irrelevant.

The combination of BSLYP with cc-pVTZ scale is not able to reproduce well the
values of the experimental results of the equilibrium constant, regardless of which
variant or vapour pressure method was used.

Both combinations (B3LYP 6-31G(d) scale and B3LYP cc-pVTZ scale) can des-
cribe the influence of the temperature of the values of the equilibrium constants
quantitatively. All three variants show only with the vapour pressure method of
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Wilson the experimental observed trend in the values of the equilibrium constants.
However, the values of the equilibrium constants that are calculated with B3LYP
cc-pV'TZ scale are up to three till four orders of magnitude smaller than the expe-
rimental values.






Kurzfassung

Mischungen aus Aldehyden und Alkoholen sind fiir zahlreiche technische Prozesse
von Bedeutung. Bei der Auslegung solcher Prozesse muss beriicksichtigt werden,
dass Aldehyde mit Alkoholen in einer Additions-Eliminierungsreaktion zu Halb-
acetalen reagieren. Zurzeit erhélt man genaue Angaben zum Reaktionsgleichge-
wicht, die fir technische Anwendungen ausreichend sind, fast ausschliefslich aus
experimentellen Untersuchungen. Eine Vorhersage solcher Gleichgewichtskonstan-
ten (fiir Reaktionen in der Gasphase) ist prinzipiell auch mit Hilfe quantenche-
mischer Methoden moglich. Fiir die interessierenden Reaktionen der untersuchten
Aldehyde und Alkohole fehlen sowohl experimentelle Ergebnisse als auch mit Hilfe
der Quantenchemie berechnete Zahlenwerte.

Ziel der Arbeit war es, die Reaktionsgleichgewichte einiger wichtiger Reaktionen
eines Aldehyds mit einem Alkohol zu Halbacetalen experimentell zu bestimmen
und mit Ergebnissen quantenchemischer Vorhersagen zu vergleichen.

Fiir 21 Systeme (aus sieben Aldehyden und drei Alkoholen) wurden Pseudogleich-
gewichtskonstanten in der fliissigen Phase im Temperaturbereich zwischen ca.
255K und 295K experimentell mittels ¥*C-NMR-Spektroskopie ermittelt. Dazu
wurden bindre Mischungen aus jeweils einem Aldehyd und einem Alkohol gravi-
metrisch hergestellt und nach Einstellung des Gleichgewichts experimentell unter-
sucht. Die im Experiment erhaltenen Pseudogleichgewichtskonstanten wurden mit
Hilfe einer Gruppenbeitragsmethode fiir die Gibbsche Exzessenergie der fliissigen
Mischungen zu Gleichgewichtskonstanten umgerechnet.

Parallel dazu wurden fiir die experimentell untersuchten Reaktionen die Gleich-
gewichtskonstanten in der Gasphase mit quantenchemischen Methoden berechnet.
Als quantenchemische Methode wurde der Dichtefunktionaltheorieansatz B3LYP
gewahlt, der fiir die Berechnungen sowohl mit dem (kleinen) Pople-Basissatz
6-31G(d) scale als auch mit dem (groferen) Dunning-Basissatz cc-pV'TZ scale kom-
biniert wurde. Im theoretischen Teil wurde nur die Hauptreaktion - die Bildung der
HalbacetaleI aus Aldehyd und Alkohol - beriicksichtigt und die Folgereaktionen
nicht untersucht. Aus zeitlichen Griinden konnten fiir den gréferen (rechenzeitin-
tensiven) Basissatz nicht alle experimentell untersuchten Reaktionen betrachtet
werden. Unter Verwendung von Dampfdriicken der beteiligten Komponenten wur-
den die Rechenwerte auf die fliissige Phase umgerechnet. Die dazu erforderlichen
Dampfdriicke der Halbacetale wurden mit Hilfe von Korrelationsgleichungen ab-
geschatzt.

Der Vergleich von Messwerten mit Rechenwerten fiir die Gleichgewichtskonstanten
der untersuchten chemischen Reaktionen zeigte, dass die verwendeten quantenche-
mischen Methoden i.d.R. nicht in der Lage sind, das Gleichgewicht zuverléssig
vorherzusagen.
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1 Einleitung

Aldehyde und Alkohole kommen in vielen technischen Anwendungen als Eduk-
te, Zwischenprodukte oder Produkte vor. Aldehyde konnen mit Alkoholen unter
Bildung von Halbacetalen bzw. Acetalen reagieren.

Um technische Prozesse mit solchen Stoffen auszulegen, miissen die thermodyna-
mischen Eigenschaften der (reagierenden) Mischungen bekannt sein. Dabei inte-
ressiert insbesondere das chemische Gleichgewicht der Mischungen.

Aldehyde reagieren mit Alkoholen in einer Additions-Eliminierungsreaktion zu
Halbacetalen. Aufgrund der grofsen Bedeutung von Aldehyden und Alkoholen be-
schéftigten sich bereits einige Arbeiten (z.B. Herold und Wolf [HW31]|, Herold-
Kiel [HK33], Bell und Clunie [BC51|, Hooper [Hoo67|, Le Hénaff [Hén67|, [Hén68|,
Wiberg et al. [WS81], [WMM94|, Morgan [Mor94|) mit Reaktionen der Carbonyl-
gruppe mit Alkoholen oder auch mit Wasser.

Die vorliegende Arbeit kniipft an Untersuchungen am Lehrstuhl (vgl. z. B. Hasse
[Has90], Albert [Alb98|, Kuhnert [Kuh03|) an, die Reaktionen in formaldehyd-
haltigen Systemen behandelten. Formaldehyd ist eine der reaktivsten organischen
Verbindungen. Eine der charakteristischen Reaktionen dieses kleinsten Aldehyds
ist die Bildung von Halbacetalen bzw. Oligomeren in Anwesenheit von Alkoholen
bzw. Wasser.

Im Rahmen der vorliegenden Arbeit soll die Reaktivitdt von hoheren Aldehyden
mit Alkoholen experimentell und theoretisch untersucht werden. Fiir die experi-
mentellen Untersuchungen wurden Mischungen aus héheren Aldehyden und Alko-
holen in unterschiedlichen Konzentrationen hergestellt und die Gleichgewichtskon-
stanten der Reaktionen bei drei Temperaturen (295 K, 273 K, 255 K) mit Hilfe der
NMR-Spektroskopie bestimmt. Parallel dazu wurden fiir die experimentell unter-
suchten Systeme die Gleichgewichtskonstanten der Reaktionen mit quantenchemi-
schen Methoden berechnet. Die Arbeiten sollten dazu dienen, an einem technisch
wichtigen Beispiel die M&glichkeiten quantenchemischer Methoden bei der Losung
ingenieurwissenschaftlicher, thermodynamischer Probleme zu erforschen.

Fir die experimentellen Untersuchungen wurde die NMR-Spektroskopie ausge-
wahlt, da sie quantitative Aussagen ohne vorherige Kalibrierung ermoglicht und
fiir die Analyse von komplexen Mehrkomponentengemischen und Mischungen von
chemisch dhnlichen Komponenten gut geeignet ist. Dieses noninvasive Verfahren
eignet sich besonders gut, wenn sich die chemisch reagierenden Mischungen, wie
im Falle der im reinen Zustand instabilen Halbacetale, nur schwer trennen lassen.
Um die quantenchemischen Berechnungen durchfithren zu kénnen, miissen zu-
néchst die ,quantenchemische Methode* und der ,Basissatz* ausgewahlt werden.
Diese Aufgaben sollten mit Hilfe experimentell bestimmter Gleichgewichtskonstan-
ten aus fritheren Arbeiten am Lehrstuhl mit Mischungen aus Formaldehyd und
Methanol sowie Literaturdaten gelost werden. Die dabei gefundenen Methoden
wurden auf die im Rahmen der vorliegenden Arbeit ausgewéhlten Mischungen an-
gewendet.
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2 Aldehyde und Alkohole

Sowohl Aldehyde als auch Alkohole sind wichtige Ausgangsstoffe, Zwischenproduk-
te bzw. Produkte in der chemischen Industrie. Zur Trennung und Aufbereitung von
Mischungen, die Aldehyde und Alkohole enthalten, ist es wichtig, die ablaufenden
chemischen Reaktionen und die Lage des Gleichgewichts zu kennen.

2.1 Aldehyde

Aldehyde sind Kohlenwasserstoffverbindungen, die als funktionelle Gruppe eine
endstédndige Aldehyd- oder Carbonylgruppe enthalten (vgl. Abbildung 2.1):

Abbildung 2.1: Aldehydgruppe

Der Begriff Aldehyd leitet sich von dem lateinischen Begriff alkohol dehydrogenatus
(,Alkohol, dem Wasserstoff entzogen wurde”) ab [BW88|. Das chemische Verhalten
der Aldehyde wird hauptséchlich durch die Reaktivitdt der Carbonylgruppe fest-
gelegt: Aldehyde neigen insbesondere zu Additions- und Kondensationsreaktionen.

Man unterscheidet zwischen aliphatischen und aromatischen Aldehyden. Bei ali-
phatischen Aldehyden sitzt die funktionelle Gruppe an einer Alkylgruppe. Auf-
grund der Polaritdt der Aldehydgruppe sind kurzkettige, aliphatische Aldehyde
gut wasserloslich. Mit steigender Kettenldnge nimmt der unpolare Anteil zu und
die Wasserloslichkeit ab. Kurzkettige Aldehyde stellen in der organischen Chemie
wichtige Zwischenprodukte, z. B. zur Herstellung von Kunststoffen, dar und dienen
als Desinfektions- und Konservierungsmittel. Langerkettige Aldehyde werden z. B.
als Riechstoffe in der Parfiimindustrie verwendet.

Aromatische Aldehyde sind Aldehyde, deren funktionelle Gruppe direkt an einen
Benzolkern gebunden ist. Sie unterscheiden sich beziiglich ihrer Reaktionen und
Eigenschaften nicht wesentlich von aliphatischen Aldehyden. Aromatische Alde-
hyde (z.B. Benzaldehyd) sind Rohstoffe zur Herstellung von z. B. Medikamenten,
Parfiimen und Farbstoffen. Fiir weitere Informationen iiber Aldehyde wird auf die
Literatur verwiesen: z. B. Beyer und Walter [BW88|, Fieser und Fieser |[FF68],
Ullmann [Ul196] oder Beilstein [Bei97].
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2.2 Alkohole

Alkohole sind Kohlenwasserstoffverbindungen, deren funktionelle Gruppe die Hy-
droxy-Gruppe (OH-Gruppe) ist.

Man teilt die Alkohole beziiglich der Anzahl und der Stellung der funktionellen
Gruppe ein: Alkohole mit einer OH-Gruppe bezeichnet man als einwertig, Alko-
hole mit zwei bzw. drei OH-Gruppen als zwei- bzw. dreiwertig. Bei der Einteilung
bzgl. der Stellung der funktionellen Gruppe unterscheidet man zwischen priméren,
sekundéaren und tertidren Alkoholen. Bei primédren Alkoholen besitzt das C-Atom
an das die OH-Gruppe gebunden ist, eine Bindung zu einen weiterem C-Atom,
bei sekundéaren Alkoholen zwei und bei tertidren Alkoholen drei Bindungen zu
weiteren C-Atomen.

Kurzkettige einwertige Alkohole sind farblose, neutrale Fliissigkeiten mit charakte-
ristischem Geruch. Die Wasserloslichkeit von Alkoholen héngt von der Lénge der
Kohlenwasserstoftkette ab: Methanol, Ethanol und Propanol sind z.B. in jedem
Verhéltnis mit Wasser mischbar, da die polare Hydroxygruppe eine gute Wasser-
16slichkeit bewirkt. Mit steigender Kettenlinge wird der Einfluss der Kohlenwas-
serstoffkette grofser, so dass langkettige Alkohole in ihren physikalischen Eigen-
schaften den Alkanen dhnlich sind.

Kurzkettige Alkohole werden z.B. als Losungsmittel fiir Farben und Lacke, als
Desinfektionsmittel und in der Kosmetikindustrie verwendet.

Mehrwertige Alkohole finden sich u.a. in Schmierdlen, Fetten, Hautcremes oder
Frostschutzmitteln. Fiir weitere Informationen iiber Alkohole wird auf folgende Li-
teraturstellen verwiesen: z. B. Beyer und Walter [BW88|, Fieser und Fieser [FF68],
Ullmann [Ul196] oder Beilstein [Bei97].

2.3 Charakteristische Reaktionen

Sowohl Aldehyde als auch Alkohole sind sehr reaktive Verbindungen. In diesem
Kapitel werden nur die fiir die vorliegende Arbeit relevanten Reaktionen ange-
sprochen. Fiir weitere Informationen wird auf folgende Literatur verwiesen: Beyer
und Walter [BWS8S], Sykes [Syk76], Fieser und Fieser [FF68], Ullmann [U1196] und
Beilstein [Bei97].

Aldehyde reagieren mit Alkoholen in einer Additionsreaktion zu Halbacetalen:

Ry — CHO + Ry — OH = HO(CRHO)R;, (2.1)

Halb- oder Hemiacetale haben als funktionelle Gruppe am selben C-Atom so-
wohl eine Hydroxygruppe (OH-Gruppe) als auch eine Alkoxygruppe (OR-Gruppe).
Halbacetale sind meist instabile Verbindungen, die nur in wenigen Féllen rein ge-
wonnen werden koénnen (d. h. sie liegen im chemischen Gleichgewicht mit anderen
Stoffen vor).
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Halbacetale konnen unter Abspaltung des Alkohols zu langerkettigen Halbacetalen
polymerisieren:

HO(CRyHO),_1Ry+ HO(CR{HO)Ry = HO(CRyHO), Ry + R:OH 1 > 2
(2.2)

In Gegenwart von Sduren konnen Halbacetale zu Acetalen weiterreagieren, wobei
gleichzeitig Wasser abgespalten wird:

HO(CRyHO)Ry + Ry — OH = RyO(CRHO)R, + H,O (2.3)

Die Stoffklasse der Acetale ist dadurch gekennzeichnet, dass zwei Alkoxygruppen
an ein Kohlenstoffatom gebunden sind. Acetale sind sehr besténdig gegen Alkalien,
konnen aber in Gegenwart von verdiinnten S&uren unter Hydrolyse in Aldehyd
und Alkohol gespalten werden. Man spricht deshalb davon, dass in Acetalen eine
»geschiitzte Aldehydgruppe” vorliegt. Sie werden deshalb manchmal anstelle von
Aldehyden bei Synthesen verwendet.
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3 NMR-Spektroskopie

Die NMR-Spektroskopie (Nuclear Magnetic Resonance) ist ein noninvasives, ana-
lytisches Verfahren, das sowohl fiir qualitative als auch fiir quantitative Analysen
verwendet wird. Es eignet sich gut fiir die riickwirkungsfreie Untersuchung der Ei-
genschaften von komplexen Mehrkomponentengemischen und Mischungen mit che-
misch dhnlichen Komponenten, die in vielen technischen Prozessen zu finden sind.
Dies ist insbesondere dann von Vorteil, wenn sich die Komponenten der chemisch
reagierenden Mischungen nicht trennen lassen. Mit Hilfe der NMR-Spektroskopie
ist es aufserdem moglich, detaillierte Informationen tiber die Struktur chemischer
Verbindungen zu erhalten. Neben den Informationen zur Struktur der untersuch-
ten Molekiile ist auch eine quantitative Konzentrationsbestimmung mdglich, die
-im Gegensatz zu anderen Spektroskopieverfahren - keine Kalibrierung erfordert.
Im Folgenden wird kurz auf die Grundlagen der NMR-Spektroskopie und die Aus-
wertung der Spektren eingegangen, fiir weitere Informationen wird auf einschlagi-
ge Literatur z. B. Claridge [Cla99|, Giinther |Giin92|, Friebolin [Fri99|, Abraham
[AFL88|, Kalinowski, Berger und Braun [KBB84| oder Kleinpeter [Kle92| verwie-

SEIl.

3.1 Grundlagen

3.1.1 Physikalische Grundlagen

Die magnetischen Eigenschaften der Atomkerne sind Grundlage der NMR-Spek-
troskopie. Nur Atomkerne mit einer ungeraden Kernladungszahl wie z. B. 'H, 3C
und 7O besitzen einen Kernspin I und damit einen Drehimpuls P, der in den
Atomkernen ein magnetisches Moment p bewirkt. Da Atomkerne mit einem Kern-
spin von null kein magnetisches Moment besitzen, sind die Isotope 2C und 0,
die Hauptbestandteile von organischen Verbindungen, NMR-spektroskopisch nicht
nachweisbar. Der Drehimpuls und das magnetische Moment sind iiber eine cha-
rakteristische Stoffkonstante, das magnetogyrische Verhéltnis v, miteinander ver-
kniipft:

p=r-P (3.1)

Das magnetische Moment kann ohne dufseres Magnetfeld in alle Raumrichtungen
zeigen. Sowohl Kernspin als auch das magnetische Moment sind laut Quanten-
theorie gequantelt und bestimmen die moglichen Zusténde, in denen ein Atom im
Magnetfeld existieren kann. Wird ein Atomkern in ein statisches Magnetfeld mit
der magnetischen Flussdichte B, gebracht, existieren fiir die Ausrichtung relativ
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zum Feld nur eine bestimmte Anzahl von moglichen Orientierungen. Im einfach-
sten Fall sind dies fiir Kerne mit Kernspin I = 1/2 (z. B. 'H- und *C-Kerne) genau
zwei mogliche Zustiande: parallel oder antiparallel zur Feldrichtung. Dieses Verhal-
ten der Kerne wird als Richtungsquantelung bezeichnet. Kerne, deren magnetische
Momente parallel zur Feldrichtung orientiert sind, besitzen eine niedrigere Energie
als antiparallel ausgerichtete Kerne. Der Energieunterschied zwischen den beiden
Energieniveaus betragt:

AFE = vhB,. (3.2)

h ist definiert als %, wobei h das Plancksche Wirkungsquantum ist.
Die Verteilung der Kerne auf die Energieniveaus wird durch eine Boltzmann-
Verteilung beschrieben:

N
FZ — o~ AE/kpT (3_3)

Dabei ist Ng die Anzahl der Kerne im energiereicheren, N, die Anzahl der Kerne
im energiedrmeren Niveau, kg die Boltzmann-Konstante und T die Temperatur.
In der Abbildung 3.1 ist, abhéngig von der magnetischen Flussdichte By, sche-
matisch die Verteilung der Kerne auf den Grundzustand und auf den angeregten
Zustand zu sehen.

4 entgegen der Feldrichtung
Bl NawA i
) 4~ all
2 |ofne Mafnetfeld (NI
in Peldrichtung TR
B,=0 B=236T B=70T B—g |
100 MHz 300 MHz 600 MHz

Abbildung 3.1: Verteilung der Atomkerne auf die Energieniveaus bei Einwirkung eines
aufkeren Magnetfeldes [B6t05|

Tesla |T| ist die Einheit der magnetischen Flussdichte. NMR-Geréte werden iibli-
cherweise durch die eingestrahlte Frequenz und nicht durch die dadurch erzeugte
magnetische Flussdichte charakterisiert.

Aus der Abbildung 3.1 ldsst sich ableiten, dass mit steigender Flussdichte bzw. Fre-
quenz der energetische Unterschied und damit die Empfindlichkeit der Messmetho-
de zunimmt. Da der Grundzustand energetisch giinstiger als der angeregte Zustand
ist, ist dieser immer mit mehr Atomkernen besetzt. Allerdings ist der Energieun-
terschied AE fiir alle Kerne im Vergleich zur mittleren Energie der Translationsbe-
wegung sehr klein. Dadurch liegt der Uberschuss im energiesirmeren Niveau nur im



3.1 Grundlagen 9

Bereich von tausendstel Promille [Fri99]. Uberginge zwischen den verschiedenen
Energieniveaus werden im NMR-Experiment durch die Bestrahlung der Kerne mit
einer elektromagnetischen Welle der Energie

AE = hv (3.4)

induziert, wenn fiir die Anregung der Kerne die Resonanzbedingung

AE = hv = vh By (3.5)

erfiillt wird. Fiir die Resonanzfrequenz der Kerne ergibt sich aus den Gleichungen
(3.2), (3.4) und (3.5):

Y
v = ‘%‘BO. (3.6)
Eine Energieabsorption entspricht einem Ubergang vom energieérmeren ins ener-
giereichere Niveau, eine Energieemission einem Ubergang vom energiereicheren
ins energiedrmere Niveau. Beide Vorgénge sind mdglich und gleich wahrscheinlich.
Durch den Besetzungsiiberschuss im energiedrmeren Niveau finden mehr Ener-
gieabsorptionen als Energieemissionen statt. Dieser Unterschied wird als Signal
gemessen, dessen Intensitdt proportional zum Besetzungsunterschied und damit
auch proportional zur Anzahl der Spins in der Probe, d.h. der Konzentration,
ist. Da der Besetzungszahlenunterschied sehr gering ist, erhélt man nur schwache
Signale. Deshalb miissen mehrere Aufnahmen hintereinander aufgenommen und
die Signale addiert werden. Bei der Aufnahme eines Spektrums wird durch Be-
strahlen der zu untersuchenden Probe mit der Resonanzfrequenz das thermische
Gleichgewicht gestort. Dadurch &ndert sich das Besetzungsverhéltnis und es ent-
steht eine Quermagnetisierung. Die Zeit, die das System bendétigt, um wieder den
Gleichgewichtszustand einzunehmen, wird Relaxationszeit genannt. Es wird zwi-
schen zwei Relaxationsvorgéngen unterschieden: Relaxation in Feldrichtung, die
durch die longitudinale Relaxationszeit T gekennzeichnet ist und der Relaxation
senkrecht zur Feldrichtung, die durch die transversale Relaxationszeit Ty charak-
terisiert wird. Die Relaxationszeit T ist bei der Durchfiihrung von quantitativen
Messungen von grofser Bedeutung. Um quantitativ verwertbare Informationen aus
Spektren erhalten zu kénnen, muss vor jeder neuen Messung (vor jedem neuen
Impuls) abgewartet werden, bis die Kerne wieder im Gleichgewichtszustand sind
und neu angeregt werden kénnen. In der Regel wartet man 5-7) ab, bevor die
néchste Pulsanregung erfolgt. Dies entspricht einer Erholung der Magnetisierung
von mindestens 99,3%.

In Molekiilen sind Atomkerne immer von ihren eigenen Elektronen und anderen
Nachbaratomkernen umgeben. Dies bewirkt, dass das am Kern wirkende Magnet-
feld stets kleiner ist, als das angelegte Feld. Diesen Effekt bezeichnet man als
Abschirmung.
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Beff = BO — O - BO (37)

Die Abschirmungskonstante o ist eine dimensionslose Gréfse und wird nur durch
die elektronische und magnetische Umgebung der betrachteten Kerne bestimmt.
Damit ergibt sich fiir die Resonanzbedingung (vgl. Gl. 3.6)

v=-1(1-0)B,. (3.8)

2m

Aus Gleichung 3.8 folgt, dass die Resonanzfrequenz proportional zum Abschir-
mungsterm (1 — o) ist. Daraus lésst sich ableiten, dass chemisch nicht dquivalente
Kerne unterschiedlich abgeschirmt sind und im NMR-Spektrum getrennte Reso-
nanzsignale liefern. D. h., die Resonanzfrequenz von Atomkernen ist abhéngig von
ihrer Position im Molekiil. Daraus lasst sich eine Fiille von Informationen iiber das
untersuchte Molekiil ableiten.
Da Resonanzfrequenz und magnetische Flussdichte durch die Resonanzbedingung
miteinander verkniipft sind, gibt es in der NMR-Spektroskopie keinen absoluten
Mafsstab. Um die Spektren verschieden starker Spektrometer vergleichen zu kon-
nen, wird ein relativer Mafstab verwendet, bei dem die Frequenzdifferenz zwischen
dem Resonanzsignal der zu untersuchenden Substanz und dem einer Referenzsub-
stanz gemessen wird. Diese dimensionslose Grofe bezeichnet man als chemische
Verschiebung :

5= VSubstanz — VReferenz . 106 (39)
VReferenz

Bei der Zuordnung von Signalen im NMR-Spektrum ist die chemische Verschie-
bung ein wichtiges Hilfsmittel. Je geringer die Atomkerne im Molekiil abgeschirmt
werden, umso hoher sind die §-Werte der zugehorigen Signale im Spektrum. Als
Referenzsubstanz wird in der '3C-NMR-Spektroskopie meistens Tetramethylsilan
(TMS) verwendet.

Zusétzlich zur Referenzsubstanz wird in vielen NMR-Experimenten ein deuterier-
tes Losungsmittel eingesetzt, das sowohl fir den ,Lock* (Frequenzstabilisierung)
als auch fiir den ,,Shim“ (Magnetfeldhomogenitét) wahrend des NMR-Experiments
verwendet wird.

3.1.2 Auswertung der Spektren

Bei der Analyse der NMR-Spektren wird ausgenutzt, dass Atome, die sich in unter-
schiedlichen (funktionellen) Gruppen befinden, im Spektrum in unterschiedlichen,
charakteristischen Bereichen Signale liefern.

In der Abbildung 3.2 ist als Beispiel ein 3C-Spektrum von Acetaldehyd gezeigt.
Jedes C-Atom im Molekiil fithrt zu einem Signal im *C-Spektrum. In Acetaldehyd
sind 2 C-Atome enthalten: Ein C-Atom in einer Aldehydgruppe (CHO), die zu den
am schwéchsten abgeschirmten Kernen gehoren und deren Signale typischerweise
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Abbildung 3.2: 3C-Spektrum von Acetaldehyd

im Bereich von § = 190 - 220 liegen und ein priméres C-Atom in einer Methylgrup-
pe (CHj), deren Signale sich im Bereich von § = 5 - 35 befinden. Im dargestellten
Beispiel liefert das C-Atom aus der Aldehyd-Gruppe ein Signal bei § ~ 200, das
C-Atom aus der CH3-Gruppe bewirkt ein Signal bei § ~ 30.

Bei der quantitativen Auswertung von NMR-Spektren wird davon ausgegangen,
dass die Anzahl der angeregten Kerne direkt proportional zur jeweiligen Peakfldche
des Signals ist. Die Grofe eines Signals wird durch Integration der Flache unter
dem Peak bestimmt. Da tiblicherweise alle Proportionalitatsfaktoren gleichgesetzt
werden, existiert ein direkter Zusammenhang zwischen den Molzahlen n; der zu
untersuchenden Komponente i und deren Peakflache A;:

3.2 Experimentelle Bestimmung der
Gleichgewichtskonstanten

Bei den in der vorliegenden Arbeit untersuchten Systemen handelt es sich um
Losungen aus verschiedenen, chemisch reagierenden Komponenten, die chemisch
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ahnlich und teilweise nicht stabil sind. Die NMR-Spektroskopie eignet sich deshalb
sehr gut, um die Gleichgewichtskonzentrationen der einzelnen Komponenten in den
Mischungen und daraus die konzentrationsabhéngige Gleichgewichtskonstante K,
zu bestimmen.

3.2.1 Untersuchte Systeme

Es wurden binére, fliissige Losungen aus einem der folgenden sieben aliphatischen
bzw. aromatischen Aldehyde

o Acetaldehyd

Propanal

Butanal

Heptanal

Decanal

3-Phenylpropanal
e 2-Chlorbenzaldehyd

und einem der drei Alkohole

e Methanol
e Ethanol

e 1-Propanol

in jeweils fiinf verschiedenen Konzentrationen hergestellt und mit Hilfe der 3C-
NMR-Spektroskopie bei drei verschiedenen Temperaturen (295K, 273K, 255 K)
untersucht.

3.2.2 Probenherstellung

Die Proben fiir die NMR-Experimente wurden aus Aldehyd und Alkohol in zylin-
drischen NMR-Proberohrchen mit einem Aufendurchmesser von 5mm mit Hilfe
einer Analysewaage (Mettler Giefen, Modell AG 204; Messgenauigkeit: + 0,0001 g)
eingewogen. Sowohl fiir den ,Lock” als auch fiir den ,Shim“ wurde das deuterierte
Losungsmittel Chloroform (C'DCl3) verwendet. Das deuterierte Losungsmittel und
die verwendete Referenzsubstanz TMS wurden nicht direkt zu der Mischung in das
NMR-Proberohrchen gegeben (intern), sondern in eine getrennte Kapillare gefiillt
(extern), die anschliefend abgeschmolzen und in das NMR-Proberohrchen einge-
setzt wurde (vgl. Abbildung 3.3). Das Spektrum wurde 16sungsmittelunabhéngig
aufgenommen, da sich das Losungsmittel in einer getrennten Kapillare befand. Das
NMR-Proberéhrchen muss iiber eine Fiillhohe von mindestens 40 mm verfiigen, um
eine storungsfreie Messung zu gewahrleisten. Nachdem die NMR-Proberéhrchen
gefiillt waren, wurden sie in fliissigem Stickstoff eingefroren, evakuiert und abge-
schmolzen. Durch das Abschmelzen der Proben sollte sichergestellt werden, dass
die Proben fest verschlossen waren. Dies war erforderlich, da die Proben bei ver-
schiedenen Temperaturen vermessen wurden und sichergestellt sein musste, dass
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Abbildung 3.3: Gefiilltes NMR-~R6hrchen
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die Zusammensetzung der Probe bei jeder Messung gleich war. Die Proben wurden
zwei bis drei Tage bei der spiteren Messtemperatur (295K, 273 K, 255 K) aufbe-
wahrt, um sicherstellen, dass sich das chemische Gleichgewicht eingestellt hatte.
Die Lagerung der Proben, die bei 273 K bzw. 255 K gemessen wurden, erfolgte in
einem mit Ethanol befiillten Kryostaten.

3.2.3 NMR-Spektrometer

Die Abbildung 3.4 zeigt den prinzipiellen Aufbau eines NMR-~Spektrometers. Die
wichtigsten Komponenten sind ein starker, meist supraleitender Magnet sowie der
Hochfrequenzsender und der Hochfrequenzempfinger. Die zu untersuchende Sub-
stanz wird (im NMR-Rohrchen) dem Magnetfeld ausgesetzt. Im sogenannten Pro-
benkopf liefert eine Spule die Hochfrequenzstrahlung und das entstehende Signal
wird entweder durch die gleiche oder eine separate Spule empfangen. Nachdem das
Spektrum verstiarkt wurde kann die Resonanzfrequenz bestimmt werden.

3.2.4 Aufnahme der Spektren

Bei der Aufnahme von Spektren wird heute die Puls-Fourier-Transformationstech-
nik verwendet, d.h. es wird ein sehr kurzer energiereicher Anregungspuls aus-
gesendet, um gleichzeitig alle Kerne einer Sorte anzuregen. Die Uberlagerung der
Magnetisierung der angeregten Kerne wird von der Empfangerspule detektiert und
das so erhaltene Signal als FID (free induction decay) bezeichnet. Die Frequenzan-
teile der interferierenden Signale werden durch Fourier-Transformation von der
Zeitdoméne in die Frequenzdoméne iiberfiihrt.

Um die Konzentrationen der einzelnen Komponenten im chemischen Gleichgewicht
zu bestimmen, wird die *C-NMR-Spektroskopie verwendet. Diese besitzt im Ver-
gleich zur 'H-NMR-Spektroskopie den Vorteil, dass die *C-Resonanzen der un-
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Abbildung 3.4: Schematischer Aufbau eines NMR-Spektrometers [Sie96]

tersuchten Molekiile in dem sehr grofsen Bereich der chemischen Verschiebung von
0 ppm bis ca. 220 ppm liegen. Dadurch erreicht man eine bessere Auflésung der
Spektren, da die Signale sich weniger iiberlagern, wodurch die quantitative Aus-
wertung der Spektren erleichtert wird. Da im *C-Spektrum nur das mit einer
niedrigen, relativen Haufigkeit von 1,108 % vorkommende NMR-aktive *C-Isotop
Signale liefert, miissen mehrere Spektren aufgenommen werden, um ein ausrei-
chend gutes Signal-Rausch-Verhéltnis und dadurch quantitativ auswertbare Infor-
mationen zu erhalten. Dabei muss beriicksichtigt werden, dass *C-Kerne lange T7-
Relaxationszeiten haben und dadurch 3*C-Spektren nur in grofien Zeitabstinden
aufgenommen werden kénnen. Die 3C-NMR-Spektroskopie wird deshalb haupt-
séchlich fiir quantitative Gleichgewichtsmessungen und fiir Strukturaufklarungen
und weniger zur Aufkldrung kinetischer Vorgénge verwendet.

Fiir die Untersuchungen in der vorliegenden Arbeit wurde ein Bruker Avance
600 MHz (Ultrashield) NMR-Spektrometer verwendet. Bei der Aufnahme der Spek-
tren wurden 64 bzw. 128 Spektren mit einer T;-Relaxationszeit von 60 Sekunden
akkumuliert. Das verwendete Messprogramm ist im Anhang (Kap. 8.1.2) zusam-
mengestellt.

Nach der Transformation in die Frequenzdoméne wird zuerst eine automatische
Korrektur der Basislinie vorgenommen, an die sich eine automatische Phasenkor-
rektur anschliefst, bevor die Signale fiir die weitere Auswertung integriert werden.

3.3 Ergebnisse

Im folgenden Kapitel werden an ausgewihlten Beispielen sowohl die Auswertung
und Interpretation von '3C-Spektren als auch die Bestimmung der konzentra-
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tionsabhéngigen Pseudogleichgewichtskonstanten K, erlautert. Als Beispiele wur-
den ein kurzkettiger, aliphatischer Aldehyd (Acetaldehyd) mit Methanol, ein lang-
kettiger, aliphatischer Aldehyd (Decanal) mit Ethanol und ein aromatischer Al-
dehyd (2-Chlorbenzaldehyd) mit 1-Propanol ausgewihlt. Die vollsténdigen Mess-
ergebnisse sind im Anhang (Kap. 8.1) zu finden.

3.3.1 Auswertung und Interpretation der Spektren

Aus den Spektren der reinen Stoffe sind die chemischen Verschiebungen der Si-
gnale der Aldehyde und Alkohole bekannt. Aus der Anzahl und der Position der
,heuen* Signale in den Mischungen aus Aldehyd und Alkohol (im Vergleich zu
den Reinstoffspektren) lassen sich die gebildeten Produkte und damit auch die
ablaufenden Reaktionen bestimmen. Um den Umsatz der Reaktionen zu ermit-
teln, werden die Signale integriert und mit den so gewonnenen Informationen die
Gleichgewichtskonstante K, berechnet.

Die Abbildung 3.5 zeigt das *C-Spektrum einer Mischung aus 49,8 Mol% Acetal-
dehyd und 50,2 Mol% Methanol bei 295 K. Im Spektrum sind neben sechs grofen
Hauptsignalen (Peaks 1 - 6) noch weitere kleinere Nebensignale (Peaks 7 - 18) zu
sehen. Da die Lage der Signale der Ausgangstoffe bekannt ist, konnen die Signale
der nichtumgesetzten Edukte leicht bestimmt werden: Die Signale bei 0 ~ 200 und
d =~ 30 resultieren von nichtumgesetztem Acetaldehyd (vgl. Abbildung 3.2); das
Signal bei 0 ~ 50 von nichtumgesetztem Methanol. Die verbleibenden drei Haupt-
signale (Peaks 4 - 6) und die kleineren Nebensignale sind Signale von Produkten,
die sich durch ablaufende Reaktionen gebildet haben. Mit Hilfe der chemischen Ver-
schiebungen der weiteren Hauptsignale kann dieses Produkt als das Halbacetal von
Acetaldehyd und Methanol identifiziert werden. Fiir die Identifikation der Halbace-
tale ist Signal 4 bei § ~ 98 charakteristisch, da dieses Signal von einem C-Atom aus
einer funktionellen Gruppe stammt, die in den Reinstoffspektren der Edukte nicht
zu beobachten ist (vgl. Abbildung 3.6). Peak 5 bei § ~54 wird von dem C-Atom
aus der OCHs-Gruppe, Peak 6 bei d ~24 von dem C-Atom aus der CH3-Gruppe
verursacht. Die weitere Analyse des Spektrums zeigt, dass die verbleibenden Ne-
bensignale von zwei Polymeren des Halbacetals stammen. Diese Annahme wird
sowohl durch die Signale im Spektrum, als auch mit Hilfe der Stoffmengenbilanz
belegt.

Zur Vereinfachung wird folgende Nomenklatur eingefiihrt: Das Halbacetal, das
aus einem Aldehyd und einem Alkohol entsteht, wird als Halbacetal1 (HA 1),
das néachsthohere Halbacetal als Halbacetal2 (HA 2) und das folgende als Halb-
acetal 3 (HA 3) bezeichnet. Hohere Polymere als das Halbacetal 3 konnten in den
13C-Spektren nicht identifiziert werden.

Bei der Integration der Signalflichen wird ein Signal als Bezugsgrofe verwendet.
Die Fldchen der anderen Signale sind relativ zu diesem Bezugssignal. Da sich bei
der Auswahl des Bezugssignals sowohl das Aldehydsignal aus der Aldehydgruppe
als auch das Alkoholsignal aus der HOCH,-Gruppe anbieten, wird jedes Spektrum
zwei Mal ausgewertet. Bei den Mischungen aus 50 Mol% Aldehyd und 50 Mol%
Alkohol stimmen die beiden Ergebnisse fiir die Pseudogleichgewichtskonstanten
gut iiberein; bei den Mischungen, in denen Aldehyd- bzw. Alkoholiiberschuss vor-
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Abbildung 3.5: 3C-Spektrum (49,8 Mol% Acetaldehyd + 50,2 Mol% Methanol) bei 295 K
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H
HO*&*OCH:;
L,
Abbildung 3.6: Strukturformel des Halbacetals aus Acetaldehyd und Methanol

Tabelle 3.1: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ax Ay | Ay |Agar| Apar |Apas| Apas |Apas|  Apas
1,0 |0,99520,0051,004] 1,004 2,475 | 2,620,15| 0,096 |0,0950,01 | 0,038 | 0,035+ {505
0,990 2,768 0,087 0,040
0,086 0,064
0,105 0,033
0,101

liegt, sind grofere Abweichungen zu beobachten, wobei jeweils eine der beiden
Auswertungen ein zuverlassigeres Ergebnis liefert.

Da chemisch dquivalente Kerne gleich abgeschirmt werden, liefern sie im NMR-
Spektrum die gleichen Resonanzsignale. Deshalb sind nicht alle Signale der Halb-
acetale getrennt zu erkennen, da sich die Signale zum Teil iiberlagern, wodurch
die Auswertung der Spektren erschwert wird. Die von Acetaldehyd, Methanol und
HA 2 verursachten Signale sind im ¥C-Spektrum (vgl. Abbildung 3.5) eindeutig
zuzuordnen. Die Signale von HA 1 und HA 3 iiberlagern sich teilweise.

In den Tabellen 3.1 und 3.2 sind sowohl die Peakflichen A der einzelnen Kom-
ponenten als auch deren Mittelwerte A (die fiir die Berechnung der Molanteile
verwendet wurden) mit den absoluten Abweichungen vom Mittelwert zusammen-
gestellt. Die Subscripts sind die Abkiirzungen der einzelnen Komponenten: A, ist
beispielsweise die gemittelte Peakflache von Acetaldehyd.

Stoffe, die mehr als ein C-Atom enthalten, bewirken im 3C-Spektrum mehrere Si-
gnale, entsprechend der Anzahl ihrer C-Atome. Obwohl HA 1 drei C-Atome besitzt

Tabelle 3.2: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd
und 50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Methanol

Acetaldehyd Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Aa Av | Am [Agar| Amar |Awpaz| Awpaz  |Ampas|  Awas
0,845(0,847+0,003| 1,0 | 1,0 | 2,089 |2,23-0,14| 0,083 |0,083+0,01| 0,032 |0,033+ 8;833
0,850 2,362 0,075 0,034
0,073 0,060
0,095 0,037
0,091
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und damit im ¥C-Spektrum drei Signale liefert, sind in den Tabellen 3.1 und 3.2
nur zwei Signalflichen enthalten. Dies liegt daran, dass sich das Signal bei d ~98
aus dem Signal von HA 1 (Signal 4) und HA 3 (Signal 14) zusammensetzt und daher
fiir die Auswertung nicht verwendet werden kann. Von HA 3 sind in diesem Spek-
trum nur fiinf der entstehenden sieben Signale fiir die Auswertung verwendbar und
in die Tabellen aufgenommen. Die aus der Uberlagerung der Signale entstehenden
Probleme bei der Auswertung von Spektren werden mit zunehmender Kettenlédnge
der untersuchten Stoffe immer grofser.

Durch Ungenauigkeiten sowohl bei der NMR-Messung als auch bei der Integration
der Signale liefern die C-Atome einer Komponente nicht exakt dieselben Werte fiir
die Peakflichen. So liefern z. B. in Tabelle 3.1 die beiden C-Atome im Acetaldehyd
die Peakflachen 1,0 und 0,990. Da fiir die Berechnung der Konzentrationen genau
ein Molanteil fiir jede Komponente bendtigt wird, werden die Signale gemittelt.
Es ist schwierig, generelle Aussagen iiber die Genauigkeit von NMR-~Messungen zu
treffen, da diese von Probenkonsistenz und -konzentration sowie experimentellen
Parametern bei der Aufnahme entscheidend beeinflusst wird.

Um eine Aussage iiber die Grofe der Fehler in den durchgefithrten NMR-Mes-
sungen, bzw. deren Auswertung (Integration), treffen zu konnen, sind in den Ta-
bellen 3.1 und 3.2 die absoluten Abweichungen der Einzelsignale einer Komponen-
te vom Mittelwert angegeben. Diese betragen fiir Acetaldehyd 40,005, fiir HA 1
40,15, fir HA 2 £0,01 und fiir HA 3 ig:ggg. Die absoluten Abweichungen fiir die
zweite Auswertung mit Methanol als Bezugsgrofe liefern (wie erwartet) annéhernd
die gleichen Werte: Acetaldehyd 40,003, fiir HA 1 +0,14, fiir HA 2 40,01 und fiir

0,005
HA3 £+ 0,003

Die Hauptkomponenten Acetaldehyd und HA 1 besitzen fiir die Auswertung mit
der Bezugsgrofie Acetaldehyd eine relative Abweichung von 0,5 % bzw. 5,6 %. Fiir
die Folgeprodukte HA 2 und HA 3 wird eine Abweichung von 10,6 % bzw. 14,3 %
berechnet. Die Auswertung mit Methanol als Bezugsgrofse liefert die relativen Ab-
weichungen von 0,5 % fiir Acetaldehyd, 6,1 % fiir HA 1 und 13,9 % bzw. 14,3 % fiir
HA 2 und HA 3.

Diese Ergebnisse bestétigen, dass die Hauptkomponenten einer Losung mit deut-
lich groferer Genauigkeit nachgewiesen werden kénnen als die Nebenkomponenten.
Um den Fehler bei der Integration, bzw. der Wahl der Integrationsgrenzen, ab-
schétzen zu konnen, werden, beispielhaft fiir alle untersuchten Systeme, fiir das
System aus Acetaldehyd und Methanol mit der Bezugsgrofe Acetaldehyd zwei wei-
tere Integrationen durchgefiihrt. Die Tabellen 3.3 und 3.4 zeigen die zweite bzw. die
dritte Integration des NMR-Spektrums der Mischung aus 49,8 Mol % Acetaldehyd
und 50,2 Mol % Methanol mit der Bezugsgrofe Acetaldehyd. Die Unterschiede, die
sich durch die verschiedenen Integrationsvorgénge ergeben, sind gering und in den
meisten Fillen deutlich kleiner als die Abweichungen der einzelnen Peakflachen
zum Mittelwert.

Die Abbildung 3.7 zeigt das vollstindige *C-Spektrum (und die Abbildung 3.8
einen Ausschnitt) der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und 50,0 Mol% Ethanol bei
295 K. Decanal ist der langkettigste, aliphatische Aldehyd, der in der vorliegenden
Arbeit untersucht wurde. Aus der Analyse dieses Spektrums (vgl. Abbildung 3.7)
konnen die Reaktionen eindeutig identifiziert werden. Die Auswertung des Spek-
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Abbildung 3.8: Ausschnitt '3C-Spektrum der Mischung 50,0 Mol% Decanal + 50,0 Mol% Ethanol bei 295 K
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Tabelle 3.3: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd, 2. Integration

Acetaldehyd Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Ay Av | Ay |Agar| Awar |Amaz| Apgas  |Apas| Apas
1,0 10,9784+0,02|1,064|1,064| 2,453 |2,546+0,09| 0,090 |0,100+0,01| 0,041 |0,037+0,01
0,956 2,639 0,091 0,041
0,100 0,055
0,112 0,046
0,108

Tabelle 3.4: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd, 3. Integration

Acetaldehyd Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Ay | Av |Agar| Agar |Abaz|  Apas |Apas| Ampas
1,0 10,9774+0,02|1,063|1,063| 2,457 |2,550+0,09| 0,092 |0,102+0,01| 0,041 |0,037+0,01
0,953 2,643 0,095 0,044
0,098 0,055
0,114 0,047
0,111

trums wird dadurch erschwert, dass die meisten der C-Atome in chemisch aqui-
valenten Gruppen (CHa-Gruppen) gebunden sind. Die Signale der CH,-Gruppen
liegen alle im Bereich von ¢ ~22 bis d ~32. Wie in der Abbildung 3.8 zu sehen
ist, iberlagern sich diese Signale und kénnen fiir die Auswertung nicht verwendet
werden, da eine zuverlassige Integration nicht moglich ist.

Das Signal der Aldehydgruppe des nichtumgesetzten Decanals (Peak 10) ist leicht
zu identifizieren, da die Aldehydsignale in einem anderen Bereich als die Signa-
le der weiteren funktionellen Gruppen liegen. Die Signale des nichtumgesetzten
Ethanols bei § ~58 (CH,OH-Gruppe, Peak 12) und §~ 18 (CHj3-Gruppe, Peak
11) lassen sich ebenfalls zweifelsfrei zuordnen. Auch die charakteristischen Signale
um 0 ~ 98, die auf die Bildung der Halbacetale schliefsen lassen, sind eindeutig zu
erkennen. Allerdings lésst sich im Spektrum fiir diese Mischung nur die Bildung
von Halbacetal 1 und Halbacetal 2 nachweisen - Signale fiir ein Halbacetal 3 sind
nicht zu erkennen.

Die Tabellen 3.5 und 3.6 enthalten die Signalflichen A sowie deren Mittelwerte,
die fiir die Berechnung der Molanteile verwendet werden, und die absoluten Ab-
weichungen vom Mittelwert. Ethanol ist die einzige Komponente, der alle Signale
eindeutig zugeordnet werden konnen. Fiir alle anderen Komponenten kénnen nur
drei Signale zuverlassig ausgewertet werden.

Die absoluten Abweichungen vom Mittelwert der Peakflachen liegen fiir beide Aus-
wertungen dicht beieinander. Fiir Decanal betragt die absolute Abweichung bis zu
:I:g:gi, fiir Ethanol +0,01, fiir HA 1 bis zu 40,02 und fiir HA 2 ig:gg?. Die relative
Abweichung fiir Decanal ist kleiner als 4 %, fiir Ethanol etwa 1%, fiir HA 1 etwa
2% und fiir HA 2 etwa 30 %.
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Tabelle 3.5: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und
50,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ag Ag Apgai | Agm | Apga Apa
1,000 | 0,983+ 07 | 1,040 | 1,027+0,01 | 1,015 | 1021407 | 0,038 | 00294007
0,946 1,013 1,041 0,022
1,003 1,008 0,026

Tabelle 3.6: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und
50,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofte Ethanol

Decanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ap Ag Apar | Apai | Ana Apa
0,977 | 0,9668+ 03 | 1,0 | 0,996£0,005 | 1,008 | 1,01240,02 | 0,038 | 0,029+ -
0,934 0,991 1,031 0,022
0,989 0,997 0,026

Die Abbildung 3.9 zeigt ein *C-Spektrum des Gleichgewichtszustands einer dqui-
molaren Einsatzmischung aus 2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol bei 295 K. Der
aromatische Aldehyd 2-Chlorbenzaldehyd besteht aus einem Benzolring, an dem
das H-Atom in ortho-Stellung zur Aldehydgruppe durch ein Chlor-Atom substitu-
iert wurde.

Die 13C-Spektren der Mischungen mit 2-Chlorbenzaldehyd unterscheiden sich auf-
fallig von den Spektren mit aliphatischen Aldehyden: Die Analyse des Spektrums
fithrt zu der Interpretation, dass bei der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
1-Propanol als Hauptreaktion die Reaktion zum Vollacetal (VA) (charakteristisch:
Peak 11 bei §~99) und als Nebenreaktion die Reaktion zum Halbacetal 1 (cha-
rakteristisch: Peak 24 bei §~94) ablauft. Ein Vollacetal enthélt zwei chemisch
dquivalente Kohlenstoffketten, deren C-Atome im **C-Spektrum identische Signale
liefern. Da bei der Integration fiir das Produkt mit dem Peak bei § &~ 99 die Signal-
flichen, die aus der Alkoholgruppe stammen (6~ 68, 6 ~23 und § ~10) doppelt
so grof sind, wie die aus der Aldehydgruppe (vgl. Tabellen 3.7 und 3.8), handelt es
sich bei diesem Molekiil um ein Vollacetal. Diese Annahme wurde zuséatzlich mit
Hilfe der Karl-Fischer-Titration untermauert, da in der Reaktionsmischung aus
2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol Wasser nachgewiesen werden konnte, das bei
der Bildung des Vollacetals entsteht.

Da im betrachteten 3C-Spektrum alle Signale der Benzolringkohlenstoffatome im
Bereich von /126 - 140 liegen und sich zum Teil iiberlagern (vgl. Abbildung
3.10), konnen nicht alle Signale fiir die Bestimmung der Konzentrationen integriert
werden.

Die Tabellen 3.7 und 3.8 zeigen neben den Peakflichen der Komponenten auch die
Mittelwerte der Peakflichen sowie deren absolute Abweichung zum Mittelwert.
Fiir 1-Propanol kénnen alle drei Signale, fiir 2-Chlorbenzaldehyd sechs Signale,
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Abbildung 3.10: Ausschnitt C-Spektrum Mischung 48,4 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd + 49,6 Mol% 1-Propanol, 295 K
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Tabelle 3.7: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,4 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd und
49,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay cp| Ay op | Aip| Aip Ava Ay a Apal Apa
1,0000 | 1,020+0,02 | 0,7608 | 0,781+ | 0,1970 | 0,185 07 | 0,0880 | 0,086+ g,
1,0355 0,7705 0,1942 0,0961
1,0297 0,8111 0,1863 0,0838
1,0129 0,2008 0,0822

0,1935 0,0836

0,1726 0,0817

0,1759 0,0871

0,3551

0,3596

Tabelle 3.8: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,4 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd

und 49,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ascp| Ascp | Ai_p Ai_p Ay a Ay 4 Apar Apa
1,3194 [ 1,336+0,02 | 1,0 | 1,026+ 7, | 0,2584 | 0,24340,02 | 0,1161 | 0,114 oo
1,3481 1,0166 0,2562 0,1223
1,3558 1,0607 0,2459 0,1196
1,3191 0,2649 0,1032

0,2552 0,1122

0,2194 0,1078

0,227 0,1150

0,4653

0,4781

fiir das Vollacetal elf Signale und fiir das Halbacetal 1 sieben Signale ausgewertet
werden.

Die absoluten Abweichungen vom Mittelwert stimmen fiir beide Auswertungen gut
iiberein, die relativen Abweichungen betragen fiir 2-Chlorbenzaldehyd bis zu 2 %,
fiir 1-Propanol bis zu 4 %, fiir das Vollacetal bis zu 8,5 % und fiir das Halbacetal 1
bis zu 11,5 %.

Im Allgemeinen ist bei den untersuchten Systemen die Genauigkeit in den Peakfla-
chen fiir die Hauptkomponenten deutlich besser als 5%. Die Genauigkeit der Ne-
benkomponenten ist deutlich schlechter. Dies ist darauf zuriickzufiithren, dass die
Signale dieser Komponenten meist sehr klein sind und dadurch der Fehler bei der
Integration relativ grofs wird. Die Genauigkeit der Peakflachen beeinflusst direkt
die Genauigkeit der ermittelten Stoffmengen im Gleichgewicht, aus denen die Mol-
anteile und damit die konzentrationsabhingigen Pseudogleichgewichtskonstanten
K, bestimmt werden. Da die Peakflichen von Aldehyd, Alkohol und Halbacetal 1
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in der Regel deutlich grofer sind als die von Halbacetal 2 und Halbacetal 3, ist die
Genauigkeit der Zahlenwerte der Pseudogleichgewichtskonstanten K, r41 grofer
als die von K, a2 und K g 43.

3.3.2 Bestimmung der Gleichgewichtskonstanten

Aus den Peakflichen der Signale konnen die Molzahlen der in der Probe enthalte-
nen Komponenten im chemischen Gleichgewicht bestimmt werden. Dabei werden
folgende Beziehungen verwendet:

Die gemittelte Peakfliche A ist proportional zur Molzahl n der Atomkerne der
betrachteten Komponente i.

Da iiblicherweise angenommen wird, dass die Proportionalitdtskonstanten k; fiir
alle Signale gleich grof sind, kann k; = 1 gesetzt werden:

A; =n; (3.12)

Fiir die Stoftbilanzen der Edukte gilt:
Die Molzahl des eingewogenen Aldehyds ist gleich der Summe der Molzahlen des
nichtumgesetzten Aldehyds und des zu Produkten umgesetzten Aldehyds:

!
N Aidehya = MAldehyd + ZZ "NHA YA [ =1,2,3 (3.13)

)

Da in den untersuchten Mischungen maximal drei Produkte identifiziert wurden,
kann [ maximal den Wert drei annehmen.

Die Molzahl des eingewogenen Alkohols ist gleich der Summe der Molzahlen des
nichtumgesetzten und des zu Produkten umgesetzten Alkohols:

I
M Aikohol = T Alkohol + Z NHAi T2 Nva [ =1,2,3 (3.14)

7

Wird das Aldehydsignal als Bezugsgrofte verwendet, werden die Stoffmengen mit
Hilfe von Gleichung 3.13 berechnet:

0
MAudehyd _ 4 LV 2-nga2 n 3 nyas L wa (3.15)
N Aldehyd N Aldehyd N Aldehyd N Aldehyd N Aldehyd

0 _ _ _ _
MAldehyd _ 4 Afan n 2-Apga>r | 3-Apas Ay a (3.16)

N Aldehyd AAldehyd AAldehyd AAldehyd AAldehyd
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Fiir die Stoffmengen der einzelnen Komponenten gilt:

”?41(1 hyd
ehy
n = - - - - 3.17
Aldehyd 1+ Apas 2-Apaz 3-Apas _Ava ( )
AAidehyd Adidehyd Aidehyd Aidehyd
AHA 1
MHAL = NAldehyd = 5 —— (3.18)
Aldehyd
Apas
MHA2 = M Aldehyd * 77— (3.19)
Aldehyd
AHA?)
MHA3 = NAldehyd ~ 7 ——— (3.20)
Aldehyd
AVA
VA = NAldehyd © T —— (3.21)
Aldehyd
0
T Alkohol = M Alkohol — TWHAL — THA2 — MHA3 — 2Ny A (3.22)

Wird als Bezugsgrofe das Alkoholsignal ausgewihlt, werden die Stoffmengen aus
Gleichung 3.14 berechnet:

0
n NHA1 NHA?2 ngA3 | 2:Nya
—Alhohol — 7 + + + (3.23)
N Alkohol N Alkohol N Alkohol N Alkohol N Alkohol

0 _ _ _ _
M Alkohol Apar Anas AHAS 2- AVA
MAtkohol _ | | i ! d (3.24)
N Alkohol AAlkohol AAlkohol AAlkohol AAlkohol

Fiir die Stoffmengen der einzelnen Komponenten gilt:

0
n
_ Alkohol
M Atkohol = 1+ Apas 2 Apao 3-Apas _Ava (3'25)
AAlkohol AAlkohol AAlkohol AAlkohol
AHA 1
NHA1 = NAlkohol * = (3.26)

AAlkohol
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Apas
MHA2 = Nalkohol * 7 (3.27)
Alkohol
Apas
MHA = T Alkohol * 3 (3.28)
Alkohol
Ava
VA = Matkohol * 7 (3.29)
Alkohol
0
NAldehyd = " Aldehya — WHA1 — 2 NgA2 — 3 - N3 — Nva (3.30)

Die Umrechnung der Molzahlen auf die Molanteile x; erfolgt mit Gleichung 3.31:

z; = 2 (3.31)
Nges
mit
3
Nges = M Aldehyd + M Alkohol + Z nga +Nva+nw (3.32)

7

Da man aus den 3C-Spektren keine Informationen iiber die Molzahl von Was-
ser erhalten kann, wird diese iiber die Molzahl des Vollacetals bestimmt. Bei der
Reaktion zum Vollacetal gilt, dass sich genauso viel Wasser abspaltet, wie sich
Vollacetal bildet:

nNw = Nva (333)

Mit den Molanteilen x; werden die konzentrationsabhéangigen Pseudogleichgewichts-
konstanten K, ; bestimmt.

Fiir die Hauptreaktion - die Bildung von Halbacetal 1 - ergibt sich fiir die Gleich-
gewichtskonstante K, pa;:

THA1

Koma = (3.34)

T Aldehyd * L Alkohol

Fiir die zusétzlich ablaufenden Folgereaktionen zu Halbacetal 2 bzw. Halbacetal 3
kann das Reaktionsgleichgewicht folgendermafsen beschrieben werden:

LHAn * L Alkohol

Koy fran = n=23 (3.35)

THA1L " THA(n-1)
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Fiir die Bildung des Vollacetals (vgl. Systeme mit 2-Chlorbenzaldehyd) ergibt sich
fiir die Gleichgewichtskonstante K, v 4:

TvA - THyO (3 36)

Km,VA =
THAL * T Alkohol

In den folgenden Tabellen sind die Molanteile und konzentrationsabhéngigen Pseu-
dogleichgewichtskonstanten der beschriebenen Beispiele angegeben. Fiir die Mi-
schung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und 50,2 Mol% Methanol sind die Ergebnisse
in der Tabelle 3.9, fiir die Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und 50,0 Mol% Etha-
nol in der Tabelle 3.10 und fiir die Mischung aus 48,4 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,6 Mol% 1-Propanol in der Tabelle 3.11 zusammengefasst.

Tabelle 3.9: Molanteile und K, ; der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und 50,2 Mol%
Methanol bei T = 295K

0 [0
Bezug| nfy |nj, | xa | Xu | Xgar | Xgaz | Xmas | Ko gar | Ko mas | Ko mas | Ang/ny

A [49,8/50,2|0,202|0,242(0,530(0,019]0,007| 10,84 | 0,017 | 0,168 -8,1

M ]49,8(50,2]0,198]0,240{0,534|0,020|0,008| 11,24 | 0,017 | 0,177 -2,7

Tabelle 3.10: Molanteile und K, ; der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und 50,0 Mol%
Ethanol bei T = 295 K

0 0
Bezug | np | ny XD Xg | Xpal | Xaaz2 | Ko mar | Ke mas AnD/HE

D 150,0/50,0(0,3230,332|0,335|0,010| 3,13 | 0,028 -1,42
E 150,0]50,0]0,322{0,332|0,337 (0,010 3,16 | 0,028 -0,01

Tabelle 3.11: Molanteile und K, ; der Mischung aus 48,6 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd und
49,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295K

Bezug|ny_~|n)_p|xocp|xi-p |xga1| xva | xw |Kepgar |Keva|Ang_c/ni_p
2-C | 48.6 49,410,437 |/0,367|0,037{0,079(0,079| 0,230 | 0,465 -8.,8
1-P 48,6 49,4 | 0,433 [0,358/0,040|0,085]0,085| 0,256 | 0,505 -7,0

Um die Genauigkeit der NMR-Ergebnisse einordnen zu kénnen, ist neben den er-
mittelten Molanteilen und Pseudogleichgewichtskonstanten auch der relative Feh-
ler in den Molzahlen A n4;4/n4;, angegeben. Dieser wird durch die Gleichung 3.37
beschrieben:

(nAld/ nAlk)ber - (nAld/ nAlk)exp
(nAld/nAlk)e:cp

AnAld/nAlk = (337)

Es wird die Differenz aus dem Quotienten der in Abhéngigkeit von der Ausgangs-
mischung und ablaufenden Reaktionen berechneten Molzahlen von Aldehyd und
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Alkohol und dem Quotienten der aus dem Experiment bestimmten Molzahlen von
Aldehyd und Alkohol gebildet und durch die im Experiment bestimmten Molzah-
len geteilt. In diesem Term sind sowohl die Ungenauigkeiten bei der Einwaage
der Stoffe als auch des NMR-Experiments und der Integration enthalten. So wie
in den hier gezeigten Beispielen liegt der relative Fehler in den Molzahlen fiir die
aquimolaren Einsatzmischungen im Allgemeinen deutlich unter 10%. Fiir die nicht-
aquimolaren Einsatzmischungen werden z.T. auch deutlich hohere Werte erreicht
(vgl. auch Kap. 8.1.4).

Fiir alle drei untersuchten Systeme stimmen fiir die Mischungen aus 50 Mol%
Aldehyd und 50 Mol% Alkohol die aus den beiden unterschiedlichen Auswertun-
gen (d.h. unterschiedliche Bezugsgrofen) erhaltenen Zahlenwerte sowohl fiir die
Molanteile als auch fiir die Pseudogleichgewichtskonstanten gut iiberein. Fiir die
Gleichgewichtskonstante K, ;41 betragen beispielsweise die relativen Abweichun-
gen in den beiden Auswertungen fiir die Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol 3,7%, fiir die Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und 50,0 Mol%
Ethanol etwa 1% und fiir die Mischung aus 48,6 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd und
49,4 Mol% 1-Propanol 10%.

Die Tabelle 3.12 gibt einen Uberblick iiber die Pseudogleichgewichtskonstanten
K, ma1 fir alle untersuchten Systeme bei T — 295K fiir dquimolare Einsatzmi-
schungen aus Aldehyd und Alkohol.

Da durch die zwei Bezugsgrofien fiir jedes System zwei Zahlenwerte der Pseudo-
gleichgewichtskonstanten zur Verfiigung stehen, wurde in der Tabelle 3.12 der Wert
der Auswertung mit dem kleineren relativen Fehler in den Molzahlen ausgewéhlt.

Tabelle 3.12: K; a1 und in Klammern die relative Abweichung in den Molzahlen (An)
der untersuchten Systeme mit der Konzentration von etwa 50 Mol% Alde-
hyd und 50 Mol% Alkohol bei T = 295K

aﬁi(;i; d Propanal | Butanal | Heptanal| Decanal ?;i)};e&g;l_ i;ilzl;?;;hy d
11,24 9,25 7,18 7,06 6,37 8,68 0,597
(-2,7) (5,6) (-0,8) (-2,8) | (18,5) (15,5) |(-17,0)
4,70 4,35 3,00 3,19 3,16 3,97 0,266
(-12,6) | (-13,2) | (0,01) (6,3) | (-0,01) | (12,3) [(-8,2)
|-Propanol 4,56 4,15 3,22 3,22 3,13 3,84 0,256
73) | (145) | 55) | 147 | @1 | (108) |(7,0)

Methanol

Ethanol

Die Gleichgewichtskonstante K, g1 nimmt mit steigender Alkylkettenlénge der
aliphatischen Aldehyde ab. Fiir das System aus dem kurzkettigsten untersuch-
ten Aldehyd Acetaldehyd und dem kleinsten Alkohol Methanol betragt K, gai =
11,24, fiir das System aus dem langkettigsten untersuchten Aldehyd Decanal und
Methanol K, g1 = 6,37. Der Einfluss der Alkylkettenldnge des Aldehyds ist umso
deutlicher, je kleiner die Aldehydmolekiile sind: Der Wechsel von Acetaldehyd auf
Propanal (in Kombination mit Methanol) bewirkt einen Unterschied in den Zah-
lenwerten der Pseudogleichgewichtskonstanten von AK, 41 = 2, der Wechsel von
Heptanal auf Decanal nur noch eine Differenz von AK, g1 = 0,7.
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Die Zahlenwerte der Pseudogleichgewichtskonstanten fiir die Systeme mit 3-Phenyl-
propanal unterscheiden sich kaum von denen der Systeme mit Propanal (z.B.
Ky ma = 8,68 bzw. K, ga1 = 9,25 in Kombination mit Methanol). Dies zeigt,
dass die Substitution eines H-Atoms am dritten C-Atom durch einen Benzolring
fast keinen Einfluss auf den Wert der Pseudogleichgewichtskonstanten ausiibt.
Die Systeme mit dem aromatischen Aldehyd 2-Chlorbenzaldehyd weisen im Ver-
gleich zu allen anderen untersuchten Systemen deutlich kleinere Werte der Pseu-
dogleichgewichtskonstanten auf.

Mit steigender Alkylkettenldnge des Alkohols nimmt der Zahlenwert der Pseudo-
gleichgewichtskonstanten K, y 41 ebenfalls ab: Fiir die Mischung aus Acetaldehyd
mit Methanol betrégt K, ga1 = 11,24, fiir die Mischung aus Acetaldehyd und
Ethanol K, ga1 = 4,70 und fiir die Mischung aus Acetaldehyd und 1-Propanol
nimmt K, g1 den Wert 4,56 an. Der Einfluss der Alkylkettenldnge des Alkohols
auf den Wert der Pseudogleichgewichtskonstanten zeigt sich bei allen Systemen
insbesondere beim Wechsel von Methanol auf Ethanol. Der Ubergang von Ethanol
auf 1-Propanol hat keinen signifikanten Einfluss auf den Zahlenwert der Pseudo-
gleichgewichtskonstanten. Fiir die Systeme mit Acetaldehyd betréagt beispielsweise
der Unterschied im Zahlenwert beim Wechsel von Methanol auf Ethanol AK, g1
— 6,54, beim Ubergang von Ethanol auf 1-Propanol betrigt AK, gar lediglich
0,14.

Um die Konzentrationsabhéngigkeit der Pseudogleichgewichtskonstanten K, ; zu
demonstrieren, sind beispielhaft fiir das System aus Butanal und 1-Propanol die
Ergebnisse der Pseudogleichgewichtskonstanten K, ; fiir die fiinf untersuchten Kon-
zentrationen fiir beide Bezugsgrofien in der Tabelle 3.13 zusammengestellt.

Tabelle 3.13: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295K fiir beide Bezugsgrofen

Bezug| n% |0 _p| xp |xi—p |Xpa1 | Xmaz | Xpas | Ko par | Ko gas | Ko gas|Ang/nip
1P [20,0/80.0(0.021]0,7550.224] - | - | 13.96 | - ~ | 697
1-P 40,0/ 60,0 {0,178]0,461{0,351|0,010| - 4,29 | 0,036 - -25,6

1-P 150,0{ 50,0 {0,318]0,339|0,327{0,012|0,004| 3,04 | 0,038 | 0,360 9,9

1-P 160,1]39,90,467]0,221|0,293{0,013]0,005| 2,84 | 0,033 | 0,316 1,2

1-P 180,01 20,0 0,763]0,071|0,151{0,010(0,005| 2,81 | 0,031 | 0,232 -4.8

B ]20,0| 80,0 0,055|0,764|0,181| - - 4,31 - - -20,0
B ]40,0|60,0|0,207|0,480|0,305|0,008| - 3,07 | 0,042 - -15,9
B ]50,0]50,0(0,313|0,334|0,337|0,012/0,004| 3,22 | 0,036 | 0,363 9,5
B ]60,1]39,90,466|0,220|0,295|0,013/0,005| 2,88 | 0,033 | 0,303 1,3
B ]80,0]20,0|0,764|0,077]0,145|0,010|0,005| 2,47 | 0,035 | 0,264 | -12,0

Der Vergleich der relativen Abweichungen sowie der Zahlenwerte der Pseudogleich-
gewichtskonstanten K, ga; zeigt, dass sich die Werte fiir die nichtéquimolaren
Einsatzmischungen z.T. deutlich unterscheiden. Insbesondere fiir die Mischung
aus 20 Mol % Butanal und 80 Mol% 1-Propanol wird in der Auswertung mit
1-Propanol als Bezugsgroke ein K, ga;-Wert von 13,96 (relative Molzahlabwei-
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chung - 69,7 %) und mit Butanal als Bezugsgrofe ein K, g a;-Wert von 4,31 (rela-
tive Molzahlabweichung - 20,0 %) erreicht.

Im Gegensatz dazu stimmen fiir die &quimolare Einsatzmischung sowohl die Zah-
lenwerte der Gleichgewichtskonstanten K, 41 (3,04 bzw. 3,22) als auch die relati-
ven Abweichungen der Molzahlen (5,9 % bzw. 5,5%) in beiden Auswertungen gut
iiberein.

In der Tabelle 3.14 sind die Werte der Pseudogleichgewichtskonstanten fiir die
Auswertungen mit der kleineren Abweichung der Molzahlen zusammengefasst.

Tabelle 3.14: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295K

n% n?_p XB | X1—pP | XHA1 | XHA2 | XHA3 Km,HAl Ka:,HAQ Kw,HA?; AIlB/Tl1—P
20,0] 80,0 |10,055]0,764|0,181 - - 4,31 - - -20,0
40,0| 60,0 {0,207 /0,480{0,305|0,008 | - 3,07 | 0,042 - -15.9

50,0| 50,0 |0,313]0,334]0,337]0,012]0,004| 3,22 | 0,036 | 0,363 5,5
60,1]39,9 [0,4670,221]0,29310,013]0,005| 2,84 | 0,033 | 0,316 1,2
80,01 20,0 [0,7630,071]0,151[0,010[0,005| 2,81 | 0,031 | 0,232 | -4.8

Fiir alle drei untersuchten Reaktionen der Halbacetalbildung nehmen die konzen-
trationsabhéngigen Pseudogleichgewichtskonstanten K, ; mit steigender Aldehyd-
konzentration bzw. sinkender Alkoholkonzentration ab. Durch die z.T. grofseren
Abweichungen der Molzahlen der nichtdquimolaren Einsatzmischungen kann nicht
ausgeschlossen werden, dass dieser Effekt nicht nur konzentrationsabhéangig ist,
sondern von Ungenauigkeiten in den Messungen mitverursacht wird.

Die Umrechnung der konzentrationsabhingigen Pseudogleichgewichtskonstanten
K, in eine von der Konzentration unabhéngige Gleichgewichtskonstante K erfolgt
in Kapitel 5.1.

3.3.3 Einfluss der Temperatur auf die
Gleichgewichtskonstante

Der Einfluss der Temperatur auf die Lage der Pseudogleichgewichtskonstanten
wird stellvertretend an zwei Beispielen erlautert.

13C-Spektren der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und 50,2 Mol% Methanol
wurden bei 295 K, 273 K und 255 K aufgenommen. Da sich Lage und Anzahl der
Signale bei den ausgewéhlten Temperaturen nicht unterscheiden (vgl. Abb. 3.11),
hat die Anderung der Temperatur keinen Einfluss auf die ablaufenden Reaktions-
typen.

Im Gegensatz dazu verschieben sich die Verhéltnisse der Signalflichen in Abhéan-
gigkeit von der Temperatur (vgl. Tabelle 3.15), d.h., die Temperatur beeinflusst
den Umsatz der Reaktionen und damit die Zahlenwerte der Pseudogleichgewichts-
konstanten K ;.

Die Temperatur hat fast keinen Einfluss auf die absoluten Abweichungen der Peak-
flachen. Sie liegen fiir alle Komponenten im selben Bereich. Fiir das Halbacetal 1
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Abbildung 3.11: 3C-Spektren der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und 50,2 Mol%
Methanol bei 295 K, 273 K und 255K
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Tabelle 3.15: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd
und 50,2 Mol% Methanol in Abhéngigkeit von der Temperatur,
Bezugsgrofke Methanol

Acetaldehyd |[Methanol HA 1 HA 2 HA 3
T [K|| Aa Aa Ap| Av |Agar| Apar |Amaz| Apas |Amas| Apas
295 10,85|0,854+0,003[1,0| 1,0 | 2,09 [2,23+0,14| 0,083 |0,08340,01|0,032 0,033183882
0,85 2,36 0,075 0,034
0,073 0,060
0,095 0,037
0,091
273 [0,60/0,6140,009( 1,0 | 1,0 | 3,92 |4,07+0,15]0,2100,204+0,010,063 {0,073+ 7
0,62 4,22 0,206 0,076
0,205 0,079
0,194 0,075
0,073
255 |0,46]0,460,004| 1,0 | 1,0 | 6,03 |6,18+0,15(0,267 |0,249+0,020,101 0,106 ;51\
0,47 6,32 0,242 0,116
0,253 0,104
0,232 0,104
0,104

beispielsweise betragt die absolute Abweichung bei 295K + 0,14 und fiir 273K
sowie 255 K £ 0,15. Da sich die Signalgréfsen in Abhéngigkeit von der Temperatur,
insbesondere fiir HA 1, stark verdndern, hat die Temperatur Einfluss auf die rela-
tive Abweichung. Diese sinkt fiir HA 1 von etwa 6 % bei 295 K {iber 4 % bei 273 K
auf etwa 2 % bei 255 K.

Die Bildung des Halbacetals 1 aus Aldehyd und Alkohol ist eine exotherme Re-
aktion. Bei exothermen Reaktionen verschiebt sich die Lage des Gleichgewichts
mit abnehmender Temperatur auf die Seite der Produkte: Es werden bei tiefe-
ren Temperaturen mehr Produkte gebildet als bei hohen Temperaturen, d. h., eine
Temperaturerniedrigung bewirkt einen groferen Wert der Pseudogleichgewichts-
konstanten.

Im System aus Acetaldehyd und Methanol steigt der Wert der Pseudogleichge-
wichtskonstanten K, ga; = 11,2 bei 295 K {iber K, ga1 = 39,9 bei 273 K auf K, g1
= 103 bei 255 K an (vgl. Tabelle 3.16).

Tabelle 3.16: K, ; der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und 50,2 Mol% Methanol in
Abhéngigkeit von der Temperatur, Bezugsgroke Methanol

TIK]| 0% |08, | xa | xa |xXmar|xpaz | Xmas | Kegar| Kemgaz | Kemas |Ana/ny
295 149,8150,210,19810,240(0,53410,020{0,008| 11,2 1,68-1072 1,77-1071 =27
273 149,8150,210,102]0,168 (0,683 (0,034[0,012| 39,9 1,23‘10_2 8,82'10_2 -0,3
255 149,8150,2|0,060(0,125(0,771|0,031|0,013| 103 6,51-10_3 6,88-10_2 4.0
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Die Reaktion des Halbacetals 1 zu Halbacetal 2 bzw. Halbacetal 3 ist eine endo-
therme Reaktion. Mit sinkender Temperatur verschiebt sich die Lage des Gleichge-
wichts auf die Seite der Edukte und der Wert der Pseudogleichgewichtskonstanten
nimmt ab (vgl. Tabelle 3.16). Die Gleichgewichtskonstante fiir die Bildung von
Halbacetal 2 sinkt von K, g2 = 0,017 bei 295K auf K, ga2 = 0,007 bei 255 K.
Fiir die Reaktion zum Halbacetal 3 sinkt die Gleichgewichtskonstante von K g3
= 0,177 bei 295K auf K, ga3 = 0,069 bei 255 K. Die Ergebnisse zeigen, dass der
Temperatureinfluss auf die exotherme Reaktion zum Halbacetal 1 deutlich grofer
ist als auf die endothermen Reaktionen zu Halbacetal 2 bzw. Halbacetal 3.

Die Temperaturanderung bewirkt auch einen Einfluss im relativen Fehler der Mol-
zahlen: Dieser sinkt von - 2,7 % bei 295 K auf - 0,3 % bei 273 K und steigt bei 255 K
auf 4% an. Ingesamt ist aber die Anderung des relativen Fehlers in Abhéngig-
keit von der Temperatur klein. Die Temperatur hat damit keinen entscheidenden
Einfluss auf die Genauigkeit der berechneten Pseudogleichgewichtskonstanten K, .
Der Einfluss der Temperatur auf die Pseudogleichgewichtskonstanten K, ; der Re-
aktionen ist in der Abbildung 3.12 dargestellt. Aufgetragen ist der natiirliche Lo-

TIKI]
5 295 273 255
4 n
2 i
c
g0
=
-2 A—
A —A
-4 —
—
TE
_6 T T T T
3.3 34 3.5 36 3.7 3.8 3.9 4
1000 / TIK]

Abbildung 3.12: Pseudogleichgewichtskonstanten Ky ga1 (*), Ky a2 (A) und Ky gas

(M) der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und 50,2 Mol% Methanol
in Abhéngigkeit von der Temperatur

garithmus der Pseudogleichgewichtskonstanten (bei einer nahezu dquimolaren Zu-
sammensetzung der Einsatzmischung aus Acetaldehyd und Methanol) {iber dem
Kehrwert der Temperatur. Der Wert der Pseudogleichgewichtskonstanten K g1
fiir die Reaktion zum Halbacetal 1 nimmt mit steigender Temperatur deutlich ab.
Fiir die beiden Folgereaktionen zu Halbacetal 2 und Halbacetal 3 nimmt der Wert
der Pseudogleichgewichtskonstanten mit steigender Temperatur leicht zu.
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Fiir die Mischung aus 48,6 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd und 49,4 Mol% 1-Propanol
wurde nur bei den Temperaturen 295K und 273K ein ¥*C-Spektrum aufgenom-
men. Bei 255 K war die Probe triib, so dass keine Messung durchgefiihrt werden
konnte. Die Triibung wird wahrscheinlich dadurch verursacht, dass die Mischung
im NMR-Rohrchen bei dieser Temperatur teilweise gefroren war. Auch fiir dieses
System unterscheiden sich Lage und Anzahl der Signale nicht in Abhéangigkeit von
der Temperatur (vgl. Abbildung 3.13), d.h., die Temperatur hat keinen Einfluss
auf die Reaktionstypen.

Die Verhéltnisse der Signalflichen verschieben sich in Abhéngigkeit von der Tem-
peratur (vgl. Tabelle 3.17), d. h., die Temperatur beeinflusst den Umsatz der Re-
aktionen und damit die Pseudogleichgewichtskonstanten.

Tabelle 3.17: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,6 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
+ 49,4 Mol% 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Temperatur, Bezugs-
grofe 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd| 1-Propanol VA HA 1
T |K||As—cp| As—cn  |Ai_p| Ai_p | Aya Ay g Agar| Apm
295 | 1,319 | 1,336+0,02 | 1,0 |1,026+ 7y, 0,2584(0,243+0,02|0,1161|0,114 ;00
1,408 1,017 0,2562 0,1223
1,348 1,061 0,2459 0,1196
1,415 0,2649 0,1032
1,356 0,2552 0,1122
1,319 0,2194 0,1078
0,2270 0,1150
0,4653
0,4781
273 | 1,517 | 1,570+ g | 1,0 |1,014 (70,6195 0,583+, 0,1968|0,199+0,01
1,620 1,029 0,6258 0,1989
1,541 1,013 0,5617 0,2024
1,634 0,5907 0,2013
1,478 0,6208 0,2067
1,631 0,5502 0,1893
0,5584 0,1859
1,1221 0,2088
1,1631

Die Reaktion zum Halbacetal 1 ist eine exotherme Reaktion, d.h., der Wert der
Pseudogleichgewichtskonstanten nimmt mit sinkender Temperatur von K, ga; =
0,256 bei 295K auf K, ga1 = 0,499 bei 273 K zu. Bei der Folgereaktion zum Voll-
acetal handelt es sich, ebenso wie bei der Bildung von Halbacetal 1, um eine exo-
therme Reaktion, da die Gleichgewichtskonstante K,y 4 mit steigender Tempera-
tur abnimmt (vgl. Tabelle 3.18). Bei 295K betragt K, 4 = 0,505 und steigt bei
273K auf K, yv4 = 1,686.
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Tabelle 3.18: Pseudogleichgewichtskonstanten K, der Mischung aus 48,6 Mol%
2-Chlorbenzaldehyd + 49,4 Mol% 1-Propanol in Abhangigkeit
von der Temperatur, Bezugsgrofe 1-Propanol

TIK] | nd_c|n)_p| xo-c | x1-p | xpa1 | Xva | xw | Kewar [Keva | Anse/nip
205 | 48,6 | 49,4 | 0,433 | 0,358 | 0,040 | 0,085 | 0,085 | 0.256 | 0,505 | -7.0
273 | 48,6 | 49,4 10,393 | 0,259 | 0,051 | 0,149 10,149 | 0,499 | 1,686 -1,9

Der Zahlenwert des relativen Fehlers in den Molzahlen nimmt, analog zur Mischung
aus Acetaldehyd und Methanol, von 295 K auf 273 K leicht ab.

In der Abbildung 3.14 ist der Einfluss der Temperatur auf die Gleichgewichtskon-
stante zusammenfassend dargestellt. Aufgetragen ist der natiirliche Logarithmus
der Pseudogleichgewichtskonstanten K, 4 bzw. K, ga; iiber dem Kehrwert der
Temperatur.

TIK]
295
1,0 - 2{3
0,5
0,0 |
AN
o
b
SN’
= 05
1,0 |
‘1,5 ‘ ‘ ‘
3,35 3,4 3,45 3,5 3,55 3,6 3,65 3,7
1000 K/ T

Abbildung 3.14: Pseudogleichgewichtskonstanten K,y (*) und K, gar (™) der Mi-
schung aus 48,6 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd und 49,4 Mol% 1-Propanol
in Abhéngigkeit der Temperatur



4 Quantenchemie

Die Quantenchemie ist ein Teilgebiet der theoretischen Chemie, in dem chemische
Problemstellungen mit Hilfe von quantenmechanischen Methoden rechnerisch ge-
16st werden. Mit quantenchemischen Berechnungen kénnen z.B. Informationen
iiber die Struktur und Reaktivitdt sowohl von neuen bisher nicht hergestellten
Verbindungen als auch von instabilen Substanzen erhalten werden. Damit kann
man allein mit quantenchemischer Software Probleme einkreisen und z. B. Stoffe
,screenen, um anschlieffend nur die Substanzen experimentell weiter zu unter-
suchen, die am meisten Erfolg versprechen. Dies ermdoglicht bei der Entwicklung
neuer Wirkstoffe wesentliche Ersparnisse von Zeit und Kosten.

4.1 Grundlagen

4.1.1 Quantenmechanik

Die Aufgabe der Quantentheorie besteht darin, die Eigenschaften von Stoffen vor-
herzusagen und zu interpretieren. Die Quantenmechanik erweitert die klassische
Mechanik, die die Bewegungen materieller Korper in Raum und Zeit unter dem
Einfluss von Kréften beschreibt.

Zu Beginn des 20. Jahrhunderts liefen sich eine Reihe von gesicherten experi-
mentellen Beobachtungen aus verschiedenen Gebieten der Physik, z. B. der War-
mestrahlung, der Erforschung des Atomaufbaus und der Eigenschaften des Lichts
mit Theorien der klassischen Physik nicht korrekt beschreiben. Die Suche nach
neuen Ansétzen fithrte zur Entdeckung des Planckschen Wirkungsquantums (h =
6,624-103* Js) im Jahr 1900. Max Planck postulierte bei seiner Beschreibung der
Wiérme- (Hohlraum-) Strahlung, dass elektrische Strahlung der Frequenz v nur in
ganzzahligen Vielfachen von fiv (i = J-) emittiert wird [Nol04]. Diese Beobach-
tung wird als Quantisierung bezeichnet: Bestimmte Grofsen, wie z. B. die Energie
und der Drehimpuls, sind ,,gequantelt® und kénnen nur bestimmte Werte anneh-
men.

Die moderne Quantenmechanik hat ihren Ursprung im Jahre 1925 [Dah01] mit
der Formulierung der Matrizenmechanik von Heisenberg, Born und Jordan. Un-
abhéngig davon formulierte Schrédinger wenige Monate spéter, ausgehend von de
Broglies Theorie der Materiewellen, einen dquivalenten Ansatz: Die Wellenmecha-
nik bzw. die Schrodinger-Gleichung [Sch26].

Die Quantenmechanik ist in der Lage, alle physikalischen Erfahrungen wider-
spruchsfrei zu beschreiben. Weiterfithrende Informationen sind in einschlagigen
Werken, wie z. B. Nolting [Nol04], Dahl [Dah01], Koch und Holthausen |[KHO1|
oder Greiner [Gre05] zu finden.

39
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4.1.1.1 Schrodinger-Gleichung

Die Schrodinger-Gleichung [Sch26] ist die zentrale Gleichung der Quantenmecha-
nik:

HU = EV (4.1)

Sie ist eine Eigenwertgleichung, welche die Gesamtenergie E (Eigenwert) eines
Molekiilsystems, das aus N Kernen und n Elektronen besteht, {iber den Hamilton-
Operator H mit der Wellenfunktion ¥ (Eigenfunktion) verkniipft.

Ein Operator O ist eine Rechenvorschrift, die als Eingabe eine Funktion benotigt
und als Ausgabe eine (andere) Funktion liefert. Sowohl der Hamilton-Operator als
auch die Wellenfunktion sind von allen Teilchenkoordinaten abhéngig. Die Wel-
lenfunkton W enthélt alle Informationen des untersuchten Quantensystems. Der
Hamilton-Operator setzt sich aus einem Anteil fiir die kinetische Energie (7)) und
einem Anteil fiir die potentielle Energie (V) zusaminen:

H=T+V (4.2)

Der kinetische Anteil ergibt sich aus den Beitragen der kinetischen Energien der
Elektronen und der Kerne:

T=——o V-— ——v2 (4.3)

Dabei ist n bzw. N die Anzahl der Elektronen bzw. der Kerne, m, ist die Elek-
tronenmasse und M, die Masse des Kerns A. Der Laplace-Operator Vg ist in
kartesischen Koordinaten folgendermafen definiert:

0* 9 0?
2 _
Vo= (8952’ 8y2’ 822) ' (44)

Die potentielle Energie setzt sich aus drei Beitrdgen zusammen: elektrostatische
Elektron-Kern-Anziehung, Elektron-Elektron-Abstoffung und Kern-Kern-Abstofsung.

N—-1 N-1

D)) I 3D FESEE S D2 L (45)

zlAlZA i=1 j=i+1 Tij A=1 B=A+1

In dieser Gleichung ist e die Elementarladung, Z4 bzw. Zp sind die Ladungen der
Kerne A und B, 74 ist der Abstand zwischen dem Elektron i und dem Kern A, r;;
ist der Abstand zwischen den beiden Elektronen i und j und R4p ist der Abstand
zwischen den Kernen A und B.
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Das grundlegende Problem der Quantenmechanik besteht darin, dass die Schro-
dinger-Gleichung fiir Systeme mit mehr als zwei Teilchen analytisch nicht l6sbar
ist. Aus diesem Grund wird schon seit Jahrzehnten nach Moglichkeiten gesucht,
die Schrodinger-Gleichung zu vereinfachen.

4.1.2 Quantenchemische Methoden

Das Ziel von quantenchemischen Methoden, die in kommerziellen Softwarepaketen
wie z. B. Gaussian, Gamess US, Mopac, HyperChem und Spartan enthalten sind,
besteht darin, die zeitunabhéngige, nicht relativistische Schrodinger-Gleichung né-
herungsweise zu 16sen. Quantenchemische Methoden kénnen in drei Kategorien
eingeteilt werden:

e Ab Initio-Methoden
e Semiempirische Methoden

e Dichtefunktionalmethoden

Ab Initio-Methoden

Ab initio (lat.: “von Anfang an“)-Verfahren verwenden Naturkonstanten, aber keine
experimentell bestimmten Daten.

Das zentrale ab initio-Verfahren, das Kernstiick fast aller konventionellen, d. h. wel-
lenfunktionsbasierten quantenchemischen Methoden, ist das Hartree-Fock (HF)-
Verfahren. Fiir weiterfithrende Informationen sei auf einschlédgige Literatur, z. B.
Szabo und Ostlund [SO82|, Dahl [Dah01|, Koch und Holthausen [KHO1] oder Jen-
sen [Jen07]|, verwiesen.

Die Hartree-Fock-Naherung ersetzt die komplizierte Vielelektronenwellenfunktion
durch ein antisymmetrisches Produkt von n Einelektronenwellenfunktionen, indem
die Elektronenabstofiung vernachlassigt wird und dadurch die Aufenthaltswahr-
scheinlichkeit der Elektronen als unabhéngig voneinander betrachtet wird. Damit
kann der Hamilton-Operator H als Summe von Einelektronenoperatoren h (i)

H=> hi (4.6)
mit

N

h(i) = —%V? -3 Za (4.7)

T
A1 1A

beschrieben werden.

In der Realitét ist die Elektronenbewegung korreliert und der damit verbunde-
ne Fehler wird als Korrelationsenergie bezeichnet. Um diese Unzulénglichkeit des
Hartree-Fock-Verfahrens zu beseitigen, wurden verschiedene post-HF-Methoden
zur Berechnung der Korrelationsenergie entwickelt:
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e Storungstheoretischer Ansatz: Mgller-Plesset-Verfahren (MPn, n = Ordnung
der Korrektur, gingigstes Verfahren: MP2)

e Variationstheoretischer Ansatz: CI (configuration interaction)-Verfahren

e Andere Ansitze: z. B. Coupled-Cluster, Quadratic CI

Die ab initio-Verfahren sind methodisch gesehen die aufwandigsten aber auch die
genauesten Verfahren.

Semiempirische Methoden

Obwohl beim Hartree-Fock-Ansatz weitreichende Néherungen verwendet werden,
wird zur Loésung der Schréodinger-Gleichung immer noch ein erheblicher Rechen-
aufwand benétigt. Deshalb werden in semiempirischen Methoden weitere Vereinfa-
chungen eingefiihrt. Der Rechenzeitbedarf wird dadurch verkiirzt, dass bestimm-
te Integraltypen ganz vernachlassigt oder an experimentell bestimmte Parame-
ter angepasst werden, d. h. semiempirische Verfahren basieren auf experimentellen
Daten. Verschiedene semiempirische Methoden enthalten unterschiedliche Nahe-
rungen, basierend auf unterschiedlichen experimentellen Datensidtzen und besit-
zen dadurch unterschiedliche Parametrisierungen. Die semiempirischen Methoden
werden iiblicherweise mit Abkiirzungen gekennzeichnet. Bekannte Vertreter dieser
Methoden sind MNDO [DT77], AM1 [DZHS85] oder PM3 [Ste89]. Die Zuverlassig-
keit von semiempirischen Methoden ist begrenzt.

Dichtefunktionalmethoden

Die traditionellen quantenchemischen Methoden verwenden als zentrale Grofe die
Wellenfunktion, aus der alle Eigenschaften berechnet werden kénnen. Im Gegensatz
dazu verwenden Dichtefunktionalmethoden als zentrale Grofe die Elektronendich-
te, die die Wahrscheinlichkeit beschreibt, an einem bestimmten Punkt im Raum ein
Elektron anzutreffen. Da die Elektronendichte nur von den drei Raumrichtungen
abhingt, ist sie wesentlich einfacher zu behandeln als die Wellenfunktion, die von
allen Kern- und Elektronenkoordinaten abhéngt. Im Gegensatz zur Wellenfunktion
kann die Elektronendichte auch experimentell, z. B. iiber Rontgenstrahlbeugung,
bestimmt werden.

Ein Funktional F'[f (z)] ist eine Rechenvorschrift, die als Eingabe eine Funktion
verwendet und als Ergebnis eine Zahl liefert:

f(z) "y (4.8)

Dichtefunktionalmethoden bieten den Vorteil, Rechenergebnisse mit der Quali-
tat der Ergebnisse hochkorrelierter ab initio-Methoden mit geringer Rechenzeit
(vergleichbar der von HF-Verfahren) zu erméglichen. Die Bedeutung der Dichte-
funktionaltheorie (DFT) hat u.a. deshalb in den letzten Jahren stark zugenommen
(vgl. z. B. [KHO1)).
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Da die quantenchemischen Berechnungen der vorliegenden Arbeit mit Dichtefunk-
tionalmethoden durchgefithrt wurden, wird im folgenden Kapitel naher auf die
theoretischen Grundlagen dieser Methoden eingegangen.

4.1.2.1 Dichtefunktionaltheorie

Die Grundlagen der heute verwendeten Dichtefunktionaltheorie gehen auf Hohen-
berg und Kohn [HK64]| zuriick. Das erste Hohenberg-Kohn-Theorem besagt, dass
der Grundzustand eines Systems von n Elektronen eine eindeutige ortsabhéngige
Elektronendichte p () besitzt. Diese ist als Mehrfachintegral definiert:

o (7) :n/.../\\If(fl,.fg,...,fn)Istlde...dfn (4.9)

Der Grundzustand eines Systems ist der Zustand, in dem das System seine gering-
ste mogliche Energie besitzt. Die Grofse x fasst die 3n rdumlichen Koordinaten 7
des Systems mit den n Spinkoordinaten s der Elektronen zu einer Gréfse zusammen.
Aus der Elektronendichte kénnen der Hamilton-Operator und damit alle Eigen-
schaften des Systems im Grundzustand bestimmt werden.

Da die gesamte Energie im Grundzustand ein Funktional der Elektronendichte im
Grundzustand ist, miissen auch deren Komponenten Funktionale der Elektronen-
dichte sein. Die Energie wird aufgeteilt in die potentielle Energie der Elektron-
Kern-Anziehung E,,. [po], die vom untersuchten System abhéngt

Ene [po] = / po (7) Vyedi® (4.10)

und den Anteil, der unabhéngig vom untersuchten System ist und sich aus der
kinetischen Energie T[po] und der Energie der Elektron-Elektron-Wechselwirkung
Eee [po] zusammensetzt:

Eo [po] = T'[po] + Eee [po] + Ene [po] (4.11)

Die systemunabhéngigen Terme werden in einer neuen Grofe, dem sogenannten
Hohenberg-Kohn-Funktional F g zusammengefasst:

Frr [po] = T [po] + Eee [po] (4.12)

Die Schrodinger-Gleichung kénnte exakt und nicht nur ndherungsweise gelost wer-
den, wenn das Hohenberg-Kohn-Funktional F g bekannt wéare. Da das Funktional
Fuk [p] nicht bekannt ist, werden bei praktischen Anwendungen der Dichtefunk-
tionaltheorie Naherungen verwendet.

Der Ansatz von Kohn und Sham [KS65] brachte einen Durchbruch bei der Entwick-
lung des benétigten Funktionals. Durch dieses Verfahren wird so viel Information
wie moglich exakt berechnet und nur ein kleiner Anteil der Gesamtenergie durch
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ein gendhertes Funktional bestimmt. Kohn und Sham fithren ein nichtwechsel-
wirkendes Referenzsystem (Subskript S) mit derselben Elektronendichte wie das
Ausgangssystem ein, das aus einem Satz von Orbitalen ¢; (z.B. Einelektronen-
funktionen) gebildet wird, um den Hauptteil der kinetischen Energie exakt zu
berechnen:

n

Ts = —§Z<907;|V2|90i> (4.13)

1

Auch wenn der nichtwechselwirkenden kinetischen Energie dieselbe Elektronen-
dichte zugrunde liegt, ist sie nicht gleich der wahren kinetischen Energie. Fiir das
gesuchte Funktional ergibt sich folgende Beziehung:

Flp(M] =Tsp (] + Jlp (M + Exc [p (7)) (4.14)

J ist der klassische Coulomb-Anteil der Ladungsverteilung und Ex¢ (die Austausch-
Korrelationsenergie) ist das Funktional, das alle unbekannten, nicht exakt bere-
chenbaren Anteile enthélt. Das nichtwechselwirkende Referenzsystem wird durch
eine Slater-Determinante ©g beschrieben, die die gleiche Elektronendichte wie das
reale wechselwirkende System besitzt:

p1(71) o2 (71) ©n (T1)

L | (72) o (72) Pn (T2)
@S:ﬁ - (4.15)

e1(7n) w2 (Tn) o pa (@)

Die Spinorbitale ¢; sind Losungen von n Einteilchengleichungen, den sogenannten
Kohn-Sham-Gleichungen:

% = eip; (4.16)

¢; ist die Energie des Systems und fKS der Einelektron-Kohn-Sham-Operator:

fES = —%VQ + Vs (7). (4.17)
Vs (7) ist das lokale Potential des nichtwechselwirkenden Referenzsystems. Die Or-
bitale werden {iiblicherweise als Kohn-Sham-Orbitale oder kurz als KS-Orbitale
bezeichnet.
Wenn die exakte Form von Exc bekannt wére, wiirde die Kohn-Sham-Strategie
zur exakten Energie, d.h. zum korrekten Eigenwert des Hamilton-Operators der
Schrodinger-Gleichung fithren. Im Gegensatz zum Hartree-Fock-Modell, das schon
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von Beginn an auf einer Naherung basiert, ist der Kohn-Sham-Ansatz grundsétzlich

exakt. Die Ndherung wird erst bei der Wahl des unbekannten Funktionals Ex¢ fiir

die Austausch-Korrelationsenergie eingefiihrt.

Da die Qualitdt der Dichtefunktionaltheorie-Methoden von der Genauigkeit der

gewihlten Naherung fiir Exc abhangt, ist das Entwickeln immer besserer Funk-

tionale das Kernstiick der Dichtefunktionaltheorie. Die meisten Funktionale wer-

den nach den Initialen ihrer Entwickler kombiniert mit ihrem Erscheinungsjahr be-

nannt. Das Austausch-Korrelationsfunktional E'x ¢ wird iiblicherweise in Austausch-
und Korrelationsfunktionale aufgespalten.

Es werden folgende Ansétze unterschieden:

e Local Density Approximations (LDA)
e Generalized Gradient Approximations (GGA)
e Hybridfunktionale

Local Density Approximations

Diese (alteren) Ansétze basieren auf der Idee eines hypothetischen einheitlichen
Elektronengases. Die Grundlage des Modells ist die Annahme, dass Ex¢c in der
folgenden, sehr einfachen Form geschrieben werden kann:

B2 ) = [ p(7) exc (o () 7 (4.19)

exc (p (7)) ist die Austauschkorrelationsenergie pro Partikel eines einheitlichen
Elektrongases der Dichte p () und kann in einen Austausch- und einen Korre-
lationsbeitrag aufgeteilt werden:

exc (p (7)) = ex (p (7)) +ec (p (7)) (4.19)

Die Austauschenergie kann z. B. durch die Dirac-Formel beschrieben werden:

ELPAp] — —g@ |7 @ar (4.20)

Ein hiufig verwendeter Ansatz fiir die Korrelationsenergie [KHO1| ist das Funktio-
nal von Vosko, Wilk und Nusair (VWN-Funktional [VWNS80]).

Generalized Gradient Approximations

Diese Ansitze verwenden nicht nur die Elektronendichte p (7) selbst, sondern auch
deren Gradienten, um die Inhomogenitédt der wahren Elektronendichte zu be-
riicksichtigen. Typische Ansétze fiir Austauschfunktionale sind beispielsweise B86
[Bec86], B bzw. B88 [Bec88|, PW86 [PW86|, PWI1 [PY92|, FT97 [FT97| und fiir
Korrelationsfunktionale P86 [Per86], PW91 [PY92] und LYP [LYPS8§|.

Prinzipiell kann jedes Austauschfunktional mit jedem Korrelationsfunktional kom-
biniert werden, aber nur wenige Kombinationen werden zurzeit verwendet [KHO1].
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Als Austauschfunktional wird fast ausschliefslich das Funktional von Becke (B) in
Kombination mit den Korrelationsfunktionalen von Perdew (P86) und Lee, Yang,
Parr (LYP) verwendet.

Hybridfunktionale

Die neuesten Ansétze, die sogenannten Hybridfunktionale, definieren die Aus-

tauschfunktionale als eine Linearkombination von Hartree-Fock-, lokalen und gra-

dientkorrigierten Austauschbeitréigen. Da iiblicherweise die Austauschbeitrége deut-
lich grofser als die entsprechenden Korrelationseffekte sind, ist eine genaue Beschrei-

bung des Austauschfunktionals eine Grundvoraussetzung, um sinnvolle Ergebnisse

zu erhalten.

Hybridmethoden berechnen exakt die Austauschenergie der Slater-Determinanten

und verwenden nur fiir die Elektronenwechselwirkung ein Néherungsfunktional:

Exc = E¢* + E§® (4.21)

Eine Weiterentwicklung ist der Ansatz von Becke [Bec93|, bei dem die Austausch-
Korrelationsenergie als Linearkombination (Becke, drei-Parameter-Funktional) an-
gesetzt wird:

Exc = EX¢™ + ao (B — EX°PY) + 0, AEY® + a AESY! (4.22)

Die Gleichung enthélt die drei semiempirischen Parameter ag, a, und a., die an
experimentelle Daten angepasst wurden. E§% ist die exakte Austauschenergie,
die aus der Slater-Determinanten der Kohn-Sham-Orbitale bestimmt wird, E%5P4
ist die Austauschenergie der Local Spin Density Approximation. AEZ® ist die
Gradientenkorrektur fiir den Austausch von Becke (1988) und AELZW9! die Gra-
dientenkorrektur fiir die Korrelation von Perdew und Wang (1991).

Seit ihrer Einfiihrung haben die Hybridfunktionale grofsen Erfolg, der durch die
iiberraschend guten Ergebnisse, die BSLYP und dhnliche Funktionale in vielen che-
mischen Anwendungen liefern, begriindet ist. Insbesondere das B3LYP-Funktional
hat sich schnell zum bekanntesten und am haufigsten verwendeten Funktional ent-
wickelt (|[Rag00], [KHO1]). Es wird in der vorliegenden Arbeit verwendet.

4.1.3 Basissatz

Ein Basissatz ist eine Linearkombination (LCAO = linear combination of atom
orbitals) von Funktionen, den sogenannten Basisfunktionen, die verwendet werden,
um ein Molekiilorbital aufzubauen.

Sowohl in den konventionellen wellenfunktionsbasierten Methoden wie Hartree-
Fock oder in variationstheoretischen Ansétzen (CI-Verfahren) als auch in den
Dichtefunktionaltheorie-Methoden besteht die Menge vordefinierter Basisfunktio-
nen {7,} fast immer aus kartesischen Gauf-Funktionen, sogenannten ,Gaussian-
type-orbitals* (GTO) in der Form:
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%10 = Naty™zmexp [—ar?] (4.23)

N ist ein Normalisierungsfaktor, [, m und n sind Quantenzahlen, der Orbitalexpo-
nent « ist eine Konstante, die die rdumliche Ausdehnung der Funktion beschreibt.
Der Vorteil von GTO-Basisfunktionen liegt in den sehr effizienten Algorithmen
zur Losung von Mehrzentrenintegralen. Allerdings kénnen Gauf-Funktionen, im
Gegensatz zu Slater-Funktionen, aufgrund ihrer r>-Abhingigkeit das Orbitalver-
halten nicht korrekt beschreiben.

Das Verhalten von Slater-Funktionen dhnelt sowohl in Kernnéhe als auch im Ver-
lauf gegen unendlich dem Verhalten von Wasserstofffunktionen. Allerdings sind
die Losungen der auftretenden Mehrzentrenintegrale mit Slater-Funktionen zu auf-
wandig und spielen deshalb in modernen quantenchemischen Programmen keine
Rolle.

Deshalb kommen normalerweise sogenannte ,,contracted GTO“-Basissétze zum Ein-
satz, in denen mehrere primitive Gauk-Funktionen iiber eine Linearkombination
zu einer ,contracted Gauf-Funktion (CGF) zusammengefasst werden.

A
N =" deenSTO (4.24)

Der Kontraktionskoeffizient d wird so gewéhlt, dass der Verlauf der CGF-Funktion
sich so weit wie moglich dem einer einzelnen Slater-Funktion annéhert.

Die Wahl des Basissatzes hat entscheidenden Einfluss auf die Qualitat der Ergeb-
nisse. Bei der Auswahl einer geeigneten Basis miissen sowohl die Eigenschaften
der Atome und Bindungen im zu berechnenden System als auch die benétigte Re-
chenzeit und die gewiinschte Genauigkeit beriicksichtigt werden. Es gibt mehrere
Arten von Basissdtzen, die sich aus verschiedenen Gruppen von Basisfunktionen
zusammensetzen:

Minimaler Basissatz

Die einfachste und ungenaueste Moglichkeit ist der sogenannte minimale Basissatz,
bei dem jedes Atomorbital nur durch eine kontrahierte Basisfunktion dargestellt
wird, die aus drei Gauk-Funktionen zusammengesetzt ist. Da von diesem Basissatz
nicht mehr als qualitative Ergebnisse erwartet werden kénnen, wird er heute kaum
noch verwendet.

Erweiterte Basissitze

Diese Basissétze beschreiben jedes Atomorbital durch mehrere Basisfunktionen, die
jeweils wieder aus einer bestimmten Anzahl von Gauf-Funktionen zusammenge-
setzt sind. Werden beispielsweise zwei variierbare Basisfunktionen pro Atomorbital
verwendet, spricht man von einem double-zeta-Basissatz, bei drei Basisfunktionen
von triple-zeta usw. Erweiterte Basissétze ermoglichen eine grofere Flexibilitat.
Durch die unterschiedliche Gewichtung von mehreren Funktionen kann die Aus-
dehnung eines Atomorbitals besser an die Bindungssituation angepasst werden.
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Split-valence-Basissitze

Bei chemischen Prozessen finden die Anderungen in der elektronischen Wellen-
funktion nur im Valenzraum statt. Deshalb erhéhen diese Basissdtze nur fiir die
Valenzorbitale die Anzahl der verwendeten Funktionen. Die inneren Orbitale wer-
den mit weniger Funktionen beschrieben. Dadurch wird die Radialabhéngigkeit
nicht schlechter dargestellt, die Rechenzeit aber verkiirzt.

Polarisationsfunktionen

Die bisher beschriebenen Basisséatze sind bei der Beschreibung von Molekiilen, die
polare Bindungen enthalten, wie z. B. Aldehyde oder Alkohole, nicht sehr erfolg-
reich. Polarisationsfunktionen sind Orbitale mit hoherer Drehimpulsquantenzahl:
Sie verwenden zusétzliche p-Funktionen beim Wasserstoffatom und/oder zusétz-
liche d-Funktionen bei den schweren Elementen, wie z. B. Kohlenstoffatom und
Sauerstoffatom. Per Definition haben Polarisationsfunktionen mehr Winkelknoten-
ebenen als besetzte Atomorbitale und stellen dadurch sicher, dass die Orbitale
von ihrer urspriinglichen Atomsymmetrie abweichen und sich besser der Molekiil-
umgebung anpassen kénnen.

Polarisierte double-zeta- oder split-valence-Basissétze sind die am meisten verwen-
deten Basissétze in Standardanwendungen der Quantenchemie, da sie einen guten
Kompromiss zwischen Genauigkeit und Recheneffizienz bieten.

Diffuse Funktionen

Durch die Addition von diffusen Funktionen soll das zu steile Abfallen der normalen
Gaufk-Funktionen kompensiert werden. Dies ist z. B. von Vorteil bei Ionen, ange-
regten Zustanden oder um schwéchere Wechselwirkungen wie Briickenbindungen
besser berticksichtigen zu konnen.

In der Praxis haben sich verschiedene Standardbasissédtze durchgesetzt, wie z. B.
die Basissétze aus der Arbeitsgruppe von Pople [HRSP86|,[DHP71|,[HDP72|, aber
auch die ANO-[|AT91], die Karlsruhe- [SHA92|, [SHA94]| und vor allem die Dunning-
Basissitze [Dun89|: cc-pVDZ (correlation-consistent polarized valence double ze-
ta), cc-pVTZ, cc-pVQZ, ...

Im Folgenden wird kurz auf die in der vorliegenden Arbeit verwendeten Basissitze
eingegangen: Der Pople-Basissatz 6-31G(d) und der Dunning-Basissatz cc-pVTZ.

6-31G(d)

Die Pople-Basissitze sind die Standardbasissiatze des Programmpakets Gaussian
und werden nach ihrer Zusammensetzung aus Slater- und Gauf-Funktionen ein-
geteilt und benannt. Der Bindestrich trennt die Innenschalenorbitale von den Va-
lenzorbitalen. Die Zahl vor dem Bindestrich gibt an, wie viele Gauf-Funktionen
zu einer einzigen Basisfunktion kontrahiert werden. Hinter dem Bindestrich stehen
bei double-zeta-Basisséitzen, wie in diesem Beispiel, zwei weitere Zahlen (bei gro-
fseren erweiterten Basissitzen mehr). Diese liefern die gleiche Information fiir jeden
der beiden Typen von Basisfunktionen, die zusammen ein Atomorbital beschrei-
ben sollen. ,,G* in der Basissatzbezeichnung steht fiir Gaussian und die Angabe in
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Klammern gibt an, dass der Basissatz durch zusétzliche Polarisationsfunktionen
erweitert wird.

Der als Standardbasissatz ausgewéhlte Basissatz 6-31G(d) ist ein erweiterter split-
valence-Basissatz mit Polarisationsfunktionen: Fiir die Innenschalenorbitale wird
ein STO - kontrahiert aus sechs GTOs - und fiir die Valenzorbitale zwei STOs, von
denen das eine aus drei und das andere aus einem GTO gebildet wird, verwendet.
Zusétzlich werden fiir die schweren Elemente wie Kohlenstoff und Sauerstoff Pola-
risationsfunktionen (d-Funktionen) addiert.

cc-pVTZ

Die ,correlation consistent polarized valence“-Basissétze cc-pVnZ (n = D, T, Q, 5,
6, ...) bilden eine Serie von Basissétzen mit wachsender Komplexitat. In jeder Stufe
werden ganze ,Schalen” von Basisfunktionen addiert. Die Kardinalzahl n gibt die
Anzahl der Kontraktionen an, um ein STO zu beschreiben und ist damit nicht
nur ein Maf fiir die Gréfe des Basissatzes, sondern auch fiir seine Qualitéat: Durch
die Verwendung von Basissdtzen mit groferer Kardinalzahl kann die Korrelations-
energie systematisch verbessert werden. Eine Studie iiber die Eignung dieser kor-
relationskonsistenten Basissdtze in Kohn-Sham-Berechnungen [RW99] kommt zu
dem Ergebnis, dass Kombinationen von B3LYP mit Basissiatzen ab cc-pV'TZ und
grofer sehr gute Ergebnisse liefern. In der vorliegenden Arbeit wurde der korrelati-
onskonsistente, polarisierte Valenz-Triple-Zeta-Basissatz cc-pVTZ fiir ergénzende
Rechnungen ausgewéhlt.

4.1.4 Skalierungsfaktoren

Harmonische Vibrationsfrequenzen, die mit quantenchemischer Software berech-
net werden, sind iiblicherweise grofer als experimentell beobachtete Vibrations-
frequenzen [HRSP86|. Die Hauptursache fiir diesen Unterschied liegt in der Ver-
nachlassigung von anharmonischen Effekten bei der theoretischen Betrachtung.
Auferdem treten Fehler durch die unvollstéindige Beriicksichtigung der Elektro-
nenwechselwirkung und die Verwendung von endlichen Basissitzen auf [SR96]. Da
die Uberschitzung der berechneten, harmonischen Frequenzen fiir eine bestimmte
theoretische Methode relativ einheitlich ist, werden Skalierungsfaktoren verwen-
det, um die Abweichungen zu korrigieren. Dadurch kann normalerweise eine gute
Ubereinstimmung zwischen den berechneten skalierten harmonischen und den ex-
perimentell beobachteten anharmonischen Frequenzen erreicht werden. Die Ent-
wicklung von geeigneten Skalierungsfaktoren nimmt an Bedeutung zu (vgl. z. B.
[MMRO7], [TPR*06], [AU05|, [CRP05]|, [SBGT04], [Won96|, [SRI6|, [GISI1]).

Abgesehen vom Interesse an den Vibrationsfrequenzen selbst, wird die Berechnung
der Nullpunktvibrationsenergie ZPVE (zero-point vibrational energy) durch die
berechneten harmonischen Frequenzen bestimmt. Die Nullpunktvibrationsenergie
wird fiir die Berechnung von thermodynamischen Eigenschaften benétigt. Die ein-
fachste rechnerische Néherung fiir die ZPVE eines Molekiils ist (vgl. [SR96]):

1
ZPVE/Nhe = - Z w; (4.25)
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w; ist die i-te harmonische Vibrationsfrequenz; Nhc ist die zugehorige Energieum-
wandlungskonstante.

Da Effekte der Anharmonie nicht berticksichtigt werden, ist dieser Ausdruck nicht
exakt, d.h., die einfache Verwendung der berechneten harmonischen Frequenzen
bewirkt einen Fehler in der ZPVE. Deshalb werden (vgl. [SR96|, [GJS91]) fiir
die Berechnung von Nullpunktvibrationsenergien aus berechneten harmonischen
Frequenzen eigene Skalierungsfaktoren bendtigt.

4.2 Durchfiihrung der Berechnungen

Fiir die untersuchten Molekiile wurden verschiedene Startgeometrien (je nach Gro-
fse des Molekiils bis zu mehrere Hundert Geometrien) erstellt. Die ausgewéhlten
Dieder-Winkel wurden in 60°-Schritten variiert. Da die ausgewéhlten Aldehyde
und damit auch die entsprechenden Halbacetale z.T. langere Alkylgruppen oder
einen Benzolring besitzen, ist die Zahl der moglichen Startgeometrien sehr grofk.
Daher war es im Rahmen dieser Arbeit nicht moglich, alle Winkelkombinationen
zu untersuchen.

In der Literatur (vgl. z. B. [Mor94], [WM89], [Kir83|, [WWMT79|, [JPBVT7S]) ist zu
finden, dass bei Molekiilen derselben Stoffgruppe dhnliche Startgeometrien zu den
energetisch giinstigsten Konformeren fiihren.

Deshalb wurden die Konformere der kleinen Molekiile analysiert und fiir gréfsere
Molekiile die bereits ermittelten Konformere der kleineren Molekiile verwendet und
nur noch die Winkel der neu dazugekommenen Gruppen variiert. Die Berechnungen
erfolgten mit Gaussian 03. Ein Beispiel fiir eine Eingabedatei ist im Anhang (Kap.
8.2.1) angegeben.

Die Vorgehensweise, um die Gleichgewichtskonstante einer Reaktion mit quanten-
chemischen Methoden zu berechnen, ist in den folgenden Unterkapiteln beschrie-
ben.

4.2.1 Geometrieoptimierung

Die Stabilitidt eines Konformers eines Molekiils und damit die Haufigkeit seines
Auftretens wird durch seine Energie bestimmt: Je niedriger die Energie, umso
stabiler ist das Konformer und umso hoher ist die Wahrscheinlichkeit, dass dieses
Konformer auftritt.

Die Energie eines Molekiils ist eine Funktion seiner Geometrie, d. h. der relativen
Anordnung der Atome zueinander. Durch eine sogenannte Potentialenergieoberfléa-
che (potential energy surface) kann die Energie in Abhéngigkeit von der Geometrie
beschrieben werden. Die Abbildung 4.1 zeigt ein Beispiel fiir eine Potentialener-
gieoberfliche eines Molekiils mit zwei Freiheitsgraden.

Jeder Punkt auf der Fléache stellt eine bestimmte Molekiilstruktur und die ihr ent-
sprechende Energie dar. Durch die Kenntnis der Potentialenergieoberfliache eines
Molekiils kann beurteilt werden, welche der verschiedenen geometrischen Anord-
nungen zu jenem Konformer fiihrt, das energetisch am giinstigsten ist und deshalb
am haufigsten vorkommt.
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Abbildung 4.1: Potentialenergieoberfléche |Fri]

Die Geometrieoptimierung entspricht einer Energieminimierung: Die Energie der
Startgeometrie eines Molekiils wird berechnet und diese Geometrie solange syste-
matisch variiert, bis die Energie ein Minium annimmt. Wie in der Abbildung 4.1
zu sehen ist, entspricht ein Minimum auf der Potentialenergieoberfliche einer Tal-
sohle. Man unterscheidet zwischen lokalen Minima, die in einer bestimmten Region
der Potentialenergieoberfliche den tiefsten Punkt darstellen und dem globalen Mi-
nimum, an dem die geringste Energie auf der gesamten Potentialoberflache erreicht
wird. Die verschiedenen Minima entsprechen den unterschiedlichen Konformeren
eines Molekiils. Minima treten auf, wenn die berechnete Geometrie eine Gleichge-
wichtsgeometrie ist, d. h. ein stationdrer Punkt erreicht wird.

4.2.2 Frequenzberechnung

Um zu iiberpriifen, ob die gefundene Geometrie einem Energieminimum entspricht,
wird im Anschluss an die Geometrieoptimierung eine Frequenzberechnung durch-
gefiihrt. Dabei wird die Art der stationdren Punkte auf der Potentialenergieoberfla-
che bestimmt, indem die zweite Ableitung der Energie nach den Kernkoordinaten
der Potentialenergieoberfliche (die Hesse-Matrix) berechnet wird. Ist der statio-
nare Punkt ein Minimum, erhoht jede Geometriednderung die Energie, d. h., alle
Eigenwerte der Hesse-Matrix sind positiv, es gibt keine negativen (imaginéren)
Frequenzen.

Zusétzlich liefert die Frequenzberechnung thermodynamische Eigenschaften wie
z.B. die freie Gibbsche Energie, die Nullpunktsvibrationsenergie, die Enthalpie
und die Entropie.

Frequenzberechnungen diirfen nur an stationdren Punkten auf der Potentialener-
gieoberfliache, d.h. nur an Molekiilen mit bereits optimierter Geometrie durchge-
fithrt werden [FF96]. Fiir die Frequenzberechnung und die Geometrieoptimierung
miissen dieselbe quantenchemische Methode und derselbe Basissatz verwendet wer-
den.
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4.2.3 Berechnung der Gleichgewichtskonstanten

Die Reaktion

aA+ BB =~C + 6D (4.26)

ist im chemischen Gleichgewicht, wenn die Gleichung

i=D
App=Y vipt; = apa + Bup — e — Spp =0 (4.27)
i=A
erfillt ist.

Apgp ist das chemische Reaktionspotential, p; sind die chemischen Potentiale der
an der Reaktion teilnehmenden Stoffe (A, B, C und D) und v; sind deren stochio-
metrische Faktoren (a, (3,7, 9).

Fiir das chemische Potential einer Komponente i gilt:

pi (T,p) = p; (T,p°) + RTIn <pp ) + RTny; (4.28)

y; sind die Molanteile der Gase in der Mischung, R ist die allgemeine Gaskonstante
und p® der Standarddruck (0,1 MPa). Damit ergibt sich fiir Gleichung 4.27:

MA(T,p —|—RTln( + RTInyy

)
I
Q
—

+3 {MB (T,p®) + RTIn
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A T ‘ Y ,,0
o R M( 7p)remesGas —In ycyg _ any (431)
RT Yayn

Fiir reine Stoffe ist das chemische Potential u; eines Stoffes i gleich seiner molaren
Gibbschen Energie g;. Damit ergibt sich aus Gleichung 4.31:

Y ,,0
o _AR g (Ta p)reinesGas —In ycyg _ any (432)
RT YaYp

Fiir die thermodynamische Gleichgewichtskonstante einer Reaktion zwischen idea-
len Gasen gilt:

(4.33)

A T
Kyzexp<— RQR;7P>>

Agr g (T,p) ist die Anderung_der Gibbschen Reaktionsenergie bei der Temperatur
T und dem Druck p. Die Anderung der Gibbschen Reaktionsenergie kann aus
folgender Differenz berechnet werden:

Arg(T,p) = Z VProdukte * 9Produkte — Z VEdukte * YEdukte (4.34)

Um die Gleichgewichtskonstante einer Reaktion mit quantenchemischen Methoden
zu berechnen, miissen die Gibbschen Energien der an der Reaktion beteiligten
Stoffe mit quantenchemischen Berechnungen ermittelt werden.

Fiir detaillierte Informationen iiber die Gleichungen, die bei der Berechnung der
thermodynamischen Daten mit Gaussian G 03 zum Einsatz kommen, wird auf die
Literatur (z.B. [Och00] bzw. [SM99]) verwiesen.

4.2.3.1 Beriicksichtigung der Konformere

Konformere sind verschiedene, unterschiedlich stabile Strukturen eines Molekiils,
die durch Drehung um Einfachbindungen ineinander iiberfiihrt werden koénnen.
Die Beriicksichtigung der Konformere eines Molekiils ist notwendig, um die Lage
des Gleichgewichts einer Reaktion korrekt vorherzusagen. Deshalb muss festgelegt
werden, wie die Konformere der Molekiile eingebunden werden, um die in Glei-
chung 4.33 bendtigte Anderung der Gibbschen Reaktionsenergie Ag g (T, p) zu
berechnen.

Eine Vorgehensweise ([Mor94|, [BH98|), die Gleichgewichtskonstante zu berechnen,
verwendet fiir jedes an der Reaktion beteiligte Molekiil nur das Konformer mit der
geringsten Energie.

In der Realitdt besteht eine Losung eines Stoffes nicht nur aus dem energetisch
giinstigsten Konfomer, sondern ist eine Mischung aus Konformeren. Aus diesem
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Grund wurde in der vorliegenden Arbeit versucht, fiir die interessierenden Molekii-
le alle relevanten Konformere zu ermitteln und bei der Berechnung der Gleichge-
wichtskonstanten zu beriicksichtigen. Da die einzelnen Konformere unterschiedliche
Energien besitzen, wurde iiber eine Boltzmann-Verteilung (Gl. 4.35) die Auftritts-
wahrscheinlichkeit eines Konformers bestimmt:

exrp (——(e’;{;“) )
iy eap ()

fi ist die Auftrittswahrscheinlichkeit des Konformers n;, e; ist die Energie des
Konformers i, eg ist die Energie des Konformers mit der niedrigsten gefundenen
Energie und [ ist die Anzahl der berticksichtigten Konformere

Bei der Berechnung der Gleichgewichtskonstanten wurden alle Konformere mit ei-
ner Auftrittswahrscheinlichkeit von mindestens 0,01 beriicksichtigt. Lag die Sum-
me der Auftrittswahrscheinlichkeiten dieser Konformere unter 0,95 wurden so viele
weitere Konformere beriicksichtigt, bis diese Grenze erreicht war.

In der Tabelle 4.1 sind beispielhaft fiir das relativ kleine Molekiil 1-Methoxy-1-
Propanol (MP) alle 17 ermittelten Konformere mit ihren Energien und Auftritts-
wahrscheinlichkeiten angegeben. Alle in der vorliegenden Arbeit durchgefiihrten
Berechnungen wurden unter der Annahme idealer Gase fiir p = 0,1 MPa durchge-
fiihrt.

fi=

(4.35)

Tabelle 4.1: Energien und Boltzmann-Verteilung der Energien fiir alle ermittelten
Konformere von 1-Methoxy-1-Propanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-1-Propanol - a | -308,88095557 0,44456
1-Methoxy-1-Propanol - b | -308,88078052 0,36933
1-Methoxy-1-Propanol - ¢ | -308,87990796 0,14658
1-Methoxy-1-Propanol -d | -308,87752261 0,01172
1-Methoxy-1-Propanol - e | -308,87744346 0,01078
1-Methoxy-1-Propanol - f | -308,87682353 0,00559
1-Methoxy-1-Propanol - g | -308,87667243 0,00476
1-Methoxy-1-Propanol - h | -308,87579584 0,00188
1-Methoxy-1-Propanol -1 | -308,87572305 0,00174
1-Methoxy-1-Propanol - j | -308,87536643 0,00119
1-Methoxy-1-Propanol - k | -308,87488964 0,00072
1-Methoxy-1-Propanol -1 | -308,87453405 0,00049
1-Methoxy-1-Propanol - m | -308,87390541 0,00025
1-Methoxy-1-Propanol - n | -308,87353362 0,00017
1-Methoxy-1-Propanol - o | -308,87324005 0,00013
1-Methoxy-1-Propanol - p | -308,87309416 0,00011
1-Methoxy-1-Propanol - q | -308,86847849 8,1-1077
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Die Energie wird in Gaussian in E;/n angeben. Ej, ist die Hartree-Energie, eine
physikalische Konstante, die als Bezugssystem fiir die Einheit der Energie verwen-
det wird und n ist die Stoffmenge (1 E;/n = 627,5095 kcal/mol).

Im Fall von 1-Methoxy-1-Propanol wurden die fiinf haufigsten Konformere (MP-a
bis MP-e), die zusammen eine Auftrittswahrscheinlichkeit von 0,983 besitzen, be-
riicksichtigt. Anschlieflend wurden die Faktoren f der ausgewéhlten Konformere
durch Division mit ihrer Gesamtauftrittswahrscheinlichkeit wieder auf eins nor-
miert.

_h
Zé:l fi

Fiir das ausgewéhlte Beispiel ergeben sich die neuen Faktoren f; aus der Tabelle 4.2.

i (4.36)

Tabelle 4.2: Energien und Boltzmann-Verteilung der Energien fiir die ausgewéahlten
Konformere von 1-Methoxy-1-Propanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-1-Propanol - a | -308,88095557 0,45227
1-Methoxy-1-Propanol - b | -308,88078052 0,37573
1-Methoxy-1-Propanol - ¢ | -308,87990796 0,14912
1-Methoxy-1-Propanol - d | -308,87752261 0,01192
1-Methoxy-1-Propanol - e | -308,87744346 0,01096

Nachdem die Anzahl der Konformere eines Molekiils festgelegt ist, gibt es mehrere
Moéglichkeiten, die Konformere einzubinden. Folgende drei Varianten werden in der
vorliegenden Arbeit verwendet:

In Variante I werden nur die Konformere mit der geringsten Energie (ey) der an
der Reaktion teilnehmenden Stoffe beriicksichtigt. Die Anderung der Gibbschen
Reaktionsenergie erhdlt man aus:

(AR g (T7 p))eo = Z Vprodukte * (geo)Produkte - Z VEdukte * (geo)Edukte (437)

Fiir die Gleichgewichtskonstante aus den Konformeren mit der geringsten Energie

(ARgUnWm> (4.38)

K,g=cxp|—
E p ( RT
Variante II wichtet die berechneten Gibbschen Energien aller ausgewéhlten Kon-
formere mit den berechneten Auftrittswahrscheinlichkeiten f;, um ein ,Ersatzmo-
lekiil“ mit einer gemittelten Gibbschen Energie zu erhalten:
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l
Gm =Y fri+ i (4.39)
=1

Fiir alle an der Reaktion beteiligten Molekiile wird, sofern mehrere Konformere
gefunden wurden, diese gemittelte Gibbsche Energie gebildet und dann die Gleich-
gewichtskonstante der Reaktion K, mit der gemittelten Anderung der Gibbschen
Reaktionsenergie (Ag g (7', p)),, berechnet:

(AR g (T7 p))m = Z VProdukte * (gm)Produkte - Z VEdukte * (gm)Edukte (440)

(Arg(T,p))
K,, = — m 4.41
= cap (S0 (4.41)
In Variante I1I werden die Gleichgewichtskonstanten einer Reaktion fiir alle Kom-
binationen der ausgewéhlten Konformere i berechnet und anschliefsend die Gleich-
gewichtskonstanten mit den Auftrittswahrscheinlichkeiten f,, gewichtet, um eine
mittlere Gleichgewichtskonstante K,, zu erhalten.

K; = exp (—%) (4.42)
l
K=Y fmi K (4.43)
=1

Die Auftrittswahrscheinlichkeiten f,, setzen sich aus den Auftrittswahrscheinlich-
keiten f; der an der Reaktion beteiligten Molekiile zusammen:

l

i = fs (4.44)

=1

4.2.4 VVerwendete Software

Fiir die quantenchemischen Berechnungen wurde das Softwarepaket Gaussian in
der Version: G 03, Revision C 0.2 [GTS*04a] bzw. Revision E 0.1 [GTST04b] der
Firma Gaussian Inc. verwendet. Um die benétigten Gaussian-Eingabedateien zu
erzeugen, wurde das Programm Molden (Version 4.6 [Sch|) eingesetzt.



4.2 Durchfiihrung der Berechnungen 57

4.2.5 Betrachtete Molekiile

Bei den quantenchemischen Berechnungen wurden alle in den NMR-Untersuch-
ungen verwendeten Aldehyde und Alkohole beriicksichtigt. Da die quantenchemi-
schen Berechnungen mit zunehmender Grofe (Atomanzahl) der Molekiile immer
aufwindiger werden, wurden fiir die Reaktionsprodukte, die in den experimen-
tellen Untersuchungen bestimmt wurden, nur die in der Tabelle 4.3 angegebenen
Stoffe behandelt. Alle Berechnungen wurden unter der Annahme idealer Gase fiir
p=0,1 MPa durchgefiihrt.

Tabelle 4.3: Berechnete Molekiile

Methanol Ethanol 1-Propanol
Formaldehyd Hemiformal - -
1-Methoxy- 1-Ethoxy- 1-Propoxy-
Acetaldehyd ethanol ethanol ethanol
1-Methoxy-1- | 1-Ethoxy-1- | 1-Propoxy-1-
Propanal Propanol Propanol Propanol
1-Methoxy-1- | 1-Ethoxy-1- | 1-Propoxy-1-
Butanal Butanol Butanol Butanol
1-Methoxy-1-
Heptanal Heptanol - -
Decanal 1-Methoxy-1- ) )
Decanol
1-Methoxy-3-
3-Phenylpropanal Phenyl-1- - -
Propanol
1-Methoxy-2- | 1-Ethoxy-2- | 1-Propoxy-2-
2-Chlorbenzaldehyd | Chlorbenzyl- | Chlorbenzyl- | Chlorbenzyl-
alkohol alkohol alkohol

4.2.6 Verwendete Methoden, Basissatze und ausgewadhlte
Rechenparameter

Als quantenchemische Methode wurde ein DFT-Ansatz ausgewahlt (vgl. Kapitel
4.1.2.1).

Da aus fritheren Arbeiten am Lehrstuhl ([Kuh03], [AlIb98|) fir die Reaktion von
Formaldehyd und Methanol zu Hemiformal experimentelle Daten fiir die Gleich-
gewichtskonstante zur Verfiigung standen, wurden sowohl Berechnungen fiir die-
se Molekiile durchgefiihrt als auch Literaturergebnisse (z.B. [KHO1]|, [LCHO05],
[BHIS|, [FF96]) beriicksichtigt, um die quantenchemische Methode und den Ba-
sissatz auszuwahlen.

Bei den Berechnungen zur Auswahl des DFT-Ansatzes wurden vier géangige DFT-
Ansétze jeweils mit fiinf verschieden grofsen Basissdtzen kombiniert. Die Rechnun-
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gen wurden bei 298,15 K durchgefiihrt. Die Ergebnisse (ausgewertet mit Variante
I, vgl. 4.2.3.1) sind in der Tabelle 4.4 zusammengestellt.

Tabelle 4.4: Gleichgewichtkonstanten fiir die Reaktion von Formaldehyd mit Methanol
zu Hemiformal fiir vier verschiedene DFT-Methoden mit jeweils fiinf Basis-
satzen, berechnet mit Variante II

Methode / Basissatz K
B3LYP/6-31G(d) 3,14-10°
BLYP/6-31G(d) 2,07-10°
BP86/6-31G(d) 1,27-10°
B3P86/6-31G(d) 2,50-10°
B3LYP/6-311G(d) 1,62-10"
BLYP/6-311G(d) 9,80-102
BP86/6-311G(d) 1,17-102
B3P86/6-311G(d) 2,03-10*

B3LYP/6-311++G(d,p) | 2,44-10~"
BLYP/6-311++G(d,p) | 9,10-1074
BP86/6-311++G(d,p) | 2,06-10°
B3P86/6-311++G(d,p) | 5,25-10?

B3LYP/cc-pVDZ 1,49-10?
BLYP /cc-pVDZ 1,88-10°
BP86/cc-pVDZ 6,80-102
B3P86/cc-pVDZ 7,56-10*
B3LYP /cc-pVTZ 1,53-10°
BLYP /cc-pVTZ 7,59-1073
BP86/cc-pVTZ 3,67-10°
B3P86/cc-pVTZ 2,55-10°

Die Zahlenwerte fiir die Gleichgewichtskonstanten, die mit unterschiedlichen quan-
tenchemischen Methoden berechnet wurden, weisen eine grofe Bandbreite auf: Fiir
den kleinsten gewéahlten Basissatz 6-31G(d) betragt beispielsweise der Zahlenwert
der Gleichgewichtskonstanten fiir die Bildung von Hemiformal aus Formaldehyd
und Methanol mit der Methode BLYP 2,07, wahrend die Methode B3P86 den Wert
K = 2,50-10° liefert. Unabhéngig vom gewihlten Basissatz werden mit BLYP im-
mer die kleinsten, mit B3P86 immer die grofsten Zahlenwerte ermittelt. Der Wech-
sel des Basissatzes bewirkt zwar auch eine deutliche Anderung der Zahlenwerte
der Gleichgewichtskonstanten K, der Einfluss der quantenchemischen Methode ist
aber deutlich grofer. Die Werte der Gleichgewichtskonstanten aus der Tabelle 4.4
werden, unabhéngig von der Methode, mit grofserem Basissatz kleiner. Dies gilt
sowohl fiir die Pople- als auch fiir die Dunning-Basissétze. Der Zahlenwert der
Gleichgewichtskonstanten der Reaktion von Formaldehyd mit Methanol zu Hemi-
formal bei 298,15 K betréigt laut Kuhnert 435 [Kuh03]. Keine der Kombinationen
aus der Tabelle 4.4 ist in der Lage, diesen Zahlenwert korrekt vorherzusagen. Im
Anschluss an die Berechnungen wurde als DFT-Ansatz B3LYP ausgewéhlt, da ei-
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nerseits der Zahlenwert fiir die berechnete Gleichgewichtskonstante (K = 314) mit
dem relativ kleinen Basissatz 6-31G(d) nahe am experimentell bestimmten Zah-
lenwert (K = 435) liegt, sich andererseits B3LYP als Standard-DFT-Ansatz in der
Literatur [KHO1]| etabliert hat.

Um den geeigneten Basissatz festzulegen, wurde dieser Ansatz mit den in Tabelle
4.5 angegebenen 13 Basissdtzen kombiniert. Fiir vier Basissétze wurden zusétz-
lich Skalierungsfaktoren fiir die Nullpunktvibrationsenergie beriicksichtigt, um den
Fehler aus der Annahme harmonischer Vibrationsfreiheitsgrade zu kompensieren
(vgl. Kapitel 4.1.4). Alle Berechnungen wurden fiir 298,15 K durchgefiihrt. Wie

Tabelle 4.5: Gleichgewichtkonstanten fiir die Reaktion von Formaldehyd mit Methanol
zu Hemiformal fiir BBLYP mit verschiedenen Basissitzen, berechnet mit
Variante II

Basisatz K
6-31G 4.84-102
6-31G(d) 3,14-10°
6-31G(d) - scale | 3,82-102
6-31G(d,p) 2,98.10°
6-31+ +G(d,p) | 3,93-10°
6-311G 8,67-10!
6-311G(d) 1,62-10"
6-311G(d,p) 7,08-10°
6-311++G(d,p) | 2,44-107
cc-pVDZ 1,49-10?

cc-pVDZ - scale | 1,59-102
aug-cc-pVDZ 3,08-10°
cc-pVTZ 1,53-10°
cc-pVTZ - scale | 1,71-10°
aug-cc-pVTZ 3,86-1071
cc-pVQZ 5,39-101
cc-pVQZ - scale | 6,02-107¢

die Tabelle 4.5 zeigt, hingen die Zahlenwerte fiir die Gleichgewichtskonstante der
Bildung von Hemiformal entscheidend vom gewéhlten Basissatz ab. Sowohl fiir die
ausgewahlten Pople- als auch fiir die Dunning-Basissdtze werden die Zahlenwerte
mit grofserem Basissatz kleiner. Die Zahlenwerte der berechneten Gleichgewichts-
konstanten sind i{iberraschenderweise fiir die ,kleineren” Basissétze deutlich ndher
am experimentell gefundenen Wert als fiir die ,,grofseren” Basissétze. Da die ,klei-
neren“ Basisséitze akzeptable Ergebnisse zu liefern scheinen und auch fiir grofere
Molekiile noch akzeptable Rechenzeiten besitzen, wurde als Standardbasissatz fiir
alle in der vorliegenden Arbeit berechneten Molekiile der Pople-Basissatz 6-31G(d)
- scale ausgewahlt. Zusatzlich wurde fiir ergénzende Rechnungen, insbesondere fiir
kleinere Molekiile, der Dunning-Basissatz cc-pV'TZ - scale ausgewéhlt, um zu tiber-
priifen, ob dieser Basissatz bei anderen Systemen bessere Ergebnisse liefert. Fiir
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diese Berechnungen wurde wegen des grofsen Rechenaufwands keine neue Konfor-
mersuche durchgefiihrt, sondern die Konformere, die mit dem Basissatz 6-31G(d)
gefunden wurden, wurden mit dem grofseren Basissatz neu berechnet. Fiir beide
Basissitze wurden Skalierungsfaktoren (vgl. Kapitel 4.1.4) verwendet: Fiir den Ba-
sissatz 6-31G(d) 0,9804 [Won96| und fiir den zweiten Basissatz cc-pVTZ 0,9878

IMMRO7].

4.3 Ergebnisse

4.3.1 Konformere

Die Tabelle 4.6 zeigt sowohl wie viele stabile Konformere von jedem untersuchten
Molekiil bestimmt werden konnten als auch die Anzahl der Konformere, die tat-
séchlich bei der Berechnung der Gleichgewichtskonstanten beriicksichtigt wurden.
Fiir das Halbacetal 1-Methoxy-1-Propanol wurden beispielsweise 17 Konformere
gefunden und fiinf in der weiteren Auswertung beriicksichtigt.

Tabelle 4.6: Anzahl der gefundenen und der verwendeten Konformere

Untersuchte Stoffe

Gefundene Konformere

Verwendete Konformere

Acetaldehyd 1 1
Propanal 3 2
Butanal 4 4
Heptanal 11 10
Decanal 12 11
3-Phenylpropanal 6 5
2-Chlorbenzaldehyd 2 1
Methanol 1 1
Ethanol 2 2
1-Propanol 6 6
1-Methoxy-1-Ethanol 6 5
1-Ethoxy-1-Ethanol 17 5
1-Propoxy-1-Ethanol 23 8
1-Methoxy-1-Propanol 17 5
1-Ethoxy-1-Propanol 26 9
1-Propoxy-1-Propanol 58 17
1-Methoxy-1-Butanol 28 8
1-Ethoxy-1-Butanol 49 23
1-Propoxy-1-Butanol 53 21
1-Methoxy-1-Heptanol 58 25
1-Methoxy-1-Decanol 58 31
1-Methoxy-3-Phenyl-1-Propanol 12 3
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol 21 5
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol 19 10
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol 26 9
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4.3.2 Gleichgewichtskonstanten der ausgewdhlten
Reaktionen

Die Zahlenwerte der berechneten Gleichgewichtskonstanten fiir 298 K und 0,1 MPa
sind im folgenden Kapitel zusammengefasst. Aus zeitlichen Griinden wurde nur die
Gleichgewichtskonstante fiir die Bildung von Halbacetal 1 berechnet. Es werden die
Ergebnisse fiir alle drei gewéhlten Varianten dargestellt.

4.3.2.1 B3LYP 6-31G(d) scale

Die Tabelle 4.7 zeigt einen Uberblick iiber die Gleichgewichtskonstanten der aus-
gewéhlten Reaktionen, die mit B3LYP 6-31G(d) scale fiir alle drei Varianten be-
rechnet wurden.

Variante I berechnet die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten aus den Kon-
formeren mit der geringsten Energie, Variante Il aus den gemittelten Gibbschen
Energien und Variante III aus den Gleichgewichtskonstanten aller moglichen Kon-
formerkombinationen (vgl. Kap. 4.2.3.1).

Tabelle 4.7: Gleichgewichtskonstanten K fiir alle drei Varianten, B3LYP 6-31G(d) scale
(T = 298K, p = 0,1 MPa)

Acet- 3-Phenyl- | 2-Chlor-
A% aldchyd Propanal | Butanal | Heptanal | Decanal propanal | benzaldehyd
I [Methanol | 0,089 | 0,585 | 0,097 | 0,094 | 0,082 0,106 1,29-1074
I |Ethanol 0,043 | 0,098 | 0,016 - - - 2,23-107°
I |1-Propanol| 0,034 | 0,075 | 0,013 - - - 1,54-1075
IT [Methanol | 0,072 | 0,026 | 0,029 | 0,024 | 0,016 0,047 2,21-107°
IT | Ethanol 0,026 | 0,009 | 0,010 - - - 8,86-107¢
IT | 1-Propanol| 0,024 | 0,010 | 0,015 - - - 1,32-1075
III{Methanol | 0,084 | 0,716 | 0,135 | 0,272 | 0,198 0,280 9,24-107°
[IT| Ethanol 0,036 | 0,106 | 0,020 - - - 1,50-107°
[II|1-Propanol| 0,034 | 0,106 | 0,023 - - - 1,71-107°

Alle berechneten Zahlenwerte fiir K sind mit Variante I kleiner als eins, d. h., das
Gleichgewicht liegt auf der Seite der Edukte. Der grofte Zahlenwert der Gleich-
gewichtskonstanten wird fiir die Reaktion des aliphatischen Aldehyds Propanal
mit Methanol zu 1-Methoxy-1-Propanol erhalten (0,585). Bei einer dquimolaren
Einsatzmischung aus Propanal und Methanol betragen die Molanteile der beiden
Ausgangsstoffe im Reaktionsgleichgewicht 0,4427 und von 1-Methoxy-1-Propanol
0,1146. Die Reaktion des aromatischen Aldehyds 2-Chlorbenzaldehyd mit 1-Propa-
nol besitzt den kleinsten Wert der Gleichgewichtskonstanten (1,54-107%), d. h., die-
se Reaktion lauft am unvollstandigsten ab. Bei einer dquimolaren Einsatzmischung
aus 2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol betrdgt der Molanteil von 1-Propoxy-2-
Chlorbenzylalkohol im Reaktionsgleichgewicht nur 3,84-107°, d.h., der Umsatz
der Reaktion ist vernachlissigbar klein. Die Gleichgewichtskonstante der Reaktion
von Propanal mit Methanol ist um den Faktor 5,5 grofer als der Zahlenwert der
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Reaktion von 3-Phenylpropanal mit Methanol, d. h., die Substitution eines Wasser-
stoffatoms durch den aromatischen Ring bewirkt eine geringere Reaktivitét.

Abgesehen von den Reaktionen mit Acetaldehyd, nehmen die Zahlenwerte der
Gleichgewichtskonstanten mit steigender Alkylkettenlinge der Aldehyde ab. Mit
steigender Kettenléinge des Alkohols nimmt die Reaktivitat bei allen untersuchten
Systemen ab.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten, die mit Variante II berechnet wur-
den, sind alle deutlich kleiner als die Ergebnisse von Variante I, d. h., das Gleich-
gewicht der Reaktionen liegt noch mehr auf der Seite der Edukte.

Die Reaktion des kleinsten Aldehydmolekiils (Acetaldehyd) mit Methanol (klein-
stes Alkoholmolekiil) verlduft am vollstandigsten, da sich fiir die Bildung des
1-Methoxyethanols die grofte Gleichgewichtskonstante (K = 0,072) ergibt. FEi-
ne dquimolare Einsatzmischung aus Acetaldehyd und Methanol liefert im che-
mischen Gleichgewicht fiir die Edukte einen Molanteil von 0,4913 und fiir das
Produkt 1-Methoxyethanol einen Molanteil von 0,0174. Der geringste Umsatz
(K = 8,86-107°) wird fiir die Bildung von 1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol beobach-
tet. Bei einer dquimolaren Mischung aus 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol betragt
der Molanteil von 1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol im Reaktionsgleichgewicht le-
diglich 2,21-107%. Der Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten der Reaktion von
3-Phenylpropanal mit Methanol ist mit 0,047 etwa doppelt so grof wie der Wert
der Reaktion von Propanal mit Methanol zu 1-Methoxy-1-Propanol (0,026). Bei
der Auswertung mit Variante II bewirkt die Substitution des Wasserstoffatoms
durch den aromatischen Ring, im Gegensatz zu Variante I, eine hohere Reaktivi-
tat. Die Reaktivitdt der untersuchten Systeme nimmt mit steigender Alkylketten-
lange der aliphatischen Aldehyde tendenziell ab. Bei allen untersuchten Systemen
werden die groften Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten (wie erwartet) mit
dem kleinsten Alkoholmolekiil Methanol erreicht.

Mit Variante III werden fiir die Reaktionsgemische mit Propanal, Butanal, Hep-
tanal und Decanal die grofiten Gleichgewichtskonstanten berechnet. Fiir die Syste-
me mit Acetaldehyd und 2-Chlorbenzaldehyd sind die Werte der Gleichgewichts-
konstanten mit Variante III kleiner als die mit Variante I, aber grofer als die mit
Variante II berechneten Werte.

Der groftte Umsatz wird mit Variante III fiir die Reaktion von Propanal mit Me-
thanol zu 1-Methoxy-1-Propanol bestimmt. Eine dquimolare Mischung aus Al-
dehyd und Alkohol liefert fiir die Edukte einen Molanteil von 0,4329 und fiir
1-Methoxy-1-Propanol einen Molanteil von 0,1342. Die Gleichgewichtskonstan-
te dieser Reaktion betragt 0,716 und ist etwa 50.000 mal grofer als der kleins-
te Wert der Gleichgewichtskonstanten (1,50-107%), der fiir die Bildung von 1-
Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol berechnet wird. Bei einer dquimolaren Einsatzmi-
schung aus 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol betrigt der Molanteil von 1-Ethoxy-
2-Chlorbenzylalkohol nur 3,74-107%, d. h., der Umsatz dieser Reaktion ist vernach-
lassigbar klein. Die Gleichgewichtskonstante der Reaktion von Propanal mit Me-
thanol ist ungefahr doppelt so grofs, wie die der Reaktion von 3-Phenylpropanal
mit Methanol. Die Reaktionen der Aldehyde mit Methanol besitzen die grofte
Reaktivitat.
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Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten sind fiir alle drei Auswertungsva-
rianten kleiner als eins, d.h., das Gleichgewicht der Reaktionen liegt immer auf
der Seite der Edukte. Insbesondere die Mischungen aus 2-Chlorbenzaldehyd mit
Alkohol besitzen, unabhéngig von der Auswertungsvariante, so kleine Werte der
Gleichgewichtskonstanten (K < 1,29 - 1071), dass die Umsitze dieser Reaktion
vernachlassigbar klein sind.

Den geringsten Einfluss haben die verschiedenen Varianten auf die Systeme mit
Acetaldehyd. Fiir die Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyetha-
nol sind z. B. die Unterschiede in den Zahlenwerten der Gleichgewichtskonstanten
gering: K = 0,089 (Variante I), K = 0,072 (Variante II ) und K = 0,084 (Variante
III). Die Abweichungen zum Mittelwert der K-Werte liegen hier im Bereich von
+ 5 %.

Die unterschiedlichen Varianten kénnen aber auch zu sehr grofsen Unterschieden in
den Zahlenwerten der Gleichgewichtskonstanten fiihren. Fiir die Reaktion von Pro-
panal mit Methanol zu 1-Methoxy-1-Propanol ergibt sich z. B. eine grofie Bandbrei-
te fiir die Gleichgewichtskonstanten: K = 0,585 (Variante I), K = 0,026 (Variante
II) und K = 0,716 (Variante III). Die Reaktivitdt von Propanal mit Methanol ist
mit Variante I etwa 5,5 mal gréfer, mit Variante II ungefahr halb so grof und mit
Variante III etwa doppelt so grofs wie die Reaktivitdt von 3-Phenylpropanal mit
Methanol. Die Gleichgewichtskonstante der Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol zu 1-Methoxyethanol ist nur fiir den Fall, dass die Gleichgewichtskonstanten
mit Variante II berechnet wurden, wie erwartet, am gréftten. In den Auswertungen
mit Variante I bzw. Variante III (siche Tabelle 4.7) besitzt die Reaktion von Pro-
panal mit Methanol zu 1-Methoxy-1-Propanol die gréfste Reaktivitdt. Die in den
experimentellen Gleichgewichtskonstanten beobachtete Tendenz, dass mit steigen-
der Alkylkettenlange des Aldehyds der Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten
abnimmt, kann nur mit Variante II beobachtet werden. Der Austausch des Alkohols
von Methanol durch Ethanol fiihrt in allen drei Varianten zu einem deutlich klei-
neren Wert der Gleichgewichtskonstanten (Faktor ~ 2). Der Wechsel von Ethanol
auf 1-Propanol besitzt fast keinen Einfluss auf die Zahlenwerte.

4.3.2.2 B3LYP cc-pVTZ scale

Fiir die Berechnung der Gleichgewichtskonstanten mit dem groferen Basissatz
B3LYP cc-pVTZ scale wurden aus Zeitgriinden fiir einige (grofere) Molekiile nur
die Konformere mit der geringsten Energie berechnet.

Die Ergebnisse sind in der Tabelle 4.8 fiir alle drei Varianten zusammengefasst.
Variante I berechnet die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten aus den Kon-
formeren mit der geringsten Energie, Variante Il aus den gemittelten Gibbschen
Energien und Variante III aus den Gleichgewichtskonstanten aller moglichen Kon-
formerkombinationen (vgl. Kap. 4.2.3.1). Da fir Variante I nur das energetisch
giinstigste Konformer von jedem Molekiil mit dem rechenintensiven Basissatz cc-
pVTZ scale berechnet werden muss, wurden alle Reaktionen, die auch mit dem
kleinen Basissatz 6-31G(d) scale behandelt wurden, untersucht.

Die Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol besitzt von
allen untersuchten Reaktionen die grofte Reaktivitdt mit dem Zahlenwert der
Gleichgewichtskonstanten 1,90-10~%. Im Reaktionsgleichgewicht liefert eine dqui-
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Tabelle 4.8: Gleichgewichtskonstanten K fiir alle drei Varianten, B3LYP cc-pVTZ scale
(T = 298,15K, p = 0,1 MPa)

\Y Acet- Propanal| Butanal |Heptanal| Decanal 3-Phenyl-j2-Chlor-
aldehyd propanal |benzaldehyd
I [Methanol |1,90-107*(7,08-107°/8,09-107°(7,82-107°|6,76-1073|8,94-107°| 1,75-1077
I [Ethanol [1,02-107*3,68-107°4,11-107 - - - 9,51-1078
I [1-Propanol|8,37-107°(2,77-107°(2,86-107° - - - 6,86-107®
IT|Methanol |1,45-107%(5,53-107°|6,98-107 - - - 9,17-10°®

IT |[Ethanol  |5,69-107°(2,61-10°| - - - - -
IT [1-Propanol| 6,78-107(3,03-107° - - - - -
I1I|Methanol |1,76-107*(8,42-107°(1,08-107* - - - 1,29-10°7
III|Ethanol  |7,89-107°(4,12-107°| - - - - -
I1I|1-Propanol| 8,20-107° [3,10-107° - - - - -

molare Mischung der Edukte einen Molanteil des Produktes von 4,76-107°, d.h.,
selbst der Umsatz der Reaktion mit der grofsten Reaktivitdt der untersuchten
Systeme ist vernachlédssigbar klein. Die Reaktion des aromatischen Aldehyds 2-
Chlorbenzaldehyd mit 1-Propanol zu 1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol hat mit
K = 6,86 - 1078 die geringste Reaktivitit. Der Molanteil von 1-Propoxy-2-Chlor-
benzylalkohol betragt im Reaktionsgleichgewicht der &quimolaren Einsatzmischung
von 2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol bei 298,15 K nur 1,86 - 1078,

Der Wechsel des Aldehyds von Acetaldehyd zu Propanal bewirkt bei gleichbleiben-
dem Alkohol eine deutliche Abnahme der Reaktivitdt. Eine weitere Verlangerung
der Alkylkette des Aldehyds hat im Gegensatz dazu fast keinen Einfluss mehr auf
den Wert der Gleichgewichtskonstanten. Mit steigender Alkylkettenlénge des Al-
kohols nimmt die Reaktivitdt in allen untersuchten Féllen ab. Der Wechsel von
Methanol auf Ethanol bewirkt einen deutlich groferen Einfluss auf die Reaktivitét
als der Wechsel von Ethanol auf 1-Propanol.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten, die mit Variante II berechnet wur-
den, sind etwas kleiner als die Ergebnisse mit Variante I (vgl. Tabelle 4.8). Von
den berechneten Reaktionen lauft die Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu
1-Methoxyethanol am stirksten ab (K = 1,45-107). Eine dquimolare Mischung aus
Acetaldehyd und Methanol fiihrt im chemischen Gleichgewicht fiir 1-Methoxyetha-
nol zu einem Molanteil von 3,61-107%, der Reaktionsumsatz ist damit vernachlis-
sighar klein. Der Molanteil von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol betragt im Reak-
tionsgleichgewicht bei einer A&quimolaren Einsatzmischung von 2-Chlorbenzaldehyd
und Methanol 2,24-1078 (K = 9,17-107%). Die Zunahme der Alkylkette des Alde-
hyds bewirkt in der Reaktion mit Methanol eine Abnahme der Gleichgewichts-
konstanten. Beim Wechsel des Alkohols bei gleichbleibendem Aldehyd werden mit
dem kleinsten Alkohol Methanol die groften Zahlenwerte fiir die Gleichgewichts-
konstanten berechnet.

Die Werte der Gleichgewichtskonstanten mit Variante I1I sind fiir die Systeme mit
Acetaldehyd und das System aus 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol kleiner als
die mit Variante I erhaltenen Zahlenwerte, aber grofer als die Zahlenwerte bei der
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Verwendung von Variante II. Fiir die Systeme mit Propanal und das System aus
Butanal und Methanol sind die ermittelten Zahlenwerte der Gleichgewichtskon-
stanten mit Variante III am grofsten.

Wie bei den beiden anderen Varianten, besitzt die Reaktion von Acetaldehyd mit
Methanol zu 1-Methoxyethanol die grofte Reaktivitit (1,76-107%). Dies entspricht
einem Molanteil von 1-Methoxyethanol bei einer dquimolaren Einsatzmischung
der Edukte im Gleichgewicht von 4,39-107°. Die kleinste Reaktivitiat wird fiir die
Bildung von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol ermittelt (K = 1,29-1077). Bei einer
aquimolaren Mischung von 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol betrégt der Mol-
anteil von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol im Reaktionsgleichgewicht 3,17-1078,
d.h., der Umsatz der Reaktion ist vernachlassigbhar klein.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten sind, unabhéngig von der gewéhlten
Auswertungsvariante, fiir alle untersuchten Reaktionen sehr viel kleiner als eins.
Das Gleichgewicht liegt auf der Seite der Edukte, die Reaktionen laufen praktisch
nicht ab. Mit allen drei Varianten ist die Reaktivitidt der Reaktion von Acetal-
dehyd und Methanol zu 1-Methoxyethanol am groften und die Reaktivitat der
Mischungen mit 2-Chlorbenzaldehyd am kleinsten.

Die verschiedenen Varianten fithren mit dem Dunning-Basissatz (cc-pVTZ scale)
zwar auch zu unterschiedlichen Werten der Gleichgewichtskonstanten, aber die Un-
terschiede sind, insbesondere fiir die groferen Aldehyde, deutlich geringer als mit
dem Pople-Basissatz (6-31G(d) scale). Fiir das System mit Acetaldehyd betragen
die Unterschiede der berechneten Zahlenwerte mit den drei Varianten von einem
gemittelten K-Wert bis zu iig%, fiir das System mit 2-Chlorbenzaldehyd liegen
die Abweichungen im Bereich von =4 30%.

Fiir alle untersuchten Reaktionen gilt, dass die Zahlenwerte der Gleichgewichts-
konstanten mit cc-pV'TZ scale fiir die ausgewéahlten Beispiele deutlich kleiner sind
als die mit dem kleineren Pople-Basissatz 6-31G(d) scale.

4.3.3 Einfluss der Temperatur auf die
Gleichgewichtskonstante

Die Halbacetalbildung ist eine exotherme Reaktion. Bei exothermen Reaktionen
verschiebt sich die Lage des Gleichgewichts mit abnehmender Temperatur auf die
Seite der Produkte: Es wird bei tieferen Temperaturen mehr Produkt gebildet als
bei hohen Temperaturen, d. h., eine Temperaturerniedrigung bewirkt einen grofse-
ren Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten.

Aus zeitlichen Griinden wurde der Temperatureinfluss auf die Gleichgewichts-
konstante nur fiir die in der Tabelle 4.9 ausgewahlten Beispiele mit dem Pople-
Basissatz 6-31G(d) scale untersucht. Die Berechnungen fanden in der Gasphase
bei 273,15 K und p = 0,1 MPa statt.

Die Tabelle 4.9 zeigt die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten, die fiir die
drei Varianten berechnet wurden.

Der Wechsel der Temperatur &ndert nichts an den zuvor getroffenen Aussagen fiir
die Tendenzen der Gleichgewichtskonstanten bei 298 K: Mit steigender Alkylket-
tenldnge des Aldehyds nimmt bei gleichbleibendem Alkohol der Zahlenwert der
Gleichgewichtskonstanten ab. Der Wechsel des Alkohols von Methanol auf Etha-
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Tabelle 4.9: Gleichgewichtskonstanten K fiir alle drei Varianten, B3LYP 6-31G(d) scale
(T = 273,15K, p = 0,1 MPa)

\Y Acetaldehyd | Butanal | Decanal i;i};;?l};{ l?eii?gehy d
Methanol 0,526 0,195 0,166 0,213 2,50-107*
Ethanol 0,248 - - - -
1-Propanol 0,200 - - - .

IT | Methanol 0,427 0,172 0,094 0,275 1,28-1074

IT | Ethanol 0,150 - - - ,

IT | 1-Propanol 0,143 - - - -

IIT | Methanol 0,498 0,271 0,377 0,554 1,80-1074

III | Ethanol 0,211 - - - -

IIT | 1-Propanol 0,199 - - - -

nol bewirkt einen deutlich kleineren Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten, der
Wechsel von Ethanol auf 1-Propanol iibt fast keinen Einfluss aus. Die tiefere Tem-
peratur hat ebenfalls fast keinen Einfluss auf die Unterschiede in den drei Vari-
anten. Fiir das System aus Acetaldehyd und Methanol betriagt beispielsweise die
Abweichung zum Mittelwert der K-Werte zwischen den Varianten, wie bei 298 K,
+ 3% (vgl. Kap. 4.3.2.1).

In der Auswertung mit Variante I 1auft von den untersuchten Reaktionen die Re-
aktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol am vollstdndigsten
ab (K = 0,526). Bei einer dquimolaren Mischung von Acetaldehyd und Metha-
nol betragen die Molanteile im chemischen Gleichgewicht fiir die Edukte 0,4473
und fiir 1-Methoxyethanol 0,1054. Der Umsatz bei der Reaktion zur Bildung von
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol ist mit K = 2,50-10~* am geringsten. Eine Aqui-
molare Mischung aus 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol enthélt im Gleichgewicht
einen Molanteil von 6,25-107° 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol. Sowohl mit stei-
gender Alkylkettenldnge des Aldehyds mit Methanol als auch bei steigender Al-
kylkettenldnge des Alkohols mit Acetaldehyd nimmt der Zahlenwert der Gleichge-
wichtskonstanten ab.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten sind mit Variante II, bis auf die
Reaktion von 3-Phenylpropanal mit Methanol, kleiner als die Werte, die mit Va-
riante I berechnet wurden. Die Reaktivitdt von Acetaldehyd mit Methanol ist mit
K = 0,427 am grofiten und ergibt fiir eine Aquimolare Einsatzmischung im Reak-
tionsgleichgewicht fiir die Edukte einen Molanteil von 0,4557 und fiir das Produkt
1-Methoxyethanol einen Molanteil von 0,0886. Die Affinitét von 2-Chlorbenzaldehyd
mit Methanol ist am geringsten (K = 1,28:10~%). Im chemischen Gleichgewicht be-
triagt der Molanteil von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol 3,19-107° bei einer dqui-
molaren Mischung aus 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol. Je grofer die Alkylkette
des aliphatischen Aldehyds in der Reaktion mit Methanol ist, umso kleiner ist der
Wert der Gleichgewichtskonstanten. Die Reaktivitdt der Losungen aus Acetalde-
hyd und Alkohol nimmt mit steigender Alkylkettenldnge des Alkohols ab.
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Mit Variante III sind die Werte der Gleichgewichtskonstanten fiir die Reaktionen
mit Butanal, Decanal und 3-Phenylpropanal mit Methanol am grofiten. Fiir die
Systeme mit Acetaldehyd und das System aus 2-Chlorbenzaldehyd und Metha-
nol sind die Werte kleiner als mit Variante I, aber grofer als mit Variante II.
Den grofsten K-Wert (0,498) besitzt die Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol zu 1-Methoxyethanol. Eine dquimolare Mischung der Edukte liefert im che-
mischen Gleichgewicht einen Molanteil des Produkts von 0,1008. Den kleinsten
K-Wert (1,80-107%) liefert die Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit Methanol zu
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol. Das ergibt fiir eine dquimolare Einsatzmischung
von 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol im Reaktionsgleichgewicht fiir 1-Methoxy-
2-Chlorbenzylalkohol einen Molanteil von 4,50-107°, d. h., der Umsatz ist vernach-
lassigbar klein. Die Werte der Gleichgewichtskonstanten sind mit steigender Alkyl-
kettenldnge des Aldehyds uneinheitlich; mit steigender Kettenldnge des Alkohols
in Kombination mit Acetaldehyd nehmen sie ab.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten sind fiir alle drei Varianten kleiner
als eins, d. h., das Gleichgewicht liegt auf der Seite der Edukte. Die Gleichgewichts-
konstanten sind aber, unabhéngig von der Variante, bei der tieferen Temperatur
273,15 K deutlich grofser als bei 298,15 K. Die verschiedenen Varianten fiihren mit
dem Basissatz 6-31G(d) scale bei 273,15 K zwar zu unterschiedlichen Zahlenwer-
ten der Gleichgewichtskonstanten, aber die Unterschiede sind sehr viel geringer als
bei 298,15 K. Aufserdem besitzt bei 273,15 K, unabhéngig von der Variante, immer
die Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol die grofite Re-
aktivitdt. Bei 298,15 K besitzt die Mischung aus Acetaldehyd und Methanol nur
fiir die Auswertung mit Variante II die grofte Reaktivitdt. Mit Variante I und
Variante III werden bei 298,15 K fiir die Reaktion von Propanal mit Methanol
zu 1-Methoxy-1-Propanol die grofsten Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten
berechnet.

Da Acetaldehyd, als kleinster ausgewéhlter Aldehyd, die grofste Reaktivitét besitzt
und die Rechenzeiten der damit gebildeten Halbacetalmolekiile am kiirzesten sind,
wurden mit den Systemen aus Acetaldehyd und den ausgewéhlten Alkoholen zu-
sitzliche Berechnungen bei tieferen Temperaturen durchgefiihrt. Die Tabelle 4.10
zeigt einen Uberblick iiber alle berechneten Zahlenwerte der Gleichgewichtskon-
stanten fiir Reaktionen mit Acetaldehyd fiir alle drei Varianten. Sowohl mit dem
kleinen Basissatz 6-31G(d) scale als auch mit dem grofen Basissatz cc-pVTZ scale
steigen fiir alle drei Varianten die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten mit
sinkender Reaktionstemperatur, wie erwartet, stark an.

In der Auswertung mit Variante II steigt beispielsweise der Molanteil von
1-Methoxyethanol mit dem Basissatz 6-31G(d) scale bei einer dquimolaren Einsatz-
mischung aus Acetaldehyd und Methanol im Reaktionsgleichgewicht von 0,017 bei
298,15 K (K = 0,072) iiber 0,089 bei 273,15 K (K = 0,427) auf 0,288 bei 253,15 K
(K = 2,279) deutlich an.

Mit dem Basissatz cc-pVTZ steigt der Molanteil des Produkts im chemischen
Gleichgewicht fiir Variante II bei einer dquimolaren Mischung aus Acetaldehyd
ebenfalls an, aber nicht so stark wie mit dem kleineren Basissatz: 3,61-10~° bei
298,15 K, 2,14-10~* bei 273,15 K und 1,14-10~3 bei 253,15 K.
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Tabelle 4.10: Gleichgewichtkonstanten K fiir alle Rechnungen mit Acetaldehyd

fiir drei Varianten (B3LYP 6-31G(d) scale, p = 0,1 MPa)

\% T Basissatz Methanol | Ethanol | 1-Propanol
[ |298,15 | 6-31G(d) scale 0,089 0,043 0,034

[ | 273,15 | 6-31G(d) scale 0,526 0,248 0,199

[ | 253,15 | 6-31G(d) scale 2,811 - -

I | 298,15 | cc-pVTZ scale | 1,904-107* | 1,023-10~* | 8,373-107°
I | 273,15 | cc-pVTZ scale | 1,130-1072 | 6,003-10~* | 4,925-10~*
I | 253,15 | cc-pVTZ scale | 6,003-1073 - -

IT | 298,15 | 6-31G(d) scale 0,072 0,026 0,024
IT | 273,15 | 6-31G(d) scale 0,427 0,150 0,143
IT | 253,15 | 6-31G(d) scale 2,279 - -

IT | 298,15 | cc-pVTZ scale | 1,455-10~* | 5,686-107° | 6,776-107°
IT | 273,15 | cc-pVTZ scale | 8,574-107* | 3,375-107% | 4,038-1074
I | 253,15 | cc-pVTZ scale | 4,554-1073 - -

IIT | 298,15 | 6-31G(d) scale 0,084 0,036 0,034
III | 273,15 | 6-31G(d) scale 0,498 0,211 0,199
IIT | 253,15 | 6-31G(d) scale 2,662 - -

IIT | 298,15 | cc-pVTZ scale | 1,756-107* | 7,984-1075 | 8,203-10°
01 | 273,15 | cc-pVTZ scale | 1,042-1073 | 4,716-10~* | 4,870-10*
I11 | 253,15 | cc-pVTZ scale | 5,536-1073 - -

Fiir beide Basissdtze gilt, unabhéngig von der Temperatur und der gewéahlten
Variante, dass der Wechsel des Alkohols von Methanol auf Ethanol eine deutliche
Abnahme des Zahlenwertes der Gleichgewichtskonstanten bewirkt. Der Wechsel
des Alkohols von Ethanol auf 1-Propanol hat nur einen geringen Einfluss auf den
Wert der Gleichgewichtskonstanten.



5 Vergleich und Bewertung von
Experiment und Rechnung

5.1 Umrechnung der experimentell bestimmten
Pseudogleichgewichtskonstanten K, auf die
Gleichgewichtskonstante K

Die experimentell bestimmten Gleichgewichtskonstanten sind konzentrationsab-

héngige ,,Pseudogleichgewichtskonstanten K. Diese konnen mit Gleichung 5.1 in
konzentrationsunabhingige Gleichgewichtskonstanten K umgewandelt werden:

K=K, K, = [ zProdunte ) L1 vProdukte (5.1)

H T Edukte H YEdukte

YProdukte PZW. VEaukte Sind die Aktivitdtskoeffizienten der an der Reaktion betei-
ligten Produkte und Edukte und K, ist der Korrekturbeitrag der Gleichgewichts-
konstanten aus den Aktivitdtskoeffizienten.

Fiir die Gleichgewichtskonstante der Bildung von Halbacetal 1 gilt:

K= THAr  YHA (5.2)

TAld - LAk YAld * YAlk

Fiir die Bildung von Halbacetal 2 ergibt sich fiir die Gleichgewichtskonstante:

K = THA2 * TAlk  YHA2 " VAlk (5.3)
THA1 " THA1 YHA1 ® YHA1
und fiir die Bildung von Halbacetal 3:
Ky = THA3 * TAlk  YHA3 " VAlk (5.4)

THA1 " THA2 "YHAL * YHA2

Die benotigten Aktivitédtskoeffizienten wurden mit der Gruppenbeitragsmethode
ymodified UNIFAC Dortmund* ([FGR77], [WG87], [GLS93|, [GLJ"98]) berech-
net. Die Gruppeneinteilung der Stoffe, die Volumen- und Oberflachenparameter
der Gruppen sowie die verwendeten UNIFAC-Wechselwirkungsparameter sind im
Anhang (Kapitel 8.1.5) zusammengefasst.

Die Tabellen 5.1 bzw. 5.2 enthalten fiir die Systeme aus Acetaldehyd und Methanol
sowie Decanal und Methanol die Zahlenwerte der Pseudogleichgewichtskonstanten
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Tabelle 5.1: Gleichgewichtskonstanten K, und K, fiir die Reaktion von Acetaldehyd
und Methanol, Bezugsgrofte Aldehyd

nﬁ?) n(f}) K:cJ K'y,[ K7 Kx,II K'y,II Kir K:(:,III K'y,HI Krrr
40,8 1 59,2 || 12,162 | 2,604 | 31,68 || 0,017 | 0,908 | 0,015 || 0,276 | 0,918 | 0,25
49,8 1 50,2 || 10,841 | 2,126 | 23,05 || 0,017 | 0,890 | 0,015 || 0,168 | 0,896 | 0,15
60,1 139,91 6,938 | 1,473 10,22 0,022 0,924 | 0,020 || 0,179 | 0,933 | 0,17

Tabelle 5.2: Gleichgewichtskonstanten K, und K, fiir die Reaktion
von Decanal und Methanol, Bezugsgrofie Aldehyd

Hg) DS\?[) Km,[ K«,J K, Ka:,]] KW,H Kir
19,6 | 80,0 || 9,31 | 2,068 | 19,25 - - -
39,1 | 60,1 || 8,25 | 1,681 | 13,87 - - -
491 | 49,9 | 8,59 | 1,353 | 11,63 || 0,009 | 1,342 | 0,012
58,8 | 40,0 || 6,84 | 0,977 | 6,68 || 0,011 | 1,371 | 0,015
78,6 | 19,8 || 7,60 | 0,576 | 4,38 || 0,012 | 1,583 | 0,019

K, des Korrekturbeitrags K, und der Gleichgewichtskonstanten K fiir alle behan-
delten Reaktionen. Die Analyse der Werte fiir den kleinsten (Acetaldehyd) und
groften aliphatischen Aldehyd (Decanal) zeigt stellvertretend fiir alle untersuchten
Systeme, dass die Beriicksichtigung von K, nicht dazu fiihrt, dass die verschiede-
nen Zahlenwerte der konzentrationsabhangigen Gleichgewichtskonstanten K, zu
einem Zahlenwert K konvergieren. Vielmehr bewirkt das Einfiihren von K, noch
grofere Unterschiede zwischen den Zahlenwerten der Gleichgewichtskonstanten.
Deshalb wird darauf verzichtet, die konzentrationsabhéngigen Gleichgewichtskon-
stanten K, umzurechnen, bevor sie mit den quantenchemisch bestimmten Wer-
ten der Gleichgewichtskonstanten verglichen werden. Beim Vergleich werden die
Gleichgewichtskonstanten K, der anndhernd dquimolaren Einsatzmischungen aus
Aldehyd und Alkohol verwendet, da diese in der NMR-Auswertung mit beiden Be-
zugsgrofen die ahnlichsten Werte liefern und in der Regel die grofite Genauigkeit
besitzen (vgl. Kapitel 3.3).

5.2 Umrechnung der Rechenergebnisse auf die
fliissige Phase

Die untersuchten Mischungen aus Aldehyden, Alkoholen und Halbacetalen lie-
gen bei den ausgewahlten Reaktionsbedingungen fliissig vor. Deshalb wird in den
NMR-Experimenten eine Gleichgewichtskonstante in der fliissigen Phase bestimmt.
Da die quantenchemischen Rechnungen fiir die Gasphase erfolgten, miissen die Er-
gebnisse auf die fliilssige Phase umgerechnet werden, um sie mit den experimentel-
len Ergebnissen vergleichen zu kénnen.

Fiir das chemische Gleichgewicht einer Reaktion zwischen idealen Gasen bei Stan-
darddruck gilt:
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Ken (1) = K, (1) = K, (1) = [T (%) 55)
Kgqas (T) ist allgemein die Gleichgewichtskonstante einer Reaktion in der Gasphase.
K, (T) ist die Gleichgewichtskonstante einer Reaktion in der Gasphase, berechnet
aus den Molanteilen der beteiligten Komponenten. K, (T') ist die Gleichgewichts-
konstante einer Reaktion in der Gasphase, berechnet aus den Partialdriicken der
beteiligten Komponenten.

Das Raoultsche Gesetz ergibt fiir den Partialdruck p; in der Gasphase unter Ver-
nachléassigung der Poynting-Korrektur und des realen Gasverhaltens der reinen
Komponente auf der Taulinie:

pi =p; T (5.6)

In der Gleichung 5.6 sind p7 der Dampfdruck, x; der Molanteil in der fliissigen
Phase und ~; der Aktivitatskoeffizient der Komponente i. Damit ergibt sich fiir die
Gleichgewichtskonstante:

S Vi
by - Ti-7i
Keas = H (p—Q) (5.7)

Fiir die in der vorliegenden Arbeit untersuchten Gleichgewichtskonstanten der
Halbacetalbildung gilt:

s ) s e
p P THAL YHA1 p P
Kaas i (T) = g - = A Kigaan (T) (5.8)
Paig " Paix TAid - LAk, YAld* VAlk,  Paig* Paik
Ky mal Kw,\;m
Phua " P
Kiigna (T) = Kgas,ar (T) - Sld—lek (5.9)
Pra1-P

KGas,ma1 bzw. Kiq a1 sind die temperaturabhéngigen Gleichgewichtskonstanten
bei der Halbacetalbildung in der Gasphase bzw. in der fliissigen Phase und p3; 4,
pSyy und p3%,, die Dampfdriicke der Halbacetale 1, Aldehyde und Alkohole, die an
der untersuchten Reaktion beteiligt sind.

Um die in der Gasphase berechneten Gleichgewichtskonstanten auf die fliissige
Phase umzurechnen, werden die Dampfdriicke von allen an der Reaktion beteiligten
Stoffen benotigt. In der vorliegenden Arbeit werden die Dampfdriicke der kleinen
aliphatischen Aldehyde und Alkohole mit Hilfe der Antoine-Gleichung beschrieben.
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Tabelle 5.3: Antoine-Parameter der reinen Komponenten bei 298 K

A B C | p¥[bar
Acetaldehyd | 16,2481 | 2465,15 | -37,15 | 1,201
Propanal | 16,2315 | 2659,02 | -44,15 | 0,424
Butanal 16,1668 | 2839,09 | -50,15 | 0,149
Methanol | 18,5875 | 3626,55 | -34,29 | 0,169
Ethanol 18,9119 | 3803,98 | -41,68 | 0,079
1-Propanol | 17,5439 | 3166,38 | -80,15 | 0,027

Tabelle 5.4: Dampfdriicke der verschiedenen Methoden bei 298 K

Py e bar] | pf o [bar| | p5 5 [bar] | pf[bar] | P2, bar]
Acetaldehyd | 2,414 1,591 1,208 2,951 1,201
Butanal 0,139 0,090 0,194 0,120 0,149
1-Propanol 0,099 0,051 0,053 0,082 0,027

B
S
= ex A— ——M 5.10
P p( c+<T/K>) (5.10)

Die benétigten Parameter werden aus der Literatur [RPP77] iibernommen. Sie
sind in der Tabelle 5.3 zusammengefasst. Da fiir die grofteren Aldehyde Heptanal,
Decanal, 3-Phenylpropanal und 2-Chlorbenzaldehyd sowie fiir alle untersuchten
Halbacetale keine Antoine-Parameter zur Verfiigung stehen, wurden fiir diese Stof-
fe die benétigten Dampfdriicke mit dem Programm ProPred 3.0 Beta [MGO1b]
abgeschétzt. In ProPred 3.0 Beta sind vier Methoden zur Dampfdruckberechnung
implementiert: die Joback/Reid-Methode [JR87], die Constantinou/Gani-Methode
[CG94|, [YF83|, die Marrero/Gani-Methode [MGOla| und die Wilson-Methode
[WJ96].

Die Tabelle 5.4 vergleicht fiir drei ausgewéhlte typische Stoffe die Dampfdriicke,
die mit den vier Methoden aus ProPred 3.0 Beta berechnet wurden mit experimen-
tellen Angaben (d. h. mit Dampfdriicken, die mit der Antoine-Gleichung berechnet
wurden.) p3, JG. bzw. P2 s sind die mit den Methoden von Marrero /Gani bzw.

von Constantinou/Gani berechneten Dampfdriicke. Der Dampfdruck pﬁ /R, wurde

mit der Joback/Reid-Methode berechnet, der Dampfdruck p$j, mit der Methode
von Wilson. p3,,;.ime ist der aus der Antoine-Gleichung berechnete Dampfdruck.

Der Ansatz von Joback/Reid zeigt fiir alle drei Stoffe eine gute Ubereinstimmung
mit den experimentell bestimmten (d.h. mit den aus der Antoine-Gleichung be-
rechneten) Dampfdriicken. Insbesondere fiir Acetaldehyd wird eine sehr gute Uber-
einstimmung erreicht. Mit der Methode von Constantinou/Gani werden dhnliche
Abweichungen wie mit der Methode von Joback/Reid erzielt, nur fiir Acetaldehyd
ist die Abweichung etwas grofer. Die beiden verbleibenden Methoden (Marre-
ro/Gani bzw. Wilson) liefern &hnliche Werte fiir die Dampfdriicke. Die Werte fiir
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Tabelle 5.5: Gleichgewichtskonstanten in der Gasphase und in der fliissigen Phase fiir die
Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol

Gasphase Fliissige Phase
Kaos | Ky | Keya | Kir | Kw.
B3LYP/6-31G(d) - scale - VI 0,089 0,416 | 0,568 | 1,149 | 0,525
B3LYP/6-31G(d) - scale - VII 0,072 0,337 | 0,460 | 0,930 | 0,425
B3LYP/6-31G(d) - scale - VIIT| 0,084 | 0,394 | 0,537 | 1,088 {0,497

Tabelle 5.6: Gleichgewichtskonstanten in der Gasphase und in der fliissigen Phase fiir die
Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol

Gasphase Fliissige Phase
Keaas Kyya | Keja | Kir Ky,
B3LYP/cc-pVTZ - scale VI |1,90-107%(8,94-107%|1,22.1073(2,47-1073|1,13-103
B3LYP/cc-pVTZ - scale VII |1,45-104]6,79-107%]9,25-104|1,87-1073|8,56-10~*
B3LYP /cc-pVTZ - scale VIII|1,76-10%(8,24-107*|1,12-1073(2,28-10~3 | 1,04-10~3

Butanal stimmen gut mit dem Antoine-Dampfdruck {iberein. Fiir Acetaldehyd und
1-Propanol werden grofere Abweichungen (Faktor etwa 2 - 3,5) vom experimentell
bestimmten Dampfdruck beobachtet.

In den Tabellen 5.5 und 5.6 sind beispielhaft fiir die Reaktion von Acetaldehyd mit
Methanol zu 1-Methoxyethanol fiir beide Basissétze die Gleichgewichtskonstanten
in der Gasphase und die auf die fliissige Phase umgerechneten Gleichgewichtskon-
stanten bei der Temperatur 298,15 K zusammengefasst.

Kgas ist die mit Gaussian 03 berechnete Gleichgewichtskonstante in der Gasphase.
Kus . bzw. K¢ /. sind die Gleichgewichtskonstanten der fliissigen Phase bei de-
nen alle Dampfdriicke, die nicht mit Hilfe der Antoine-Gleichung bestimmt werden
konnten, mit der Marrero/Gani-Methode bzw. der Constantinou/Gani-Methode
berechnet wurden. Fiir die Gleichgewichtskonstante der fliissigen Phase K /g wer-
den die Dampfdriicke der Stoffe fiir die keine Antoine-Parameter zur Verfiigung
stehen mit dem Ansatz von Joback/Reid berechnet. Bei der Berechnung von Kyy.
werden die fehlenden Dampfdriicke mit dem Modell von Wilson bestimmt.

Die Gleichgewichtskonstanten in der fliilssigen Phase sind alle etwa fiinf bis zehn
mal grofer als die Gleichgewichtskonstanten in der Gasphase. Die kleinsten Zah-
lenwerte der Gleichgewichtskonstanten werden erreicht, wenn der Dampfdruck des
Halbacetals mit der Methode nach Marrero/Gani berechnet wird, die groften Wer-
te erhalt man mit der Joback/Reid-Methode.

5.3 Vergleich und Diskussion

Im folgenden Kapitel wird fiir eine charakteristische Auswahl an Systemen ein
Vergleich zwischen den experimentell bestimmten Werten der Gleichgewichtskon-
stanten und den mit B3LYP 6-31G(d) scale bzw. B3LYP cc-pVTZ scale berech-
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neten Werten durchgefiihrt. Die Ergebnisse der anderen Systeme sind im Anhang
(Kap. 8.2.6) zusammengestellt.

Bei der Umrechnung von der Gasphase auf die fliissige Phase wurden alle Dampf-
driicke der Halbacetale sowie die Dampfdriicke von Heptanal, Decanal, 3-Phenyl-
propanal und 2-Chlorbenzaldehyd mit ProPred 3.0 Beta berechnet. Fiir 2-Chlor-
benzaldehyd und 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol kann mit ProPred 3.0 Beta die
Methode von Constantinou/Gani nicht verwendet werden. Deshalb konnten fiir
die Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit Methanol nur drei berechnete Gleichge-
wichtskonstanten in der fliissigen Phase bestimmt werden. Fiir die restlichen Al-
dehyde und die ausgewéhlten Alkohole wurden die Dampfdriicke mit der Antoine-
Gleichung bestimmt.

5.3.1 B3LYP 6-31G(d) scale

Die Tabelle 5.7 zeigt fiir alle drei ausgewédhlten Varianten (vgl. Kap. 4.2.3.1) die
Zahlenwerte der experimentell bestimmten Gleichgewichtskonstanten und die mit
B3LYP 6-31G(d) scale berechneten und auf die fliissige Phase umgerechneten
Gleichgewichtskonstanten fiir die ausgewéhlten Aldehyde mit Methanol.

Tabelle 5.7: Berechnete Gleichgewichtskonstanten (B3LYP 6-31G(d) scale) und experi-
mentell bestimmte Gleichgewichtskonstanten K, 50,50 der dquimolaren Ein-
satzmischungen der ausgewéhlten Aldehyde mit Methanol

Kperechnet Kezp
V | Mischung Kya. |Keja | Kijr Kw. | Kas0/50
I | Acetaldehyd + M 0,416 | 0,568 1,149 0,525 11,24
I |Butanal + M 1,037 | 1,405 | 2,249 0,793 7,18
I |Decanal + M 0,371 1,095 | 11,065 0,354 6,37
I | 3-Phenylpropanal + M 0,532 | 1,469 | 16,200 0,398 8,68
I |2-Chlorbenzaldehyd + M |1,50-1073 - 6,83-10734,30-10~*| 0,597
IT | Acetaldehyd + M 0,337 | 0,460 | 0,930 0,425 11,24
IT | Butanal + M 0,312 | 0,423 | 0,678 0,239 7,18
IT | Decanal + M 0,072 | 0,213 | 2,152 0,069 6,37
IT | 3-Phenylpropanal + M 0,234 | 0,646 | 7,126 0,175 8,68
IT | 2-Chlorbenzaldehyd + M |2,59-10~4 - 1,18-1073|7,40-107%| 0,597
IIT | Acetaldehyd + M 0,394 | 0,537 | 1,088 0,497 11,24
III | Butanal + M 1,443 | 1,955 | 3,130 1,103 7,18
III | Decanal + M 0,893 | 2,638 | 26,657 0,854 6,37
[T | 3-Phenylpropanal + M 1,405 | 3,881 | 42,782 1,050 8,68
III | 2-Chlorbenzaldehyd + M |1,08-1073 - 4911072 (3,09-107*| 0,597

Alle berechneten Gleichgewichtskonstanten sind deutlich kleiner (um bis zu drei
Grofenordnungen) als die in den NMR-Experimenten bestimmten Zahlenwerte.
Die beste Ubereinstimmung mit den experimentellen Werten wird fiir alle un-
tersuchten Systeme, unabhéngig von der Variante, mit den Werten erreicht, die
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iber die Dampfdriicke von Joback/Reid bestimmt werden. Der berechnete Zahlen-
wert der Gleichgewichtskonstanten der Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu
1-Methoxyethanol ist in allen drei Varianten etwa eine Grofenordnung kleiner als
der experimentell bestimmte Wert. Fiir die Systeme mit Decanal und Methanol
sowie 3-Phenylpropanal und Methanol liefert die Auswertung mit Variante II ei-
ne sehr gute Ubereinstimmung zwischen experimentellem und berechnetem Wert
der Gleichgewichtskonstanten (Faktor ~ 3 bzw. Faktor ~ 1,2). In den Auswer-
tungen fiir Variante I und Variante III sind, im Gegensatz zur Auswertung mit
Variante II, die berechneten Werte fiir 1-Methoxy-1-Decanol bzw. 1-Methoxy-3-
Phenylpropanol grofer als die experimentellen Zahlenwerte der Gleichgewichts-
konstanten (Faktor ~ 2 bzw. Faktor =~ 5). Die grofsten Abweichungen werden mit
der Methode von Joback/Reid fiir die Gleichgewichtskonstanten bei der Bildung
von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol erhalten: Die berechneten Werte sind fiir die
drei Varianten etwa 100 bis 500 mal kleiner als der experimentell bestimmte Wert.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten, die tiber die Dampfdriicke der ver-
bleibenden drei Methoden berechnet wurden, unterscheiden sich nicht wesentlich.
Die Abweichungen sind grofer als mit der Methode von Joback/Reid. Fir die
Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol wird fiir alle drei
Varianten die grofite Abweichung vom experimentellen Wert mit der Methode von
Marrero/Gani erreicht. Der Faktor betrdgt ungefihr 30. Fiir alle anderen ausge-
wéahlten Systeme werden die gréftten Abweichungen mit der Dampfdruckberech-
nung nach Wilson erreicht. Fiir die Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit Metha-
nol liegen die Abweichungen, unabhéngig von der Variante, im Bereich von drei
Grolsenordnungen.

Fiir die Systeme mit den kleinen Aldehydmolekiilen Acetaldehyd und Butanal
sowie fiir den aromatischen Aldehyd 2-Chlorbenzaldehyd sind die Abweichungen
zwischen den verschiedenen Methoden der Dampfdruckberechnung deutlich klei-
ner als die Abweichung zu den experimentellen Werten. Im Gegensatz dazu sind
fiir die Reaktionen von Decanal mit Methanol und 3-Phenylpropanal mit Me-
thanol die Gleichgewichtskonstanten, die iiber die Dampfdriicke von Joback/Reid
berechnet wurden, deutlich naher an den experimentell bestimmten Werten der
Gleichgewichtskonstanten als an den mit weiteren Methoden berechneten Werten.

Bei allen hier gezeigten Systemen bewirkt die Umrechnung der in der Gasphase
bestimmten Gleichgewichtskonstanten Kq,s auf die fliisssige Phase keine Anderung
in den Tendenzen der Gleichgewichtskonstanten.

In der Auswertung mit Variante I ist die Reaktivitdt von Acetaldehyd mit Me-
thanol kleiner als die von Butanal mit Methanol. Schétzt man die Dampfdriicke
mit der Joback/Reid-Methode ab, dann erhélt man fiir die Reaktion von Decanal
mit Methanol zu 1-Methoxy-1-Decanol um eine Grofsenordnung grofsere Zahlen-
werte fiir die Gleichgewichtskonstante als fiir die Reaktion von Acetaldehyd und
Methanol zu 1-Methoxyethanol.

Die mit Variante II berechneten Werte besitzen auch nach der Umrechnung auf
die fliisssige Phase mit den drei Dampfdruckmethoden von Marrero/Gani, Con-
stantinou/Gani sowie Wilson die im Experiment beobachtete Tendenz: Mit stei-
gender Alkylkettenlénge des Aldehyds nimmt die Reaktivitdt ab. Bei den Werten
der Gleichgewichtskonstanten, die iiber die Dampfdriicke von Joback/Reid auf die
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fliissige Phase umgerechnet wurden, besitzt der grofite aliphatische Aldehyd De-
canal eine grofere Reaktivitdt als Acetaldehyd bzw. Butanal mit Methanol.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten, die mit Variante I1I berechnet wur-
den, sind fiir die Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol
kleiner als die entsprechenden Zahlenwerte fiir die Reaktionen von Butanal, De-
canal bzw. 3-Phenylpropanal mit Methanol. Mit der Methode von Joback/Reid ist
der Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten fiir die Reaktion von Decanal mit
Methanol etwa 26 mal grofer als der Zahlenwert fiir die Reaktion von Acetaldehyd
mit Methanol.

Die Tabelle 5.8 zeigt fiir alle drei Varianten (vgl. Kap. 4.2.3.1) die experimen-
tell bestimmten und die berechneten Werte der Gleichgewichtskonstanten fiir die
Mischungen aus Acetaldehyd mit allen untersuchten Alkoholen.

Tabelle 5.8: Berechnete Gleichgewichtskonstanten (B3LYP 6-31G(d)scale) und experi-
mentell bestimmte Gleichgewichtskonstanten K, 50,50 der dquimolaren Ein-
satzmischungen mit Acetaldehyd fiir alle drei Varianten

Kperechnet Keap
V | Mischung Kyya | Keya | Kir | Kwo | Koso/50
I | Acetaldehyd + Methanol 0,416 | 0,568 | 1,149 | 0,525 | 11,24
I
I

Acetaldehyd + Ethanol 0,203 | 0,323 | 0,932 | 0,270 4,70
Acetaldehyd + 1-Propanol | 0,232 | 0,398 | 1,021 | 0,204 4,56

IT | Acetaldehyd + Methanol 0,337 | 0,460 | 0,930 | 0,425 | 11,24
IT | Acetaldehyd + Ethanol 0,121 | 0,193 | 0,557 | 0,162 4,70
IT | Acetaldehyd + 1-Propanol | 0,165 | 0,284 | 0,729 | 0,146 4,56
ITI | Acetaldehyd + Methanol 0,394 | 0,537 | 1,088 | 0,497 | 11,24
ITI | Acetaldehyd + Ethanol 0,172 | 0,274 | 0,790 | 0,229 4,70
III | Acetaldehyd + 1-Propanol | 0,231 | 0,396 | 1,017 | 0,203 4,56

Die Analyse der Auswertung der drei Varianten zeigt, dass die Zahlenwerte der
Gleichgewichtskonstanten fiir die Reaktionen von Acetaldehyd mit Ethanol bzw.
mit 1-Propanol sowohl fiir die experimentellen als auch die berechneten Werte
nahe beieinander liegen. Beim Wechsel des Alkohols von Methanol zu Ethanol
bzw. 1-Propanol sind die Abweichungen vom experimentellen Wert umso klei-
ner, je groker das Alkoholmolekiil wird. Die geringsten Abweichungen besitzen
die Gleichgewichtskonstanten, die mit der Methode von Joback/Reid bestimmt
wurden. Fiir die Bildung von 1-Propoxyethanol ist bei der Verwendung von Vari-
ante I beispielsweise der experimentelle Wert etwa 4,5 mal grofer als der berech-
nete Wert. Die Umrechnung der berechneten Gleichgewichtskonstanten Kg,s auf
die fliissige Phase bewirkt bei allen drei Varianten - bei Einsatz der Methoden
von Marrero/Gani, Constantinou/Gani und Joback/Reid - einen etwas groferen
Wert der Gleichgewichtskonstanten fiir die Bildung von 1-Propoxyethanol als von
1-Ethoxyethanol. Nur mit der Methode von Wilson ist die Reaktivitdat von Ace-
taldehyd mit 1-Propanol, wie im Experiment, am kleinsten.
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Nur die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten, die mit Variante II berech-
net wurden, sind in Kombination mit den Dampfdruckberechnungen nach Marre-
ro/Gani, Constantinou/Gani und Wilson in der Lage, die Tendenzen der experi-
mentellen Gleichgewichtskonstanten K 50,50 (bei Zunahme der Alkylkettenldnge
des Aldehyds) qualitativ korrekt zu beschreiben. Die Zahlenwerte der Gleichge-
wichtskonstanten mit der Dampfdruckberechnung nach Joback/Reid liegen zwar
deutlich dichter an den experimentellen Werten als die Werte der anderen Metho-
den, kénnen aber nicht die im Experiment gefundene Reihenfolge der Zahlenwerte
wiedergeben.

Der Einfluss der Alkylkettenldnge des Alkohols auf den Wert der Gleichgewichts-
konstanten liefert fiir alle drei Varianten dieselbe Grofenordnung und dieselben
Tendenzen. Nur mit der Methode von Wilson nimmt fiir die Systeme mit Acet-
aldehyd, wie im Experiment, der Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten mit
zunehmender Alkylkettenldnge des Alkohols ab.

Die Auswertung mit Variante II in Kombination mit der Dampfdruckberechnung
nach Wilson ist am besten in der Lage, die Tendenzen der experimentell gefun-
denen Zahlenwerte fiir die Gleichgewichtskonstanten sowohl bei der Anderung der
Kettenlinge des Aldehyds als auch des Alkohols abzubilden. Die besten Uberein-
stimmungen der Zahlenwerte zwischen Experiment und Berechnungen werden aber
mit den Varianten I und II nach der Umrechnung auf die fliisssige Phase mit der
Dampfdruckmethode von Joback/Reid erreicht.

Die Zahlenwerte, die mit der Kombination aus B3LYP und 6-31G(d) scale berech-
net werden, stimmen im Einzelfall gut mit den experimentellen Werten iiberein.
Da der gewéhlte Basissatz 6-31G(d) scale relativ klein ist, ist davon auszugehen,
dass die z. T. guten Ergebnisse eine Folge davon sind, dass sich mehrere Vernach-
lassigungen kompensieren.

5.3.2 B3LYP cc-pVTZ scale

Die mit B3LYP cc-pVTZ scale berechneten Gleichgewichtskonstanten, umgerech-
net auf die fliissige Phase, sind fiir ausgewahlte Aldehyde mit Methanol in der
Tabelle 5.9 fiir alle drei Varianten zusammengefasst.

Fiir den relativ groken Basissatz cc-pVTZ scale konnte aus Zeitgriinden fiir einige
(grofere) Molekiile nur das Konformer mit der geringsten Energie berechnet wer-
den. Deshalb ist es nur fiir die Auswertung mit Variante I (Kg,s berechnet aus den
Konformeren mit der geringsten Energie) moglich, die gleichen Systeme wie mit
dem kleineren Basissatz (6-31G(d) scale) mit den experimentellen Ergebnissen zu
vergleichen.

Alle berechneten Gleichgewichtskonstanten sind sehr viel kleiner (drei bis sechs
Grofenordnungen) als die experimentell bestimmten Werte.

Die grokten Ubereinstimmungen zwischen den experimentellen und berechneten
Werten der Gleichgewichtskonstanten werden fiir alle drei Varianten erreicht, wenn
die Umrechnung auf die fliilssige Phase mit Hilfe der Dampfdriicke nach Job-
ack /Reid erfolgt: Fiir die Reaktionen von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxy-
ethanol und Butanal mit Methanol zu 1-Methoxy-1-Butanol sind in allen Varianten
die experimentellen Zahlenwerte um drei Gréfsenordnungen grofser als die berechne-
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Tabelle 5.9: Berechnete Gleichgewichtskonstanten (B3LYP cc-pVTZ scale) und experi-
mentell bestimmte Gleichgewichtskonstanten K, 50,50 der dquimolaren Ein-
satzmischungen der ausgewéhlten Aldehyde mit Methanol

Kierechnet Keap.
V |Mischung Kuye | Keye. Ky/r. Kw.  |Kzs0/50
I |Acetaldehyd + M 8,94-1074(1,22-1073| 2,47-1073 |1,13-1073| 11,24
I |Butanal + M 8,64-107*|1,17-1073| 1,87-107% |6,61-10~*| 7,18
I |Decanal + M 3,06-107%19,02-107%| 9,12-1073 {2,92-10~*| 6,37
I [3-Phenylpropanal + M [4,50-107%|1,24-1073| 1,37-1072 |3,36-10~*| 8,68
I |2-Chlorbenzaldehyd + M|2,05-10~° - 9,30-107%{5,85-10""| 0,597
IT | Acetaldehyd + M 6,79-1074(9,25-107*| 1,87-1073 |8,56-10%| 11,24
IT |Propanal + M 4,14-1074(5,54-107%| 9,24-107% {5,20-10~*| 7.18
IT |Butanal + M 7,45-1074/1,01-1073| 1,62-107% |5,70-10~*| 6,37
IT [2-Chlorbenzaldehyd + M|1,07-107¢ - 4.88-107° |3.07-1077| 0,597
IIT| Acetaldehyd + M 8,24-1074(1,12-1073| 2,28-1073 |1,04-1073| 11,24
III|Propanal + M 6,31-1074(8,44-10~*| 1,41-1073 |7,91-10*| 7,18
IIT|Butanal + M 1,15-1073{1,56-107%| 2,50-1072 |8,80-10~*| 6,37
III|2-Chlorbenzaldehyd + M|1,50-107¢ - 6,83-107% [4,30-10°7| 0,597

ten. Fiir den Basissatz cc-pV'TZ scale wurden nur fiir Variante I die Gleichgewichts-
konstanten fiir die Mischungen aus Decanal und Methanol sowie 3-Phenylpropanal
und Methanol berechnet. Die experimentellen Werte fiir diese Einsatzmischun-
gen sind um zwei Grofsenordnungen grofer als die berechneten Zahlenwerte. Die
groften Abweichungen mit der Methode von Joback/Reid wurden fiir alle drei
Varianten fiir die Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit Methanol erhalten: Die
Unterschiede zwischen berechneten und experimentellen Zahlenwerten liegen fiir
Variante I und Variante III im Bereich von vier, fiir Variante II sogar bei fiinf
Grofenordnungen.

Die Gleichgewichtskonstanten, die mit den weiteren drei Methoden zur Dampf-
druckberechnung ermittelt wurden, zeigen noch gréfsere Abweichungen zu den ex-
perimentellen Werten. Fiir die Bildung von 1-Methoxyethanol erhéalt man mit der
Methode von Marrero/Gani die grofste Abweichung. Fiir alle drei Varianten sind
die experimentellen Werte um vier Gréfsenordnungen grofer als die berechneten
Zahlenwerte. Fiir alle weiteren Systeme wurden mit der Dampfdruckberechnung
nach Wilson die gréfiten Abweichungen beobachtet. Die Grofenordnung der Unter-
schiede liegt fiir alle Systeme, mit Ausnahme der Systeme mit 2-Chlorbenzaldehyd,
im Bereich von vier. Fiir die Bildung von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol liegen
die experimentell bestimmten Werte fiir alle Varianten sogar um sechs Gréfsenord-
nungen liber den Rechenergebnissen.

Die auf die fliissige Phase umgerechneten Gleichgewichtskonstanten unterscheiden
sich je nach verwendeter Methode der Dampfdruckberechnung. Fiir die Reakti-
on von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol ist der Wert, der mit
Joback/Reid berechneten Gleichgewichtskonstanten etwa doppelt so groft wie der
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kleinste Zahlenwert, der mit der Methode von Marrero/Gani berechnet wurde. Die
Bildungsreaktion von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol fiihrt bei den ausgewéhlten
Beispielen zu den groften Unterschieden: Die mit der Methode von Joback/Reid
berechnete Gleichgewichtskonstante ist etwa 15 mal grofer als die mit der Methode
von Wilson bestimmte Gleichgewichtskonstante.

In der Auswertung mit Variante I bewirkt die Umrechnung der berechneten Gas-
phasenergebnisse iiber die Dampfdriicke auf die fliilssige Phase bei zunehmender
Linge der Aldehydkette keine Anderung der Tendenzen. Bei der Auswertung mit
Variante II und Variante III ist in der Gasphase die Gleichgewichtskonstante Kgqs
fiir die Bildung von 1-Methoxyethanol am grofiten. Nach der Umrechnung auf die
fliissige Phase ist der Wert der Gleichgewichtskonstanten fiir die Reaktion von Bu-
tanal mit Methanol zu 1-Methoxy-1-Butanol am groften.

In der Tabelle 5.10 sind fiir die drei Varianten die Anderungen der Gleichgewichts-
konstanten in der fliissigen Phase in Abhéngigkeit von der Alkylkettenlange des
Alkohols mit Acetaldehyd dargestellt.

Tabelle 5.10: Berechnete Gleichgewichtskonstanten (B3LYP cc-pVTZ scale) und experi-
mentell bestimmte Gleichgewichtskonstanten K, 50/50 der dquimolaren Ein-
satzmischungen mit Acetaldehyd

Kperechnet Keap
V | Mischung Kyrja. | Keya. Ky /g Kw.  |Kas0/50
I |Acetaldehyd + Methanol |8,94-107%[1,22-1073|2,47-1073|1,13-1073| 11,24
I |Acetaldehyd + Ethanol  [4,90-1074]7,82-107%(2,26-1073|6,54-10~*| 4,70
I |Acetaldehyd + 1-Propanol |5,71-1074]9,79-107%(2,52-:1073|5,03-10~*| 4,56
IT |Acetaldehyd + Methanol [6,79-1074/9,25-107*|1,87-1073|8,56-10%| 11,24
IT | Acetaldehyd + Ethanol 2,73-107%(4,35-107%{1,25-1073 | 3,64-10~*| 4,70
IT |Acetaldehyd + 1-Propanol |4,62-107%|7,92:107%/2,04-1073|4,07-10~*| 4,56
III | Acetaldehyd + Methanol |[8,24-107%|1,12:1073|2,28-1073|1,04-1073| 11,24
I1I| Acetaldehyd + Ethanol 3,83-107%(6,10-107*{1,76-1073|5,10-10~*| 4,70
II1 | Acetaldehyd + 1-Propanol|5,59-1074|9,59-107%|2,46-1073|4,93-10~*| 4,56

Der Wechsel des Alkohols hat keinen signifikanten Einfluss auf die Abweichungen
zu den experimentell bestimmten Gleichgewichtskonstanten. Fiir alle untersuch-
ten Systeme sind die experimentellen Werte um drei bis vier Grofsenordnungen
grofser als die berechneten Werte. Fiir alle drei Varianten und alle vier Dampf-
druckmethoden gilt, dass beim Wechsel des Alkohols von Methanol zu Ethanol
die berechneten Werte der Gleichgewichtskonstanten in etwa derselben Groéfsen-
ordnung kleiner werden wie die experimentell bestimmten Werte.

Im Gegensatz dazu bewirkt ein Wechsel des Alkohols von Ethanol zu 1-Propanol
in den meisten untersuchten Féllen einen groferen Zahlenwert der berechneten
Gleichgewichtskonstanten. Mit der Methode von Joback/Reid werden fiir alle drei
Varianten Gleichgewichtskonstanten berechnet, die grofer sind als die Rechenwer-
te der Reaktion von Acetaldehyd mit Methanol zu 1-Methoxyethanol. Der Effekt,
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dass das System mit 1-Propanol eine groftere Reaktivitat als das System mit Etha-
nol besitzt, tritt bei der Auswertung mit Variante I erst nach der Umrechnung auf
die fliissige Phase auf. In den Auswertungen mit Variante I und Variante III sind
schon die fiir die Gasphase berechneten Werte von K, fiir die Reaktion von Ace-
taldehyd mit 1-Propanol etwas hoher als bei der Reaktion von Acetaldehyd mit
Ethanol (vgl. Kap. 4.3.2.2, Tabelle 4.8). Der Effekt wird aber durch die Umrech-
nung noch verstarkt.

Lediglich die Zahlenwerte, die in der Auswertung mit Variante I nach der Um-
rechnung mit den Methoden von Marrero/Gani, Constantinou/Gani oder Wilson
bestimmt wurden, sind in der Lage, den Einfluss der Lange der Alkylkette des
Aldehyds auf den Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten qualitativ korrekt zu
beschreiben. Der Einfluss der Alkylkettenldnge des Alkohols auf den Wert der
Gleichgewichtskonstanten kann in allen drei Varianten nur mit der Methode von
Wilson qualitativ korrekt beschrieben werden.

Obwohl sich die Gleichgewichtskonstanten der fliissigen Phase, die iiber die ver-
schiedenen Methoden der Dampfdruckberechnung bestimmt werden, unterschei-
den, ist die Abweichung untereinander in allen hier untersuchten Féllen deutlich
kleiner als die Abweichung zu den experimentell bestimmten Werten. Der Einfluss
der Dampfdruckmethode auf die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten spielt
in Bezug auf die sehr grofen Abweichungen zu den experimentellen Werten nur
eine geringe Rolle.

Unabhéngig von der Variante und gewéhlten Methode der Dampfdruckberech-
nung, ist die Methode B3LYP in Kombination mit dem Basissatz cc-pV'TZ scale
nicht in der Lage, die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten der untersuchten
Reaktionen quantitativ vorherzusagen.

5.3.3 Einfluss der Temperatur

Um die berechneten Werte der Gleichgewichtskonstanten mit den experimentellen
Daten vergleichen zu konnen, werden die Dampfdriicke der Komponenten benétigt.
Dazu wurden die Antoine-Gleichung bzw. die zuvor erwéhnten Abschétzungsme-
thoden verwendet (vgl. Kapitel 5.2).

Da ProPred 3.0 Beta nur die Dampfdriicke im Temperaturbereich von 298 K bis
310 K liefert, werden fiir die damit behandelten Stoffe die molaren Verdampfungs-
enthalpien Ahy aus ProPred 3.0 Beta bei 298 K verwendet, und die fehlenden
Dampfdriicke bei T = 273 K {iber die Differentialgleichung der Phasengrenzkurve
eines reinen Stoffes berechnet:

dp Ahv

Es wird die Naherung eingefiihrt, dass AVy, durch das Molvolumen des Gases vy
ersetzt werden kann, da dieses viel grofer als das der Fliissigkeit ist (AVy = v,4s).
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Unter der Annahme eines idealen Gases gilt flir vyq,:

R-T
Vgas = —— (5.12)

Damit ergibt sich fiir Gleichung 5.11:

dp  AhydT

P R-T?

P2 . Ahv 1 1
" <p1) R (Tl T2> (5.14)

Die Dampfdriicke der hier interessierenden Stoffe bei 273 K sind im Anhang (Kap.
8.2.5) zusammengestellt.

(5.13)

Die Tabelle 5.11 zeigt fiir ausgewéhlte aliphatische Aldehyde mit Methanol sowohl
die auf die fliissige Phase umgerechneten als auch die experimentell bestimmten
Gleichgewichtskonstanten K, 5/50 bei 298 K und 273 K fiir alle drei Varianten (vgl.
Kap. 4.2.3.1).

Die Analyse der Tabelle zeigt, dass die Auswertungen mit Variante I und Variante
1T zu denselben Resultaten fiihren: Fiir die Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol zu 1-Methoxyethanol nimmt der Wert der berechneten Gleichgewichtskonstan-
ten fiir alle Methoden der Dampfdruckberechnung beim Wechsel der Temperatur
von 298 K auf 273 K etwa um den Faktor drei zu. Bei den experimentellen Ergebnis-
sen fiihrt der Wechsel der Reaktionsbedingungen auf 273 K zu einer Zunahme des
Zahlenwerts um den Faktor 3,5. Fiir die Systeme aus Butanal mit Methanol bzw.
Decanal mit Methanol sind die berechneten Werte der Gleichgewichtskonstanten
in der fliissigen Phase mit den Methoden von Marrero/Gani, Constantinou/Gani
und Joback/Reid fiir 273 K kaum grofer als bei 298 K (Faktoren liegen zwischen
1 und 1,5). Nach Umrechnung mit der Methode von Wilson sind die Werte der
Gleichgewichtskonstanten bei 273 K kleiner als bei 298 K (Faktor 0,8). Der Wert
der experimentell bestimmten Gleichgewichtskonstanten K, 50/50 der dquimolaren
Einsatzmischungen ist fiir die Reaktion von Butanal mit Methanol zu 1-Methoxy-
1-Butanol bei 273K etwa vier mal grofier als bei 298 K. Fiir die Mischung aus
Decanal und Methanol war die Probe im Experiment gefroren, so dass kein Ver-
gleich durchgefiihrt werden konnte.

In der Auswertung mit Variante II fiihrt der Wechsel der Temperatur auf 273 K
fiir alle hier untersuchten Systeme zu einer Zunahme der Zahlenwerte der Gleich-
gewichtskonstanten um etwa den Faktor drei. Im Gegensatz zu den Auswertungen
mit Variante I bzw. Variante III werden mit allen Methoden zur Dampfdruckbe-
rechnung bei der tieferen Temperatur - wie im Experiment - deutlich grofere Werte
der Gleichgewichtskonstanten erhalten.

Auch fiir die tiefere Temperatur (273K) gilt mit allen Varianten, dass mit der
Umrechnung iiber die Dampfdruckberechnung nach Joback/Reid die grofiten Zah-
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Tabelle 5.11: Berechnete Gleichgewichtskonstanten (B3LYP 6-31G(d) scale) und experi-
mentell bestimmte Gleichgewichtskonstanten K, 50,50 der dquimolaren Ein-
satzmischungen ausgewahlter Systeme, fiir drei Varianten

Kherechnet Keap.
\4 TIK] | Karje. | Keya. | Kiyr | Kw | Kgso/s0
298 | 0,416 | 0,568 | 1,149 | 0,525 | 11,24
273 | 1,335 | 1,696 | 3,467 | 1,437 | 39,87
298 | 1,037 | 1,405 | 2,249 | 0,793 7,18
273 | 1,218 | 1,508 | 2,520 | 0,690 | 2932
298 | 0,371 | 1,095 | 11,065 | 0,354 6,37
273 | 0,450 | 1,258 | 17,162 | 0,277 | gefroren

298 | 0,337 | 0,460 | 0,930 | 0,425 | 11,24
273 | 1,082 | 1,375 | 2,810 | 1,165 | 39,87
298 | 0,312 | 0,423 | 0,678 | 0,239 | 7,18
273 | 1,075 | 1,330 | 2,223 | 0,608 | 29,32
298 | 0,072 | 0,213 | 2,152 | 0,069 | 6,37
273 | 0,253 | 0,708 | 9,653 | 0,156 | gefroren

298 | 0,394 | 0,537 | 1,088 | 0,497 | 11,24
273 | 1,265 | 1,606 | 3,283 | 1,361 | 39,87
298 | 1,443 | 1,955 | 3,130 | 1,103 | 7,18
273 | 1,698 | 2,101 | 3,512 [ 0,961 | 29,32
298 | 0,893 | 2,638 | 26,657 | 0,854 | 6,37
273 | 1,019 | 2,850 | 38,873 | 0,628 | gefroren

I | Acetaldehyd + Methanol

I | Butanal + Methanol

I | Decanal + Methanol

IT | Acetaldehyd + Methanol

IT | Butanal + Methanol

IT | Decanal + Methanol

IIT | Acetaldehyd + Methanol

IIT | Butanal + Methanol

IIT | Decanal + Methanol

lenwerte der Gleichgewichtskonstanten erreicht werden, die den experimentell be-
stimmten Zahlenwerten am néchsten kommen. Die Auswertungen mit Variante I
und Variante III weisen fiir das System aus Butanal und Methanol eine deutlich
grofsere Abweichung bei 273 K auf als bei 298 K. Die Auswertung mit Variante 11
fithrt fiir die gezeigten Systeme zu dhnlichen Abweichungen der berechneten von
den experimentellen Werten wie bei 298 K.

In der Tabelle 5.12 sind die Werte der Gleichgewichtskonstanten fiir die Reaktio-
nen von Acetaldehyd mit den ausgewéhlten Alkoholen zum Halbacetal 1 bei 273 K
und 298 K fiir alle drei Varianten zusammengefasst. Fiir das System aus Acetalde-
hyd und Methanol werden zusétzlich noch die Ergebnisse bei 253 K gezeigt. Der
verwendete Basissatz ist 6-31G(d) scale.

Fiir alle Varianten und fiir alle Dampfdruckmethoden sind die bei 273 K berech-
neten Werte der Gleichgewichtskonstanten um den Faktor zwei bis drei grofier als
die Werte bei 298 K. Dies entspricht sehr gut den experimentellen Beobachtungen.
Fiir das System aus Acetaldehyd und Methanol bewirkt der Wechsel der Tempera-
tur von 273 K auf 253 K, unabhéngig von Variante und Dampfdruckmethode, eine
Zunahme der Zahlenwerte um den Faktor 30.
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Tabelle 5.12: Berechnete Gleichgewichtskonstanten (B3LYP 6-31G(d)scale) und experi-
mentell bestimmte Gleichgewichtskonstanten K, 5/50 der dquimolaren Ein-
satzmischungen mit Acetaldehyd, fiir drei Varianten (vgl. Kap. 4.2.3.1)

Kyereehmer Kewy,
) TK] | Kara. | Keye. | Kiyr | Kw. | Kesoss0
298 | 0,416 | 0,568 | 1,149 | 0,525 | 11,24
I | Acetaldehyd + Methanol 273 | 1,335 | 1,696 | 3,467 | 1,437 | 39,87
253 | 40,27 | 47,82 | 98,67 | 37,34 | 103,1
298 | 0,203 | 0,323 | 0,932 | 0,270 | 4,70
273 | 0,642 | 0,830 | 2,837 | 0,683 | 14,81
298 | 0,232 | 0,398 | 1,021 | 0,204 | 4,56
273 | 0,667 | 0,918 | 2,852 | 0,408 | 14,33

298 | 0,337 | 0,460 | 0,930 | 0,425 | 11,24
IT | Acetaldehyd + Methanol 273 | 1,082 | 1,375 | 2,810 | 1,165 | 39,87
253 | 32,64 | 38,76 | 79,97 | 30,26 | 103,1
298 | 0,121 | 0,193 | 0,557 | 0,162 | 4,70
273 | 0,387 | 0,501 | 1,711 | 0,412 | 14,81
298 | 0,165 | 0,284 | 0,729 | 0,146 | 4,56
273 | 0,480 | 0,660 | 2,051 | 0,293 | 14,33

298 | 0,394 | 0,537 | 1,088 | 0,497 | 11,24
III | Acetaldehyd + Methanol | 273 | 1,265 | 1,606 | 3,283 | 1,361 | 39,87
253 | 38,14 | 45,28 | 93,44 | 35,37 | 103,1
298 | 0,172 | 0,274 | 0,790 | 0,229 | 4,70
273 | 0,547 | 0,707 | 2,416 | 0,582 | 14,81
298 | 0,231 | 0,396 | 1,017 | 0,203 | 4,56
273 | 0,666 | 0,917 | 2,850 | 0,407 | 14,33

I | Acetaldehyd + Ethanol

I | Acetaldehyd + 1-Propanol

IT | Acetaldehyd + Ethanol

IT | Acetaldehyd + 1-Propanol

IIT | Acetaldehyd + Ethanol

I | Acetaldehyd + 1-Propanol

Die Tendenzen der berechneten Gleichgewichtskonstanten sind mit allen drei Va-
rianten sowohl bei 273 K als auch bei 298 K gleich: Nach der Umrechnung mit
den Methoden von Marrero/Gani, Constantinou/Gani sowie Joback/Reid sind die
Werte der Gleichgewichtskonstanten fiir die Bildung von 1-Propoxyethanol grofer
als die von 1-Ethoxyethanol. Nur mit der Dampfdruckberechnung von Wilson ist,
wie im Experiment, die Reaktivitdt von Acetaldehyd mit Ethanol grofer als mit
1-Propanol.

Die Abweichungen der berechneten Werte der Gleichgewichtskonstanten von den
experimentell bestimmten Werten liegen fiir die untersuchten Reaktionen von Acet-
aldehyd mit den ausgewéhlten Alkoholen bei 273 K in derselben Groéfsenordnung
wie bei 298 K.

Fiir das System aus Acetaldehyd und Methanol werden die Zahlenwerte der be-
rechneten Gleichgewichtskonstanten bei 253 K um den Faktor 30 grofser. Der expe-
rimentelle Wert andert sich beim Wechsel von 273 K auf 253 K nur um den Faktor
2,5. Dadurch werden die Abweichungen der berechneten Gleichgewichtskonstanten



84 5 Vergleich und Bewertung von Experiment und Rechnung

von den experimentellen Werten, insbesondere mit der Dampfdruckmethode nach
Joback/Reid, sehr klein (Faktor 1 - 2.5).

Die Tabelle 5.13 zeigt fiir Mischungen aus Acetaldehyd mit Alkoholen die mit den
drei Varianten mit B3LYP cc-pV'TZ scale berechneten, sowie die experimentell
bestimmten Gleichgewichtskonstanten nach der Umrechnung auf die fliissige Phase
mit den vier Methoden der Dampfdruckberechnung.

Tabelle 5.13: Berechnete Gleichgewichtskonstanten (B3LYP cc-pVTZ scale) und experi-
mentell bestimmte Gleichgewichtskonstanten K, 50,59 der dquimolaren Ein-
satzmischungen mit Acetaldehyd, fiir drei Varianten (vgl. Kap. 4.2.3.1)

Kirechme Koy
V TIK]| Kyje | Keye | Kigr Kyw. K 50/50
298 18,94-1074(1,22-1073(2,47-1073|1,13-1073| 11,24
I |Acetaldehyd + Methanol | 273 (2,87-1073|3,64-1073|7,44-1073(3,09-1073| 39,87
253 18,60-1072(1,02-1071|2,11-107{7,97-102| 103,1
298 14,90-1074(7,82-1074|2,26-1073(6,54-10~%| 4,70
273 1,56-1073(2,01-1073|6,87-1073|1,65-1073| 14,81
298 [5,71-1074(9,79-1074|2,52-1073|5,03-10~%| 4,56
273 |1,65-1073(2,27-1073(7,04-1073|1,01-1073| 14,33
298 16,79-1074(9,25-1074|1,87-1073|8,56-10%| 11,24
IT | Acetaldehyd + Methanol | 273 [2,18-1073(2,76-1073|5,65-1073|2,34-1073| 39,87
253 6,52-1072(7,75-1072|1,60-107%6,05-1072| 103,1
298 12,73-1074(4,35-1074|1,25-1073(3,64-10~%| 4,70
273 18,74-1074(1,13-1073|3,86-1073(9,30-10~*| 14,81
298 4,62-1074(7,92:1074|2,04-1073|4,07-10~%| 4,56
273 1,35-1073(1,86-1073|5,77-1073|8,25-10~%| 14,33
298 (8,24-1074(1,12:1073|2,28-1073|1,04-1073| 11,24
I1I|Acetaldehyd + Methanol | 273 [2,64-1073(3,36-1073|6,86-1073|2,85-1073| 39,87
253 (7,93-1072(9,42-1072|1,94-10747,35-1072| 103,1
298 3,83-1074(6,10-107%|1,76-1073|5,10-10~%| 4,70
273 [1,22-1073|1,58:1073|5,40-1073|1,30-1073| 14,81
298 15,59-1074(9,59-107%|2,46-1073(4,93-10~%| 4,56
273 [1,63-1073(2,24-1073/6,96-1073(9,95-10~%| 14,33

I |Acetaldehyd + Ethanol

I |Acetaldehyd + 1-Propanol

IT |Acetaldehyd + Ethanol

IT |Acetaldehyd + 1-Propanol

I} Acetaldehyd + Ethanol

ITI{Acetaldehyd + 1-Propanol

Fiir alle Varianten und fiir alle Dampfdruckmethoden ist zu beobachten, dass die
bei 273 K berechneten Werte um den Faktor zwei bis drei grofer sind als die fiir
298 K berechneten Werte. Dies entspricht sehr gut der Tendenz der experimen-
tellen Ergebnisse, dass die Werte der Gleichgewichtskonstanten beim Wechsel der
Temperatur von 298 K auf 273 K etwa um den Faktor drei ansteigen.

Fiir das System aus Acetaldehyd und Methanol steigt beim Wechsel der Tempera-
tur von 273 K auf 253 K der Wert der berechneten Gleichgewichtskonstanten um
den Faktor 30, der Wert der experimentellen Gleichgewichtskonstanten nur um
den Faktor 2,5 an.
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Die Verhéltnisse der berechneten Gleichgewichtskonstanten zueinander sind mit
allen drei Varianten sowohl bei 273 K als auch bei 298 K gleich: Nach der Um-
rechnung mit den Dampfdruckmethoden von Marrero/Gani, Constantinou/Gani
sowie Joback/Reid sind die Werte der Gleichgewichtskonstanten fiir die Bildung
von 1-Propoxyethanol grofer als die fiir die Bildung von 1-Ethoxyethanol. Mit der
Methode von Joback/Reid ist der Wert der Gleichgewichtskonstanten fiir die Re-
aktion von Acetaldehyd mit 1-Propanol grofer als fiir die Reaktion mit Methanol.
Nur mit der Dampfdruckberechnung nach Wilson wird die richtige Reihenfolge der
Werte der Gleichgewichtskonstanten erhalten.

Die Abweichungen der Werte der berechneten Gleichgewichtskonstanten in Bezug
auf die experimentell bestimmten Werte liegen bei 273 K im Bereich von drei bis
vier Grofenordnungen und damit im selben Bereich wie bei 298 K.

Fiir das System aus Acetaldehyd und Methanol liegen die Abweichungen bei 253 K
nur im Bereich von zwei bis drei Grofenordnungen.

Der Einfluss der Temperatur auf die Werte der Gleichgewichtskonstanten kann
mit B3LYP 6-31G(d) scale und der Auswertung mit Variante II sowohl in den
untersuchten Systemen aus aliphatischen Aldehyden mit Methanol als auch in den
Systemen aus Acetaldehyd und den ausgewéhlten Alkoholen qualitativ korrekt
beschrieben werden. Die Auswertungen mit Variante I und Variante III kénnen
den Temperatureinfluss in den Systemen aus aliphatischen Alkoholen mit Metha-
nol nicht so gut beschreiben wie Variante II. Mit B3LYP cc-pVTZ scale kann
der Temperatureinfluss in den Systemen aus Acetaldehyd und Alkoholen qualita-
tiv ebenfalls gut beschrieben werden, die berechneten Zahlenwerte der Gleichge-
wichtskonstanten weichen aber unveriandert stark von den experimentell bestimm-
ten Werten ab. Mit beiden ausgew#hlten Basissdtzen und in allen drei Varianten
wird nur mit der Dampfdruckmethode von Wilson die Abnahme der Reaktivitit
mit Zunahme der Alkylkettenlénge des Alkohols qualitativ korrekt beschrieben.
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6 Zusammenfassung

Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wurden Reaktionen untersucht, die in Mi-
schungen aus Aldehyden und Alkoholen ablaufen. Dabei handelt es sich um die
Bildung von Halb- bzw. Vollacetalen. Die Gleichgewichtskonstanten fiir die Bildung
von Halbacetalen wurden sowohl experimentell als auch mit Hilfe von quantenche-
mischen Methoden untersucht.

Die Gleichgewichtskonstanten wurden experimentell mit der NMR-Spektroskopie
fiir Systeme aus sieben Aldehyden und drei Alkoholen bestimmt. Es wurden 2C-
Spektren von Einsatzmischungen verschiedener Konzentration von allen untersuch-

ten 21 Systemen aufgenommen. Die Experimente fanden bei drei Temperaturen
statt (298 K, 273 K und 253 K).

Aus den ¥C-Spektren wurden die konzentrationsabhiingigen Pseudogleichgewichts-
konstanten K, bestimmt. Die Auswertung der einzelnen Signale der Spektren ist
umso genauer, je dhnlicher die Flacheninhalte der Signale von Edukten und Pro-
dukten sind. Die NMR-Signale von Mischungen, in denen einer der Stoffe nur in
sehr kleiner Konzentration auftritt, konnen nicht zuverléssig integriert werden.

Die konzentrationsabhéngigen Pseudogleichgewichtskonstanten K, sollten mit Hil-
fe eines Korrekturbeitrags (dem Beitrag aus den Aktivitatskoeffizienten, K.,) zu
einer konzentrationsunabhéngigen Gleichgewichtskonstanten K umgerechnet wer-
den. Die dazu benétigten Aktivitdtskoeffizienten wurden mit der Gruppenbeitrags-
methode ,modified UNIFAC Dortmund“ berechnet. Allerdings zeigte sich, dass
die Beriicksichtigung von K, nicht zu einer Anndherung der Zahlenwerte fiir die
Gleichgewichtskonstante K fiihrt. Deshalb wurde fiir den weiteren Vergleich auf
eine Berticksichtigung von K, verzichtet.

Als quantenchemische Methode wurde der Dichtefunktionaltheorieansatz B3LYP
gewéhlt, der fiir die Berechnungen sowohl mit dem kleinen Pople-Basissatz 6-31G(d)
scale als auch mit dem gréferen Dunning-Basissatz cc-pV'TZ scale kombiniert wur-
de. Aus zeitlichen Griinden konnten, insbesondere fiir den groferen Basissatz, nicht
alle experimentell untersuchten Reaktionen betrachtet werden. Es wurden nur die
Gleichgewichtskonstanten fiir die Bildung der Halbacetale 1 aus Aldehyd und Al-
kohol betrachtet. Es wurden Berechnungen bei 298 K und 273 K durchgefiihrt.
Fiir das System aus Acetaldehyd und Methanol fanden zusétzlich Rechnungen bei
253 K statt.

Mit dem kleineren Basissatz 6-31G(d) scale wurden fiir die im Experiment verwen-
deten sieben Aldehyde und drei Alkohole sowie fiir 15 Halbacetale 1 versucht, mog-
lichst alle Konformere der untersuchten Molekiile zu bestimmen. Fiir den groferen
Basissatz cc-pVTZ wurden dieselben Molekiile wie mit dem Basissatz 6-31G(d)
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scale berechnet. Aus Zeitgriinden konnten fiir einige (grofere) Halbacetale 1 nur
die Konformere mit der geringsten Energie berechnet werden.

Da es mehrere Moglichkeiten gibt, die verschiedenen Konformere eines Molekiils
zu beriicksichtigen, wurden in der vorliegenden Arbeit drei Varianten verwendet:
Variante I verwendet nur die Konformere mit der geringsten Energie der an der
Reaktion teilnehmenden Stoffe. Variante II verwendet zur Berechnung der Gleich-
gewichtskonstanten die gemittelte Gibbsche Energie der ausgewéhlten Konformere
und Variante III berechnet die Gleichgewichtskonstante einer Reaktion aus den ge-
wichteten Gleichgewichtskonstanten aller Konformerkombinationen.

Die quantenchemischen Berechnungen fanden fiir Reaktionen in der Gasphase
statt. Um die berechneten Werte der Gleichgewichtskonstanten mit den experi-
mentellen Daten vergleichen zu kénnen, wurden diese Gleichgewichtskonstanten
Kgas mit Hilfe der Dampfdriicke der reinen Komponenten auf die fliissige Phase
umgerechnet.

Die mit B3LYP 6-31G(d) scale berechneten Zahlenwerte der Gleichgewichtskon-
stanten in der Gasphase sind je nach System um bis zu vier Groéfsenordnungen
kleiner als die experimentell bestimmten Werte in der fliissigen Phase. Nach der
Umrechnung der Gasphasenwerte auf die fliissige Phase wird der Unterschied um
etwa eine Grofenordnung kleiner. Fiir die Systeme mit Acetaldehyd liegt beispiels-
weise der Unterschied zwischen den experimentellen und den berechneten Zahlen-
werten bei einer Grofenordnung; die Systeme mit 2-Chlorbenzaldehyd weisen einen
Unterschied von drei Grofenordnungen auf.

Die beste Ubereinstimmung der Zahlenwerte von Experiment und Rechnung wird
fiir alle untersuchten Systeme, unabhéngig von der Variante, nach der Umrechnung
der Werte mit der Methode von Joback/Reid ermittelt.

Der Vergleich der Zahlenwerte der experimentell bestimmten Gleichgewichtskon-
stanten K, 50/50 mit den berechneten Werten zeigt, dass nur die mit Variante II
berechneten Werte, in Kombination mit den Dampfdruckberechnungen nach Mar-
rero/Gani, Constantinou/Gani und Wilson, die Tendenzen von K 50/50 bei Zunah-
me der Alkylkettenldnge des Aldehyds qualitativ korrekt beschreiben.

Die Dampfdruckberechnung nach Joback/Reid fiihrt zwar zu Zahlenwerten der
Gleichgewichtskonstanten, die eine deutlich geringere Abweichung zu den experi-
mentellen Werten besitzen als die Werte der anderen Methoden, kann aber die im
Experiment beobachtete Reihenfolge der Gleichgewichtskonstanten nicht wieder-
geben.

Der Einfluss der Alkylkettenlinge des Alkohols auf den Wert der berechneten
Gleichgewichtskonstanten kann, unabhéngig von der Variante, nur mit der Me-
thode von Wilson qualitativ beschrieben werden: Der Zahlenwert der Gleichge-
wichtskonstanten nimmt mit zunehmender Alkylkettenlange des Alkohols ab.

Die Auswertung mit Variante II, kombiniert mit der Dampfdruckmethode von Wil-
son, kann am besten die Tendenzen der experimentellen Gleichgewichtskonstanten
sowohl bei der Anderung der Kettenlinge des Aldehyds als auch der Anderung
der Kettenléinge des Alkohols abbilden. Im Gegensatz dazu liefern Variante I und
Variante IIT nach der Umrechnung auf die fliissige Phase mit der Dampfdruckme-
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thode von Joback/Reid die besten Ubereinstimmungen der Zahlenwerte zwischen
Experiment und Berechnungen.

Die Zahlenwerte, die mit der Kombination aus B3LYP und 6-31G(d) scale be-
rechnet werden, stimmen z.T. gut mit den experimentellen Werten iiberein. Die
iberraschend guten Ergebnisse mit dem kleinen Basissatz 6-31G(d) sind wahr-
scheinlich eine Folge der Kompensation verschiedener vereinfachender Annahmen.

Die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten, die mit BSLYP cc-pVTZ scale be-
rechnet wurden, sind je nach System und gewahlter Variante um drei bis sechs
Grofsenordnungen kleiner als die experimentell bestimmten Werte. Die grofiten
Abweichungen zwischen Experiment und Rechnung treten auch fiir den groferen
Basissatz fiir das System mit dem aromatischen Aldehyd 2-Chlorbenzaldehyd auf.
Die Analyse der Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten zeigt, dass nur durch
die Auswertung mit Variante I nach der Umrechnung mit Marrero/Gani, bzw.
Constantinou/Gani und Wilson, der experimentell beobachtete Einfluss der Lange
der Alkylkette des Aldehyds auf den Zahlenwert der Gleichgewichtskonstanten
qualitativ korrekt beschrieben wird. Der Einfluss der Alkylkettenldnge des Alkohols
auf den Wert der Gleichgewichtskonstanten kann in allen drei Varianten nur mit
der Dampfdruckmethode von Wilson qualitativ korrekt beschrieben werden.

Die Abweichungen der Werte der Gleichgewichtskonstanten zwischen den verschie-
denen Methoden der Dampfdruckberechnung ist in allen hier untersuchten Féallen
deutlich kleiner als die Abweichung zu den experimentellen Werten. Der Einfluss
der Dampfdruckmethode auf die Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten spielt
in Bezug auf die sehr grofen Abweichungen zu den experimentellen Werten fast
keine Rolle.

Die Methode B3LYP mit dem Basissatz cc-pV'TZ ist, unabhingig von der Varian-
te und der gewéahlten Methode der Dampfdruckberechnung, nicht in der Lage, die
Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten der untersuchten Reaktionen quantita-
tiv zu beschreiben.

Die Methode B3LYP, kombiniert mit dem Basissatz 6-31G(d), kann in der Aus-
wertung mit Variante II den Temperatureinfluss auf die Werte der Gleichgewichts-
konstanten sowohl in den untersuchten Systemen aus aliphatischen Aldehyden mit
Methanol als auch in den Systemen aus Acetaldehyd und den ausgewéhlten Alko-
holen gut beschreiben.

Der Einfluss der Temperatur in den Systemen aus Acetaldehyd und Alkoholen
kann mit B3LYP cc-pVTZ scale qualitativ ebenfalls gut beschrieben werden, die
berechneten Zahlenwerte der Gleichgewichtskonstanten weichen aber stark (drei
bis vier Grofenordnungen) von den experimentellen Werten ab. Die Abnahme der
Reaktivitéit mit Zunahme der Alkylkette des Alkohols wird, mit beiden Basissédtzen
in allen drei Varianten, nur mit der Dampfdruckberechnung nach Wilson qualita-
tiv korrekt beschrieben.
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8 Anhang

8.1 NMR-Spektroskopie

8.1.1 Verwendete Chemikalien

Tabelle 8.1: Verwendete Chemikalien fiir NMR-Experimente

Chemikalien Hersteller Reinheit
Methanol Merck (8.22283.2500) | 99+

Ethanol Acros Organics 98 % + 2% MEK
1-Propanol Acros Organics 99+

Acetaldehyd Acros Organics 99,5

Propanal Chemikalienausgabe >97%

Butanal Sigma-Aldrich >99% (20710)
Heptanal Merck (8.06918.0100) | >97%

Decanal Sigma-Aldrich > 98%
2-Chlorbenzaldehyd Merck (8.20276.0250) | >98%
3-Phenylpropionaldehyd | Merck (8.04542.0100) | > 97%
Chloroform EURISO-TOP W1921 | 98,80% D-H,0O < 0,01

8.1.2 NMR-Programm

;1D sequence with inverse gated decoupling

;using 30 degree flip angle

include <Avance.incl>
d11=30m

1 ze

d11 pl12:£2

2 30m do:f2

d1l

p1*0.33 phl

go=2 ph31 cpd2:{2

30m do:f2 mc 0 to 2 FO(zd)

exit

99




100 8 Anhang

ph1=02201331
ph31=02201331

;pll : f1 channel - power level for pulse (default)

:pl12: f2 channel - power level for CPD /BB decoupling

;pl : f1 channel - 90 degree high power pulse

:d1 : relaxation delay; 1-5 * T1

;d11: delay for disk I/0 [30 msec|

:NS: 1 * n, total number of scans: NS * TDO0

;cpd2: decoupling according to sequence defined by cpdprg?2
;pcpd2: 2 channel - 90 degree pulse for decoupling sequence

Id : 2gig30, v1.7 2002/06/12 09 : 05 : 24 ber Exp

8.1.3 NMR-Spektren

8.1.3.1 Acetaldehyd + Methanol

295 K

Tabelle 8.2: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,8 Mol% Acetaldehyd und
59,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Acetaldehyd

Acetaldehyd |[Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ax |Aum| Ay |Agar|  Apar Apaz| Apaz  |Apas| Amas

1,0 [1,01£0,01|3,78| 3,78 |4,847(4,882+0,035|0,1035|0,102-0,01| 0,038 0,034+ 008

1,02 4,917 0,089 0,038
0,101 0,029
0,103 0,066
0,112 0,036

Tabelle 8.3: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,8 Mol% Acetaldehyd und
59,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Methanol

Acetaldehyd |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ap| An |Agar| Amar  |Amaz| Apaz |Ampas|  Awas
0,264/0,267+0,004| 1,0| 1,0 |1,2761,2860,01|0,027 |0,027+ ¢003| 0,010|0,011+ 008
0,271 1,295 0,024 0,010
0,025 0,014
0,028 0,019
0,030 0,011
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Tabelle 8.4: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ay | Ay [Agar| Apar |Ampas| Amas  |Apgas|  Apas
1,0 0,99540,005(1,094(1,094(2,475|2,62240,15|0,096 |0,095+0,01| 0,038 0,035182883
0,990 2,768 0,087 0,040
0,086 0,064
0,105 0,033
0,101

Tabelle 8.5: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Methanol

Acetaldehyd  |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Av| Anr [Agar| Apar |Amaz| Amaz  |Apas|  Apas
0,845|0,8474+0,003( 1,0 | 1,0 2,089 |2,226+0,14|0,083 |0,083+0,01(0,032 0,033i8:88§
0,850 2,362 0,075 0,034
0,073 0,060
0,095 0,037
0,091

Tabelle 8.6: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,1 Mol% Acetaldehyd und
39,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Acetaldehyd

Acetaldehyd | Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay An Ay | Ay |Amar| Apar |Ampas| Awmas  |Apas|  Apas
1,0 {0,983+0,02|0,234/0,234/0,961|1,01140,05] 0,066 0,061+ g0 | 0,026 (0,030 2
0,965 1,060 0,054 0,032
0,052 0,028
0,069 0,035
0,065 0,031

Tabelle 8.7: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,1 Mol% Acetaldehyd und
39,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Acetaldehyd |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Ap| Av |Agar|  Amar |Ampaz| Amas  |Ampas|  Apas
4,243|4,19340,05[1,0 | 1,0 |4,038(4,239+0,201|0,279 0,25718;8?1 0,115 0,13018;8?2
4,142 4,440 0,227 0,133
0,220 0,118
0,288 0,156
0,270 0,131
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273K

Tabelle 8.8: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,8 Mol% Acetaldehyd und
59,2 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa |Am| Ay | Aga Apa Apas| Apaz  |Apas| Amas
1,0 [1,01+0,01(9,86(9.86 |16,352|16,532+0,180(0,310 0,33513385@ 0,122 o,135¢8:8§
1,027 16,712 0,344 0,129
0,352 0,158
0,336 0,137
0,128

Tabelle 8.9: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,8 Mol% Acetaldehyd und
59,2 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Methanol

Acetaldehyd |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ag Ay An| Apr |Apar| Apar |Amas| Awas  |Apas| Apas
0,101/0,103+0,002| 1,0| 1,0 | 1,641 |1,673+0,030,032 0,035+ g2 [0,012{0,0144¢ 07
0,105 1,704 0,036 0,013
0,035 0,016
0,037 0,014
0,013

Tabelle 8.10: ¥*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Acetaldehyd

Acetaldehyd Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ay | Ay |Apar|  Apar |Amas| Apas |Apas|  Apas
1,0 |1,01640,0161,634|1,634/6,509 |6,755-0,246| 0,343 0,328 56 0,104 |0,120+ 007
1,032 7,001 0,331 0,127
0,335 0,122
0,302 0,125
0,123

Tabelle 8.11: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

Acetaldehyd |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ag Ay Ayl Av |Agar|  Apgar |Apas| Amas  |Amas| Apas
0,599|0,609+0,009| 1,0| 1,0 3,915 |4,068+0,153|0,210(0,204 07| 0,063 0,073+ 017
0,619 4,221 0,206 0,076
0,205 0,079
0,194 0,075
0,073
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Tabelle 8.12: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,1 Mol% Acetaldehyd und
39,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd
Acetaldehyd | Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Ay | Ay |Amar|  Apar |Amas| Apgae  |Ampas|  Apas
1,0 |1,0114+0,01|0,143]0,143|1,581 |1,588+0,007|0,205|0,203+0,01|0,070|0,07440,005
1,021 1,595 0,200 0,076
0,194 0,077
0,214 0,071
0,079
Tabelle 8.13: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,1 Mol% Acetaldehyd und
39,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol
Acetaldehyd |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Ay Anm| Ay | Arar Apa Agaz| Amaz |Abas|  Anas
6,959/6,9954+0,04 1,0 | 1,0 |11,004|11,175+0,171|1,425 1,426i8:82 0,493 0,548i8:8§j
7,031 11,347 1,394 0,556
1,371 0,538
1,514 0,528
0,622
255 K
Tabelle 8.14: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 255 K, BezugsgroRe Acetaldehyd
Acetaldehyd Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ay | Ay [Agar|  Anar |Amas| Amaz |Abas| Amas
1,0 {1,00440,004|2,164(2,164[13,30(13,5940,294| 0,575 0,53&3;832 0,221 0,22818;83
1,009 13,89 0,513 0,245
0,547 0,226
0,514 0,228
0,218

Tabelle 8.15: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% Acetaldehyd und
50,2 Mol% Methanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Methanol

Acetaldehyd |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay An| Av |Apar| Amar |Amaz| Apaz  |Ampas|  Awas
0,458|0,46240,004| 1,0| 1,0 |6,030(6,1840,147|0,267 0,24918;8}2 0,101 0,10610%0015
0,465 6,324 0,242 0,116
0,253 0,104
0,232 0,104
0,104
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8.1.3.2 Acetaldehyd + Ethanol

295 K

Tabelle 8.16: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus
21,1 Mol% Acetaldehyd und 77,3 Mol% Ethanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd Ethanol HA 1
Ay Aa Ag Ag Apgar | Aga
1,0 10,95840,04 | 15,714 | 16,22140,507 | 4,840 | 4,840
0,916 16,728

Tabelle 8.17: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus
21,1 Mol% Acetaldehyd und 77,3 Mol% Ethanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Acetaldehyd Ethanol HA 1
Ax A Ag Ag Apar | Agar
0,062 | 0,059+0,003 | 1,0 |1,03340,033 | 0,303 | 0,303
0,057 1,067

Tabelle 8.18: BBC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,3 Mol% Acetaldehyd und
58,5 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Acetaldehyd

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Ay Ag Ag Apar|Apar|Araz| Apaz  |Amas| Amas
1,0 {0,991+£0,009(2,512(2,560+0,048| 2,186 | 2,186 0,083 0,083+ g5 | 0,029 0,042+ 73
0,982 2,608 0,087 0,041
0,080 0,048
0,081 0,048

Tabelle 8.19: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,3 Mol% Acetaldehyd und
58,5 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ax Agp Ap Apar|Apar|Apaz|  Awas  |Apas|  Apas
0,396(0,393+0,004| 1,0 |1,014+0,014|0,847/0,847(0,033(0,0324+0,003|0,012 0,0lGig:ggi
0,389 1,029 0,035 0,017
0,030 0,016
0,031 0,019
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Tabelle 8.20: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,1 Mol% Acetaldehyd und
48,9 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd
Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa A Ag Ag Apga|Anai|Anaz|  Amaz |Anas|  Anas
1,0 |1,01540,015|0,959|0,970+0,011{1,259|1,259|0,068 0,066:&8:88? 0,036 |0,03540,004
1,030 0,981 0,061 0,031
0,062 0,034
0,074 0,039
0,035
Tabelle 8.21: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,1 Mol% Acetaldehyd und
48,9 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Ethanol
Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Apg Ap Apat|Auai|Araz| Apas  |Amas| Apas
1,048(1,066+0,018| 1,0 |1,01140,011|1,317|1,317|0,066 0,070i8:882 0,033 0,0341838{)@
1,084 1,022 0,068 0,031
0,066 0,036
0,079 0,040
0,032
Tabelle 8.22: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,3 Mol% Acetaldehyd und
38,9 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgroke Acetaldehyd
Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Agp Ap Apat|Apar|Anaz| Apas  |Apas| Apas
1,0 [1,016£0,016|0,397|0,41140,014]0,749 [0,749| 0,053 0,055+ g5 | 0,023 |0,024+ 07
1,032 0,425 0,054 0,023
0,052 0,025
0,061 0,026
0,024

Tabelle 8.23: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,3 Mol% Acetaldehyd und
38,9 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ag Ap  |Apgai|Amai|Amas] Amas  |Amas|  Apas
2,515(2,563+0,048| 1,0 [1,0340,03|1,881|1,881 (0,136 0,13718;382 0,056 0,05913:882
2,610 1,059 0,135 0,059
0,130 0,055
0,146 0,065
0,059
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Tabelle 8.24: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 80,2 Mol% Acetaldehyd und
19,4 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ag Ag Apar|Apar|Apaz|  Awmas  |Apgas|  Apas
1,0 [1,05+0,05/0,063(0,063£0,001|0,191]0,191[0,017 [0,019+0,002] 0,008 0,009 .37
1,100 0,064 0,019 0,008
0,020 0,010
0,022 0,011
0,008

Tabelle 8.25: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 80,2 Mol% Acetaldehyd und
19,4 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Ethanol

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Agp Ap Apai|Anat|Anas] Amas  |Apas|  Apas
15,824]16,65740,833| 1,0 |1,0140,014] 3,055 | 3,055 | 0,282[0,323+0,04] 0,146 |0,146-£0,009
17,491 1,028 0,326 0,138
0,322 0,155
0,362 0,155
0,138
273 K

Tabelle 8.26: ¥*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,3 Mol% Acetaldehyd und
58,5 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa An Ag Ap Apar| Apar |Anas| Apas |Apas| Awpas
1,0 {0,99+0,009(5,96|5,904+0,053| 7,93 [7,95+0,019|0,306 O,303j:8:83 0,094(0,102+0,01
0,98 5.85 7.96 0,334 0,100
0,293 0,113
0,283 0,102
0,299

Tabelle 8.27: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,3 Mol% Acetaldehyd und
58,5 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ag Ay Ap| Ar  |Apgai| Agar |Amas| Apaz  |Apas| Awas
0,174(0,167+0,007| 1,0 |0,9940,011,351 |1,3540,001| 0,052|0,051%0,007| 0,017 0,020+ ‘g0
0,160 0,98 1,348 0,058 0,021
0,050 0,022
0,044 0,021
0,051
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Tabelle 8.28: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,1 Mol% Acetaldehyd und
48,9 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd

Ethanol

HA 1

HA 2

HA 3

Ay Aa

Ag AE

Agar

Aga

Aras

A a2

Aras

A a3

1,0

0,985+0,016

1,189

1,17440,

015(3,289

3,290

0,969

1,159

0,274

0,264+

0,

010

0,113

0,016

0,005
0,115+ (003

0,263
0,272
0,249

0,120
0,112

Tabelle 8.29: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 50,1 Mol% Acetaldehyd und
48,9 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Acetaldehyd

Ethanol

HA 1

HA 2

HA 3

Ay

Ap

Agp

Agp

Agai

Afai

Apf a2

AH A2

A a3

Am a3

0,842
0,815

0,834+0,014

1,0
0,965

0,9840,018

2,70

2,70

0,231
0,221
0,234
0,210

0,224+

0,010
0,014

0,095
0,099
0,094

0,096+

0,003
0,002

Tabelle 8.30: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,3 Mol% Acetaldehyd und
38,9 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd

Ethanol

HA 1

HA 2

HA 3

Ay

Ay

Ap

Ap

Ay

Al

Aga

Agas| Anao

A a3 Aras

1,0
0,971

0,986+0,014

0,297
0,271

0,284+0,013

1,368

1,368

0,192
0,188
0,183
0,163

0,01
0,181(0}

0,079
0,0712
0,081
0,073

0,0760,005

Tabelle 8.31: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,3 Mol% Acetaldehyd und
38,9 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Acetaldehyd

Ethanol

HA 1

HA 2

HA 3

An

Ap

Ag

Ag

Aga

Afai

Ap a2

AH A2

Apfas

Apas

3,364
3,275

3,32+0,044

1,0
0,934

0,97+0,033

4,75
4,57

4,6640,092

0,647
0,620
0,602
0,575

0,611+0,036

0,270
0,242
0,273
0,213

0,250+

0,023
0,037

255K

Tabelle 8.32: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,1 Mol% Acetaldehyd und
48,9 Mol% Ethanol bei T = 255K, BezugsgroRe Acetaldehyd

Acetaldehyd

Ethanol

HA 1

HA 2

HA 3

Ay

Ay

Ap

Ap

Aga

Ara

A a2

A a2

Apas

Af a3

1,0
0,081

0,99-+0,01

1,268
1,235

1,254+0,017

6,226
6,272

6,2540,023

0,438
0,431
0,438

0,436+

0,003

0.005 0,228

0,212

0,220£0,008
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Tabelle 8.33: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,1 Mol% Acetaldehyd und
48,9 Mol% Ethanol bei T = 255K, Bezugsgrofe Ethanol

Acetaldehyd Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Aa Ap Ap Apar| Auar |Apaz| Amas  |Apas|  Anas
0,812(0,80+0,01| 1,0 |0,9940,006|4,964(5,02:0,06| 0,345 0,342+ (i 10,174 |0,17140,002
0,793 0,987 5,077 0,335 0,169
0,347

8.1.3.3 Acetaldehyd + 1-Propanol

295 K

Tabelle 8.34: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 25,7 Mol%
Acetaldehyd und 73,6 Mol% 1-Propanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1
AA AA Al—P Al—P AHAl AHAl
1,0 | 0,95640,044 | 11,878 | 12,3374 ¢ | 4,403 | 4,403
0,912 12,997
12,136

Tabelle 8.35: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 25,7 Mol%
Acetaldehyd und 73,6 Mol% 1-Propanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1
AA AA A1—P Al—P AHAl AHAl
0,086 | 0,08140,005 | 1,0 | 1,038+ % | 0,370 | 0,370
0,076 1,103

1,011

Tabelle 8.36: '*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 42,0 Mol% Acetaldehyd und
57,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ax Ai_p| Ai_p |Apai|Apai|Anaz| Apas  |Apas|  Apas
1,0 [1,014:£0,014(2,272|2,393+ 1512,106 | 2,106| 0,096 0,089+ 005 | 0,032 0,038+ ¢
1,027 2,553 0,087 0,038
2,354 0,087 0,041
0,087 0,042
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Tabelle 8.37: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 42,0 Mol% Acetaldehyd und
57,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Ay Ai_p| Ai_p  |Apgai|Apai|Anaz] Apaz  |Amas|  Apas
0,442|0,44540,004| 1,0 1,04118382? 0,902(0,902 (0,043 0,03918338;* 0,016{0,01740,001
0,449 1,110 0,039 0,017
1,013 0,034 0,018
0,041 0,019
Tabelle 8.38: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,3 Mol% Acetaldehyd und
49,2 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Acetaldehyd
Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ag Ay Ai_p| Ai_p  |Agai|Anai|Araz] Amaz  |Anas| Anas
1,0 {1,00240,002(0,985 1,01918;83}1 1,276|1,276(0,071 0,075183833 0,032 0,033i8:88§
1,004 1,070 0,080 0,031
1,002 0,074 0,038
0,073 0,029
Tabelle 8.39: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,3 Mol% Acetaldehyd und
49,2 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke 1-Propanol
Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ag | Aa [Aiip| Aip  |Agai|Anai|Araz] Amaz  |Amas| Anas
1,019/ 1,019 | 1,0 |1,035+ 032 |1,312{1,312{0,076 |0,077+ 005 | 0,033 {0,034 00
1,019 1,089 0,081 0,033
1,018 0,079 0,039
0,074 0,032
Tabelle 8.40: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,0 Mol% Acetaldehyd und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd
Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Ay Ai_p| Ai_p |Apai|Agai|Anaz| Apaz  |Apas|  Anas
1,0 {1,02140,021|0,403 0,41818;8?1’3 0,713(0,713(0,063 0,05718;382 0,024(0,02440,002
1,042 0,452 0,056 0,022
0,399 0,054 0,023
0,057 0,026

Tabelle 8.41: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,0 Mol% Acetaldehyd und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Ai_p| Ai_p  |Apat|Apar|Ampaz| Apas  |Amas|  Apas
2,516(2,5700,054| 1,0 1,041+ 0057 [1,792|1,792{0,158 0,148+ (319 (0,061 0,065+ g0,
2,624 1,124 0,146 0,061
1,001 0,136 0,070
0,153 0,067
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Tabelle 8.42: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 80,3 Mol% Acetaldehyd und
19,5 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Acetaldehyd

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Ay Ai_p| Ai_p |Apgai|Apai|Anas| Apgaz  |Amas|  Apas
1,0 1,033+0,033/0,064 0,067i8:88§ 0,185(0,185 (0,020 |0,021+0,001| 0,010 0,009183883‘;
1,065 0,069 0,021 0,009
0,068 0,021 0,009
0,022 0,010
Tabelle 8.43: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 80,3 Mol% Acetaldehyd und
19,5 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke 1-Propanol
Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay An Ai_p| Ai_p  |Apai|Apai|Apaz|  Awas  |Apas|  Anas
16,106(16,653+0,548| 1,0 1,047ig;gg$ 2,99312,9930,344(0,3474+0,012| 0,168 0,160¢3:88§
17,201 1,107 0,335 0,151
1,034 0,359 0,154
0,351 0,167
273 K
Tabelle 8.44: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 42,0 Mol% Acetaldehyd und
57,4 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofke Acetaldehyd
Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ai_p| Ai_p |Apai|Auai|Anas| Apas  |Apas| Awpas
1,0 {0,97140,029(4,913 570318%? 6,983 (6,983 0,336 0,33518;8}8 0,094 0,10418;8%
0,042 4,922 0,326 0,107
5,255 0,329 0,111
0,351
Tabelle 8.45: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 42,0 Mol% Acetaldehyd und
57,4 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ax Ai_p| Ai_p  |Apat|Apai|Anaz| Apas  |Amas|  Apas
0,207|0,200+0,007| 1,0 {1,034 271,429 1,429 0,069 |0,068+ 005 (0,018 |0,02240,004
0,193 1,015 0,064 0,022
1,088 0,067 0,026
0,070
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Tabelle 8.46: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,3 Mol% Acetaldehyd und
49,2 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Aa Ay Ai_p| Ai_p |Apgar| Apar |Apas| Apas  |Apas| Apas
1,0 [1,038-0,038|1,343|1,372+ 015 | 3,296 |3,393+0,097| 0,287 (0,297 01| 0,099 0,104+ ¢ 008
1,076 1,329 3,489 0,290 0,104
1,445 0,297 0,110
0,314

Tabelle 8.47: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,3 Mol% Acetaldehyd und
49,2 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Ai_p| Ai_p |Amai| Apa |Amas| Amas  |Apas| Anas
0,743|0,75640,013| 1,0 1,028i333§3 2,463 (2,534+0,071/0,215 o,zzsigzg(lj’; 0,071 0,079i8;gég
0,768 0,996 2,605 0,217 0,078
1,087 0,223 0,089
0,236

Tabelle 8.48: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,0 Mol% Acetaldehyd und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ai_pl Ai—p  |Apa|Apai|Amaz|  Amaz  |Ampas|  Amas
1,0 {1,00940,009|0,316|0,329+ 015 | 1,379| 1,379| 0,221]0,207+ 01010,079 0,088+ (g
1,018 0,326 0,212 0,104
0,343 0,197 0,090
0,197 0,079

Tabelle 8.49: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,0 Mol% Acetaldehyd und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Ai_p| Ai_p  |Apai|Auai|Anas| Apas  |Amas| Apas
3,195|3,2274+0,032| 1,0 1,034¢833§j 4,442(4,442(0,712 0,657i8;3§§ 0,251 0,288i8:8§$
3,258 1,015 0,661 0,334
1,087 0,633 0,313
0,622 0,255
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255 K

Tabelle 8.50: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,3 Mol% Acetaldehyd und
49,2 Mol% 1-Propanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Acetaldehyd

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ai_p| Ai_p |Apai|Anai|Anaz| Ampas  |Amas| Apas
1,0 {0,986:0,014|1,779|1,793+ 03¢ | 7,354 | 7,354 0,575 (0,601 052 0,262 0,267 0
0,973 1,769 0,554 0,274
1,830 0,610 0,264
0,664

Tabelle 8.51: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,3 Mol% Acetaldehyd und
49,2 Mol% 1-Propanol bei T = 255 K, Bezugsgroke 1-Propanol

Acetaldehyd 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Aa Ai_p| Ai_p  |Apai|Apai|Apaz|  Apas  |Apas| Amas
0,559|0,54940,01| 1,0 1,007+ 77| 4,025 (4,025 |0,325(0,3394 (55| 0,143 0,141+ 00
0,539 0,992 0,317 0,135
1,030 0,348 0,147
0,368

8.1.3.4 Propanal + Methanol

295 K

Tabelle 8.52: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 9,8 Mol% Propanal und
89,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal Methanol HA 1 VA
Ap Ap Ay Ay | Aga Apm Ay y Ay a
1,010,959+ s | 145,376 | 145,376 | 13,358 | 13,979+ 55 | 2,477 | 2,712+ Jo
0,947 13,552 5,332
0,929 14,839 2,9032
14,165 2,850

Tabelle 8.53: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 9,8 Mol% Propanal und
89,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Propanal Methanol HA 1 VA
AP AP AM AM AHAI AHAI AVA AVA
0,007 |0,00640,001 | 1,0 | 1,0 {0,092 | 0,096 2 | 0,017 | 0,01940,001
0,006 0,095 0,037
0,006 0,102 0,020
0,097 0,019
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Tabelle 8.54: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 24,0 Mol% Propanal und
75,3 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal

Methanol

HA 1

VA

Ap

Ap

Ay

An

Apa

Ana

Ava

Ava

1,0
0,958
0,945

0,968+

0,032
0,023

24,368

24,368

9,266
8,964
9,958

9,564

0,520
9,438+ 07

0,272
0,657
0,315
0,422

0,333+

0,089
0,061

Tabelle 8.55: BBC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 24,0 Mol% Propanal und
75,3 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

HA 1

VA

A

Propanal

A

Methanol
AM AM

Apa

Apa

Aya

Ava

0,042
0,040
0,039

0,040+

0,002
0,001

1,0 1,0

0,382
0,367
0,421
0,301

0,390+

0,030
0,023

0,012
0,026
0,012
0,018

0,01

4+

0,005
0,002

Tabelle 8.56: *C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,9 Mol% Propanal und
49,6 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Propanal

HA 1

HA

2

HA 3

Ap

Propanal

Ap

Methanol
Ay | An

Apgai

Afai

Ap a2

A A2

Apf a3

Amas

1,0
0,943
0,978

0,974+

0,026
0,030

1,222[1,222

2,236
2,316
2,349

2,300+

0,049
0,065

0,071
0,067
0,064
0,068
0,070
0,071

0,069+

0,003
0,005

0,035
0,034
0,034
0,028
0,029

0,003
0,032 000

Tabelle 8.57: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,9 Mol% Propanal und
49,6 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap| Ap |Agar| Auar |Amas| Apas |Apas|  Anas
0,819(0,795+ 027 | 1,0| 1,0 |1,830{1,887+ 57 0,056 /0,054 /002 0,025 0,025+ 07003
0,768 1,896 0,053 0,025
0,799 1,935 0,050 0,028
0,057 0,023
0,057 0,025
0,054
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Tabelle 8.58: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 72,3 Mol% Propanal und
25,5 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap | Av |Amar|  Apar |Apas| Awmas  |Amas|Amas
1,0 10,9814 013 10,081|0,081/0,375|0,394 056 10,029 0,029+ 03| 0,014{ 0,014
0,968 0,422 0,029 0,014
0,974 0,385 0,026 0,014
0,031 0,014

Tabelle 8.59: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 72,3 Mol% Propanal und
25,5 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Anv| Ay [Apar| Apar |Amaz|  Awmas  |Apas|  Apas
12,403(12,175+ 03901 1,0| 1,0 |4,641(4,894+ 0355 10,360 |0,363+ /022 | 0,173 |0, 17700
12,026 5,260 0,360 0,169
12,096 4,780 0,315 0,181
0,416 0,184
Tabelle 8.60: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 87,1 Mol% Propanal und
10,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Av | A |Amar| Apar |Amgaz|  Amas  |Amgas|  Amas
1,0 1,048i8:82§ 0,015|0,015|0,100 0,105i8;88§ 0,010{0,0110,001| 0,005 |0,00520,001
1,075 0,110 0,012 0,006
1,071 0,104 0,009 0,004
0,011 0,006

Tabelle 8.61: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 87,1 Mol% Propanal und
10,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap| Ap |[Agar| Apar |Amas| Apas  |Apas|  Apas
68,137|71,93+ 3051 1,0| 1,0 [6,949|7,180+ 0337 | 0,725 0,734 07, 0,358 0,366+ 23
73,970 7,583 0,807 0,418
73,686 7,007 0,662 0,292
0,740 0,394
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Tabelle 8.62: *C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,4 Mol% Propanal und
59,4 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofke Propanal
Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ay | Ay | Ara Apar Apas|  Apas  |Apas| Apas
1,0 o,gsoigzgfg 9,008|9,008|13,498|13,763+0,265| 0,240 |0,231+0,022|0,108 0,114ig;gg;;
0,967 14,029 0,222 0,127
0,974 0,252 0,106
0,209
Tabelle 8.63: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,4 Mol% Propanal und
59,4 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Methanol
Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Anp| Ay |Apar|  Apar |Anas| Apas  |Apas|  Anas
0,110(0,107+ 005 | 1,0| 1,0 [1,511|1,549+0,0380,027(0,026+ 003 | 0,010 |0,012+0,002
0,105 1,586 0,024 0,014
0,106 0,029 0,012
0,023
Tabelle 8.64: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% Propanal und
50,0 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ay | Ay |Amar|  Apar |Amaz| Apgaz  |Ampas|  Awas
1,0 {1,052+ 0025 [1,622|1,622( 5,946 |6,020+0,074| 0,202 0,228+ 023 | 0,143 |0, 12640, £
1,064 6,094 0,234 0,118
1,091 0,209 0,141
0,247 0,117
0,246 0,111

Tabelle 8.65: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% Propanal und
50,0 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Au| Av |Agar|  Amar |Amgas| Awpas  |Amas| Apas
0,624(0,651+ 030 | 1,0| 1,0 |3,612(3,664+0,052|0,123 0,141+ 0,210,087 0,073+ o1
0,649 3,715 0,144 0,061
0,681 0,128 0,084
0,157 0,064
0,155 0,068
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Tabelle 8.66: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 59,8 Mol% Propanal und
38,3 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Av | A |Amar|  Apar |Amas| Apae  |Apas|  Amas
1,0 0,977+ o35 |0,153|0,153|1,495|1,540+0,046| 0,142 0,143+ 07 | 0,063 |0,060+0,004
0,949 1,586 0,144 0,056
0,981 0,143 0,064
0,145 0,057

Tabelle 8.67: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 59,8 Mol% Propanal und
38,3 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ay| Ay [Aga Agar |Agas| Amaz |Apas| Ampas
6,553|6,395+ "1 0e | 1,0| 1,0 | 9,804 [10,119+0,3150,913|0,9214 (0L 10,415 |0,402+ 057
6,226 10,434 0,915 0,396
6,404 0,918 0,420
0,938 0,378
255K

Tabelle 8.68: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% Propanal und
50,0 Mol% Methanol bei T = 255 K, Bezugsgrofke Propanal

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ay | Ay |Agan Apar Apas| Apaz  |Apas| Apas
1,0 {0,997+ 015 [1,868]1,868|10,226|10,371+0,146|0,314 |0,295+ 1057 0,137 0,139+ 052
0,983 10,517 0,271 0,148
1,008 0,289 0,159
0,307 0,114

Tabelle 8.69: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% Propanal und
50,0 Mol% Methanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Methanol

Propanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Am| Ap |Agar|  Amar |Apas| Apas |Amas|  Apas
0,540(0,536+ 057 | 1,0| 1,0 |5,572|5,627+0,055|0,170 0,156+ 01| 0,078 0,078 go 6
0,515 5,682 0,147 0,082
0,552 0,150 0,089
0,159 0,062
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8.1.3.5 Propanal + Ethanol

295K

Tabelle 8.70: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 10,0 Mol% Propanal

und 87,9 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal Ethanol HA 1
1,0 | 0,984 057 | 38,425 | 38,59940,175 | 5,264 | 5,468 5,
0,958 38,774 5,510
0,995 5,614
5,336
5,614

Tabelle 8.71: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 10,0 Mol% Propanal
und 87,9 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Ethanol

Propanal Ethanol HA 1
Ap AP Ag AE Ana AHAl
0,027 | 0,02640,001 | 1,0 | 1,00540,005 | 0,137 | 0,144 3>
0,025 1,009 0,142
0,027 0,150
0,144
0,149

Tabelle 8.72: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,0 Mol% Propanal
und 74,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap AP Ap AE Apa AHAl Aprao AHAQ
1,0 10,9524 0 110,837 10,633+0,204 | 3,735 | 3,688+ o | 0,046 | 0,045+ (1
0,961 10,429 3,683 0,056
0,893 3,779 0,032
3,592
3,652

Tabelle 8.73: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,0 Mol% Propanal
74,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Propanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ag Ag Apar| Agar |Apa Apaz
0,094 0,090+ 007 | 1,0 0,99140,009 | 0,350 | 0,343+ .7 | 0,004 | 0,00440,001
0,093 0,982 0,340 0,005
0,083 0,353 0,004
0,332
0,340
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Tabelle 8.74: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 47,3 Mol% Propanal und
50,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap Ag Agal| Apgar |Anas| Apgas |Apas|  Anas
1,010,963 §opr [1,082]1,06640,016|1,192 1,208+ 32 10,047 0,04840,001 0,027 0,027+ 005
0,953 1,050 1,237 0,049 0,028
0,937 1,162 0,048 0,027
1,240 0,049 0,025
0,049
Tabelle 8.75: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 47,3 Mol% Propanal und
50,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap Ag Apgal Ama |Amaz| Amas |Amas|  Apas
0,926(0,886+ g0 | 1,0 0,988+0,012|1,113 1,120 (/0781 0,047 0,047+ 07 0,024 |0,024+0,002
0,883 0,976 1,137 0,049 0,026
0,850 1,081 0,047 0,024
1,148 0,046 0,023
0,047
Tabelle 8.76: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 75,6 Mol% Propanal und
21,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap Apar| Apar |Agas| Apas  |Amas|  Anas
1,0 1,017+ 31210,100|0,099+0,001|0,242 0,240+ (01 0,022{0,0224 03| 0,011 |0,010-0,001
1,029 0,098 0,251 0,022 0,010
1,022 0,226 0,020 0,010
0,021 0,011
0,024
Tabelle 8.77: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 75,6 Mol% Propanal und
21,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Apg Ap Apar| Apgar |Ampaz| Awpas  |Amas| Apas
10,057|10,232+ 17| 1,0 0,990+0,010|2,439 |2,436+ 150 0,215 (0,21 14038 10,111 0,107+ 00
10,357 0,980 2,553 0,217 0,103
10,283 2,316 0,190 0,103
0,209 0,113
0,223
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Tabelle 8.78: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 86,3 Mol% Propanal und
10,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap | Ap [Aga1| Apgar |Anaz] Amas |Abas|  Anas
1,0 {1,060+ g5 [0,030]0,030( 0,095 0,100+ 507 |0,009]0,01040,001| 0,004 |0,006+0,001
1,104 0,030 0,105 0,011 0,006
1,076 0,098 0,009 0,006
0,011 0,006
Tabelle 8.79: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 86,3 Mol% Propanal und
10,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Ethanol
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap Ap Agal| Amar |Agas| Apas |Apas| Apas
32,651|34,648+ 95| 1,0 |1,01540,015|3,0783,218+ 110,305 0,329+ /034 0,142|0,179+ 02
36,166 1,030 3,366 0,361 0,174
35,127 3,210 0,306 0,200
0,343 0,200
273 K
Tabelle 8.80: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,8 Mol% Propanal und
58,8 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ag Ap  |Agai| Amar |Abas| Amaz  |Abas|  Ampas
1,0 0,97518;8@? 4,182|4,21+0,032(5,603 5,69i8:é$; 0,196 0,18518;815 0,095(0,095+0,001
0,924 4,245 5,595 0,189 0,094
1,002 5,864 0,183 0,095
0,175 0,095
0,182
Tabelle 8.81: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,8 Mol% Propanal und
58,8 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Apg Ap Apar| Amar |Amas| Apaz  |Ampas|  Ampas
0,240(0,233+ (007 | 1,0 {1,008+0,008| 1,338 1,354 077 |0,046 0,044+ 03 10,023|0,02340,001
0,218 1,015 1,335 0,046 0,023
0,240 1,382 0,044 0,022
0,041 0,023
0,041
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Tabelle 8.82: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,5 Mol% Propanal und
48,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp A |Agai| Apgar |[Anas] Apgas |Anas| Apas
1,0 1,054 0020 [1,211{1,25+0,040| 3,008 |3,08+0,071|0,189 0,181+ ‘021 0,070 {0,077+ o
1,068 1,290 3,151 0,177 0,071
1,083 0,174 0,090
0,184
Tabelle 8.83: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,5 Mol% Propanal und
48,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Ethanol
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap Ag Apal| Apar |Araz| Amas  |Anas| Apas
0,822 O,872i8:8§? 1,0 1,03+0,034/2,505|2,56+0,056|0,157 0,151183882 0,057 0,061i83883
0,894 1,068 2,618 0,149 0,057
0,902 0,147 0,070
0,153
Tabelle 8.84: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,2 Mol% Propanal und
39,2 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofke Propanal
Propanal FEthanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ag Apgai| Apar |Apaz| Apgas  |Amas|  Anas
1,0 {1,034 7057 |0,361{0,36740,006| 1,397 |1,43+0,031| 0,128 0,126+ 00 |0,063|0,06340,001
1,026 0,373 1,458 0,126 0,061
1,077 0,122 0,064
0,128
Tabelle 8.85: BBC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,2 Mol% Propanal und
39,2 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Ethanol
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap Apar| Apar |Apas| Awas  |Apas|  Apas
2,714(2,83+ 15| 1,0 |1,0240,015)3,853|3,9240,064| 0,353 0,347+ 015 |0,168 0,170+ 03
2,799 1,029 3,981 0,344 0,167
2,964 0,334 0,175
0,357
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Tabelle 8.86: *C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,5 Mol% Propanal und
48,0 Mol% Ethanol bei T = 255 K, Bezugsgroke Propanal
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap |Aga| Apar |Amaz] Apgas |Amas| Apas
0,030 0,027 0,006
1,0 10,9704 99 1,261]1,2740,003|4,787]4,91+0,121| 0,229 0,238+ ) 555 {0,131 0,133+ 57597
0,947 1,268 5,029 0,215 0,129
0,962 0,255 0,139
0,228 0,127
0,265 0,139
Tabelle 8.87: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,5 Mol% Propanal und
48,0 Mol% Ethanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Ethanol
Propanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp A |Aga| Apar |Anazl Apgas |Amas| Apas
0,020 0,033 0,016
0,809(0,788% g1 | 1,0 |1,02+0,017(3,936 |4,02+0,080|0,181 0,194 ;550,105 0,106+ ;15
0,772 1,035 4,097 0,170 0,092
0,783 0,207 0,114
0,187 0,098
0,227 0,122

8.1.3.6 Propanal + 1-Propanol

295K

Tabelle 8.88: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 9,7 Mol% Propanal und
89,1 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Propanal

Propanal 1-Propanol HA 1
Ap AP Ap /_11—13 Apa AHAI
1,0 | 0,978+ 7052 | 48,430 | 48,845+, | 6,200 | 6,317+ 15,
0,981 48,124 6,163
0,952 49,982 6,317
6,322
6,461
6,441
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Tabelle 8.89: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 9,7 Mol% Propanal und
89,1 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke 1-Propanol

Propanal 1-Propanol HA 1
Ap | Ap | A_p Ai_p Apna Ann
0,020 | 0,020 | 1,0 | 1,010% 3 | 0,127 | 0,130 ot
0,020 0,994 0,126
0,020 1,037 0,131

0,130

0,136

0,131

Tabelle 8.90: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,9 Mol% Propanal und
74,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofie Propanal

Propanal

1-Propanol

HA 1

HA 2

Ap AP

Ai_p| Aip

AHAI AHAI

AHA2

Apas

1,0
0,968
0,955

0,974+

0,026
0,020

0,206
8,622(8, 76700
8,690

8,966

3,366
3,450
3,463
3,680

0,190
3,49+ 0123

0,053
0,046
0,050

0,003
0,050+ (00"

Tabelle 8.91: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,9 Mol% Propanal und
74,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2
AP AP Al—P AI—P AHAI AHAl AHA2 AHA2
0,115/0,11240,003| 1,0 |1,0214 2110,389|0,401 (7,{0,006/0,00640,001
0,112 1,007 0,398 0,005
0,109 1,055 0,400 0,006
0,395
0,421

Tabelle 8.92: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,1 Mol% Propanal und
48,9 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal

Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap  |Aip| A p |Agai| Apgai |Amas| Apar  |Apas|  Apas
1,0{0,993+ (057 [1,222[1,236+ (015 [ 1,281]1,294+ 31071 0,045|0,047+0,003] 0,021 0,024+ 00
0,972 1,238 1,313 0,044 0,022
1,008 1,247 1,287 0,049 0,024
0,050 0,025
0,046 0,028
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Tabelle 8.93: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,1 Mol% Propanal und
48,9 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_pl Ai_p |Aparl| Amar  |Apgaz|  Awpas  |Apas|  Ampas
0,816(0,811% g 15| 1,0 1,018+ 12 1,043 1,073+ 030 0,037|0,040+0,003| 0,018|0,020+0,002
0,793 1,024 1,103 0,037 0,020
0,825 1,031 1,071 0,040 0,020
0,041 0,020
0,043 0,023
Tabelle 8.94: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 72,5 Mol% Propanal und
25,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_p| Ai_p |Agar| Apar |Amas| Apas  |Apas|  Apas
1,0 10,9944 03 |0,147(0,15147003| 0,309|0,327+ 01210,027 0,025+ 005 0,013{0,013+0,002
0,991 0,155 0,342 0,022 0,012
0,991 0,150 0,331 0,025 0,015
0,026 0,013
0,027 0,013
Tabelle 8.95: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 72,5 Mol% Propanal und
25,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap  |Ai_p| Ai_p  |Amai| Apar |Amgas| Apas |Amas|  Apas
6,841(6,78+ 1055 | 1,0 |1,032+00.212,115|2,237+¢9551 0,165 |0,166+ 000 | 0,093 10,093+ (1017
6,749 1,074 2,335 0,157 0,081
6,747 1,022 2,261 0,169 0,100
0,168 0,099
0,172
Tabelle 8.96: *C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 86,6 Mol% Propanal und
10,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_p| Ai_p  |Apar| Apar |Apas| Amas  |Apas|  Apas
1,0 {1,043+ 075 [0,030(0,032+ 505 0,090 [0,098+0,008] 0,010 0,010+ g5 0,005 |0,005+0,001
1,077 0,035 0,106 0,010 0,005
1,053 0,031 0,008 0,008 0,006
0,011




124

8 Anhang

Tabelle 8.97: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 86,6 Mol% Propanal und
10,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap  |Ai_p| Ai_p |Apga| Awar |Amaz| Apaz  |Ampas| Awas
33,261(34,79+ 155 | 1,0 [1,052:+ 072 12,9843,28+ (20 10,331(0,3064¢'02) | 0,180 (0,174 01
36,263 1,124 3,556 0,335 0,159
34,831 1,031 3,284 0,255 0,183
0,304
273 K
Tabelle 8.98: BBC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,6 Mol% Propanal und
59,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_p| Ai_p |Agai| Amar |Anas| Amas  |Anpas|  Apas
1,0 0,99318;832 5,686 5,80183?? 6,699 |6,69+0,0090,189 07191183832 0,065 0,067i8;8£
0,945 5,709 6,682 0,170 0,064
1,032 6,001 0,187 0,055
0,200 0,085
0,211
Tabelle 8.99: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,6 Mol% Propanal und
59,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_pl Ai_p |Amai| Ama |Abas| Anaz  |Apas|  Apas
0,177/0,175+ 002 | 1,0 1,028 0058 [1,192]1,192+0,001]0,033{0,034 00 0,013 0,010,004
0,168 1,006 1,191 0,029 0,011
0,180 1,079 0,033 0,007
0,038 0,015
0,036
Tabelle 8.100: "*C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,1 Mol% Propanal und
49,9 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_p| Ai_p |Apar] Apgar |Amas| Amas  |Apas| Apas
1,0 (0,975 0035 [1,549 (1,592 0005 |3,4413,45240,012( 0,219|0,216+ 057 {0,094 0,092+ ¢0?
0,932 1,565 3,464 0,203 0,085
0,992 1,660 0,195 0,086
0,240 0,101
0,223 0,095
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Tabelle 8.101: ¥ C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,1 Mol% Propanal und
49,9 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Aip| Aip |Apa| Amai |Apas| Apas |Apas| Apas
0,650(0,632+ (035 | 1,0 1,034 057 2,216 |2,223+0,007|0,144 {0,014 0151 0,057 0,058+ 002
0,600 1,020 2,230 0,134 0,052
0,647 1,082 0,126 0,053
0,154 0,067
0,145 0,061
Tabelle 8.102: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,3 Mol% Propanal und
39,5 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Propanal
Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_pl Aip |Ama| Ama |Abgas| Amas  |Apgas| Apas
1,010,976+ (07 [0,363]0,377+ 019 | 1,336 |1,383+0,047|0,152{0,1504¢ 0,7 0,048 |0,059++ 01
0,960 0,381 1,430 0,139 0,058
0,968 0,387 0,146 0,064
0,151 0,065
0,162

Tabelle 8.103: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,3 Mol% Propanal und
39,5 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Propanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Aiipl Aip |Apa|Agai|Anas| Ampaz |Amas|  Anas
2,748(2,686+ yo5s | 1,0 [1,040+ 036 |3,682 3,682{0,421 0,413+ 035 0,134 0,163+ 7054
2,647 1,054 0,383 0,161
2,663 1,066 0,400 0,177
0,416 0,180
0,445

8.1.3.7 Butanal + Methanol

295 K

Tabelle 8.104: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,7 Mol% Butanal und
59,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Butanal

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap | Av |Amat| Apar |Amgas| Apas  |Amas|  Apas
1,010,972+ 0057 2,91] 2,91 | 3,10 [3,16+ 700,062 0,056+ g0 0,0310,038+ 079
0,935 3,18 0,056 0,058
0,992 3,17 0,052 0,026
0,962 3,19 0,052
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Tabelle 8.105: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,7 Mol% Butanal und
59,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Methanol

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap| Ap |[Apar| Apar |Amaz| Apas  |Amas| Ampas
0,344(0,334+ 00141 1,0| 1,0 | 1,07 {1,084+ 015 0,021 10,0194 (07| 0,011{0,014+ 62
0,32 1,095 0,019 0,023
0,341 1,09 0,018 0,009
0,33 1,08 0,018

Tabelle 8.106: *C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,6 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Butanal

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Anr | Anr |Agar| Agar |Amas|  Amas  |Amas|  Apas
1,0 (0,977 054 [1,082]1,082| 1,834 1,87+0,04/ 0,056 0,054+ 007 0,024 |0,0240,001

0,943 1,913 0,051 0,022
0,996 0,050 0,025
0,970 0,053 0,023
0,059 0,023

0,024

Tabelle 8.107: '3 C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,6 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Methanol

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap| Ap |Agar| Apar |Amaz|  Apas  |Apas|  Apas
0,925/0,898+ (035 [ 1,0{ 1,0 [1,700(1,73+0,03|0,051 |0,049+0,005|0,022|0,02140,003
0,863 1,763 0,045 0,019
0,921 0,044 0,023
0,883 0,053 0,021
0,054 0,024
0,020

Tabelle 8.108: '¥*C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 59,4 Mol% Butanal und
40,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ay | Ay [Agar|  Apar |Amas| Amas  [Apgas|  Anas
1,010,969 ose |0,377|0,377|0,946|0,979+ 035 {0,041 0,038+ 03, | 0,017{0,017+0,003
0,956 0,981 0,035 0,014
0,986 1,01 0,034 0,02
0,932 0,041 0,019
0,038 0,017
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Tabelle 8.109: ¥*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 59,4 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap A |Am| Ay |Apar| Amar |Amas| Amas  |Apas|  Apas
2,62(2,53+ "5 | 1,0| 1,0 | 2,49 2,584 0321 0,112|0,100+ ;7 0,044 |0,045+ 002
2,48 2,60 0,093 0,038
2,60 2,64 0,089 0,047
2,40 0,107 0,054
0,101 0,044
273K

Tabelle 8.110: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,7 Mol% Butanal und
59,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofke Butanal

Butanal  |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap  |Aum|Am |Apar| Auar |Auas| Apas  |Amas|  Anas
1,0 1,024 705 19,36/ 9,36 | 13,35| 13,59+ 7,710,195 |0,189+ 30| 0,067 {0,086+ ¢ 16
1,03 13,74 0,167 0,087
1,02 13,68 0,153 0,104
0,215
0,216

Tabelle 8.111: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,7 Mol% Butanal und
59,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap An| An [Amar| Apar |Abas| Amaz  |Amas|  Anas
0,107]0,108+ 001 [ 1,0| 1,0 | 1,42 |1,46+ 70710,021 0,020+ 03| 0,008|0,010+0,001
0,111 1,48 0,018 0,010
0,107 1,47 0,019 0,011
0,021
0,023

Tabelle 8.112: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,6 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal |Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap |Am|Am |Anat| Apar |Agas| Apaz |Amas| Apas
1,0 1,018:83 1,45(1,45 5,00 5,1018323 0,193 0,192i8;8}§ 0,078 0,076i8:885
0,96 5,18 0,180 0,076
0,98 5,13 0,194 0,067
1,06 0,209 0,083
0,195 0,078
0,182
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Tabelle 8.113: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,6 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Am| Am |Agar| Amar |Amaz| Apaz  |Ampas| Awas
0,693(0,693+ 035 | 1,0| 1,0 | 3,64 3,61+ 0310,130|0,1294'000| 0,055(0,053+ ¢0g:
0,668 3,59 0,120 0,045
0,661 3,61 0,131 0,054
0,748 0,137 0,056
0,125 0,054

Tabelle 8.114: BC-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 59,4 Mol% Butanal und
40,0 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3

Ap| Ap  |Am|Am |Apar| Agar [Apas| Awas  |Apas| Apas
1,0 11,02+ %%10,230,23| 1,74 |1,76+2%%10,121{0,122+ %212 10,051 0,054+ 2008

0,02 0,03 0,009 0,005
1,01 1,73 0,116 0,049
0,98 1,82 0,134 0,060
1,07 0,127 0,062
0,120 0,051
0,125 0,051
0,113

Tabelle 8.115: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 59,4 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Methanol

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3

Ap| Ap  |Am| Ay |Agai| Apar |Amaz| Apgas |Amas|  Apas
4,40(4,47+ 0701 1,0 1,0 | 7,69 7,85+ 015 10,536(0,5574 3¢ | 0,222 0,238+ (035
4,42 7,83 0,565 0,218
4,29 8,04 0,590 0,263
4,75 0,568 0,292

0,531 0,231

0,552 0,203
255 K

Tabelle 8.116: '3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,6 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ay | Ay [Agar| Apar |Amgas| Apas |Amas|  Apas
1,0 [1,03407|1,887|1,887|10,889|11,19+0,30(0,381 |0,375+ g1 £ 0,159 0,167+ 072
0,974 11,497 0,36 0,151
0,958 0,368 0,192
1,167 0,393
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Tabelle 8.117: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,6 Mol% Butanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Methanol

Butanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap| Ap |Agar| Apar |Amas| Amas  |Apas|  Apas
0,514|0,525+ 02 [ 1,0{ 1,0 | 5,82 |5,940,12(0,176|0,181+ 7015 10,076 0,076+ 010, 5
0,499 6,06 0,168 0,064
0,469 0,184 0,089
0,617 0,195

8.1.3.8 Butanal 4+ Ethanol

295 K

Tabelle 8.118: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 19,8 Mol%
Butanal und 78,4 Mol% Ethanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe Butanal

Butanal Ethanol HA 1
Ap /_113 Ap AE’ Apga AHAl
1,0 | 0,962+ 3y | 13,35 | 13,2340,13 | 3,26 | 3,29+ ]
0,956 13,10 3,18
0,971 3,34
0,922 3,46
3,27
3,23

Tabelle 8.119: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 19,8 Mol%
Butanal und 78,4 Mol% Ethanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe Ethanol

Butanal Ethanol HA 1
Ap AB Ap AE Apa AHAl
0,072 | 0,070+ 005 | 1,0 | 0,986:£0,014 | 0,244 | 0,242 /2
0,069 0,972 0,235
0,070 0,245
0,067 0,250
0,240
0,238
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Tabelle 8.120: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,2 Mol% Butanal und
59,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Butanal

Butanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap AB Ag AE Apa AHAI Apao AHAQ
1,0 | 1,020y, | 293 | 2,9640,02 | 1,74 | 1,83+ 00 | 0,040 | 0,038
1,03 2,98 1,88 0,031
1,03 1,83 0,041
1,84 0,038
1,85
2,00

Tabelle 8.121: ¥C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,2 Mol% Butanal und
59,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Ethanol

Butanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap AB Ap AE Apa AHAl Apao AHAQ
0,339 | 0,356+ o1, | 1,0 | 1,0140,01 | 0,595 | 0,630 0,2 | 0,014 | 0,013 ()
0,348 1,02 0,624 0,011
0,356 0,625 0,014
0,379 0,631 0,013
0,624
0,678

Tabelle 8.122: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,3 Mol% Butanal und
49,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Apg A |Agar| Apar |Amas| Apas  |Apas| Apas
1,0 1,01+ 05 11,066|1,08+0,02( 1,010{1,030+0,02| 0,036 {0,036+ /03 | 0,019]0,019+ 005
0,992 1,096 1,042 0,037 0,017
1,067 1,037 0,033 0,019
0,982 0,039 0,020

Tabelle 8.123: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,3 Mol% Butanal und
49,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap  |Apgar| Apar |Amas|  Apaz |Amas|  Apas
0,937]0,942+ 03| 1,0 [1,02+0,02(1,038 0,98+ 3¢ 10,032 |0,033+0,002( 0,018 0,017+ 00,
0,925 1,033 0,941 0,035 0,016
0,992 0,972 0,031 0,017
0,916 0,972 0,035 0,019
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Tabelle 8.124: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,2 Mol% Butanal und
39,4 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Butanal
Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ag Ap Apar| Apar |Amgaz| Awas  |Amas|  Apas
1,010,945 27 10,418|0,44140,023|0,557 (0,574 1354 10,030 0,027 7004 | 0,010{0,012+0,002
0,925 0,463 0,583 0,028 0,010
0,962 0,605 0,023 0,013
0,894 0,551 0,026 0,012
0,014
Tabelle 8.125: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,2 Mol% Butanal und
39,4 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Ethanol
Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap  |Apga| Auar |Amas| Apas  |Apas| Auas
2,41/2,27+0,14| 1,0 [1,04+0,04| 1,35 1,41i8:82 0,075 0,067i838}‘6‘ 0,024 0,02718;883
2,23 1,08 1,41 0,067 0,023
2,32 1,50 0,051 0,028
2,13 1,37 0,081 0,036
0,063 0,024
Tabelle 8.126: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 79,6 Mol% Butanal und
19,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Butanal
Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ag Ag Agal| Apgar  |Apas| Abgas |Amas
1,0 10,967 36 |0,086|0,09040,004|0,176 (0,185 g0 10,010 |0,01240,0020,007 | 0,006:£0,002
0,938 0,094 0,196 0,013 0,005
1,000 0,182 0,012 0,007
0,931 0,014 0,005
0,008

Tabelle 8.127: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 79,6 Mol% Butanal und
19,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap  |Apgai| Apar |Apas| Apas |Amas|  Apas
11,75/11,34+ 421 1,0 |1,0140,01| 2,06 |2,17+0,11{0,128]0,128+ ;2| 0,078 0,067+ 014
10,94 1,01 2,28 0,129 0,053
11,76 2,17 0,112 0,075
10,91 0,143 0,062
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273

K

Tabelle 8.128: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,2 Mol% Butanal und
59,2 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofte Butanal

Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ag Ap Apar| Apm |Apas| Apas  |Apas|  Apas
1,0 0,987i8:8§§ 4,20(4,2040,005| 5,06 5,0518:83 0,138 0,14618;8%2 0,031{0,03240,001
0,964 4,19 5,06 0,124 0,032
0,972 4,96 0,160
1,010 5,11 0,162

Tabelle 8.129: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,2 Mol% Butanal und
59,2 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofke Ethanol

Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap  |Ag| Ap  |Aga| Awai |Apas| Apas  |Apas|  Apas
0,238(0,235+ goc |1,01,040,02| 1,21 |1,214 ;10,032 10,034 0107 10,009 0,011 00,
0,231 1,0 1,22 0,030 0,012
0,230 1,19 0,039 0,012
0,241 1,21 0,035

Tabelle 8.130: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,3 Mol% Butanal und
49,2 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ap|Ag|Agar| Amar |Amas| Apaz  |Agas| Awas
1,0 10,9994 o33 |1,33(1,33] 2,81 (2,84 1510,128 0,139+ 0171 0,062 0,062 0
0,968 1,33 2,71 0,139 0,063
0,966 3,03 0,148 0,053
1,060 2,82 0,143 0,069
0,135

Tabelle 8.131: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,3 Mol% Butanal und
49,2 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap  |Apgar| Auar |Amas| Apas  |Apgas| Apas
0,753|0,744 (031 [1,00]1,02+£0,02| 2,09 (2,13 00 10,093 10,113+ 020 0,047 0,048+ (02
0,713 1,03 2,03 0,103 0,047
0,715 2,27 0,114 0,054
0,796 2,11 0,139 0,040
0,108 0,052
0,108
0,129
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Tabelle 8.132: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,2 Mol% Butanal und
39,4 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Butanal
Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap Ag Ap Apar| Apar |Amaz| Awpas  |Amas|  Apas
1,0 0,9918;8‘1* 0,339/0,345+0,01| 1,23 1,3218;33 0,108 0,1111838(1; 0,049(0,049+0,005
0,99 0,350 1,26 0,104 0,044
0,98 1,47 0,111 0,054
1,03 1,32 0,111 0,050
0,122 0,045
0,051
Tabelle 8.133: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,2 Mol% Butanal und
39,4 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol
Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap |Apg| Ap  |Ama| Aua |Abnas| Amas |Apas| Anas
2,93/2,93+ 07| 1,0 [1,0140,01 3,66 3,86+ 57 |0,328|0,3344/03210,152 0,142+ 11
2,90 1,02 3,65 0,308 0,124
2,86 4,26 0,327 0,159
3,02 3,87 0,339 0,140
0,329 0,132
0,321 0,151
0,366 0,136
0,352
255 K
Tabelle 8.134: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,3 Mol% Butanal und
49,2 Mol% Ethanol bei T = 255K, Bezugsgrofe Butanal
Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ag Ap  |Apar| Apar |Apas| Apas  |Amas|  Apas
1,0 0,996i8:8£§ 1,635|1,7040,06|6,072(6,21+0,13| 0,258 0,2691838?3 0,142 0,142j:8;851
0,933 1,755 6,341 0,260 0,154
0,981 0,261 0,144
1,069 0,299 0,128
Tabelle 8.135: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,3 Mol% Butanal und
49,2 Mol% Ethanol bei T = 255 K, Bezugsgroke Ethanol
Butanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Agp Ap  |Apai| Apar [Apas| Apgas |Apas|  Apas
0,600|0,598+ (057 [1,00{1,01£0,01| 3,79 |3,84-£0,04/ 0,131 (0,135 00 10,071{0,0754 00
0,561 1,01 3,88 0,135 0,084
0,592 0,135 0,074
0,639 0,138 0,072
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8.1.3.9 Butanal +

295 K

1-Propanol

Tabelle 8.136: ¥*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 20,0 Mol%
Butanal und 80,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe Butanal

Butanal 1-Propanol HA 1
Ap AB A_p f_h—P Apa AHAl
1,0 | 0,98%70s | 10,92 | 10,88+¢75 | 3,25 | 3,224 110
0,90 11,37 3,23
1,04 10,34 3,30
0,98 3,29
3,28
3,08
3,14

Tabelle 8.137: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 20,0 Mol%
Butanal und 80,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofte 1-Propanol

Butanal 1-Propanol HA 1
Ap AB A_p /_11_]3 Apa AHAl
0,093 | 0,093+ 008 | 1,0 | 1,007 | 0,299 | 0,297+ ]
0,085 1,05 0,297
0,099 0,96 0,300
0,094 0,305
0,299
0,286
0,291

Tabelle 8.138: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 40,0 Mol% Butanal und
60,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap AB A_p Al—P Apga AHAI Apas AHAZ
1,010,990+ yoas | 1,91 | 1,93+ (5 | 1,44 | 1,46+ 0o | 0,041 0,039+ 0
0,955 1,99 1,37 0,034
1,030 1,88 1,48 0,039
0,973 1,48 0,040
1,50
1,46
1,48
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Tabelle 8.139: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,0 Mol% Butanal und
60,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap Ap Aip| Aip |Apa A Ana A
0,538 |0,531£0,02| 1,0 |1,03+0,03 | 0,734 0,781 7 | 0,023 | 0,022 /07
0,511 1,06 0,784 0,018
0,552 1,02 0,791 0,018
0,523 0,814 0,021
0,784 0,028
Tabelle 8.140: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Butanal und
50,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Butanal
Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap |Aip| Aip |Agai| Amar |Amas| Apas |Amas| Anas
1,0 1,0240703 [1,141{1,15+0,04( 1,023|1,09+ 732 10,042|0,03940,003| 0,012 {0,014 o3
1,008 1,185 1,129 0,037 0,015
1,064 1,108 1,084 0,036 0,017
0,995 1,143 0,040 0,013
0,042
Tabelle 8.141: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 50,0 Mol% Butanal und
50,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_p| Ai_p |Apgai| Apgar |Abas| Apgas |Amas| Anas
0,868(0,884+ 0012 | 1,0 0,996+ gae 0,894 10,962+ 022 10,040 |0,03540,004] 0,011|0,012+ 005
0,876 1,028 0,997 0,033 0,014
0,926 0,960 0,949 0,032 0,014
0,866 0,995 0,036 0,011
0,976 0,037
Tabelle 8.142: BBC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,1 Mol% Butanal und
39,9 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Butanal
Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Aip| Aip |Aga| Amai |Amas|  Awaz |Amas|  Apas
1,010,996 oz |0,472|0,4764 002 | 0,610(0,631+ 057 10,030 0,028+0,002( 0,012{0,012+0,002
1,010 0,485 0,617 0,029 0,010
1,020 0,471 0,640 0,026 0,013
0,955 0,633 0,028 0,011
0,654
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Tabelle 8.143: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,1 Mol% Butanal und
39,9 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap |Ai_p| Ai_p |Apgai| Apar |[Apaz| Awmas  |Apgas| Apas
2,17 2,1518383 1,0 |1,03£0,03| 1,32 |1,37+0,05/0,062|0,06140,003| 0,023 0,02518;383
2,18 1,06 1,35 0,059 0,024
2,19 1,03 1,38 0,058 0,027
2,06 1,36 0,064 0,028
1,42 0,060 0,025

Tabelle 8.144: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 80,0 Mol% Butanal und
20,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap |Ai_p| Ai_p |Apai| Aga  |Amas| Amas  |Apas| Apas
1,0 1,0 ¢ g5|0,083 10,088+ 008 0,177 0,189 4015 | 0,014{0,013 075 10,008 0,006+ ¢ g
0,98 0,094 0,203 0,014 0,006
1,03 0,088 0,195 0,010 0,006
0,99 0,182 0,013 0,006
0,012 0,006
0,013

Tabelle 8.145: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 80,0 Mol% Butanal und
20,0 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap  |Aip| Ai_p |Apar| Apar |Apgas| Apas  |Amas| Apas
12,22/12,194033| 1,0 1,054 00 | 2,14 (2,284¢17(0,151{0,1514 055 10,094 (0,084 (01
11,96 1,11 2,41 0,164 0,074
12,48 1,05 2,38 0,123 0,087
12,11 2,20 0,158 0,093
0,146 0,070
0,161
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273K

Tabelle 8.146: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,0 Mol% Butanal und
60,0 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap AB A_p /_11—13 Apa AHAl Apas AHAQ
1,0 | 1,0434008 | 5,447 | 5,53+ 017 | 6,179 | 6,25+ 56 | 0,177 | 0,160+ 1%
1,022 5,386 6,174 0,142
1,045 5,742 5,994 0,151
1,105 6,418 0,170
6,494

Tabelle 8.147: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,0 Mol% Butanal und
60,0 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgroke 1-Propanol

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap AB A_p AI—P Apa AHAI Apas AHAQ
0,178 10,1914 315 | 1,0 1,014 007 | 1,12 | 1,114 7| 0,032 | 0,02940,003
0,185 0,997 1,12 0,026
0,191 1,030 1,07 0,027
0,210 1,09 0,031
1,17

Tabelle 8.148: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Butanal und
50,0 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap |Ai_p| Ai_p |Apat| Apar |Apaz| Apas  |Amas|  Apas
1,0 1,024 05| 1,42 [1,424005 | 3,04 [3,06+ 17 10,182]0,1664 /0,3 | 0,067 0,062+ ¢ g0
1,00 1,40 2,93 0,167 0,065
1,00 1,45 2,92 0,173 0,055
1,06 3,25 0,143
3,15

Tabelle 8.149: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Butanal und

50,0 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_p| Ai_p |Apai| Amgar |Ampaz| Ampas  |Amas| Apas
0,707/0,716+ 0035 | 1,0 |1,014003] 2,13 [2,15417(0,120 0,116+ 015 10,049 0,044+ 03
0,706 0,994 2,04 0,112 0,047
0,703 1,040 2,09 0,121 0,036
0,747 2,29 0,097
2,22 0,128
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Tabelle 8.150: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,1 Mol% Butanal und
39,9 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Butanal

Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap |Ai_p| Ai_p |Agai| Anar |Amas| Apaz  |Apas| Apas
1,0 [1,024¢°05| 0,37 0,38+ 001 | 1,26 {1,334 00510,117(0, 11940007 0,043 0,043+ 00
1,03 0,37 1,25 0,115 0,040
1,00 0,39 1,29 0,122 0,047
1,06 1,50 0,121 0,042
1,34
Tabelle 8.151: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 60,1 Mol% Butanal und
39,9 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap| Ap |Ai_p| Ai_p |Apgai| Amar |Ama2| Amaz  |Amas| Apas
2,69 2,69i8;§ 1,0 1,0118;8});* 3,24 3,551833? 0,329(0,325+0,022| 0,118 0,117i8;8}§
2,69 0,997 3,35 0,303 0,104
2,58 1,020 3,47 0,326 0,127
2,81 4,04 0,347 0,129
3,65 0,318 0,109
255 K
Tabelle 8.152: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 50,0 Mol% Butanal und
50,0 Mol% 1-Propanol bei T = 255 K, Bezugsgrofse Butanal
Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap  |Ai_p| Ai_p |[Agai| Agai |Apas| Anaz  |Apas|  Anas
1,0 110,996 02 | 1,747 1,80+ 2 16,272 16,5943 | 0,335 0,305+ (0 tg (0,126 0,125+ 00
0,922 1,747 6,842 0,286 0,123
1,019 1,903 6,162 0,289 0,125
1,045 6,803 0,308
6,893
Tabelle 8.153: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Butanal und
50,0 Mol% 1-Propanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe 1-Propanol
Butanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap Ai_p| Ai_p |Aga| Agai |Abas| Amas  |Amgas|  Anas
0,542 0,5491838312 1,0 1,02ig;3§ 3,56 [3,68+0,13/0,172 0,15618:8}2 0,0460,05140,005
0,513 1,0 3,76 0,141 0,050
0,548 1,06 3,55 0,142 0,056
0,594 3,74 0,167
3,81
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8.1.3.10 Heptanal 4+ Methanol

295K

Tabelle 8.154: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 9,7 Mol% Heptanal und
90,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Methanol HA 1

AH AH AM AM AHAI AHAI
1,00 | 1,06 | 69,17 | 69,17 | 10,88 | 11,27
1,02 10,88
1,04 11,57
1,17 11,55

11,53

11,19

Tabelle 8.155: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 9,7 Mol% Heptanal und
90,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Heptanal Methanol HA 1

AH AH AM AM AHAl AHAI
0,014 | 0,015 | 1,0 | 1,0 | 0,153 | 0,162
0,013 0,156
0,016 0,165
0,016 0,169

0,164
0,163

Tabelle 8.156: *C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 24,0 Mol% Heptanal und
75,3 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Heptanal

Heptanal Methanol HA 1
Ay Ay Ay | Au | Agar | Agan
1,0 10,984 | 19,17 | 19,17 | 7,38 | 7,64

0,960 7,45
0,996 7.71
0,978 7,79

7.88

7,63
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Tabelle 8.157: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 24,0 Mol% Heptanal und

75,3 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Methanol

Heptanal Methanol HA 1
Ay Ay | Am | Av | Agar | Apa
0,051 | 0,048 | 1,0 | 1,0 | 0,389 | 0,395
0,044 0,386
0,051 0,394
0,047 0,410
0,398
0,395

Tabelle 8.158: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,6 Mol% Heptanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay | Ay | Av | Ay | Apar | Apar | Anas | Apao | Apas | Anas
1,0 | 1,020 | 1,169 | 1,169 | 1,933 | 2,012 | 0,052 | 0,049 | 0,024 | 0,024
0,994 2,081 0,047 0,023

0,984 2,020 0,047 0,024

1,088 0,049

1,053 0,049

1,001

Tabelle 8.159: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,6 Mol% Heptanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Heptanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ag | Am | Av | Agar | Agar | Anas | Anas | Apas | Apas
0,862 | 0,880 | 1,0 | 1,0 | 1,659 | 1,740 | 0,045 | 0,042 | 0,020 | 0,020
0,850 1,812 0,039 0,020

0,843 1,751 0,041 0,019

0,943 0,040

0,929 0,043

0,852

Tabelle 8.160: "*C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 71,0 Mol% Heptanal und
26,8 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Agn Ag | Ay | Ay | Ana | Apan | Apaz | Anaz | Anas | Anas
1,0 | 0,983 | 0,107 | 0,107 | 0,459 | 0,462 | 0,021 | 0,022 | 0,011 | 0,012
0,996 0,466 0,021 0,012
0,953 0,460 0,025 0,014
0,992
0,974
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Tabelle 8.161: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 71,0 Mol% Heptanal und
26,8 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Heptanal | Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap | Ag | An | An | Apar | Anar | Anas | Anas | Anas | Apas
976 [ 949 | 1,0 | 1,0 | 451 | 4,55 | 0,202 | 0,212 | 0,141 | 0,132
9,64 4,61 0,202 0,116

9,26 4,53 0,231 0,139

9,67

9,11

Tabelle 8.162: ®C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 87,7 Mol% Heptanal und
9,6 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Methanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay | Ag | An | Av | Apar | Agar | Agas | Anas | Amas | Amas
1.0 | 0965|0032 | 0,032 | 0,086 | 0,090 | 0,008 | 0,007 | 0,003 | 0,003
0,940 0,032 0,096 0,006 0,003

0,052 0,087 0,006 0,003
0,967

Tabelle 8.163: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 87,7 Mol% Heptanal und
9,6 Mol% Methanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Methanol

Heptanal Methanol HA 1 HA 2
Ay | Ay | Ay | Ay | Apar | Anar | Apas | Apao
68,81 | 66,46 | 1,0 | 1,0 | 6,37 | 6,63 | 0,423 | 0,442
65,82 6,76 0,492

67,50 7,01 0,411

63,46 6,86

67,73 6,14

65,41
273 K

Tabelle 8.164: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,0 Mol% Heptanal und
59,8 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Heptanal

Heptanal Methanol HA 1

Ay | Ap | Ay Ay Apar | Apa

1,0 | 1,0 | 12,343 | 12,343 | 15,691 | 15,535

0,916 14,927

1,083 15,885
15,638
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Tabelle 8.165: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,0 Mol% Heptanal und
59,8 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Methanol

Heptanal Methanol HA 1

Ay Ay | Am | Av | Agar | Apa

0,080 | 0,081 | 1,0 | 1,0 | 1,283 | 1,275

0,075 1,210

0,087 1,307
1,299

Tabelle 8.166: "3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,7 Mol% Heptanal und
49,8 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Heptanal

Heptanal Methanol HA 1 HA 2
Ay Ay Ay | Au | Apgar | Agar | Anas | Anao
1,0 0,970 | 2,358 | 2,358 | 7,148 | 7,06 | 0,122 | 0,140
0,971 6,886 0,153
0,939 7,145 0,144

Tabelle 8.167: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,7 Mol% Heptanal und
49,8 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

Heptanal Methanol HA 1
Ag Ag | Ay | Ay | Agar | Auan
0,424 | 0,408 | 1,0 | 1,0 | 3,023 | 2,975
0,419 2,886

0,381 3,016

Tabelle 8.168: '3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,4 Mol% Heptanal und
39,8 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Heptanal

Heptanal Methanol HA 1 HA 2
Ay Ay Ay Ay | Apar | Apar | Apaz | Apao
1,0 | 0,981 | 0,126 | 0,126 | 1,3772 | 1,343 | 0,109 | 0,112
0,968 1,272 0,121
0,973 1,381 0,104

Tabelle 8.169: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,4 Mol% Heptanal und
39,8 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Methanol

Heptanal Methanol HA 1 HA 2
Ay | Ay | Ay | A | Agar | Apar | Agas | Apao
8,151 | 7,968 | 1,0 | 1,0 | 10,974 | 10,755 | 0,874 | 0,891
7,842 10,265 0,973
7,910 11,025 0,826




8.1 NMR-Spektroskopie 143

255 K
Probe gefroren

8.1.3.11 Heptanal + Ethanol

295 K

Tabelle 8.170: 3 C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 10,0 Mol% Heptanal und
87,9 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgroke Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1
Ay Ay Ag Ap | Apar | Aga
1,0 | 1,045 | 57,21 | 57,23 | 5,46 | 5,50

1,020 57,25 5,44
1,010 5,63
1,060 5,58
1,090 5,45
1,090 5,40

5,49

5,55

Tabelle 8.171: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 10,0 Mol% Heptanal und
87,9 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1
Apy Ay Ag Ag | Agar | Apar
0,017 | 0,019 | 1,0 | 0,999 | 0,094 | 0,096
0,018 0,997 0,095
0,017 0,098
0,020 0,096
0,020 0,094
0,020 0,091

0,099

0,097

Tabelle 8.172: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 24,0 Mol% Heptanal und
73,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1
Ay | An | Ap | Ag | Anar | Aga
1,0 10,984 | 745|741 | 2,78 | 2,85

0,964 7,37 2,76
0,991 2,86
1,020 2,92
0,945 2,90

2.85

2,85
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Tabelle 8.173: 3 C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 24,0 Mol% Heptanal und
73,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1
Ay Ay Ag Ap | Aga | Apar
0,131 {0,129 | 1,0 | 0,992 | 0,372 | 0,383
0,127 0,983 0,376
0,130 0,390
0,138 0,396
0,121 0,383
0,389
0,378

Tabelle 8.174: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% Heptanal und
49,0 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgroke Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2
Ay Ay Ag Ag | Agar | Agar | Anas | Anas
1,0 {0,987 | 1,134 | 1,104 | 1,038 | 1,053 | 0,029 | 0,030
0,963 1,075 1,043 0,028

0,988 1,047 0,031

0,996 1,086 0,032

0,986 0,031

0,992

Tabelle 8.175: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% Heptanal und
49,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2
Ay Ay Ag Ap | Apar | Apar | Apao | Ao
0,887 | 0,874 | 1,0 | 0,975 | 0,919 | 0,934 | 0,025 | 0,026
0,849 0,950 0,923 0,025

0,876 0,937 0,027

0,892 0,958 0,028

0,870 0,027

0,872

Tabelle 8.176: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 70,0 Mol% Heptanal und
27,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Agn An Ag Ag | Apar | Agar | Aaz | Anas | Anas | Anas
1,0 | 1,003 | 0,188 | 0,186 | 0,348 | 0,351 | 0,019 | 0,019 | 0,009 | 0,008
0,999 0,184 0,339 0,018 0,007
0,998 0,360 0,017 0,008
1,020 0,357 0,020 0,009
0,997
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Tabelle 8.177: BBC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 70,0 Mol% Heptanal und
27,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ag Ag Ag Ap | Auar | Agar | Apas | Apas | Anas | Anas
5,300 | 5,300 | 1,0 | 0,989 | 1,842 | 1,867 | 0,101 | 0,100 | 0,046 | 0,044
5,276 0,977 1,815 0,100 0,041
5,202 1,911 0,092 0,043
5,408 1,900 0,106 0,047
5,316

Tabelle 8.178: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 86,6 Mol% Heptanal und
9,5 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ag Ag | Agar | Agar | Apas | Anas | Anas | Apas
1,0 10,965 | 0,032 | 0,032 | 0,086 | 0,090 | 0,008 | 0,007 | 0,003 | 0,003
0,940 0,032 0,096 0,006 0,003
0,952 0,087 0,006 0,003
0,967

Tabelle 8.179: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 86,6 Mol% Heptanal und
9,5 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay | Ap | Ap | Agar | Anar | Amas | Apao | Apas | Anas
31,01 | 29,70 | 1,00 | 0,98 | 2,67 | 2,75 | 0,250 | 0,199 | 0,105 | 0,108
28,44 0,95 2,88 0,173 0,104
29,46 2,69 0,175 0,114
29,88
273 K

Tabelle 8.180: ' C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,6 Mol% Heptanal und
59,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1

Ay Ay Ag Ap | Apar | Aga

1,0 | 0,992 | 6,441 | 6,255 | 6,447 | 6,411

0,986 6,069 6,463

0,991 6,562
6,470
6,112
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Tabelle 8.181: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,6 Mol% Heptanal und
59,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofke Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1
Ay Ay Ag Ap | Aga | Apar
0,168 | 0,159 | 1,0 | 0,980 | 1,018 | 1,028
0,155 0,960 1,023
0,155 1,049
1,067
0,986

Tabelle 8.182: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,2 Mol% Heptanal und
49,3 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgroke Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ag Ap | Agar | Agar | Anas | Anas | Anas | Apas
1,0 | 1,018 | 2,021 | 2,001 | 3,875 | 3,894 | 0,143 | 0,147 | 0,069 | 0,077

1,060 1,982 3,953 0,151 0,081
0,994 4,029 0,147 0,082
3,718

Tabelle 8.183: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,2 Mol% Heptanal und
49,3 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay Ag Ap | Agar | Agar | Anas | Anas | Apas | Anas
0,522 | 0,522 | 1,0 | 0,998 | 1,959 | 1,976 | 0,076 | 0,076 | 0,034 | 0,040
0,539 0,996 1,974 0,077 0,044
0,504 2,032 0,076 0,041
2,028
1,889

Tabelle 8.184: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,3 Mol% Heptanal und
39,1 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay | Ag | Ap | Ap | Apar | Agar | Agas | Anas | Anas | Anas
1,0 | 1,013 | 0,473 | 0,466 | 1,536 | 1,637 | 0,111 | 0,115 | 0,050 | 0,057

1,047 0,459 1,709 0,106 0,060
0,992 1,742 0,127 0,062
1,563
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Tabelle 8.185: ¥C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,3 Mol% Heptanal und
39,1 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1 HA 2 HA 3
Ag Ag Ag Ap | Auar | Agar | Apas | Apas | Anas | Anas
2,103 | 2,121 | 1,0 | 0,986 | 3,367 | 3,537 | 0,238 | 0,247 | 0,103 | 0,128
2,220 0,972 3,680 0,228 0,130
2,041 3,756 0,274 0,151
3,346
255 K

Tabelle 8.186: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,2 Mol% Heptanal und
49,3 Mol% Ethanol bei T = 255K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal Ethanol HA 1

Apy Ay Ag Ap | Apgar | Aum

1,0 | 1,150 | 3,247 | 3,2499 | 8,206 | 8,351

1,259 3,252 8,386

1,192 8,575
8,238

Tabelle 8.187: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,2 Mol% Heptanal und
49,3 Mol% Ethanol bei T = 255K, Bezugsgrofe Ethanol

Heptanal Ethanol HA 1

Ag Ay Ag Ap | Apai | Agar

0,309 | 0,359 | 1,0 | 1,006 | 2,513 | 2,561

0,398 1,012 2,565

0,370 2,652
2,515
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8.1.3.12 Heptanal 4+ 1-Propanol

295 K

Tabelle 8.188: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 9,4 Mol% Heptanal und
89,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1

Ay Ay | Aiip | Aiip | Agar | Aga

1,0 | 1,085 | 36,615 | 37,022 | 4,459 | 4,780

1,008 36,856 4,725

1,064 37,597 4,672

1,157 4,688

1,138 4,999

1,143 4,807
4,678
4,838
5,153

Tabelle 8.189: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 9,4 Mol% Heptanal und
89,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgroke 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1

Ay Ay | A1 p | Al p | Agar | Aga
0,026 | 0,028 | 1,00 | 1,02 | 0,121 | 0,128
0,027 1,01 0,129
0,029 1,05 0,125
0,030 0,127
0,028 0,131
0,030 0,127
0,125
0,133
0,137
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Tabelle 8.190: > C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 24,3 Mol% Heptanal und
74,3 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1
Ay Ay | Ai_p | Aip | Apgar | Aum
1,0 | 0,978 | 7,446 | 7,576 | 2,551 | 2,729
0,944 7,539 2,646
0,890 7,744 2,749
1,006 2,752
1,064 2,817
0,963 2,639
2,712
2,885
2,812

Tabelle 8.191: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 24,3 Mol% Heptanal und
74,3 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofie 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1
Ay Ay | Aip | Aip | Ayar | Aum
0,134 | 0,129 | 1,00 | 1,02 | 0,346 | 0,363
0,119 1,02 0,362
0,118 1,05 0,351
0,131 0,365
0,131 0,363
0,139 0,351

0,362

0,389

0,381

Tabelle 8.192: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,3 Mol% Heptanal und
49,7 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay Ay | Aip | Aip | Agar | Anar | Anaz | Apao
1,0 10,991 | 1,192 | 1,245 | 1,093 | 1,085 | 0,030 | 0,033
0,968 1,276 1,064 0,029

0,971 1,266 1,098 0,034

0,963 0,035

1,026 0,034

1,017
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Tabelle 8.193: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,3 Mol% Heptanal und
49,7 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay Ay | Aip | Aiip | Agar | Auar | Anas | Apao
0,832 | 0,827 | 1,0 | 1,036 | 0,908 | 0,904 | 0,025 | 0,028
0,802 1,056 0,885 0,028

0,813 1,053 0,918 0,029

0,811 0,029

0,860 0,029

0,841

Tabelle 8.194: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 71,7 Mol% Heptanal und
25,8 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay | Ay [ Aip | Aip | Apar | Apar | Apas | Apao | Apas | Anas
1,0 {0,972 | 0,166 | 0,168 | 0,307 | 0,301 | 0,017 | 0,018 | 0,008 | 0,009
0,922 0,169 0,295 0,019 0,010
0,943 0,167 0,297 0,017 0,009
0,986 0,305 0,019 0,009
0,984 0,018 0,009
0,996

Tabelle 8.195: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 71,7 Mol% Heptanal und
25,8 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay | Ay | Aip | Aiip | Agar | Apar | Agas | Anas | Anas | Anas
6,37 | 6,06 | 1,00 | 1,02 | 1,95 | 1,89 | 0,107 | 0,119 | 0,044 | 0,056
5,83 1,05 1,88 0,123 0,061

5,58 1,00 1,88 0,110 0,059

6,19 1,85 0,137 0,057

6,13 0,117 0,058

6,27

Tabelle 8.196: 3 C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 87,0 Mol% Heptanal und

10,2 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Agn Ag | Aip | Aip | Apar | Apar | Agaz | Anaz | Anas | Anas
1,0 | 0,962 | 0,036 | 0,035 | 0,088 | 0,097 | 0,008 | 0,008 | 0,004 | 0,004
0,922 0,036 0,105 0,008 0,004
0,957 0,034 0,104 0,008 0,003
0,972 0,095
0,960 0,093




8.1 NMR-Spektroskopie

Tabelle 8.197: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 87,0 Mol% Heptanal und
10,2 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay | Aip | Aip | Apgar | Auar | Agas | Agas | Anas | Anas
31,00 | 29,29 | 1,00 | 1,01 | 2,60 | 2,72 | 0,170 | 0,186 | 0,092 | 0,081
28,56 1,02 2,64 0,196 | 0,186 | 0,088

28,41 1,02 3,03 0,192 0,064

28,95 2,77

29,52 2,57
273 K

Tabelle 8.198: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,9 Mol% Heptanal und

59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofse Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay | Ay |Aip | A p | Agar | Agar | Agas | Apas
1,0 | 0,997 | 6,507 | 6,867 | 6,874 | 6,946 | 0,217 | 0,172
0,928 7,302 6,707 0,166
1,064 6,791 7,218 0,134
6,986

Tabelle 8.199: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,9 Mol% Heptanal und
59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofie 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay Ay | Aip | Aip | Agar | Auar | Anaz | Apao
0,153 | 0,152 | 1,0 | 1,055 | 1,060 | 1,073 | 0,035 | 0,027
0,143 1,122 1,027 0,026
0,161 1,044 1,131 0,021
1,074

Tabelle 8.200: *C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,6 Mol% Heptanal und

49,4 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay Ay | Aip | Aip | Agar | Anar | Anaz | Apao
1,0 10,996 | 2,115 | 2,166 | 3,731 | 3,892 | 0,146 | 0,131
1,015 2,058 3,717 0,116
0,972 2,325 3,932

4,040

4,037
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Tabelle 8.201: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,6 Mol% Heptanal und
49,4 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay Ay |Aip | Aip | Apar | A | Apas | Apao
0,473 | 0,470 | 1,0 | 1,023 | 1,726 | 1,828 | 0,069 | 0,065
0,483 0,962 1,714 0,0613
0,455 1,106 1,860

1,933

1,909

Tabelle 8.202: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 57,7 Mol% Heptanal und
40,1 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay |Aip | Aip | Apgar | Auar | Anas | Apgas | Apas | Anas
1,0 | 1,005 | 0,531 | 0,538 | 1,665 | 1,846 | 0,145 | 0,139 | 0,061 | 0,067

1,010 0,568 1,910 0,131 0,061
1,005 0,516 2,060 0,132 0,074
1,819 0,152 0,071
1,778 0,138 0,071

Tabelle 8.203: ¥C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 57,7 Mol% Heptanal und
40,1 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ay Ay | Ai_p | Aip | Apgar | Apar | Anas | Apgao | Apas | Anas
1,904 | 1,910 | 1,0 | 1,012 | 3,129 | 3,490 | 0,270 | 0,264 | 0,118 | 0,118
1,916 1,057 3,624 0,248 0,108
1,908 0,979 3,900 0,251 0,121
3,417 0,272 0,126
3,379 0,277 0,117
255 K

Tabelle 8.204: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,6 Mol% Heptanal und

49,4 Mol% 1-Propanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Heptanal

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay | Ay | Aip | Aiip | Apar | Auar | Apas | Anao
1,0 0,922 | 2,262 | 2,298 | 7,775 | 7,918 | 0,457 | 0,412
0,848 2,270 7,584 0,382
0,918 2,362 8,170 0,396
8,141
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Tabelle 8.205: ¥ C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,6 Mol% Heptanal und
49,4 Mol% 1-Propanol bei T = 255K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Heptanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ay Ay | Aip | Aip | Agar | Auar | Anas | Apao
0,461 | 0,419 | 1,0 | 1,038 | 3,547 | 3,698 | 0,214 | 0,206
0,380 1,027 3,460 0,198
0,414 1,089 3,970 0,208
3,815
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8.1.3.13 Decanal 4+ Methanol

295 K

Tabelle 8.206: '3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 19,6 Mol% Decanal und
80,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Methanol HA 1
Ap Ap A Ay | Apar | Aga
1,0 | 0,916 | 19,884 | 19,884 | 6,404 | 6,496
0,786 6,415

0,961 6,668

Tabelle 8.207: '3 C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 19,6 Mol% Decanal und
80,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Decanal Methanol HA 1
Ap Ap | Ay | Ay | Agar | Apm
0,047 | 0,044 | 1,0 | 1,0 | 0,318 | 0,325
0,039 0,320
0,047 0,337

Tabelle 8.208: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,1 Mol% Decanal und
60,1 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Methanol HA 1
Ap Ap Apr Ay | Agar | Apa
1,0 | 1,003 | 3,111 | 3,111 | 3,486 | 3,563
0,932 3,534
1,077 3,670

Tabelle 8.209: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,1 Mol% Decanal und
60,1 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Methanol

Decanal Methanol HA 1
Ap Ap | Ay | Ay | Agar | Apm
0,321 { 0,326 | 1,0 | 1,0 | 1,110 | 1,138
0,300 1,138
0,358 1,166

Tabelle 8.210: "*C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,1 Mol% Decanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Methanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ay Ay | Apar | Apar | Apao | Apas
1,0 {0,975 | 1,283 | 1,283 | 2,088 | 2,124 | 0,034 | 0,037
0,932 2,131 0,041
0,995 2,153 0,036
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Tabelle 8.211: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,1 Mol% Decanal und
49,9 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Decanal Methanol HA 1 HA 2
Ap Ap | Am | Am | Agar | Apgar | Anas | Anao
0,774 | 0,755 | 1,0 | 1,0 | 1,615 | 1,640 | 0,028 | 0,031
0,718 1,638 0,035
0,773 1,666 0,029

Tabelle 8.212: B¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,8 Mol% Decanal und
40,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Methanol HA 1 HA 2
Ap Ap A Ay | Apgar | Apgar | Anas | Anas
1,0 10,977 | 0,335 | 0,335 | 0,979 | 1,003 | 0,032 | 0,031
0,920 0,984 0,030
1,010 1,045 0,029

0,034

Tabelle 8.213: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,8 Mol% Decanal und
40,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

Decanal Methanol HA 1 HA 2
Ap | Ap | Am | Ay | Apgar | Agar | Apas | Anao
2,970 | 2,880 | 1,0 | 1,0 | 2,892 | 2,965 | 0,111 | 0,103
2,690 2,918 0,093
2,982 3,086 0,092

0,116

Tabelle 8.214: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 78,6 Mol% Decanal und
19,8 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Methanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ay Ay | Apar | Apar | Apao | Apas
1,0 | 0,960 | 0,037 | 0,037 | 0,241 | 0,253 | 0,017 | 0,017
0,904 0,242 0,018
0,976 0,276 0,013

0,021

Tabelle 8.215: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 78,6 Mol% Decanal und
19,8 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Methanol

Decanal Methanol HA 1 HA 2
Ap Ap | Ay | Ay | Apar | Anar | Anas | Apas
27,801 | 26,746 | 1,0 | 1,0 | 6,699 | 6,932 | 0,477 | 0,482
24,978 6,710 0,489
27,459 7,386 0,409
0,553
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273K
Proben gefroren

8.1.3.14 Decanal + Ethanol

295 K

Tabelle 8.216: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 20,0 Mol% Decanal und
80,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Ap Ap | Agai | Ara
1,0 0,951 | 13,413 | 13,396 | 3,352 | 3,294

0,881 13,378 3,123
0,972 3,500
3,330
3,168

Tabelle 8.217: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 20,0 Mol% Decanal und
80,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap | Ap | Ap | Apar | Aga
0,075 [ 0,071 | 1,0 | 1,0 | 0,250 | 0,248

0,065 1,0 0,230
0,073 0,265
0,257
0,238

Tabelle 8.218: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 40,2 Mol% Decanal und
59,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Decanal

Decanal Ethanol HA 1

Ap | Ap | Ag Ap | Apar | Aga
1,0 | 1,0 | 2,040 | 2,055 | 1,492 | 1,478
2,069 1,430
1,545
1,503
1,419
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Tabelle 8.219: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,2 Mol% Decanal und
59,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Ag Ap | Agar | Apar
0,487 | 0,463 | 1,0 | 1,009 | 0,726 | 0,722
0,420 1,018 0,698
0,482 0,752

0,741

0,692

Tabelle 8.220: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und
50,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ag Ap | Apar | Apar | Apgas | Ao
1,0 | 0,983 | 1,040 | 1,027 | 1,015 | 1,021 | 0,038 | 0,029
0,946 1,013 1,041 0,022
1,003 1,008 0,026

Tabelle 8.221: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und
50,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke Ethanol

Decanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ag Ap | Apar | Apar | Apgas | Anas
0,977 | 0,967 | 1,0 | 0,995 | 1,008 | 1,012 | 0,038 | 0,029
0,934 0,991 1,031 0,022
0,989 0,997 0,026

Tabelle 8.222: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,3 Mol% Decanal und
39,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ag Ap | Apar | Apar | Apgas | Anas
1,0 | 0,983 | 0,506 | 0,509 | 0,677 | 0,683 | 0,024 | 0,025
0,936 0,513 0,652 0,024
1,013 0,706 0,026

0,721
0,660
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Tabelle 8.223: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,3 Mol% Decanal und
39,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Decanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ag Ap | Agar | Agar | Anas | Anas
2,028 | 1,966 | 1,0 | 1,013 | 1,375 | 1,363 | 0,049 | 0,050
1,851 1,026 1,268 0,049
2,019 1,417 0,052

1,426
1,329

Tabelle 8.224: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 79,4 Mol% Decanal und
20,6 Mol% Ethanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Agp Ag | Apar | Aga
1,0 | 0,950 | 0,080 | 0,080 | 0,186 | 0,195
0,877 0,081 0,177
0,973 0,221
0,207
0,185

Tabelle 8.225: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 79,4 Mol% Decanal und
20,6 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Ap Ap | Apar | Apa
12,452 | 11,907 | 1,0 | 1,007 | 2,331 | 2,451
11,096 1,014 9,219
12,172 2,759
2,640
2,305
273 K

Tabelle 8.226: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 40,2 Mol% Decanal und
59,8 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Ag Ap | Apar | Aga
1,0 | 0,922 | 4,526 | 4,554 | 5,288 | 5,318
0,874 4,581 5,289
0,891 5,140
5,472
5,400
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Tabelle 8.227: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 40,2 Mol% Decanal und
59,8 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Ag Ap | Agar | Apar
0,219 | 0,201 | 1,0 | 1,006 | 1,168 | 1,185
0,190 1,011 1,167
0,195 1,178

1,210

1,205

Tabelle 8.228: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und
50,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Agp Ap | Aga | Apar
1,0 10,974 | 1,338 | 1,375 | 3,047 | 3,194
0,942 1,412 3,013
0,981 3,167
3,453
3,290

Tabelle 8.229: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,0 Mol% Decanal und
50,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Decanal Ethanol HA 1
Ap Ap Ag Ag | Apai | Apan
0,738 | 0,722 | 1,0 | 1,034 | 2,242 | 2,382
0,699 1,068 2,229
0,729 2,468

2,523

2,447

Tabelle 8.230: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,3 Mol% Decanal und
39,7 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal Ethanol HA 1 HA 2
Ap Ap Ag Ap | Apar | Apar | Apgas | Anas
1,0 10,939 | 0,336 | 0,335 | 1,352 | 1,364 | 0,097 | 0,097
0,899 0,334 1,258 0,089
0,917 1,383 0,106

1,442
1,386
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Tabelle 8.231: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 60,3 Mol% Decanal und
39,7 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

Decanal Ethanol HA 1 HA 2

AD AD AE AE AHAl AHAl AHAZ AHAQ
2,965 | 2,797 | 1,0 | 0,999 | 4,004 | 4,054 | 0,312 | 0,308
2,677 0,998 3,746 0,255
2,748 4,117 0,357
4,293
4,112
255 K

Proben gefroren

8.1.3.15 Decanal + 1-Propanol

295 K

Tabelle 8.232: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,3 Mol% Decanal und
59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal 1-Propanol HA 1

AD AD AlfP AlfP AHAl AHAl
1,0 0,928 1,791 | 1,830 | 1,370 | 1,370
0,872 1,953 1,231
0,913 1,746 1,419

1,442

1,426

1,330

Tabelle 8.233: 13C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,3 Mol% Decanal und
59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Decanal 1-Propanol HA 1
Ap Ap | Ai_p | Aiip | Apar | Ara
0,557 | 0,517 | 1,0 | 1,022 | 0,771 | 0,764

0,491 1,094 0,699
0,502 0,973 0,785
0,799
0,786

0,745
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Tabelle 8.234: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,3 Mol% Decanal und
50,2 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap Ap | Ai_p | Aiip | Apar | Anar | Apaz | Apas
1,0 | 0,974 | 1,108 | 1,133 | 1,062 | 1,053 | 0,036 | 0,033
0,927 1,199 1,016 0,033
0,994 1,091 1,108 0,029

1,026

Tabelle 8.235: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,3 Mol% Decanal und
50,2 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Decanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap | Ap | A1 p | A p | Apar | Auar | Amaz | Anas
0,874 | 0,860 | 1,0 | 1,027 | 0,958 | 0,957 | 0,032 | 0,028
0,836 1,091 0,909 0,028
0,870 0,990 1,005 0,024

0,955

Tabelle 8.236: ¥ C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,8 Mol% Decanal und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap Ap |Aip | Aip | Apgar | Anar | Anas | Anao
1,0 | 0,954 | 0,474 | 0,485 | 0,680 | 0,667 | 0,020 | 0,025
0,890 0,523 0,626 0,032
0,972 0,459 0,662 0,022

0,694
0,671

Tabelle 8.237: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,8 Mol% Decanal und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Decanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Ap Ap | Aip | Ai_p | Agar | Anar | Anas | Anao
2,093 | 1,988 | 1,0 | 1,018 | 1,414 | 1,383 | 0,040 | 0,049
1,841 1,092 1,308 0,060
2,030 0,963 1,381 0,047

1,449
1,365
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273K

Tabelle 8.238: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,3 Mol% Decanal und
59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofse Decanal

Decanal 1-Propanol HA 1
Ap Ap |Ai_p | Aip | Apga | Apa
1,0 10,926 | 4,931 | 5,134 | 5,696 | 5,961
0,864 5,101 5,727
0,913 5,369 6,066
6,178
6,137

Tabelle 8.239: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,3 Mol% Decanal und
59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Decanal 1-Propanol HA 1
Ap Ap | Ai_p | Aiip | Apar | Anan
0,203 | 0,190 | 1,0 | 1,048 | 1,142 | 1,209
0,175 1,049 1,181
0,191 1,094 1,230

1,236

1,255

Tabelle 8.240: '3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,3 Mol% Decanal und
50,2 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal 1-Propanol HA 1
Ap Ap |Aip | Aip | Agar | Aua
1,0 10,997 | 1,546 | 1,627 | 3,085 | 3,340
0,978 1,634 3,183
1,014 1,701 3,370

3,568

3,492

Tabelle 8.241: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,3 Mol% Decanal und
50,2 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Decanal 1-Propanol HA 1
Ap Ap |Aip | Aip| Ay | Anar
0,602 | 0,606 | 1,0 | 1,021 | 1,8981 | 2,037
0,601 1,010 1,940
0,613 1,052 2,032

9,152

2,160
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Tabelle 8.242: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,8 Mol% Decanal und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Decanal

Decanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3
Ap Ap | Ai_p | Aiip | Apar | Apar | Apas | Apaz | Anas | Apas
1,0 | 0,998 | 0,368 | 0,390 | 1,374 | 1,517 | 0,129 | 0,117 | 0,0707 | 0,064
0,966 0,385 1,407 0,109 0,065
1,026 0,419 1,593 0,111 0,0688
1,666 0,120 0,0524
1,547

Tabelle 8.243: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,8 Mol% Decanal und
39,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

Decanal 1-Propanol HA 1 HA 2 HA 3

Ap | Ap |Aip | Aiip | Apar | Apar | Apaz | Agas | Anas | Anas
2,707 | 2,685 | 1,0 | 1,049 | 3,717 | 4,122 | 0,330 | 0,318 | 0,189 | 0,179
2,614 1,016 3,814 0,326 0,171
2,735 1,131 4,360 0,296 0,178

4,533

4,185
255 K

Proben gefroren
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8.1.3.16 2-Chlorbenzaldehyd + Methanol

295 K

Tabelle 8.244: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,9 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 75,6 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
As—c Ay Ay | Am | Ava Ay a Apa Apa
1,0 | 105+gg, | 531531 | 1,765 | 1,6740,01 | 0,340 | 0,331 .
1,093 1,695 0,349
1,078 0,335
1,054 1,761 0,335
1,000 1,689 0,331
1,651 0,294
3,112

Tabelle 8.245: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,9 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 75,6 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1

AQ—C A2—C AM AM AVA AVA AHAI AHAI
0,189 | 0,19740,01 | 1,0 | 1,0 | 0,336 | 0,315+ 2, | 0,064 | 0,062+ g0
0,207 0,318 0,066
0,204 0,333 0,061
0,199 0,319 0,062
0,187 0,312 0,062

0,585 0,055

Tabelle 8.246: '3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 60,1 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Ay ¢ Ay ¢ Ay | Au | Ava Ava A Apa

0,029 0,046 0,009
10 | 1,01£0% 11,05 [ 1,05 | 0,780 | 0,734£005 [ 0,149 | 0,151+

1,035 0,754 0,144

0,982 0,747 0,146

1,036 0,721 0,159

0,982 0,702 0,155
0,713

1,457
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Tabelle 8.247: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 39,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 60,1 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Ay ¢ 1212—0 Ay AM Ay AVA Apa AHAl
0,956 | 0,959+0,03 | 1,0 | 1,0 | 0,746 | 0,701+ 7.5 | 0,142 | 0,143+
0,987 0,727 0,140
0,930 0,714 0,138
0,992 0,689 0,147
0,932 0,670 0,146
0,675
1,391

Tabelle 8.248: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofke 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Ay_c A2—C Ay AM Ay AVA Apa AHAI
1,0 | 1,0440,04 | 0,481 | 0,481 | 0,467 | 0,423+ 1 | 0,110 | 0,110+ oo
1,080 0,451 0,118
1,043 0,425 0,111
1,052 0,441 0,104
1,018 0,410 0,106
0,405
0,785

Tabelle 8.249: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 50,2 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
As ¢ Ay ¢ Ay | Ay | Ava Ay a Apa Aga
2,072 | 2,16+£%% | 1,0 | 1,0 | 0,959 | 0,874=£295 | (0,230 | 0,224+ %016

0,09 0,069 0,009

2,235 0,938 0,241

2,183 0,872 0,219

2,185 0,922 0,216

2,113 0,850 0,218
0,842

1,611
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Tabelle 8.250: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,9 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 40,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1

Ay ¢ Ay _c Av | Ay | Ava Ay g Apa Ay
1,0 | 1,01£g0; | 0,455 | 0,455 | 0,139 | 0,119 10 | 0,121 | 0,122+ ;0
1,033 0,121 0,125

0,977 0,131 0,125

1,029 0,119 0,120

0,981 0,116 0,122

0,970 0,115 0,120

1,087 0,215

Tabelle 8.251: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,9 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 40,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofse Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1

AQ—C AQ—C AM AM AVA AVA AHAI AHAI
2,208 | 2,244 | 1,0 | 1,0 | 0,306 | 0,265% s | 0,270 | 0,272 007
2,295 0,267 0,278

2,156 0,309 0,284

2,263 0,262 0,265

2,174 0,253 0,270

2,142 0,254 0,264

2,413 0,471

Tabelle 8.252: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 72,2 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 26,3 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
As—c Ay Ay | Av | Ava Aya Ana Apart
1,0 | 1,04%00s | 0,152 0,152 | 0,096 | 0,08640,01 | 0,066 | 0,062+ o0
1,083 0,095 0,070

1,072 0,086 0,063

1,060 0,094 0,056

0,984 0,077 0,061

1,044 0,086 0,058

1,068 0,157
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Tabelle 8.253: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 72,2 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 26,3 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1

Ay ¢ 1212—0 Ay AM Ay AVA Apar AHAl
6,595 | 6,914 0750 | 1,0 | 1,0 | 0,654 | 0,578% s | 0,425 | 0,407+ (e
7,116 0,626 0,470

7,079 0,577 0,389

6,973 0,632 0,370

6,507 0,519 0,403

6,945 0,567 0,385

7,128 1,049

273K

Tabelle 8.254: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 59,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Arc Ay c Av | Ay | Ava Ava Ana Apa
1,0 1,06+ 05 | 0,860 | 0,860 | 0,967 | 0,887 > | 0,350 | 0,321+ 07
1,102 0.871 0.341
1,087 0,938 0,356
1,005 0,941 0.294
1,109 0,848 0,298

0,897 0,287

1,633

Tabelle 8.255: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 59,9 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofse Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Ay_c Ay ¢ Av | Ay | Ava Ay a Apa Ay
1,164 | 1,23+ | 1,0 | 1,0 | 1,126 | 1,024,072 | 0,353 | 0,3654 0,5
1,295 0,985 0,408
1,269 1,093 0,386
1,165 1,098 0,411
1,274 0,957 0,327
1,026 0,345
1,899 0,322
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Tabelle 8.256: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,4 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Ay ¢ Ay _c Av | Ay | Ava Ay g Apa Ay
1,0 | 106+ggs: | 0,351 | 0,351 | 0,553 | 0,498 (20 | 0,183 | 0,184 7
1,115 0,471 0,210
1,109 0,532 0,194
0,975 0,486 0,177
1,103 0,506 0,173
0,940 0,165

Tabelle 8.257: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,4 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Ay ¢ Az—c Ay AM Ay AVA Apa AHAI
3,028 | 3,194, | 1,0 | 1,0 | 1,658 | 1,50+ 700 | 0,551 | 0,550 ol
3,352 1,417 0,621
3,347 1,604 0,603
2,908 1,476 0,517
3,323 1,520 0,515
2,825 0,494

Tabelle 8.258: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 40,0 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1

Ay_¢ Ay o Av | Ay | Ava Ay g Apa Agm
1,0 | 1,04£00; | 0,285 | 0,285 | 0,234 | 0,2214 0 | 0,189 | 0,175 1
1,086 0,233 0,182

0,997 0,216 0,181

1,081 0,233 0,171

1,025 0,201 0,167

1,025 0,431 0,161
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Tabelle 8.259: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 40,0 Mol% Methanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1

Ay ¢ 1212—0 Ay AM Ay AVA Apa AHAl
3,506 | 3,63+g7, | 10 | L0 | 0,824 | 077647070 | 0,656 | 0,614+
3,793 0,811 0,634

3,496 0,781 0,654

3,797 0,805 0,601

3,615 0,704 0,585

3,570 1,506 0,553

255 K

Tabelle 8.260: *C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,4 Mol% Methanol bei T = 255 K, Bezugsgrofke 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
AQ—C AQ—C AM AM AVA AVA AHAI AHAI
1,0 | 1,05%g0 | 0,152| 0,152 | 0,754 | 0,676% 11 | 0,184 | 0,175+ 700
1,085 0,672 0,186
1,124 0,715 0,178
0,966 0,635 0,169
1,095 0,705 0,172
1,251 0,160

Tabelle 8.261: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,4 Mol% Methanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Methanol

2-Chlorbenzaldehyd | Methanol VA HA 1
Ay_¢ Ay ¢ Ay | Ay | Ava Ay g Apa Agm
6,465 | 6,894 | 1,0 | 1,0 | 4,966 | 4,44+ 57 | 1,210 | 1,139+ ¢
7,114 4,350 1,201
7.361 4,716 1,145
6,353 4,244 1,108
7.130 4,570 1,125
8,243 1,044
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8.1.3.17 2-Chlorbenzaldehyd + Ethanol

295 K

Tabelle 8.262: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 10,2 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 87,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay o Ay o Ag Ag Ava Ava  [Apa Apa
L0 | 103+gy, |22,832]22,6340,20 | 2,115 | 2,044 17 | 0,354 | 0,332+ )
1,068 22,437 2,153 0,366
1,005 2,158 0,359
1,064 2,218 0,278
0,998 1,997 0,319
1,040 2,082 0,288
3,823 0,361
3,867

Tabelle 8.263: >*C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 10,2 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 87,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay o /Iz—c Ag AE Ay AVA Apa AHAI
0,044 | 0,045+ % | 1,0 |0,9940,01 | 0,093 | 0,089+ s | 0,015 | 0,01440,002
0,047 0,981 0,095 0,016
0,044 0,095 0,016
0,047 0,097 0,012
0,044 0,083 0,014
0,044 0,091 0,012
0,166 0,016
0,169

Tabelle 8.264: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 74,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofte 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay o Ay o Ag Ap Ay Ay a Apa Ana
1,0 | 1L05+gy | 3,901|4,064£0,16 | 0,781 | 0,763+ ;i | 0,195 | 0,186+ 7,0
1,084 4,212 0,833 0,197
1,049 0,777 0,167
1,080 0,802 0,174

0,759 0,198

1,453

1,464
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Tabelle 8.265: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 23,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 74,0 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ /_12—0 Ag AE Ay AVA Apa AHAl
0,259 | 0,273+ 0y | 1,0 |1,0540,05 | 0,202 | 0,200 ygy5 | 0,050 | 0,048 62
0,281 1,095 0,213 0,052
0,273 0,206 0,042
0,278 0,196 0,046

0,376 0,052

0,409

Tabelle 8.266: '>*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 47,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
AQ—C AQ—C AE AE AVA AVA AHAl AHAI
1,0 | 1,05+g0; | 0,669 0,698+0,03 | 0,232 0,214 ;.o | 0,087 | 0,082+ o
1,088 0,727 0,226 0,086
1,053 0,213 0,082
1,068 0,214 0,081
1,027 0,225 0,074

0,195 0,076

0,205 0,085

0,412

0,433

Tabelle 8.267: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,8 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 47,7 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
AQ—C AQ—C AE AE AVA AVA AHAI AHAI
1,488 | 1,56+ 0 | 1,0 |1,0440,04 {0,347 | 0,319+ 550 | 0,130 | 0,123+
1,628 1,079 0,339 0,131
1,560 0,316 0,132
1,594 0,319 0,117
1,546 0,335 0,112

0,298 0,113

0,306 0,124

0,614

0,637
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Tabelle 8.268: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 71,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 26,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ As_c Ag Ap Ay Ay a Apar Agm
1,0 | L06+gge | 0,172 0,176+0,004 | 0,100 | 0,095 ooc | 0,036 | 0,03540,003
1,081 0,180 0,101 0,038
1,045 0,097 0,032
1,142 0,097 0,036
1,042 0,087 0,033
0,093 0,034
0,187
0,191

Tabelle 8.269: *C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 71,1 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 26,2 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay Ay o Ag Ap Ay Ay a Apa Ana
5,778 6,204,755 | 1,0 |1,0240,02 | 0,577 | 0,551+ oz | 0,217 | 0,166 000
6,309 1,041 0,585 0,215
6,027 0,542 0,203
6,654 0,568 0,195
6,213 0,496 0,200
0,539
1,093
1,116

Tabelle 8.270: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 87,3 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 9,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ Ay_c Ap | A | Ava Ay a Apai| Apa
1,0 | 1L,05+gg; |0,033]0,0334 | 0,032 | 0,03040,003 | 0,010 | 0,009+ g,
1,088 0,033 0,032 0,007
1,065 0,030 0,009
1,123 0,031 0,009
1,029 0,027
1,034 0,027
1,022 0,057
0,060
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Tabelle 8.271: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 87,3 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 9,8 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay_¢ 1‘_12—0 Ag AE Ay AVA Apa AHAl
29,838 | 31,26+77 | 1,0 |1,0240,02 0,956 | 0,881+ 2 | 0,306 | 0,266 o2y
32,747 1,042 0,937 0,216
31,156 0,881 0,271
33,592 0,876 0,272
30,624 0,836
30,534 0,814
30,315 1,708
1,803
273K

Tabelle 8.272: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,9 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 58,6 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ 1212—0 Ag AE Ay AVA Apa AHAI
L0 | L07+pg | 1,268 1,32+40,05| 0,619 0,593+ ;22 0,212 | 0,209+ 27
1,136 1,366 0,623 0,223
1,059 0,564 0,219
1,110 0,594 0,194
1,029 0,538 0,198
1,106 0,582 0,188
1,150 0,232
1,262

Tabelle 8.273: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 39,9 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 58,6 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ Ay ¢ Ag Ap Ay Ava Apa Agm
0,794 | 0,844+ 3> | 1,0 | 1,0440,04 | 0,492 | 0,468+ 0il | 0,171 | 0,163+ ;2
0,902 1,079 0,493 0,178
0,846 0,446 0,155
0,878 0,476 0,158
0,770 0,423 0,157
0,874 0,451 0,146
0,911 0,176
0,991
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Tabelle 8.274: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,5Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofke 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ Ay ¢ Ag Ap Ay Ay a Apa A
1,0 | 1,05+0,05 |0,629|0,65+0,026 | 0,368 | 0,352 g, | 0,154 | 0,148 1
1,082 0,682 0,367 0,145
1,023 0,339 0,151
1,099 0,365 0,135
1,003 0,329 0,145
1,094 0,344 0,144
0,679 0,163
0,733

Tabelle 8.275: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,0 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay Ay o Ag Ap Ay Ay a Apa Ana
1,589 | 1,68+ 00 | 1,0 |1,04+0,04|0,600 | 0,564 ;2> | 0,249 | 0,237+ 705
1,738 1,079 0,589 0,232
1,631 0,544 0,234
1,770 0,575 0,234
1,593 0,531 0,233
1,758 0,550 0,225
1,087 0,254
1,170

Tabelle 8.276: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,3 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 39,1 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ Ay ¢ Ap Ap Ay, Ay a Apa A
1,0 1,05ig;gg 0,285 | 0,29540,01 | 0,239 0,226ig;g;g 0,099 | 0,097+0,013
1,077 0,304 0,234 0,101
1,027 0,217 0,097
1,085 0,216 0,110
1,030 0,199 0,092
1,053 0,216 0,092
0,454 0,084
0,482 0,101
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Tabelle 8.277: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,3 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 39,1 Mol% Ethanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay ¢ /_12—0 Ag AE Ay AVA Apa AHAl
3,501| 3,68+ 15 | 1,0 |1,04+0,04|0,839 | 0,793 70 | 0,347 | 0,346+
3,785 1,074 0,830 0,353
3,630 0,749 0,395
3,809 0,720 0,384
3,630 0,746 0,323
3,744 0,774 0,324
1,599 0,293
1,675 0,352
255 K

Tabelle 8.278: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5 Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,0 Mol% Ethanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Asc Ay ¢ Ap Ap Ava Ay a Apai| Apa
1,0 | 1,07+0,07 |0,531|0,547+0,016 | 0,473 | 0,432 .. | 0,253 | 0,249 ')
1,134 0,562 0,461 0,264
1,037 0,406 0,269
1,121 0,437 0,236
1,001 0,399 0,233
1,108 0,419 0,227
0,830 0,259
0,893

Tabelle 8.279: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,5Mol% 2-Chlorbenzaldehyd
und 49,0 Mol% Ethanol bei T = 255 K, Bezugsgrofe Ethanol

2-Chlorbenzaldehyd Ethanol VA HA 1
Ay o Az—c Ag AE Ay AVA Apa AHAI
1,885 | 2,024077 | 1,0 |1,0340,03| 0,892 0,823+ ¢’ | 0,482 | 0,470+ 020
2,147 1,054 0,879 0,501
1,942 0,785 0,484
2,133 0,845 0,461
1,909 0,757 0,440
2,118 0,796 0,433
1,575 0,491
1,699
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8.1.3.18 2-Chlorbenzaldehyd + 1-Propanol

295 K

Tabelle 8.280: '3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 8,3 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 89,5 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,

Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ar ¢ As_c Ai_p Ai_p Ay a Ay a Apar Apa
1,0 | 1,0440,04 | 17,550 | 17,63+ %59 | 0,420 | 0,387+ a0 | 0,345 | 0,343+ (52
1,041 17,314 0,411 0,385
1,062 18,030 0,409 0,322
1,079 0,401 0,342
1,032 0,360 0,347
1,026 0,374 0,318
0,352
0,788
0,747

Tabelle 8.281: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 8,3 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 89,5 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofie 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay_c Ai_p| Ai_p |Ava Ay a Apga Ana
0,056 | 0,059+ 007 | 1,0 | 1,01£¢3 0,024 | 0,02240,002 | 0,0197 | 0,0197+ e,
0,059 0,990 0,023 0,021
0,061 1,033 0,023 0,0201
0,061 0,023 0,020
0,059 0,021 0,020
0,058 0,021 0,018
0,020
0,046

0,043
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Tabelle 8.282: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 25,1 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 73,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,

Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p| Ai_p |Aya Ay a Apgal Apa
1,0 | 1,06+00s | 3,429 | 3,47+007 | 0,465 | 0,423+ 70y | 0,194 | 0,186+0,021
1,102 3,433 0,448 0,194
1,085 3,558 0,424 0,189
1,087 0,438 0,166
1,048 0,435 0,168
0,414 0,207
0,411
0,803
0,820

Tabelle 8.283: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 25,1 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 73,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofte 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p| Ai_p |Aya Ay a Apar Apa
0,294 0,312i8:8£ 1,0 1,02i8:8§ 0,135 0,12418;8}); 0,057 | 0,05340,004
0,324 1,003 0,130 0,057
0,317 1,050 0,125 0,049
0,321 0,127 0,050
0,306 0,128 0,049
0,121 0,056
0,120
0,238
0,241

Tabelle 8.284: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,6 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 49,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
As_c Ay ¢ Arp| Aip | Ava Ay a Apai|  Apm
1,0 | 1,024005 | 0,761 | 0,781+07 | 0,197 | 0,185+ 05 | 0,088 | 0,086+ /004
1,073 0,771 0,194 0,096
1,036 0,811 0,186 0,084
1,077 0,201 0,082
1,030 0,194 0,084
1,013 0,173 0,082

0,176 0,087

0,355

0,360
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Tabelle 8.285: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,6 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 49,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p| Ai_p |Aya Ay a Apgal Apai
1,319 | 1344005 | 1,0 |1,03+005 | 0,258 | 0,243+ 022 | 0,116 | 0,114+ 07
1,408 1,017 0,256 0,122
1,348 1,061 0,246 0,120
1,415 0,265 0,103
1,356 0,255 0,112
1,319 0,219 0,108
0,227 0,115
0,465
0,478

Tabelle 8.286: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 74,3 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 25,7 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p Ai_p Ay Ay a Apar Apai
1,0 | 1,05+00s | 0,168 | 0,174=00 | 0,082 | 0,077+ 05 | 0,033 | 0,035+ 007
1,089 0,176 0,078 0,037
1,043 0,179 0,074 0,038
1,072 0,081 0,034
1,034 0,082 0,031
1,033 0,075 0,036
0,074
0,148
0,148

Tabelle 8.287: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 74,3 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 25,7 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p| Ai_p |Aya Ay s Apa Apar
5,952 | 6,24+0,29 | 1,0 1,0518:82 0,488 0,458i8:83$ 0,210 0,20510%1272
6,525 1,059 0,476 0,213
6,196 1,080 0,452 0,206
6,410 0,483 0,196
6,159 0,490 0,183
6,186 0,431 0,222
0,433
0,893
0,891
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Tabelle 8.288: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 86,7 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 10,5 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p Ai_p Ay 4 Ay a Agar Apar
1,0 1,0118:82 0,065 0,062i8:88§’ 0,017 0,01818;883 0,016 | 0,01540,001
1,038 0,061 0,016 0,015
0,981 0,061 0,018 0,015
1,033 0,020 0,014
1,031 0,019 0,016
0,974 0,018
0,017
0,036
0,033

Tabelle 8.289: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 86,7 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 10,5 Mol% 1-Propanol bei T = 295K,
Bezugsgrofte 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ As_c Ai_p| Ai_p |Aya Ay a Apgal Apai
16,053 | 16,1940 | 1,0 |0,98+¢707 0,277 [ 0,27140057 | 0,262 | 0,236% /017
16,717 0,976 0,257 0,226
15,726 0,977 0,233 0,237
16,505 0,308 0,219
16,546 0,259 0,235
15,561 0,289
0,271
0,565
0,522
273K

Tabelle 8.290: '3 C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,9 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 273K,
Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
As_c Ay ¢ Arp| Aip | Ava Ay a Apgai|  Apm
1,0 | 1,05+g00 | 1,305 |1,32+001¢ | 0,708 | 0,661+ a1 | 0,198 | 0,198+
1,079 1,334 0,704 0,198
1,025 1,331 0,630 0,214
1,094 0,656 0,201
0,974 0,668 0,198
1,095 0,637 0,181

0,654 0,180

1,285 0,212

1,327
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Tabelle 8.291: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,9 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 59,3 Mol% 1-Propanol bei T = 273K,
Bezugsgrofe 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay_c Ai_p| Ai_p |Ava Ay s Apai Apa
0,781 | 08164055 | 1,0 | 1,024070; [0,551 0,513+ 07050 | 0,154 | 0,152+
0,848 1,032 0,549 0,154
0,797 1,028 0,494 0,160
0,860 0,500 0,156
0,758 0,518 0,145
0,852 0,483 0,140
0,503 0,140
1,019 0,165
1,022

Tabelle 8.292: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,4 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 49,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273K,
Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p Ai_p Ay Ay a Apar Apai
1,0 | 1,04+002 | 0,667 | 0,674+ 00" | 0,406 | 0,385+ 50 | 0,130 | 0,131+ 7000
1,078 0,680 0,422 0,138
1,007 0,675 0,372 0,134
1,075 0,379 0,138
0,970 0,413 0,130
1,081 0,362 0,125
0,372 0,123
0,744 0,129
0,762

Tabelle 8.293: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,4 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 49,6 Mol% 1-Propanol bei T = 273K,
Bezugsgrofe 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
As_c Ay ¢ Arp| Aip |Aya Ay a Apgai| Apm
1,517 | 1,570%009 | 1,0 | 1,017 | 0,620 | 0,583+ 33 | 0,197 | 0,199+ 018
1,620 1,029 0,626 0,199
1,541 1,013 0,562 0,202
1,634 0,591 0,201
1,478 0,621 0,207
1,631 0,550 0,189

0,558 0,186

1,122 0,209

1,163
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Tabelle 8.294: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,4 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 39,4 Mol% 1-Propanol bei T = 273K,
Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ Ay Ai_p Ai_p Ay 4 Ay a Agar Apa
1,0 | 1,05+g00 | 0,281 |0,281000% | 0,277 | 0,262+ ;7 | 0,084 | 0,091+ 015
1,097 0,280 0,267 0,087
1,020 0,283 0,248 0,098
1,089 0,257 0,109
0,975 0,273 0,090
1,092 0,252 0,081
0,253 0,077
0,522 0,104
0,536

Tabelle 8.295: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,4 Mol% 2-Chlorbenz-
aldehyd und 39,4 Mol% 1-Propanol bei T = 273K,
Bezugsgrofte 1-Propanol

2-Chlorbenzaldehyd 1-Propanol VA HA 1
Ay ¢ As ¢ A_p Ai_p Ay Ay a Apa Apa
3,568 | 3,74%g5y | 1,0 |0,999+0 008 0,990 | 0,936+ 0% | 0,297 | 0,307+ 05
3,906 0,990 0,953 0,307
3,696 1,007 0,907 0,308
3,866 0,943 0,354
3,514 0,976 0,289
3,866 0,877 0,282
0,899 0,269
1,871 0,351
1,875
255 K

Probe trib
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8.1.3.19 3-Phenylpropanal + Methanol

295 K

Tabelle 8.296: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,0 Mol%
3-Phenylpropanal und 76,3 Mol% Methanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Methanol HA 1
As_p /_13—13 Ay AM Apa AHAI
1,0 | 0,986+ ;5 | 31,492 | 31,492 | 11,880 | 11,9474 72
0,973 11,779
0,985 12,359

11,769

Tabelle 8.297: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,0 Mol%
3-Phenylpropanal und 76,3 Mol% Methanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe Methanol

3-Phenylpropanal Methanol HA 1
As_p AB—P Ay AM Apa AHAl
0,032 | 0,03140,001 | 1,00 | 1,00 | 0,380 | 0,380 o0
0,030 0,373
0,031 0,389

0,377

Tabelle 8.298: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,9 Mol%
3-Phenylpropanal und 59,9 Mol% Methanol
bei T = 295K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Methanol HA 1
As_p As_p Ay | Ay | Aua Apa
1,0 | 1,048%( 0.2 | 9,406 | 9,406 | 7,451 | 7,178+ 1%
1,090 7,963
1,054 6,796

6,786

6,770

7,301
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Tabelle 8.299: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,9 Mol%
3-Phenylpropanal und 59,9 Mol% Methanol
bei T = 295 K, Bezugsgréfhe Methanol

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1
As_p As_p A | Ay | Anan Apa
0,105 | 0,11140,006 | 1,0 | 1,0 | 0,779 | 0,752+ (i)
0,117 0,842
0,112 0,711

0,710

0,728

0,738

Tabelle 8.300: "3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,4 Mol%

3-Phenylpropanal und 50,1 Mol% Methanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1 HA 2
As p| Asp | Ay | Ay |Agar| Aumi |Ana|  Apa
1,0 | 1,024 s | 1,42 1,42 | 2,941 | 2,785 | 0,054 | 0,051+ 0%
1,068 2,993 0,053
1,006 2,736 0,047
1,059 2,505
0,986 2,797
2,725

Tabelle 8.301: "*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,4 Mol%

3-Phenylpropanal und 50,1 Mol% Methanol bei T = 295K,

Bezugsgrofie Methanol

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1 HA 2
A3—P AB—P AM AM AHAl AHAl AHA2 AHA2
0,712 0,729% 152 | 1,0 | 1,0 | 2,087 | 1,95+ 715 | 0,038 | 0,036 o0
0,772 2,012 0,037
0,704 1,923 0,033
0,750 1,792
0,707 1,927
1,944
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Tabelle 8.302: "*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 74,7 Mol% 3-Phenylpropanal und
23,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal| Methanol HA 1 HA 2 HA 3
As_p As_p Ay | Ay A Apa Apao Apaz Apas Apas
1.0 10,989+ %2610 070/0,070(0,406|0,4024+ %%1410.023]0,022+ 2% 10 015|0,0144+ 0%
) ) 0,027 | ) ) ) 0,018~ ) 0,002 | ) 0,002
1,004 0,384 0,023 0,013
0,961 0,416 0,020 0,013
0,016

Tabelle 8.303: '3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 74,7 Mol% 3-Phenylpropanal und
23,0 Mol% Methanol bei T = 295 K, Bezugsgroke Methanol

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1 HA 2 HA 3
As_p A?,—P Anp AM Apai AHAI Amas AHAQ Apas AHAB
14,184(13,994 3| 1,0| 1,0 [5,760|5,684",7 |0,357|0,3144 0,110,200 0,191 002
14,145 5,427 0,311 0,188
13,635 5,841 0,273 0,191

0,184
273K

Tabelle 8.304: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,6 Mol%
3-Phenylpropanal und 60,2 Mol% Methanol
bei T = 273 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Methanol HA 1
As_p AB—P Ay AM Apa AHAl
1,0 | 1,014 0cs | 17,814 | 17,814 | 22,798 | 2147+
1,069 22,425
0,943 20,597
1,021 19,787

20,962

22,234

Tabelle 8.305: ¥C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,6 Mol%
3-Phenylpropanal und 60,2 Mol% Methanol

bei T = 273 K, Bezugsgrofie Methanol

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1
Az p As_p Ay | Ay | A Apa
0,059 | 0,057+ 00s | 1,0 | 1,0 | 1,277 | 1,204 roc
0,053 1,248
0,059 1,159

1,109

1,139

1,295
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Tabelle 8.306: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 49,8 Mol% Methanol

bei T = 273 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Methanol HA 1
Az p As_p Ay Ay | Ana A
1,0 | 1,074 00 | 4,916 | 4,916 | 11,866 | 11,394
1,158 11,366
1,036 10,559

11,764

Tabelle 8.307: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 49,8 Mol% Methanol
bei T = 273 K, Bezugsgrohe Methanol

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1
Az p As_p Ay | Ay | Apa Apm
0,203 | 0,223+ 00y | 1,0 | 1,0 | 2,423 | 2,343+ )7
0,252 2,319
0,215 2,170

2,459

Tabelle 8.308: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,6 Mol%

3-Phenylpropanal und 39,6 Mol% Methanol

bei T = 273 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Methanol HA 1
Az _p As_p Ay Ay | Aga Apa
1,0 | 1.016 +,0 | 0.433 | 0.433 | 3.643 | 3.094 7
1.059 2.779
0.986 2.617
1.020 2.891

3.518

Tabelle 8.309: 3 C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,6 Mol%

3-Phenylpropanal und 39,6 Mol% Methanol
bei T = 273 K, Bezugsgrdfhe Methanol

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1
As_p A3—P Anp AM Apai AHAI
2,368 | 2,42+ 50 | 1,0 | 1,0 | 8,669 | 7,38+ 3
2,519 6,676

2,356 6,146

2,436 7,065

8,356
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255 K

Tabelle 8.310: ¥C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,7 Mol%
3-Phenylpropanal und 49,8 Mol% Methanol
bei T = 255K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Methanol HA 1
As_p /_13—13 Ay AM Apa AHAl
1,0 | 097940007 | 8,564 | 8,564 | 24,513 | 25,0247
0,872 24,073
1,065 23,199

28,289

Tabelle 8.311: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,7 Mol%
3-Phenylpropanal und 49,8 Mol% Methanol
bei T = 255K, Bezugsgrdofhe Methanol

3-Phenylpropanal | Methanol HA 1
Az p As_p Ay | Ay | Agar | Ana
0,114 | 0,11440,011 | 1,0 | 1,0 | 2,962 | 2,96+,
0,102 2,833
0,124 2,741

3,287

8.1.3.20 3-Phenylpropanal + Ethanol

295 K

Tabelle 8.312: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 23,0 Mol%

3-Phenylpropanal und 74,8 Mol% Ethanol bei T = 295K,

Bezugsgrofie 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p /_13—13 Ap AE Apa AHAl
1,0 | 0,996 yq0; | 18,047 | 18,708+0,661 | 5,866 | 5,6814 75
0,990 19,370 5,633
0,999 5,468

5,885

5,625

5,609
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Tabelle 8.313: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 23,0 Mol%

3-Phenylpropanal und 74,8 Mol% Ethanol bei T = 295K,

Bezugsgrofhe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
Az_p As_p Ag Ag Apal Apa
0,055 | 0,055£0,001 | 1,0 | 1,040+0,04 | 0,335 O,316:|:8:8}Z
0,054 1,080 0,312
0,056 0,302

0,328

0,306

0,314

Tabelle 8.314: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 58,9 Mol% Ethanol bei T = 295K,

Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p 12137P Ap AE Apai AHAl
1,0 | 1,043 (043 | 3,148 | 3,100+0,048 | 2,388 | 2,250+ 7
1,084 3,051 2,169
1,046 2,178

2,234

2,312

2,218

Tabelle 8.315: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 58,9 Mol% Ethanol bei T = 295K,

Bezugsgrofe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p As_p Agp Ag Apa Apga
0,313 | 0,326+ 0.5 | 1,0 | 0,97740,023 | 0,732 | 0,701+ 3,
0,342 0,953 0,683
0,324 0,679

0,699

0,724

0,689
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Tabelle 8.316: "*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 51,0 Mol% 3-Phenylpropanal und
46,5 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1 HA 2
A3—P AS—P AE AE AHAl AHAI AHA2 AHA2
1,0 0,9984 00 | 0,970 [ 0,96240,009 | 1,272 | 1,245+ 7} | 0,050 | 0,048+ 00
1,043 0,953 1,240 0,049
1,005 1,231 0,047
0,984 1,261
0,958 1,235
1,231

Tabelle 8.317: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 51,0 Mol% 3-Phenylpropanal
und 46,5 Mol% Ethanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1 HA 2
AS—P AS—P AE AE AHAl AHAl AHAQ AHAQ
1,055 | 1,052+ 01 | 1,00 | 1,0 | 1,362 | 1,32040,042 | 0,052 0,05118338;
1,091 1,00 1,316 0,052
1,061 1,311 0,049
1,053 1,331
1,001 1,320
1,278

Tabelle 8.318: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 70,1 Mol%
3-Phenylpropanal und 27,1 Mol% Ethanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1

Az _p 1213710 Ag AE Apa AHAl
1,0 | 1,003+ 055 | 0,185 | 0,188+0,003 | 0,480 | 0,422+ 2"
1,045 0,190 0,403

0,985 0,400

0,981 0,442

1,004 0,385

Tabelle 8.319: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 70,1 Mol%
3-Phenylpropanal und 27,1 Mol% Ethanol bei T = 295K,
Bezugsgrofe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1

Az p 12134’ Ag Ag A Apm
5,400 | 5,39+ 07 | 10 | L01140,011 | 2,609 | 2,27+
5,631 1,022 2,133

5,259 2,132

5,254 2,380

5,404 2,090
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Tabelle 8.320: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 83,9 Mol%

3-Phenylpropanal und 13,2 Mol% Ethanol bei T = 295K,

Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
Az p Asfp Ag Ap A Ay
1,0 | 1,014,077 | 0,035 | 0,037+0,002 | 0,185 | 0,160+ 053
1,067 0,039 0,136
0,997 0,137
1,002 0,182
1,003 0,171
0,150

Tabelle 8.321: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 83,9 Mol%

3-Phenylpropanal und 13,2 Mol% Ethanol bei T = 295K,

Bezugsgrofke Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p Ang Agp AE Apga AHAl
28,293 28,70i(1)ff75 1,0 | 1,05+0,05 | 4,953 4,502ig;§;
30,259 1,095 3,811
28,233 4,031
28,452 5,114
28,269 4,833
4,270
273K

Tabelle 8.322: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 58,9 Mol% Ethanol bei T = 273K,

Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p 1213—13 Ag AE Apa AHAI
1,0 | 1,069+ 25 | 6,068 | 6,216+0,148 | 7,828 | 7,219+ ')
1,219 6,364 7,908
1,072 6,625
0,983 6,285

7,277

7,775

6,834
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Tabelle 8.323: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 58,9 Mol% Ethanol bei T = 273K,

Bezugsgrofe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
Az p As_p Ag Ap Apa Ay
0,165 | 0,175+ 0%y | 1,0 | 1,024+£0,024 | 1,287 | 1,182 7¢
0,203 1,048 1,333
0,171 1,087
0,161 1,036

1,101

1,304

1,126

Tabelle 8.324: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 48,8 Mol% Ethanol bei T = 273K,

Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
Asp As_p Ap Ag Apa A
1,0 | 1,014 0005 | 2,472 | 2,567+0,095 | 5,483 | 4,829+ ‘oo
1,064 2,663 5,471
0,981 4,360
1,011 1,132

4,675

5,210

4,471

Tabelle 8.325: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 48,7 Mol%

3-Phenylpropanal und 48,8 Mol% Ethanol bei T = 273K,

Bezugsgrofe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p A:&—P Ag AE Anai AHAI
0,405 | 0,406+ 52 | 1,0 | 1,036+0,036 | 2,197 | 1,963+ "5
0,428 1,072 2,159
0,381 1,823
0,411 1,695

1,861

2,191

1,811
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Tabelle 8.326: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 58,5 Mol%
3-Phenylpropanal und 38,9 Mol% Ethanol bei T = 273K,
Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
Az p Asfp Ag Ap A Ay
1,0 | 0,994 0.7 | 0,604 | 0,618+0,014 | 1,936 | 2,052+ "53¢
1,038 0,633 1,805
0,960 2,080
0,977 2,410

2,027

Tabelle 8.327: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 58,5 Mol%
3-Phenylpropanal und 38,9 Mol% Ethanol bei T = 273K,
Bezugsgrofe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p As_p Agp Ag Ana Apa
1,649 | 1,644+ 007 | 1,0 | 1,019+0,02 | 3,203 | 3,430+ 50
1,743 1,038 3,130
1,574 3,422
1,611 4,077
3,320
255 K

Tabelle 8.328: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,7 Mol%
3-Phenylpropanal und 48,8 Mol% Ethanol bei T = 255K,
Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p As_p Ag Ag A Apa
1,0 | 097340050 | 5,274 | 5,46440,189 | 13,034 | 12,697+ 27
0,986 5,653 11,902
0,933 12,874

12,978

Tabelle 8.329: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 48,7 Mol%
3-Phenylpropanal und 48,8 Mol% Ethanol bei T = 255K,
Bezugsgrofe Ethanol

3-Phenylpropanal Ethanol HA 1
As_p As_p Agp Ap Apa Ana
0,204 | 0,1884¢ 015 | 1,0 | 1,049+0,049 | 2,556 | 2,442+,
0,190 1,099 2,237
0,171 2,437

2,539
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8.1.3.21 3-Phenylpropanal + 1-Propanol

295 K

Tabelle 8.330: "*C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 9,7 Mol%
3-Phenylpropanal und 89,9 Mol% 1-Propanol
bei T = 295K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
Az p As_p Alp Ai_p Ara Apa
1,0 | 1,07407, | 74,773 | 76,24+ | 11,580 | 10,42+ ;2
1,297 75,217 10,989
0,950 78,723 9,572
1,050 9,939
1,057 10,529
9,603
10,166
10,991

Tabelle 8.331: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 9,7 Mol%
3-Phenylpropanal und 89,9 Mol% 1-Propanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
As_p A3—P A_p f_ll—P Apa AHAI
0,014 | 0,015 00 | 1,0 | 1,019% 070 | 0,154 | 0,138+ 1
0,018 1,009 0,145
0,013 1,048 0,129
0,014 0,133
0,015 0,141
0,129
0,132

0,146

8 Anhang
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Tabelle 8.332: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 24,3 Mol%

3-Phenylpropanal und 74,2 Mol% 1-Propanol
bei T = 295 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
As_p Asfp Ai_p Akp Apga AHAI
1,0 | 0,999+ 07 | 13,659 | 13,644 17 | 5,133 | 5,0547)
1,022 13,796 5,336
0,997 13,473 4,942
0,988 5,000
0,990 5,034

5,076

4,913

4,985

Tabelle 8.333: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 24,3 Mol%

3-Phenylpropanal und 74,2 Mol% 1-Propanol bei

T = 295 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
As_p Asfp Ai_p lelfP Apga AHAI
0,073 | 0,07340,001 | 1,0 | 0,999+ 01 | 0,378 | 0,372+ 7}
0,075 1,015 0,394
0,073 0,983 0,360
0,073 0,367
0,073 0,371
0,376
0,361
0,367

Tabelle 8.334: BBC-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 50,2 Mol% 3-Phenylpropanal und
47,7 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1 HA 2

As_p 1‘_13—13 A_p f_ll—P Apa AHAl Apao AHAQ
1,0 | 1,0284 006 | 1,042 | 1,043+ 030 | 1,325 | 1,314 20 | 0,038 | 0,041+ 00
1,099 1,011 1,233 0,039

1,037 1,076 1,334 0,046

1,039 1,311

0,967 1,278

1,402
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Tabelle 8.335: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 50,2 Mol% 3-Phenylpropanal

und 47,7 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1 HA 2
As_p /_13—13 Ai_p Al—P Apa AHAl Apas AHAZ
0,953 0,986+ 02y | 1,0 | 1,01£7 0, | 1,259 | 1,25+ ¢ | 0,036 | 0,039 007
1,045 0,982 1,188 0,037
0,999 1,046 1,250 0,044
1,000 1,237
0,932 1,213
1,340

Tabelle 8.336: "*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 73,1 Mol% 3-Phenylpropanal und

24,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1 HA 2
As_p As p A_p Ai_p Apa A Apas Apras
1,0 1,036i8:82§ 0,078 | 0,08240,004 | 0,312 0,265ig;g§; 0,022 | 0,021+0,001
1,102 0,083 0,254 0,021
0,992 0,086 0,227 0,021
1,056 0,294
1,032 0,228
0,279

Tabelle 8.337: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 73,1 Mol% 3-Phenylpropanal

und 24,4 Mol% 1-Propanol bei T = 295 K, Bezugsgroke 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1 HA 2
As_p Asp |Ai—p| Aiip |Apa| Apa | Apas A as
13,075 [ 13,56+ 057 | 1,0 | 1,06+ g | 4,125 | 3,48+ 27 | 0,284 | 0,275+ oo
14,430 1,074 3,322 0,276
13,049 1,106 2,947 0,267
13,769 3,784
13,457 3,464
3,036
3,680
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273K

Tabelle 8.338: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 38,9 Mol%
3-Phenylpropanal und 59,3 Mol% 1-Propanol bei
T = 273 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
As_p As_p Ai_p Ai_p A Apa
1,0 | 1,066+ g0 | 12,701 | 12,17040750 | 11,677 | 10,709+ 5,
1,263 11,847 10,391
1,035 11,961 10,386
0,967 10,714
11,127
10,192
10,478

Tabelle 8.339: '3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 38,9 Mol%
3-Phenylpropanal und 59,3 Mol% 1-Propanol
bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
As_p zzl3—P Ai_p AI—P Apa AHAl
0,078 | 0,084%¢ 010 | 1,0 | 0,970+ 750 | 0,921 | 0,842+ 7
0,100 0,940 0,848
0,086 0,969 0,814
0,073 0,863

0,837

0,790

0,820

Tabelle 8.340: "*C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 49,1 Mol%
3-Phenylpropanal und 48,9 Mol% 1-Propanol
bei T = 273 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
As_p As_p Aip A_p Ara Apa
1,0 | 1,024 | 2,846 | 2,90+ % | 5,818 | 5,29+ 27
1,111 2,935 0,838
1,084 2,924 4,873
0,952 4,584
0,952 5,587

5,648

4,887

5,098
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Tabelle 8.341: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,1 Mol%
3-Phenylpropanal und 48,9 Mol% 1-Propanol
bei T = 273 K, Bezugsgrofe 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
Az_p As_p Ap Ai_p A Apa
0,346 | 0,353+ o | 1,0 | 1,02005 | 1,951 | 1,844 50,
0,392 1,035 2,019
0,373 1,020 1,673
0,328 1,633
0,324 1,942

1,960

1,709

1,794

Tabelle 8.342: 3C-NMR-Peakflichen der Mischung aus 57,9 Mol% 3-Phenylpropanal
und 39,9 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1 HA 2
Asp| Asp |Aip| Aip |Apam| Apa | Apas Apas
1,0 | 0,988+ 06 | 0,693 | 0,723+ | 2,903 | 2,48+ ¢ | 0,120 | 0,140+ 50
1,057 0,760 2,280 0,139
0,932 0,715 2,121 0,160
0,962 2,701

2,772

2,270

2,302

Tabelle 8.343: BC-NMR-Peakflichen der Mischung aus 57,9 Mol% 3-Phenylpropanal
und 39,9 Mol% 1-Propanol bei T = 273 K, Bezugsgroke 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1 HA 2
As_p Az p Alp| Aip |Apa| Awa | Ana A a
1,457 1,4413332 1,0 |1,0540,05 | 4,015 3,5&3333 0,162 | 0,19940,036
1,546 1,102 3,230 0,199
1,377 1,046 3,120 0,234
1,397 3,624

3,891

3,321

3,400
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Tabelle 8.344: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,1 Mol%
3-Phenylpropanal und 48,9 Mol% 1-Propanol
bei T = 255 K, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
Az_p Ag,p Ai_p 1211713 Apa AHAl
1,0 | 1,036+ 56 | 5,124 | 5,419+ 050 | 11,164 | 11,715+
1,045 5,814 10,559
1,063 5,318 12,105

12,570

12,175

Tabelle 8.345: 3C-NMR-Peakfliichen der Mischung aus 49,1 Mol%
3-Phenylpropanal und 48,9 Mol% 1-Propanol
bei T = 255 K, Bezugsgroke 1-Propanol

3-Phenylpropanal 1-Propanol HA 1
As_p 1213—13 A_p Al—P Apa AHAl
0,200 | 0,202+¢00, | 1,0 | 1,036 a0 | 2,054 | 2,257+ 5
0,201 1,079 1,893
0,206 1,029 2,448

2,461

2,430
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8.1.4 Gleichgewichtskonstanten K,

AnAld/nAlk =

(nAld/ nAlk)ber -

(nAld/ nAlk)exp

(nAld / nAlk)e:pp

8.1.4.1 Systeme mit Acetaldehyd

Tabelle 8.346: K, ; des Systems Acetaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Aldehyd

n | 0% | xa | xu | Xmgar | Xgaz | Xpas | Kegar | Kegas | Kegas | Ana/ny
40,8 159,210,101 {0,397 | 0,488 | 0,010 | 0,003 | 12,16 | 0,017 | 0,276 -4.8
19850210202/ 0,242 0,530 | 0,019 | 0,007 | 10,84 | 0,017 | 0168 | -8.1
60.1139.9 0401 | 0,148 0,413 | 0,025 0,012| 6,94 | 0022 | 0179 | -355

Tabelle 8.347: K, ; des Systems Acetaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

ng |0l | xa | xu | xgar | Xpaz | Xpas | Kegar | Kegao | Kemas | Ana/ny
40,8 159,210,090 (0,392 | 0,504 | 0,010 | 0,004 | 14,27 | 0,016 | 0,310 -14,0
49,8 150,210,198 10,240 | 0,534 | 0,020 [ 0,008 | 11,24 | 0,017 | 0,177 =27
60,1]39,910,372|0,112 (0,473 10,029 |0,015| 11,40 | 0,014 | 0,120 -20,6

Tabelle 8.348: K, ; des Systems Acetaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgroke Aldehyd

ng |0 | xa | x| xXmar | Xgao | Xpas | Kegar | Ko gas | Ko mas | Ang/npy
40,8 159,210,036 [ 0,357 | 0,590 | 0,012 | 0,005 | 45,66 | 0,012 | 0,243 -1,5
149.8]50.210,103 10,168 0,684 (0,033 0,012 | 39.68 | 0,012 | 0,090 | -1.2
60.1]39.9]0,320 0,088 | 0,503 | 0,064 | 0,024 | 17,84 | 0,022 | 0,064 | -48,5

Tabelle 8.349: K, ; des Systems Acetaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrifke Alkohol

n% | 0%, | xa | xm | xgar | Xpao | Xpas | Kopar | Kopas | Ko gas | Ana/ny
40,8 159,210,033 10,355 0,595| 0,013 | 0,005 | 51,21 | 0,013 | 0,229 -10,9
49,8 |1 50,210,102 | 0,168 | 0,683 | 0,034 | 0,012 | 39,87 | 0,012 | 0,088 -0,3
60,1]39,910,285|0,051 | 0,565 | 0,072 0,028 | 39,20 | 0,011 | 0,034 -19,3

Tabelle 8.350: K, ; des Systems Acetaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Aldehyd

n%

0
Nar

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Kx,HAl

Kx,HAQ

K:L’,HAB

Any/nyy

49,8

90,2

0,057

0,122

0,777

0,031

0,013

111,24

0,006

0,066

1,7

Tabelle 8.351: K, ; des Systems Acetaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0
g

0
Doy

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Kx,HAl

Kz, 142

Kz H43

Ang/nps

49,8

50,2

0,060

0,125

0,771

0,031

0,013

103,09

0,007

0,069

4,0
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Tabelle 8.352: K, ; des Systems Acetaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgroke Aldehyd

ng | 0% | x4 | xu | Xpar | Xpaz | Xmpas | Kepar | Kemao | Koomas | Ana/ng
21,1|77.310,045|0,739 | 0,216 - - 6,59 - - 2.3
40,3 | 58,510,165 | 0,452 10,363 | 0,014 | 0,007 | 4,88 0,047 | 0,626 -6,0
50,1 148,910,293 0,315 (0,363 | 0,019 10,010 | 3,94 0,046 | 0,458 -11.1
60,3 38,9 0447 | 0,189 0,330 | 0,024 0,011 | 3,01 | 0,042 | 0252 | -4.0
80.2 1940769 | 0,071 0,140 | 0,014 0,007 | 2,58 | 0,051 | 0235 | -34.3

Tabelle 8.353: K, ; des Systems Acetaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgriofe Alkohol

D% HOE XA XM | XHAL | XHA2 | XHA3 K:Jc,HAl Kx,HAQ Kz,HA3 AIlA/nE
21,1177,310,044 (0,739 0,217 - - 6,65 - - 3,8
40,3 | 58,510,157 10,448 | 0,374 | 0,014 | 0,007 | 5,31 0,045 | 0,597 -9,3
50,1148,910,277 10,301 |0,391 | 0,021 {0,010 | 4,70 0,041 | 0,379 -12,6
60,3 | 38,910,444 10,184 | 0,337 10,024 | 0,011 | 4,11 0,040 | 0,235 -3,1
80,2 119,410,763 | 0,053 | 0,159 | 0,017 | 0,008 | 3,95 0,035 | 0,150 -12,2

Tabelle 8.354: K, ; des Systems Acetaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Aldehyd

n | 0% | xa | Xy | Xgar | Xgaz | Xpas | Kegar | Kegas | Kegas | Ang/ng
40,3 | 58,5 0,065 | 0,389 | 0,520 | 0,020 | 0,007 | 20,61 | 0,029 | 0,252 -0,8
50,1 148,910,164 | 0,226 | 0,547 | 0,044 | 0,019 | 14,81 | 0,033 | 0,179 -13,4
60,3 138,910,342 0,095 0,474 | 0,063 | 0,026 | 14,59 | 0,027 | 0,084 3,4

Tabelle 8.355: K, ; des Systems Acetaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

ng | n% | xa | xm | Xmar | Xpaz | Xpas | Kepar | Kemas | Keomas | Ana/ng
40,3 | 58,510,058 | 0,387 10,528 | 0,020 | 0,008 | 23,51 | 0,028 | 0,293 -11,0
50,1148,910,142]0,210 0,579 0,048 | 0,021 | 19,33 | 0,030 | 0,156 -19,7
60,3 |1 38,910,345 0,098 | 0,470 | 0,062 | 0,025 | 13,95 | 0,027 | 0,085 3,1

Tabelle 8.356: K, ; des Systems Acetaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofke Aldehyd

0
Ny

0
Ng

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

K:J:,HAl

K:E,HAQ

Kx,HAB

Any/ng

50,1

48,9

0,104

0,173

0,654

0,046

0,023

36,39

0,018

0,134

24,4

Tabelle 8.357: K, ; des Systems Acetaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0
iy

0
Ng

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Ko ma

Kq a2

Ke mas

ADA/DE

50,1

48,9

0,067

0,142

0,718

0,049

0,025

75,49

0,013

0,099

41,6
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Tabelle 8.358: K, ; des Systems Acetaldehyd und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der
Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Aldehyd

0 1.0
ny |ny_p| Xa |Xi—p | Xgar | Xgaz | Xgas | Kegar | Ko mao | Kpmas | Ana/nip

25,71 73,6 10,059|0,671|0,270 | - - 6,86 - - 12,8

42,0 57,4 10,178 10,428 0,371 {0,016 | 0,007 | 4,85 | 0,049 | 0,494 -1,6

50,3 49,2 0,289(0,313 0,367 | 0,022 | 0,009 | 4,07 | 0,050 | 0,371 -6,2

60,0 | 39,6 | 0,446 0,207 ]0,312]0,025[0,010] 3,38 | 0,053 | 0,277 | -11,7

80,3 19,5 10,767 ]0,072]0,138 0,016 0,007 2,49 | 0,060 | 0,235 | -31,3

Tabelle 8.359: K, ; des Systems Acetaldehyd und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der
Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

0 1.0
n)y |n)_p| Xa | Xm | Xmar | Xgaz | Xpas | Kepar | Kemazo | Ko gas | Ana/ngp

25,7 73,6 10,080 0,678 | 0,242 | - _ | 447 _ _ 50,4

420|574 10,1770,428 0,371 {0,016 | 0,007 | 4,90 | 0,050 | 0,512 -3,4

50,3 | 49,2 10,278 {0,304 | 0,385 [ 0,023 [ 0,010 | 4,56 | 0,047 | 0,347 -7,3

60,0 | 39,6 | 0,434 {0,194 | 0,333 0,028 | 0,012 | 3,97 | 0,048 | 0,253 -9,2

80,3 19,5 0,762 {0,055 | 0,157 | 0,018 | 0,008 | 3,75 | 0,041 | 0,161 -12,6

Tabelle 8.360: K, ; des Systems Acetaldehyd und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der
Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofse Aldehyd

0 .0
n) (0 _pl| xa | Xm | Xpar | Xpaz | Xmas | Kemar | Kegas | Ko pas | Ang/nyp

42,0 | 58,4 10,072]0,374 {0,521 | 0,025 | 0,008 | 19,25 | 0,034 | 0,223 0,5

50,3 | 49,2 10,166 | 0,228 | 0,542 | 0,047 | 0,017 | 14,33 | 0,037 | 0,148 -3,9

60,0 | 39,6 10,333 10,115/ 0,455 | 0,068 [0,029| 11,87 | 0,038 | 0,108 | -5.9

Tabelle 8.361: K, ; des Systems Acetaldehyd und 1-Propanol in Abhangigkeit von der
Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

0 [0
n)y |ny_p| Xa | Xm | Xmar | Xgaz | Xgas | Kepar | Kegao | Kegas | Ana/ngp

42,0 58,4 10,074 10,375 0,518 | 0,024 | 0,008 | 18,57 | 0,034 | 0,238 2,8

50,3 49,2 10,159 0,224 0,551 0,048 [0,017| 15,47 | 0,036 | 0,145 | -58

60,0 | 39,6 10,326 0,108 0,466 [ 0,069 |0,030] 13,17 | 0,034 | 0,102 | -3,7

Tabelle 8.362: K, ; des Systems Acetaldehyd und 1-Propanol in Abhéangigkeit von der
Konzentration bei T = 255 K, Bezugsgroke Aldehyd

0 0
n) (0] pl| x4 | Xm | Xmar | Xpaz | Xmas | Kemar | Kegas | Kegas | Ang/nip

50,3 | 49,2 10,0890,171 | 0,662 | 0,054 | 0,024 | 43,68 | 0,021 | 0,114 -5,4

Tabelle 8.363: K, ; des Systems Acetaldehyd und 1-Propanol in Abhangigkeit von der
Konzentration bei T = 255 K, Bezugsgroke Alkohol

0 1.0
n) |n)_p| Xa | Xm | Xmar | Xmaz | Xpas | Kegar | Kegazo | Ko mas | Ana/ngp

50,3 | 49,2 10,084 | 0,167 | 0,669 | 0,056 | 0,023 | 47,38 | 0,021 | 0,104 -7,5
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8.1.4.2 Systeme mit Propanal

Tabelle 8.364: K, ; des Systems Propanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

n% (08, | xa | xar |xmar|xmaz|xmas| xva | xw |Kamat|Ke maz|Ke mas|Keva|Anp/ny
9,8 189,9/0,006|0,875|0,086| - - 10,017|0,017| 16,66 - - 0,004 2,0
24.0|75,3(0,028[0,681/0,272] - | - [0,010[0,010] 14,32 | - - lo000] 31
48.9]49,6]0,215(0,255]0,508[0,015/0,007] - | - | 9,25 | 0,015 | 0,233 | - 5.6
72,3|25,5|0,653|0,056|0,262(0,019(0,009| - - 7,21 | 0,015 | 0,104 - -3,7
87,1]10,2]0,883[0,016/0,088(0,009[0,004] - | - | 6,29 | 0,018 | 0,090 | - | -21,0

Tabelle 8.365: K, ; des Systems Propanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

n% |09, | x4 | xar |xgar|xmas|xmas| xva | xw |Ko ga1|Ke,mao|Ke mas| Ko va|Anp/ny
9.8 (89,9/0,008]0,876/0,084| - | - [0,016/0,016] 12,85 | - - l0004] 382
24,0(75,3|0,032|0,683|0,266| - - 10,009|0,009] 12,11 - - 0,000 17,9
48,9]49.6/0,223(0,262(0,494]0,014[0,007] - | - | 845 | 0,015 | 0,243 | - 73
72,3(25.,50,653]0,054/0,264]0,0200,010] - | - | 7,50 | 0,015 | 0,100 | - 0,8
87,1/10,2/0,882|0,013|0,091|0,009(0,005| - - 8,14 | 0,014 | 0,069 - -3.4

Tabelle 8.366: K, ; des Systems Propanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofke Aldehyd

n% | 0% | xa | Xy | Xgar | Xmas | Xgas | Kegar | Kegao | Kegas | Anp/ny
394594 0,040 | 0,382 0.563 | 0,009 0,005 | 36,72 | 0,011 | 0334 | -3.6
48,5150,0]0,114 10,193 0,654 | 0,025 | 0,014 | 29,66 | 0,011 | 0,163 -8.7
59,8 138,310,338 0,058 | 0,634 | 0,050 | 0,021 | 27,41 | 0,010 | 0,045 -8,0

Tabelle 8.367: K, ; des Systems Propanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

ng |0 | xa | xu | Xmar | Xmgaz | Xpas | Kepar | Ko gas | Kegas | Anp/npy
30.4]59,4] 0,030 0,375 | 0,581 0,010 | 0,004 | 52.13 | 0,011 | 0,294 | -25.8
48,5 (50,010,104 10,184 10,673 | 0,026 | 0,013 | 35,22 | 0,011 | 0,141 -13,0
59.8 38,310,335 0,053 | 0,541 | 0,049 | 0,021 | 30,18 | 0,009 | 0,043 | -1.9

Tabelle 8.368: K, ; des Systems Propanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0

0
Np

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Kz,HAl

Kac,HAQ

KJ:,HAS

ADP/HM

48,5 150,0 | 0,072

0,142

0,754

0,021

0,010

73,23

0,005

0,089
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Tabelle 8.369: K, ; des Systems Propanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0

0
np

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Ko ma

Kq a2

Kz mas

ADP/DM

48,51 50,0 | 0,064

0,135

0,768

0,022

0,011

38,52

0,005

0,087

11,7
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Tabelle 8.370: K, ; des Systems Propanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Aldehyd

nd | n% | xa | xXu | Xpar | Xpaz | Xpas | Kepar | Kemao | Koogas | Anp/ng
10,0 187,910,017 0,888 0,095 - - 6,25 - - -24.8
23,0 (74,810,058 | 0,713 0,226 | 0,003 - 5,43 0,038 - -8.7
47.3150,210,279 10,349 | 0,350 | 0,014 | 0,008 | 3,59 0,040 | 0,554 -11,6
75.6|21,7] 0,727 0,079 0,171 | 0,015 | 0,007 | 3,00 | 0,041 | 0216 | -9.9
86,3 10,8 | 0,876 | 0,028 | 0,082 | 0,008 | 0,005| 3.33 | 0,035 | 0,192 | -12.2

Tabelle 8.371: K, ; des Systems Propanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-

tration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

ng | 0% | xa | xuv | xXgar | Xgas | Xpas | Kopar | Ko pas | Ko gas | Anp/ng
10,0 | 87,9 - - - - - - - -
23,0 74,810,043 0,709 | 0,245 | 0,003 - 8,08 0,035 - -33,5
47,3150,210,26110,335|0,380|0,016 {0,008 | 4,35 0,037 | 0,456 -13,2
75,6 121,710,725 0,073 0,179 | 0,015 | 0,008 | 3,39 0,035 | 0,207 -3.4
86,3 110,810,876 | 0,027 | 0,084 | 0,009 | 0,005 | 3,62 0,032 | 0,171 -3,2

Tabelle 8.372: K, ; des Systems Propanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 273 K, Bezugsgrofse Aldehyd

nd | 0% | xa | xXm | Xpar | Xpaz | Xpas | Kepar | Kemao | Ko gas | Anp/ng
38,8158,810,081]0,425|0,47110,015]0,008 | 13,74 | 0,029 | 0,462 -17,7
49,5 148,010,186 [ 0,221 | 0,547 {0,032 | 0,014 | 13,25 | 0,024 | 0,172 0,3
53.2139.2|0.346 | 0,113 0,478 | 0,042 0,021 | 12,19 | 0,021 | 0118 | 84

Tabelle 8.373: K, ; des Systems Propanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-

tration bei T = 273 K, Bezugsgrofhe Alkohol

nd | 0% | xa | Xu | Xgar | Xpae | Xpas | Kegar | Ko gas | Ko mas | Anp/ng
388 | 58.8 | 0,037 | 0.400 | 0,537 | 0,017 0,009 | 36,05 | 0,024 | 0,386 | -59.8
495149,0]0,173 10,225 0,556 | 0,033 | 0,013 | 14,32 | 0,024 | 0,163 -8,6
58.2 40,0 0.340 | 0,123 0.475 | 0,042 | 0,021 | 11,36 | 0,023 | 0127 | -0.7

Tabelle 8.374: K, ; des Systems Propanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 255 K, Bezugsgrofse Aldehyd

0
np

0
Ng

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

K:v,HAl

K:B,HAQ

K:r,HA?)

ADP/DE

49,5

49,0

0,127

0,184

0,641

0,031

0,017

27,49

0,014

0,160

-10,3

Tabelle 8.375: K, ; des Systems Propanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-

tration bei T = 255 K, Bezugsgrofse Alkohol

0
np

0
Ng

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Kw,HAl

Kq a2

Kz mas

ADP/DE

49,5

49,0

0,117

0,168

0,669

0,031

0,014

33,90

0,012

0,118

10,1
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Tabelle 8.376: K, ; des Systems Propanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgroke Aldehyd

n |0 p| xa | Xy | Xmar | Xpaz | Xpas | Kepar | Ko mas | Ko pas | Anp/nip
9,7 189,11(0,014|0,893]0,093| - - 7,24 - - -19.5
23,9| 74,6 10,064 |0,703|0,230 {0,003 | - 5,09 | 0,044 - -18,0
49,1 48,9 10,289(0,314 10,376 | 0,014 | 0,007 | 4,15 | 0,030 | 0,425 14,5
72,5] 25,0 [0,671]0,082]0,221(0,017/0,009| 4,01 0,029 | 0,193 23,5
86,6 | 10,6 {0,879]0,026 | 0,083 0,008 | 0,004| 3,60 | 0,031 | 0,170 3,2

Tabelle 8.377: K, ; des Systems Propanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Alkohol

nd (0l _p| xa | xXu | Xgar | Xgas | Xpas | Kopar | Kegao | Ko gas | Anp/nip
9,7 | 89,1 - - - - - - - - -
23.9| 74.6 [0,030 | 0,694]0.272]0,004| - | 13.02 | 0,036 | - 60,4
19.1] 48,9 [0.306|0.329 | 0,346 0,013 ] 0,006 | 3.45 | 0,035 | 0.483 | 16.6
72,51 25,0 10,676]0,095|0,205]0,015|0,009| 3,21 | 0,034 | 0,259 8,6
86,6 | 10,6 {0,879]0,026 | 0,082 {0,008 0,004 3,54 | 0,030 | 0,182 0,3

Tabelle 8.378: K, ; des Systems Propanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofke Aldehyd

n% 0l p| xa | xXu | Xmar | Xpaz | Xpas | Kepar | Kemas | Keas | Anp/nip
38,61 59,6 {0,072]0,423 (0,486 (0,014 |0,005| 15,95 | 0,025 | 0,306 -0,3
48,11 49,9 |10,155|0,248 10,548 0,034 10,015| 14,26 | 0,028 | 0,193 1,7
58,31 39,5 0,256|0,326 | 0,363 (0,039 0,015 4,34 | 0,097 | 0,353 -69,7

Tabelle 8.379: K, ; des Systems Propanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgriofke Alkohol

n% (0l _p| xa | xXu | Xpgar | Xpas | Xpas | Kepar | Ko pas | Kepas | Anp/nip
38,61 59,6 {0,071]0,422(0,489{0,014|0,005| 16,24 | 0,024 | 0,295 -0,4
48,11 49,9 10,1590,252 10,541 0,034 0,014 | 13,51 | 0,029 | 0,192 3,4
58,31 39,5 0,348 (0,128 | 0,453 0,051 |0,020| 10,19 | 0,032 | 0,111 9,1

8.1.4.3 Systeme mit Butanal

Tabelle 8.380: K, ; des Systems Butanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

n% | 0% | xa | xv | Xmar | Xpaz | xXpas | Kemar | Ko mas | Ko omas | Ang/ny
39,7159,910,12910,440{0,419|0,007|0,005| 7,38 | 0,018 | 0,726 -12,4
49,6149,910,243|0,272]0,466 | 0,013 {0,006 | 7,04 | 0,017 | 0,257 -1,3
59,4140,0(0,40910,154|0,414 10,016 |0,007| 6,58 | 0,014 | 0,171 3,8
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Tabelle 8.381: K, ; des Systems Butanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

0 .0
ny | 0y | Xa | Xm | Xmar | Xgaz | Xpas | Ko par | Ko mas | Ko mas | Ang/npy

39,7/59,910,101|0,425]0,460 | 0,008 | 0,006| 10,71 | 0,016 | 0,696 | -28,6
49,6]49,910,24110,271]0,4690,013]0,006| 7,18 | 0,016 | 0,251 | -0,8
59,4]40,0]0,413]0,158(0,407 (0,016 |0,007| 6,25 | 0,015 | 0,175 | 35

Tabelle 8.382: K, ; des Systems Butanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 273 K, Bezugsgrofse Aldehyd

0 .0
ny | 0y, | x4 | Xm | Xpar | Xpaz | Xpas | Ko mar | Kemas | Ko pas | Ang/ny

39,7159,9(0,042 0,380 | 0,566 | 0,008 | 0,004 | 35,15 | 0,009 | 0,305 2,5
49,6 149,910,129 (0,179 (0,658 {0,025 (0,010 | 28,57 | 0,010 | 0,108 4,6
59,4140,0(0,321 0,065 | 0,558 10,039 0,017 | 26,71 | 0,008 | 0,051 10,0

Tabelle 8.383: K, ; des Systems Butanal und Methanol in Abhangigkeit von der Konzen-
tration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

0 .0
ny | ny | x4 | Xy | Xmar | Xpaz | Xpas | Kepar | Ko maz | Ko pas | Ang/ny

39,7159,9(0,047 0,383 0,558 10,008 10,004 | 31,22 | 0,010 | 0,324 12,3
49,6 149,910,133 (0,181 (0,653 |0,023 0,010 | 27,12 | 0,010 | 0,114 6,4
59,4140,0(0,325/0,070 0,549 10,039 0,017 | 24,16 | 0,009 | 0,054 4,1

Tabelle 8.384: K, ; des Systems Butanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 255 K, Bezugsgrofse Aldehyd

0 .0
ny | 0}, | xXa | Xm | Xmar | Xoaz | Xpas | Kemar | Kemas | Ko pas | Ang/ny

49,6 49,910,070(0,125 (0,768 {0,026 {0,011 | 87,63 | 0,005 | 0,072 3,9

Tabelle 8.385: K, ; des Systems Butanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0 .0
ny | 0y, | Xa | Xm | Xpar | Xpaz | Xpas | Ko par | Ko mas | Ko pas | Ang/npy

49,6 149,910,080 (0,128 {0,760 | 0,023 | 0,010 | 74,54 | 0,005 | 0,071 18,8

Tabelle 8.386: K, ; des Systems Butanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Aldehyd

nG | 0% | xa | Xm | xpar | Xpaz | Xpas | Kemar | Kepaz | Kegas | Ang/ng
19.8]78.4]0,054]0.761 | 0,185 4,49 24
39,2159,210,18810,469| 0,336 | 0,007 3,82 0,029 16,0

49,3149,210,318 (0,340 {0,324 {0,011 {0,006 | 3,00 | 0,037 | 0,546 0,1
58,2139,4 (0,465 0,234 10,282 0,013 0,006 | 2,60 | 0,039 | 0,366 -7,4
79,6 119,210,770 0,068 | 0,147 0,010 0,005| 2,81 | 0,031 | 0,233 3,9
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Tabelle 8.387: K, ; des Systems Butanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Alkohol

nG | 0% | xa | Xu | Xpar | Xpaz | Xpas | Kemar | Kepaz | Kemas | Ang/ng
19.8178,410,053 0,761 0,187 4,67 -2,0
39,2159,210,210|0,483 0,301 | 0,006 297 | 0,033 23,5

49,3149,210,318 10,339 (0,327 (0,011 | 0,006 | 3,04 | 0,035 | 0,541 1,1
58,2139,410,456 | 0,222 10,301 | 0,014 10,006 | 2,97 | 0,035 | 0,296 -6,2
79,6119,2/0,771 10,068 |0,148 10,009 | 0,005 | 2,80 | 0,027 | 0,242 0,0

Tabelle 8.388: K, ; des Systems Butanal und Ethanol in Abhangigkeit von der Konzen-
tration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0 0
ny | ny | x4 | Xm | Xpar | Xpaz | Xuas |Kemar | Ko mas | Ko pas | Ang/ng

39,2(59,210,09210,418[0,473(0,014|0,003| 12,23 | 0,026 | 0,191 | 6,1
49,3149,210,189 10,236 0,537]0,026 [0,012] 12,04 | 0,021 | 0,196 | 6.3
58,2]39,410,35310,119]0,471]0,040[0,017] 11,22 | 0,021 | 0,111 | 3,5

Tabelle 8.389: K, ; des Systems Butanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 273 K, Bezugsgrofse Alkohol
0 0

ny | 0y | Xa | Xy | Xgar | Xpaz | Xpas | Ko gar | Ko mas | Ky pas | Ang/ng
39,2159,210,075]0,411|0,496|0,014|0,005| 16,04 | 0,023 | 0,268 -22.0
49,3149,210,198(0,247|0,517]0,028 0,012 | 10,60 | 0,025 | 0,202 9,2
58,2139,410,35510,122|0,466 | 0,040 |0,017| 10,76 | 0,023 | 0,111 0,6

Tabelle 8.390: K, ; des Systems Butanal und Ethanol in Abhangigkeit von der Konzen-
tration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0 0
ny | ny | x4 | Xy | Xpar | Xpaz | Xpas | Kegar [ Ko mao | Ky mas | Ang/ng

49,3149,210,109 0,167 (0,679 0,029 0,016 | 37,21 | 0,011 | 0,130 10,7

Tabelle 8.391: K, ; des Systems Butanal und Ethanol in Abhangigkeit von der Konzen-
tration bei T = 255 K, Bezugsgrofse Alkohol

0 0
ny | ny | x4 | Xy | Xpar | Xpaz | Xpas | Kegar [ Kemao | Ko mas | Ang/ng

49,3149,210,126 10,174 0,663 | 0,023 10,013 | 30,19 | 0,009 | 0,146 22,2

Tabelle 8.392: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofke Aldehyd

nG (0l p| xp [ xXi_p | Xga1 | Xpas | Xgas | Kemar | Kegaz | Kegas | Ang/n; p
20.0] 80.0 [0.055|0.764]0.181] - | - | 431 | - - 2200
40,01 60,0 10,207 0,480 ]0,305| 0,008 - 3,07 0,042 - -15,9

50,01 50,0 10,313(0,334{0,337 (0,012 0,004 | 3,22 | 0,036 | 0,363 5,5
60,11 39,9 | 0,466 | 0,220 {0,295 (0,013 0,005 | 2,88 | 0,033 | 0,303 1,3
80,01 20,0 {0,764 (0,077 (0,145 0,010 {0,005 | 2,47 | 0,035 | 0,264 -12,0
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Tabelle 8.393: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

nG n)_p| xa | xv | xXpar | Xpaz | Xpas | Kemar | Ko gas | Ko mas | Ang/ng_p
20,01 80,0 [0,021|0,755|0,224 - - 13,96 - - -69,7
40,0 | 60,0 [ 0,178 10,461 |0,351|0,010| - 4,29 0,036 - -25,6

50,0| 50,0 [0,318]0,339]0,327]0,012]0,004| 3,04 | 0,038 | 0,360 5,9
60,1] 39,9 [0,467]0,22110,293[0,013]0,005| 2,84 | 0,033 | 0,316 1,2
80,0] 20,0 [0,763]0,071 10,151 ]0,010]0,005| 2,81 | 0,031 | 0,232 4.8

Tabelle 8.394: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgroke Aldehyd

0 .0
ny |(n)_p| x4 | Xm | Xpar | Xpaz | Xpas | Kepar | K pas | Ko pmas | Ang/ni_p

40,0] 60,0 [0,084]0,40210,502]0,013]0,000| 14,92 | 0,020 | 0,000 10,3
50,0] 50,0 [0,181]0,23310,545[0,030]0,011| 12,94 | 0,023 | 0,160 9,0
60,1] 39,9 [0,362]0,111 0,470 [0,042]0,015] 11,69 | 0,021 | 0,086 | 20,3

Tabelle 8.395: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrife Alkohol

n% 0 p| xa | xv | xpar | xXpaz | Xpas | Kemar | Kegaz | Kemas | Ang/ny_p
40,0| 60,0 {0,109|0,418 0,461 | 0,012 - 10,15 | 0,024 - 37,5

50,01 50,0 {0,19510,245 {0,521 {0,028 {0,011 | 10,90 | 0,025 | 0,179 12,9
60,11 39,9 10,373(0,126 | 0,445 | 0,041 | 0,015| 9,46 | 0,026 | 0,102 10,5

Tabelle 8.396: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofse Aldehyd

0 [0
ny |n)_p| xa | Xm | Xpar | Xpaz | Xpas | Kopar | Kepas | Ko pmas | Ang/ni_p

50,01 50,0 {0,104 {0,162 {0,689 (0,032 0,013 | 40,86 | 0,011 | 0,096 16,1

Tabelle 8.397: K, ; des Systems Butanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrife Alkohol

0 [0
ny |n)_p| xp | xi-p | Xpar | Xpaz | Xpas | Ko mar | K pas | Ko mas | Ang/ny_p

50,01 50,0 {0,135(0,180 {0,649 | 0,027 {0,009 | 26,85 | 0,012 | 0,090 38,9

8.1.4.4 Systeme mit Heptanal

Tabelle 8.398: K, ; des Systems Heptanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Aldehyd

nd [ 0% | xa | xm | Xmar | Xmas | Xmas | Kegar | Kemas | Kegas | Ang/ny
0.7 190.0]0,009/0.893[0.008| - | - | 1193 | - - 32,9
24,0175,310,035]0,693|0,272 - - 11,21 - - -1,5

48,6149,910,237(0,279 (0,467 (0,011 {0,005| 7,06 | 0,015 | 0,288 -2,8
71,0126,8 (0,626 10,059 0,294 0,014 10,008 8,01 | 0,010 | 0,110 16,2
87,71 9,6 {0,891/0,012/0,090 0,006 | - 8,22 | 0,009 - 19,4
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Tabelle 8.399: K, ; des Systems Heptanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Alkohol

0 0
ny [0y | xa | Xu | Xgar | Xpaz | Xpas | Ko mar | Ko mao | Ko mas | Ang /ny

9,7 190,0] - _ _ _ _ _ _ _ _
24,0(75,310,034 0,693 0,274] - TR . _ 0,8
48,6]49,910,23210,274]0,4770,011[0,005| 7,51 | 0,014 | 0276 | -39
71,0]26,8(0,635|0,062]0,282[0,013[0,008| 7,17 | 0,010 | 0,137 | 8,0
87,71 9,6 10,801 ]0,013]0,089]0,006] - | 744 | 0,010 | - 0,4

Tabelle 8.400: K, ; des Systems Heptanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgroke Aldehyd
0 0

ny [0y | xa | Xu | Xgar | Xaaz | Xpas | Ko mar | Ko mao | Ko mas | Ang /ny
39,0159,810,03810,373{0,589| - - 41,70 - - 25,7
48,7149,810,102|0,137|0,746 | 0,015| 0,000 | 53,08 | 0,004 | 0,000 81,6
58,4139,8 10,361 0,104 0,494 (0,041 0,000| 13,23 | 0,017 | 0,000 -595,4

Tabelle 8.401: K, ; des Systems Heptanal und Methanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

ng | nd | xa | xu [ xmar | xXmaz | xpas | Kepar | Kepas | Kopas | Ang/ny
39,0159,810,08410,403{0,513| - - 15,17 - - 158.,5
48,7149,810,187(0,205| 0,609 | 0,000 {0,000 | 15,95 | 0,000 - 1234
58,4139,810,32210,054|0,576 | 0,048 | 0,000 | 33,36 | 0,008 - -24.5

Tabelle 8.402: K, ; des Systems Heptanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

ng | 0% | xa | x| Xmar | xXmaz | xpas | Kegar | Kemaz | Kegas | Ang /ng
10,0187,9{0,018 10,888 (0,094 | - - 5,92 - - 9,9
24,0173,810,07710,700{0,223 | - - 4,13 - - -17,2
48,5149,010,31810,334|0,339(0,010| - 3,19 - - 6,3
70,0127,210,646 (0,111]0,226|0,012(0,005| 3,14 | 0,026 | 0,220 7,6
86,6 9,5 10,89110,017{0,083|0,006|0,003| 5,39 0,015 | 0,101 71,3

Tabelle 8.403: K, ; des Systems Heptanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-
tration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

ng | 0% | xa | xa | Xmar | Xmaz | xXgas | Kegar | Kemaz | Ko gas | Ang /ng
10,0/87.9]0.0260889(0.085| - | - | 372 | - i 545
24,0173,810,04410,690(0,267| - - 8,83 - - -51,3
48,5149,010,324 10,340 0,326 | 0,009 | - 2,95 - - 6,3
70,0127,210,648 10,116 0,219|0,012]0,005| 2,92 | 0,028 | 0,235 4,0
86,6 9,5 10,89210,026|0,074|0,005|0,003| 3,16 | 0,026 | 0,192 11,9
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Tabelle 8.404: K, ; des Systems Heptanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-

tration bei T = 273 K, Bezugsgrofse Aldehyd

nY | 0% | xa | xm | Xmar | Xmas | Xmas | Kepar | Kemas | Kopas | Ang/ng
38,61959,010,081|0,398 0,521 - - 16,22 - - 27,6
48,2149,310,155|0,219{0,592 0,022 (0,012 | 17,46 | 0,014 | 0,195 38,8
58,3139,1/0,331|0,07810,535|0,0370,019| 20,84 | 0,010 | 0,072 96,2

Tabelle 8.405: K, ; des Systems Heptanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-

tration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

nY | n% | xa | Xy | xXpgar | Xmaz | Xgas | Kegar | Kegaz | Kegas | Ang /ng
38.659.0|0.125]0427 0448 - | - | 842 | - - 794
48,2149,310,200|0,258|0,511]0,020|0,010| 9,88 | 0,019 | 0,264 48,5
53.3139.110.371] 0,127 0,454 0,032 0,016 | 9,67 | 0,019 | 0,145 | 36.1

Tabelle 8.406: K, ; des Systems Heptanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-

tration bei T = 255 K, Bezugsgrofse Aldehyd

0
Dg

0
Ng

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Kr,HAl

Kr,HAQ

Kr,HA3

ADH/DE

48,2

49,3

0,106

0,126

0,769

57,83

138,2

Tabelle 8.407: K, ; des Systems Heptanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der Konzen-

tration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0
Dp

0
Ng

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

K:B,HAI

K:B,HAQ

K:U,HA3

Ang/ng

48,2

49,3

0,206

0,224

0,570

12,34

158,3

Tabelle 8.408: K, ; des Systems Heptanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-

zentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

ny (n)_p| xa | xXar | Xmar | Xwaz | Xmas | Ko gar | Kemao | Ko gas | Ang/ny_p
94 189,410,019/0,897]0,084| - - 491 - - -27.3
24,31 74,3 10,0791 0,699 | 0,221 - - 3,99 - - -12.1
48,31 49,7 10,310(0,340 0,340 | 0,010 | - 3,22 | 0,030 - 14,7
71,7] 25,8 {0,669 0,106 |0,207 0,012 (0,006| 2,93 | 0,031 | 0,253 91
87.0] 10,2 | 0,833/ 0,017 0,089 0,007 0,003| 592 | 0,016 | 0,088 | 89.9

Tabelle 8.409: K, ; des Systems Heptanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-

zentration bei T = 295 K, Bezugsgrifke Alkohol

nY nl p| xa | Xy | xXpgar | Xpao | Xpas | Ko gar | Ko mao | Ko gas | Ang/ni_p
041894 - | - | - | - | - - - - -
24,31 74,3 10,061]0,693(0,246| - - 5,85 - - -30,4
48,31 49,7 10,326 | 0,35510,309| 0,010 | - 2,67 | 0,036 - 15,3
71,71 25,8 10,670|0,109 (0,202 {0,013 0,006 2,78 | 0,034 | 0,253 3,2
87,01 10,2 10,885|0,029(0,078{0,005|0,002| 3,04 | 0,025 | 0,163 5,2
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Tabelle 8.410: K, ; des Systems Heptanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgroke Aldehyd

Y () _p| xa | xXu | Xgar | Xmaz | Xpas | Kegar | Kegao | Kegas | Ang/ny_p
38,91 59,3 10,073]0,405(0,509|0,013| - 17,21 | 0,020 - 24.5
48,6 49,4 10,195(0,245 10,531 0,023 | 0,007 | 11,13 | 0,020 | 0,132 73,3
57.7 40,1 |0.303 0,079 0,556 | 0,042 0,020 | 23,28 | 0,011 | 0,069 | 1055

Tabelle 8.411: K, ; des Systems Heptanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofse Alkohol

nY (n)_p| xa | X | Xgar | Xpaz | Xpas | Ko par | Ko pas | Ko gas | Ang/ng_p
38,9159,30,117|0,432|0,439|0,011 - 8,66 | 0,025 - 88,4
4861 49.4 10,195|0,24510,531 0,023 0,007 | 11,13 | 0,020 | 0,132 73,2
5770 40.1 |0,353] 0,134 0,463 0,035]0,016| 9.78 | 0,022 | 0130 | 39,3

Tabelle 8.412: K, ; des Systems Heptanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0
Ny

0
N _p

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

K:r,HAl

Ka:,HAZ

Ka:,HAS

AnH/nlfP

48,6

49,4

0,086 0,139

0,737

0,038

61,77

0,010

53,9

Tabelle 8.413: K, ; des Systems Heptanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0
Ny

0
n;_p

XA

XM

XHA1

XHA2

XHA3

Ka:,HAl

Ka:,HAZ

Ka:,HAIS

ADH/nlfP

48,6

49,4

0,132]0,182

0,649

0,036

26,98

0,016

79,6

8.1.4.5 Systeme mit Decanal

Tabelle 8.414: K, ; des Systems Decanal und Methanol in Abhéngigkeit von der

Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

nd, | n%, | xp Xy | Xpar | Xpae | Konar | Komas | Anp/ny
19.6 | 80,0 | 0,020 | 0,762 | 0208 | - | 931 - 16,3
301 60,1 0,125 | 0431 | 0444 | - | 825 - 10,0
9.1 49,9 | 0,232 | 0,253 | 0,506 | 0,009 | 859 | 0,009 | 205
53.8 | 40,0 | 0,413 | 0,150 | 0424 | 0,013 | 684 | 0011 | -57
786 | 19,8 | 0,753 | 0,035 | 0,198 | 0,013 | 7.60 | 0012 | -158

Tabelle 8.415: K, ; des Systems Decanal und Methanol in Abhéngigkeit von der

Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

nd, | n%, | xp Xy | Xpar | Xpaz | Kopar | Ko maz | Anp/ny
196 | 80,0 | - } - B 3 -
39,1 | 60,1 | 0,106 | 0,418 | 0,476 - 10,76 - -22.,5
49,1 | 49,9 | 0,258 | 0,278 | 0,456 | 0,009 6,37 0,011 22,7
58,8 | 40,0 | 0,408 | 0,145 | 0,431 | 0,015 7,26 0,012 -2.5
78,6 | 19,8 | 0,752 | 0,029 | 0,204 | 0,014 9,22 0,010 -4.6
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Tabelle 8.416: K, ; des Systems Decanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der

Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofse Aldehyd

DOD HQE XD XE XHA1 | XHA2 Kx,HA1 KJ:,HAQ Anp / g
20,0 | 80,0 | 0,053 | 0,763 | 0,184 | 0,000 4,54 0,000 -2.1
40,2 | 59,8 | 0,213 | 0,471 | 0,315 | 0,000 3,14 0,000 -6,9
50,0 | 50,0 | 0,323 | 0,332 | 0,335 | 0,010 3,13 0,028 -14
60,3 | 39,7 | 0,465 | 0,200 | 0,323 | 0,012 3,48 0,023 20,7
79,4 | 20,6 | 0,762 | 0,082 | 0,157 2,52 -21,0

Tabelle 8.417: K, ; des Systems Decanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der

Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

DOD HQE XD XE XHA1 | XHA2 Kx,HA1 Ka:,HAQ Anp / ng
20,0 | 80,0 | 0,049 | 0,762 | 0,189 - 5,09 - -9,6
40,2 | 59,8 | 0,203 | 0,464 | 0,332 | 0,000 3,52 0,000 -4,5
50,0 | 50,0 | 0,322 | 0,332 | 0,337 | 0,010 3,16 0,028 -5,17-1073
60,3 | 39,7 | 0,478 | 0,218 | 0,293 | 0,011 2,81 0,027 13,0
79,4 | 20,6 | 0,759 | 0,070 | 0,171 - 3,21 - -8,6

Tabelle 8.418

: Kz i des Systems Decanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der

Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofse Aldehyd

ﬂ% HQE XD XE XHA1 | XHA2 Kx,HAl Ka:,HAQ Anp / g
40,2 | 59,8 | 0,090 | 0,388 | 0,521 - 14,85 - 14,9
50,0 | 50,0 | 0,189 | 0,189 | 0,621 - 17,30 - 41,1
60,3 | 39,7 | 0,363 | 0,071 | 0,528 | 0,038 | 20,55 0,010 83,2

Tabelle 8.419

: Kz i des Systems Decanal und Ethanol in Abhéngigkeit von der
Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

nd, | n% Xp xp | Xgar | Xpaz | Komar | Kemaz | Anp/ng
40,2 | 59,8 | 0,116 | 0,406 | 0,478 - 10,16 - 427
50,0 | 50,0 | 0,232 | 0,232 | 0,535 - 9,92 - 43,2
60,3 | 39,7 | 0,393 | 0,113 | 0,459 | 0,035 | 10,32 0,019 24,2

Tabelle 8.420

: Kz,; des Systems Decanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der

Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgroke Aldehyd

nY, (n) 5| xp | xi—p | Xga1 | Xgaz | Kewar | Kegaz | Anp/ny_p
39,3 | 59,3 | 0,211 | 0,477 | 0,312 - 3,09 - -12,8
48,3 | 50,2 | 0,309 | 0,346 | 0,335 | 0,010 3,13 0,032 4,1
58,8 | 39,6 | 0,459 | 0,209 | 0,321 | 0,012 3,39 0,024 11,9
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Tabelle 8.421: K, ; des Systems Decanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der
Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

Tl% Il(l)_p XD Xi—-pP | XHA1 | XHA2 Kx,HA1 Ka:,HAQ AnD/H1—P
39,3 | 59,3 | 0,190 | 0,463 | 0,346 - 3,93 - -18,7
48,3 | 50,2 | 0,315 | 0,350 | 0,326 | 0,010 2,96 0,032 7,4
58,8 | 39,6 | 0,468 | 0,221 | 0,300 | 0,011 2,90 0,026 8,5

Tabelle 8.422: K, ; des Systems Decanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Aldehyd

ﬂ% Il(l)_p XD | X1—P | XHA1 | XHA2 | XHA3 Kx,HAl Kx,HAQ Kx,HA3 AHD/Hl—P
39,31 59,3 [0,082/0,392|0,527| - - 16,45 - - 15,9
48,3 | 50,2 {0,181 (0,212|0,607| - - 15,80 - - 39,5
58,81 39,6 {0,335]0,095(0,509{0,039 0,022 | 16,03 | 0,014 | 0,102 38,2

Tabelle 8.423: K, ; des Systems Decanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit von der Kon-
zentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

n, [0y p| xp | Xi_p | Xga1 | Xpas | Xpas | Kemar | Kegaz | Kegas | Anp/ng_p
30.3] 593 [0.113]0412]0475| - | - | 1024 | - - 511
4831502 0220]02580514] - | - | 873 | - - 19,7
58,81 39,6 {0,355]0,119(0,469 (0,036 |0,020| 11,07 | 0,020 | 0,144 16,2

8.1.4.6 Systeme mit 2-Chlorbenzaldehyd

Tabelle 8.424: K, ; des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofie Aldehyd

nd o 08 | xoo | xu [ Xpar | xva | xw | Kemar | Keva | Ang o/ny
23.9 | 75,6 | 0,098 | 0,558 | 0,031 | 0.156 | 0.156 | 0,567 | 1411 |  -10.8
30.1 | 60,1 0,257 0,329 | 0,038 | 0,188 | 0,188 | 0454 | 2.776 | -18.6
48,8 | 502 | 0,391 | 0,249 | 0,041 | 0,159 | 0,159 | 0425 | 2472 | 272
53.9 | 40.0 | 0,543 | 0,263 | 0,066 | 0,064 | 0,064 | 0460 | 0.238 |  -7.2
72.2 | 26,3 0.706 | 0,135 | 0,042 | 0,058 | 0,058 | 0443 | 0.601 |  -23.8

Tabelle 8.425:

K, des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofie Alkohol

nd o | 0 | Xo—o | xm | xXpar | xva | xw | Kogar | Kova | A no_o/ny
23.9 | 75,6 | 0,086 | 0.541 | 0,033 | 0.170 | 0.170 | 0,720 | 1,604 |  -19.6
39,1 | 60,110,242 | 0,298 | 0,042 | 0,209 | 0,209 | 0,589 | 3,452 -15,4
48,8 150,210,376 | 0,210 | 0,047 | 0,183 | 0,183 | 0,597 | 3,405 -17,0
58,9 40,0 | 0,540 | 0,255 | 0,069 | 0,068 | 0,068 | 0,503 | 0,259 -5,3
72,2 126,310,703 |0,116 | 0,047 | 0,067 | 0,067 | 0,579 | 0,821 -12,4
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Tabelle 8.426:

K., des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Aldehyd

n |0l | xoc| xu | xgar | xva | xw | Kemar | Keva | Ang o/ny
38,9 159,910,233 0,307 0,071 0,195 (0,195 | 0,986 | 1,750 -38.,5
49,1 149,410,377 (0,204 | 0,065 | 0,177 | 0,177 | 0,851 | 2,356 -38,8
58,8 40,0 0,515 0,177 | 0,087 | 0,110 | 0,110 | 0,953 | 0,782 -20,1

Tabelle 8.427:

K, des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrdfhe Alkohol

n o0l | x| xu | xgar | xva | xw | Kemar | Keva | Ang o/ny
38.9 | 59.9 | 0,195 | 0,236 | 0,086 | 0.241 | 0.241 | 1.868 | 2.870 |  -32.9
191 49,410,352 0,142 [ 0,078 | 0,214 | 0.214| 1,563 | 4,090 |  -22.6
58,8 40,0 | 0,508 | 0,156 | 0,095 | 0,121 | 0,121 | 1,209 | 0,981 -10,1

Tabelle 8.428:

K., des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Aldehyd

Dg_c DS)M X9—C XM | XHAL | XVA Xy K:Jc,HAl K(L’,VA AIl2-c/IlM
49,1 149,410,355 | 0,131 ] 0,059 | 0,228 | 0,228 | 1,264 | 6,704 -61,1

Tabelle 8.429:

K., des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Methanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

n |0l [ x| xu | xpar | xva | xw | Kemar | Keva | A noo/ny
49,1 149,410,328 | 0,061 | 0,069 | 0,271 | 0,271 | 3,475 | 17,324 =227

Tabelle 8.430:

K., des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0y | 0% | xoc| xp | xpar | xva | xw | Kemar | Keva | Anso/ng
10,2 | 87,710,034 | 0,821 | 0,011 | 0,067 | 0,067 | 0,393 | 0,504 -9.1
23,8 | 74,010,145 | 0,620 | 0,026 | 0,105 | 0,105 | 0,285 | 0,692 -10,6
49,8 | 47,710,448 | 0,333 | 0,035 | 0,092 | 0,092 | 0,234 | 0,720 -10,3
711 | 26,2 0,708 | 0,142 0,023 | 0,063 | 0,063 | 0229 | 1224 | -174
87.3 | 9.8 | 0,896 0,046 | 0,007 | 0,025 | 0,025 | 0,179 | 1.871 | -385

Tabelle 8.431:

K, des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofie Alkohol

nd o | 0} | %o | xp | Xpgar | xva | xw | Kegar |Keyva | Ano_c/ng
10,2 | 87,710,028 | 0,814 | 0,012 | 0,073 | 0,073 | 0,519 | 0,552 -23,7
23,8 | 74,010,134 | 0,606 | 0,028 | 0,116 | 0,116 | 0,344 | 0,792 -15,0
49,8 147,710,444 | 0,321 | 0,038 | 0,099 | 0,099 | 0,266 | 0,798 -8,2
71,1 126,210,706 | 0,131 | 0,021 | 0,071 | 0,071 | 0,230 | 1,795 -11,2
87,3 1 9.8 10,895 | 0,035 0,009 | 0,030 | 0,030 | 0,291 | 2,856 -16,8
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Tabelle 8.432:

K., des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit

von der Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0
Ny _¢

0
Ng

Xo_C

XE

XHA1

XvA

Xw

Kac,HAl

Ka:,VA

A Ilz—c/DE

39,0

28,6

0,276

0,366

0,054

0,152

0,152

0,533

1,180

-7,9

48,5

49,0

0,401

0,273

0,057

0,135

0,135

0,517

1,174

8,2

28,3

39,1

0,533

0,188

0,049

0,115

0,115

0,493

1,422

20,2

Tabelle

8.433:

K, des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit

von der Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrifke Alkohol

0
Ny, ¢

0
Ng

Xo—C

XE

XHA1

XVA

Xw

K:E,HAl

KIL‘,VA

Any_c/ng

39,0

58,6

0,270

0,355

0,056

0,160

0,160

0,580

1,295

6,5

48,5

49,0

0,396

0,261

0,060

0,142

0,142

0,576

1,292

5.2

58,3

39,1

0,525

0,166

0,055

0,127

0,127

0,636

1,752

“10,6

Tabelle

8.434:

K, des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit

von der Konzentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0
Ny _¢

0
Ny

X2—C

XE

XHA1

XvA

Xw

Kx,HAl

Km,VA

A Dz—c/nE

48,5

49,0

0,377

0,231

0,088

0,152

0,152

1,011

1,147

-16,3

Tabelle

8.435:

K., des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und Ethanol in Abhéngigkeit

von der Konzentration bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0
Ny _¢

0
Ng

Xo—C

XE

XHA1

XyvA

Xw

Kz,HAl

Km,VA

A n2—C/nE

48,5

49,0

0,366

0,207

0,095

0,166

0,166

1,250

1,402

-10,1

Tabelle

8.436:

K., des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol in Abhangigkeit von

der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

0
Ny _¢

0
ny_p

X9—C

X1—-pP

XHA1

Xy A

Xw

Kx,HAl

KJ:,VA

A 112—0/111—13

8,3

89,5

0,052

0,892

0,017

0,019

0,019

0,370

0,024

1,4

25,1

734

0,179

0,648

0,031

0,071

0,071

0,270

0,250

-9,9

48,6

49,4

0,437

0,367

0,037

0,079

0,079

0,230

0,465

8,8

72,1

25,4

0,719

0,152

0,024

0,053

0,053

0,218

0,769

21,0

86,7

10,5

0,889

0,067

0,013

0,016

0,016

0,225

0,272

-17,9

Tabelle 8.437

: Kz,; des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol in Abhéngigkeit von
der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrdfe Alkohol

n) o |0 p| x| xi_p | xpar | xva | xw |Komar | Kova | Ans_o/ni_p
8,3 89,5 [0,051|0,892|0,017|0,020| 0,020 | 0,380 | 0,025 -1,2

25,1 | 73,4 10,172 10,639 | 0,033 | 0,078 | 0,078 | 0,302 | 0,285 -12,1
48,6 | 49,4 | 0,433 | 0,358 | 0,040 | 0,085 | 0,085 | 0,256 | 0,505 -7,0

72,1 | 25,4 10,716 | 0,137 | 0,027 | 0,060 | 0,060 | 0,274 | 0,977 -12,2
86,7 | 10,5 | 0,889 | 0,062 | 0,015 | 0,017 {0,017 | 0,269 | 0,317 -13,2
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Tabelle 8.438

der Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofke Aldehyd

: Kz i des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol in Abhéngigkeit von

n o) plxoc|xiop | xpar | xva | xw | Kepar [Keva|Anoo/n_p
38,9 | 59,3 10,265 | 0,350 | 0,050 | 0,167 | 0,167 | 0,541 | 1,598 -4.3
184 | 496 | 0,304 | 0,263 | 0,050 | 0,147 | 0,147 | 0,482 | 1,640 2.2
58,4 | 39,4 10,526 | 0,165 | 0,046 | 0,132 | 0,132 | 0,527 | 2,305 -14.4

Tabelle 8.439: K, ; des Systems 2-Chlorbenzaldehyd und 1-Propanol in Abhéngigkeit von
der Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

n o plxoc|xip | xgar | xva | xw | Kegar |[Keva|Anyo/ngp
38.9 | 59.3 | 0,261 | 0,343 | 0,051 | 0.172| 0.172 | 0,570 | 1,696 48
48,4 | 49,6 10,393 {0,259 | 0,051 | 0,149 | 0,149 | 0,499 | 1,686 -1,9
58,4 | 39,4 | 0,522 ] 0,150 | 0,046 | 0,141 | 0,141 | 0,589 | 2,852 -7,2

8.1.4.7 Systeme mit 3-Phenylpropanal

Tabelle 8.440: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und Methanol in Abhéngigkeit von der
Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgroke Aldehyd

nd 508 | xsop | xXur | Xmar | Xpaz | Xpas | Kemar | Kemas | Kemas | A ns_p/ny
23,0 76,310,022|0,705/0,272| - - 17,18 - - 1,7
38,9159,910,076|0,400/0,523| - - 17,11 - - 71,3
48,4 150,110,202/0,239(0,549(0,010| - 11,37 | 0,008 - 17,0
74,7 123,010,685(0,012]0,279(0,015|0,010| 35,27 | 0,002 | 0,027 320,6

Tabelle 8.441: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und Methanol in Abhéngigkeit von der
Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Alkohol

ng 5| 0% | Xs_p | Xu | Xpar | Xpaz | Xpas | Ko par | Kemas | Ko mas | A ns_p/nyy
23,0 176,310,025|0,706 /0,268 | - - 14,93 - - 15,9
38,9 159,910,181|0,468/0,352| - - 4,16 - - 247 .4
48,4 150,110,224 /0,260|0,506|0,009| - 8,68 | 0,009 - 18,4
74,7 123,010,696|0,04210,240(0,013(0,008| 8,15 | 0,010 | 0,107 17,5

Tabelle 8.442: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und Methanol

in Abhéangigkeit von der Konzentration
bei T = 273 K, Bezugsgrdofhe Aldehyd

Ilg_ P 11?\4 X3-p XM XHA1 Kz,HAl A I13713/ Npr
38,6 | 60,2 | 0,028 | 0,377 | 0,595 | 56,53 31,2
48,7 | 49,8 | 0,077 | 0,098 | 0,825 | 109,55 264,8
58,6 | 39,6 | 0,268 | -0,083 | 0,815 | -36,65 -237,6
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Tabelle 8.443: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und Methanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 273 K, Bezugsgrdfhe Alkohol

Hg, P H?w X3-p XM xpa1 | Kema A nzfp/ Npr
38,6 | 60,2 | 0,087 | 0,414 | 0,499 | 13,89 268,2
48,7 | 49,8 | 0,217 | 0,234 | 0,549 | 10,80 314,8
58,6 | 39,6 | 0,480 | 0,231 | 0,289 2,60 -14.1

Tabelle 8.444

: K;,; des Systems 3-Phenylpropanal und Methanol

in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 255 K, Bezugsgrofhe Aldehyd

N3 _p

N

X3—-pP

XM

XHA1

Kx,HAl

A n3fP/nM

48,7

49,8

0,036

0,057

0,908

449,02

4458

Tabelle 8.445:

K., des Systems 3-Phenylpropanal und Methanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

N3_p

Npg

X3-p

XM

XHA1

K:c,HAl

A D37P/HM

48,7

49,8

0,187

0,205

0,607

15,77

703,7

Tabelle 8.446:

K., des Systems 3-Phenylpropanal und Ethanol in Abhangigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofte Aldehyd

n 5| 0% | xsop | xg | Xpar | Xpaz | Kegar | Kegao | A nz_p/ng
23,0 | 74,8 | 0,044 | 0,706 | 0,250 - 8,08 - 16,6
38,7 | 58,9 | 0,172 | 0,456 | 0,372 - 4,73 - 12,2
51,0 | 46,5 | 0,319 | 0,267 | 0,398 | 0,015 4,66 0,026 14,9
70,1 | 27,1 | 0,645 | 0,083 | 0,271 - 5,05 - 44.8
83,9 | 13,2 | 0,846 | 0,021 | 0,134 - 7,63 - 48,5

Tabelle 8.447:

K, des Systems 3-Phenylpropanal und Ethanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofie Alkohol

nd p| nY | xsop | xp | xgar | Xgaz | Kogar | Kogas | Ang_p/ng
230 | 74.8 | 0,069 | 0.714 | 0217 | - | 440 - 84.1
38,7 | 58,9 | 0,193 | 0,470 | 0,337 - 3,72 - 23,0
51,0 | 46,5 | 0,333 | 0,281 | 0,372 | 0,014 3,97 0,029 12,3
70,1 | 27,1 | 0,648 | 0,104 | 0,234 | 0,015 3,47 0,028 16,7
83,9 | 13,2 | 0,847 | 0,029 | 0,124 - 5,08 - 6,7
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Tabelle 8.448: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und Ethanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 273 K, Bezugsgrofe Aldehyd

Hg, P H% X3-P XE XHA1 Kac,HAl A n37P/ ng
38.7 | 58,9 | 0,078 | 0,394 | 0,528 | 17,14 15,3
48,7 | 48,8 | 0,148 | 0,150 | 0,703 | 31,84 149.9
58,5 | 38,9 - - - - -

Tabelle 8.449: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und Ethanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

Hg,p H% X3—p XE XHA1 K:r,HAl A H37P/HE
38,7 | 58,9 | 0,108 | 0,414 | 0,478 | 10,66 53,2
48,7 | 48,8 | 0,229 | 0,231 | 0,540 | 10,23 344.7
58,5 | 38,9 | 0,423 | 0,132 | 0,445 7,96 98,2

Tabelle 8.450:

K., des Systems 3-Phenylpropanal und Ethanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 255K, Bezugsgroke Aldehyd

Hg,p Tl% X3-p XE XHA1 Kx,HAl AHS—P/DE
48,7 | 48,8 | 0,066 | 0,068 | 0,865 | 190,73 444.3

Tabelle 8.451:

K, des Systems 3-Phenylpropanal und Ethanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 255K, Bezugsgrofke Alkohol

0

0
N3 p | DE

X3-pP

XE

XHA1

Kz,HAl

A n3—P/nE

48,7 | 48,8

0,230

0,231

0,539

10,13

453,2

Tabelle 8.452:

K., des Systems 3-Phenylpropanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofe Aldehyd

ng_p H(l]_p X3—p | X1—p | XgA1 | XHA2 K:c,HAl Kx,HAZ A n3—13/111—13
9,7 89,1 | 0,010 | 0,892 | 0,098 - 10,91 - -19,9
24,3 | 74,2 | 0,051 | 0,689 | 0,260 - 7,34 - 2,0

50,2 | 47,7 {0,309 | 0,284 | 0,394 | 0,012 4,49 0,022 10,1

73,1 | 24,4 | 0,688 | 0,121 | 0,176 | 0,014 2,12 0,055 -54.9

Tabelle 8.453: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und 1-Propanol in Abhéngigkeit
von der Konzentration bei T = 295 K, Bezugsgrofie Alkohol

n)_p |0l p | xsop | xi—p | Xpar | Xpaz | Komar | Kogas | Ang_p/ny_p
97 | 89,1 - - - - - - -

24,3 | 74,2 | 0,054 | 0,689 | 0,256 - 6,87 - 0,072
50,2 | 47,7 | 0,322 | 0,298 | 0,368 | 0,011 3,84 - 0,108
73,1 | 24,4 | 0,684 | 0,070 | 0,228 | 0,018 4,80 0,024 -0,219
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Tabelle 8.454: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und 1-Propanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 273 K, Bezugsgroke Aldehyd

Hg,p H(l),p X3—-pP | X1—p | XHgAl Kac,HAl A n37P/n17P
38,9 | 59,3 | 0,056 | 0,381 | 0,563 | 26,37 68,0
49,1 | 48,9 | 0,140 | 0,136 | 0,724 | 38,05 191,0
57,9 | 39,9 - - - - -

Tabelle 8.455: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und 1-Propanol in Abhangigkeit
von der Konzentration bei T = 273 K, Bezugsgrofe Alkohol

Hg,p Il(l),p X3—p | Xi—pP | XgA1 | XHA2 Kx,HAl K:c7HA2 A n3—13/111—13
38,9 | 59,3 | 0,161 | 0,449 | 0,390 - 5,41 - 3,106
49,1 | 48,9 | 0,265 | 0,262 | 0,473 - 6,30 - 1,917
57,9 | 39,9 | 0,387 | 0,135 | 0,453 | 0,026 8,66 0,017 1,077

Tabelle 8.456: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und 1-Propanol

in Abhéngigkeit von der Konzentration bei T = 255K,

Bezugsgrofke Aldehyd

0
N _p

X3-p

X1-p

XHA1

K:r,HAl

A H37P/H17P

48,9

0,075

0,072

0,853

156,99

4473

Tabelle 8.457: K, ; des Systems 3-Phenylpropanal und 1-Propanol
in Abhéngigkeit von der Konzentration
bei T = 255 K, Bezugsgrofe Alkohol

0
N _p

X3-p

X1-p

XHA1

K:r,HAl

A H37P/H17P

48,9

0,241

0,239

0,520

9,02

418,2
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8.1.5 UNIFAC-Parameter

Tabelle 8.458: Einteilung der untersuchten Stoffe in UNIFAC-Gruppen

Stoffe Gruppeneinteilung
Acetaldehyd 1CHO, 1CHg
Propanal 1CHO,1CHs,1CHs
Butanal 1CHO, 1 CHs, 2 CHy
Heptanal 1CHO, 1CHg,5CH,
Decanal 1CHO, 1 CHgs,8 CHy

2-Phenylpropanal
2-Chlorbenzaldehyd

1 CHO, 2 CH,, 1 AC, 5ACH
1CHO, 1 AC, 4 ACH, 1 ACCl

Methanol CH30H

Ethanol 1CHgs,1CH,,10OH
1-Propanol 1CH3s,2CH,,1 0OH
Halbacetale

HO(CHOCHg) CH;
HO(CHOCH;),CH,CHj
HO(CHOCH;),(CHz)2CHj

HO(CHOCH,CHs),, CHs

HO(CHOCH,CHs), CHyCHj

O(CHOCHQCH3) (CHQ)QCH?)
(CHO(CH,)»CHj),CHj
(
(
(
(
(
(

s

(CHy)oCHs), CHyCHy
(CHQ)QCHg)n<CH2)2CH3
(CH2)5CH3)n Hs
(CHQ)g,CHg)n H>CHj;
(CHa)5CHs)(CHa)oCHy
(CH2)gCH3),CH3
HO(CHO(CHQ)gCHg)n H>CHj;
HOCHOCgH4CICH;3
CH30CHCgH4CIOCH3
HOCHOCgH4CICH>CHg
CH3CH;OCHCgH4CIOCH,CH3
HOCHOCGH,C1(CHa)2CHs

E

CH3CHyCH2,OCHCgH4sClIOCH2,CH,CH3

HO(CHO(CHy)3CgHs), CHs
HO(CHO(CHa)5CgHs), CHoCHs
HO(CHO(CHa)3CgHs), (CHy )2 CHs

2CH3,10H,nCHO;n=1,2,3
2CH3,1CH,10H,nCHO;n=1,2,3
2CH3,2CH5,10H,nCHO;n=1,2,3
2CH3,1CH3,10H,nCHO;n=1,2,3
2CH3,2CHy,10H,nCHO;n=1,2,3
2CH3,3CH3,10H,nCHO;n=1,2,3
2CH3,2CHs,10H,nCHO;n=1,2,3
2CHg3,3CH2,1OH,nCHO;n=1,2,3
2CHj3,4CH2,10H,nCHO;n=1,2,3
2CHj3,5CHs,10H,nCHO;n=1,2,3

2CH3,6 CHy,10OH,nCHO;n=1,2,3
2CHj3,7CH2,10H,nCHO;n=1,2,3
2CH3,8CHs,10OH,nCHO;n=1,2,3
2CH3,9CH2,1OH,nCHO;n=1,2,3
1CH3,10H,1CHO,1AC,4ACH, 1 ACCl
1CH,1AC,4ACH,1ACCI,2CH30

1CH;3,1CH2, 10OH, 1 CHO,1AC,4 ACH, 1 ACCl
1CH,2CHs,1AC,4 ACH, 1 ACCI, 2 CH50
1CHs,2CH,,10H,1CHO,1 AC,4ACH, 1 ACCI
1CH,2CHs,2CHs,1 AC,4 ACH, 1 ACCI, 2 CH50
1CH3,2CH,,1CHO,10H,1AC,5ACH;n=1,2,3
1CHs,3CH,,1CHO,10H,1AC,5ACH;n=1,2,3
1CHs,4CH,,1CHO,10H,1AC,5ACH;n=1,2,3
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Tabelle 8.459: Volumen- und Oberflichenparameter fiir UNIFAC

Gruppe Nummer r q

CHO (Aldehydgruppe) 1 0,7173 | 0,7710
CH30H 2 0,8585 | 0,9938
CHO 3 1,1434 | 0,8968
CH,0 4 1,1434 | 1,2495
CH;0 5 1,1434 | 1,2495
CH 6 0,6325 | 0,3554
CH, 7 0,6325 | 0,7081
CH; 8 0,6325 | 1,0608
OH 9 1,2302 | 0,8927
AC 10 0,3652 | 0,1200
ACH 11 0,5313 | 0,4000
ACCI 12 1,1562 | 0,8440
H,O 13 1,7334 | 2,4561
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Tabelle 8.460: mod

. UNIFAC (Dortmund) Wechselwirkungsparameter a;; / K

i/] 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13

1 / -158,40 | 209,00 | 209,00 | 209,00 | 256,21 | 256,21 | 256,21 | 1590,00 [1011,00|1011,00| 985,70 | 512,60
2| -392,50 / -87,48 | -87,48 | -87,48 | 82,509 | 82,59 | 82,59 |-1218,20| 13,73 | 13,73 | 3000,00 |-328,50
3| 235,70 | 475,20 / 0,0 0,0 -9,65 | -9,65 | -9,65 | 650,90 | 179,00 | 179,00 | 974,00 | 140,70
4 | 235,70 | 475,20 | 0,0 / 0,0 -9,65 | -9,65 | -9,65 | 650,90 | 179,00 | 179,00 | 974,00 | 140,70
5 | 235,70 | 475,20 | 0,0 0,0 / -9,65 | -9,65 | -9,65 | 650,90 | 179,00 | 179,00 | 974,00 | 140,70
6 | 875,85 [2409,40| 233,10 | 233,10 | 233,10 / 0,0 0,0 |2777,00 | 114,20 | 114,20 |-1385,00 | 1391,30
7| 875,85 |2409,40| 233,10 | 233,10 | 233,10 | 0,0 / 0,0 |2777,00 | 114,20 | 114,20 |-1385,00 | 1391,30
8 | 875,85 [2409,40| 233,10 | 233,10 | 233,10 | 0,0 0,0 / 2777,00 | 114,20 | 114,20 |-1385,00|1391,30
9 | -281,40 | 346,31 | 816,70 | 816,70 | 816,70 |1606,00 | 1606,00 | 1606,00 / 3049,00 | 3049,00 | 1862,00 | -801,90
10| -365,50 |1604,30 | -87,08 | -87,08 | -87,08 | 16,07 | 16,07 | 16,07 | 3972,00 / 0,0 995,20 | 792,00
11| -365,50 |1604,30| -87,08 | -87,08 | -87,08 | 16,07 | 16,07 | 16,07 |3972,00 | 0,0 / 595,20 | 792,00
12| -888,30 |2955,00 | 381,10 | 381,10 | 381,10 | 3264,00 | 3264,00 | 3264,00 | 3664,00 | 1885,00|1885,00 / 591,60
13 [-1545,00 | -524,30 |-197,50 | -197,50 | -197,50 | -17,25 | -17,25 | -17,25 | 1460,00 | 332,30 | 332,30 |-1895,00 /
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Tabelle 8.462: mod. UNIFAC (Dortmund) Wechselwirkungsparameter c;; / K

T 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
1 / 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 [0,06212| 0,0 0,0 0,0 /
2] 00 / 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 [-0,01616] 0,0 0,0 0,0 |-0,0022
3] 00 0,0 / 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 |0,00082| 0,0 0,0 [-0,01983] 0,0
4] 00 0,0 0,0 / 0,0 0,0 0,0 0,0 [0,00082| 0,0 0,0 [-0,01983] 0,0
50 00 0,0 0,0 0,0 / 0,0 0,0 0,0 [0,00082| 0,0 0,0 [-0,01983] 0,0
6| 00 0,0 0,0 0,0 0,0 / 0,0 0,0 [0,00155| 0,0 0,0 |-0,04831]0,00114
7100 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 / 0,0 [0,00155| 0,0 0,0 |-0,04831]0,00114
8| 00 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 /1000155 | 0,0 0,0 |-0,04831]0,00114
9 [-0,00667 | 0,00293 [ 0,00607 [ 0,00607 | 0,00607 | 0,00092 [0,00092]0,00092| /  [0,01435|0,01435 [-0,00940 | -0,00751
0] 00 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 |001208] / 0,0 [-0,02844] 0,0
11| 00 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 [0,01208| 0,0 / ]-0,02844] 0,0
12] 00 0,0 |0,01675]0,01675|0,01675]0,03317]0,03317|0,03317] 0,00299 |0,01661]0,01661| / 0,0
13 0 0,004 | 0,0 0,0 0,0 [0,000900,00090|0,00090] 0,01641 | 0,0 0,0 0,0 /
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8.1.6 Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K

8.1.6.1 Systeme mit Acetaldehyd

Tabelle 8.463: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und

Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol, Bezugsgrofse Acetaldehyd, T =295 K

=

0

Ker | Kor | Kr || Koor | Ky | Kir || Ko | Ky | Kror

40,8

99,2

12,162 | 2,604 | 31,68 || 0,017 | 0,908 | 0,015 || 0,276 | 0,918 | 0,25

49,8

20,2

10,841 | 2,126 | 23,05 || 0,017 | 0,890 | 0,015 || 0,168 | 0,896 | 0,15

60,1

39,9

6,938 | 1,473 | 10,22 || 0,022 | 0,924 | 0,020 || 0,179 | 0,933 | 0,17

Tabelle 8.464:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol, Bezugsgrofse Methanol, T =295 K

Il(/?) n}? K;p,[ K%I K, K:c,II K'y,ll Kir K:c,HI K%IH Kirr
40,8 | 59,2 || 14,266 | 2,701 | 38,53 || 0,016 | 0,905 | 0,015 || 0,31 0,91 |0,283
49,8 | 50,2 || 11,242 | 2,150 | 24,17 || 0,017 | 0,888 | 0,015 || 0,18 0,89 | 0,158
60,1 | 39,9 || 11,400 | 1,605 | 18,30 || 0,014 | 0,898 | 0,013 || 0,12 0,9 0,108

Tabelle 8.465:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol, Bezugsgrofe Acetaldehyd, T =273 K

o

o0

Ker | Kyr Ky Korr | Koo | Kir || Ko | Ky | Kigr

40,8

59,2

45,66 | 14,00 | 639,19 || 0,012 | 0,946 | 0,012 || 0,243 | 0,939 | 0,233

49,8

50,2

39,68 | 7,75 | 307,48 || 0,012 10,984 [ 0,012 || 0,090 | 0,993 | 0,089

60,1

39,9

17,84 | 1,87 | 33,29 || 0,022 | 1,227 | 0,027 || 0,064 | 1,241 | 0,080

Tabelle 8.466:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K., und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol, Bezugsgrofie Methanol, T =273 K

7

(0)

Npg

Ker | Kyr Ky Korr | Ky | Kir || Ko | Ky | Kigr

40,8

99,2

51,21 | 14,86 | 761,08 || 0,013 | 0,940 | 0,012 || 0,229 | 0,953 | 0,218

49,8

20,2

39,87 | 7,81 | 311,52 || 0,012 | 0,983 | 0,012 || 0,088 | 0,992 | 0,087

60,1

39,9

39,20 | 2,36 | 92,52 | 0,011 | 1,155 | 0,013 || 0,034 | 1,166 | 0,040

Tabelle 8.467:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol, Bezugsgrofe Acetaldehyd, T =255K

=

0

Ker | K1 K, Ko | Ky | Ko || Korrr | Ko | Koor

49,8

50,2

111,24 | 86,09 | 9576,75 || 0,006 | 1,025 | 0,006 || 0,066 | 1,039 | 0,069
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Tabelle 8.468: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Metha-
nol, Bezugsgrofe Methanol, T =255K

=

2

Kz,[

K%I

Ky

Kac,[]

Ky

KII

Ko 1t

K, i1

KIII

49,8

50,2

103,09

77,90

8030,72

0,007

1,034

0,007

0,069

1,049

0,072

Tabelle 8.469: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Ethanol,
Bezugsgrofe Acetaldehyd, T =295 K

H(/?) n(ﬁ) Km,] K'y,l K; Kx,[[ K'y,H Kir K:p,ln K'y,HI Krrr
21,1 | 77,3 || 6,55 | 2,89 | 18,91 - - - - - -

40,3 | 58,5 || 4,88 | 2,20 | 10,75 || 0,047 | 0,956 | 0,045 || 0,626 | 0,951 | 0,595
50,1 [ 48,9 | 3,94 | 1,75 | 6,88 || 0,046 | 0,957 | 0,044 || 0,458 | 0,953 | 0,436
60,3 | 38,9 || 3,91 | 1,40 | 5,47 || 0,042 | 0,960 | 0,040 || 0,252 | 0,958 | 0,241
80,2 | 194 || 2,68 | 1,05 | 2,72 || 0,051 | 0,973 | 0,050 || 0,235 | 0,980 | 0,230

Tabelle 8.470: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Ethanol,

Bezugsgrofke Ethanol, T =295 K

(0)

(0)

ny np Kor | Kyr K; Ko | Ky | Kir Ko | Ky | Kpr
21,1 | 7731/ 6,65 ] 2,89 [ 1922 | - _ - _ _ -
40,3 | 58,5 || 5,31 | 2,24 | 11,90 || 0,045 | 0,955 | 0,043 | 0,597 | 0,950 | 0,567
50,1 | 48,91 4,70 [ 1,80 | 8,45 || 0,041 | 0,956 | 0,039 || 0,379 | 0,952 | 0,360
60,3 | 38,9 || 4,11 ] 1,41 | 5,78 | 0,040 | 0,960 | 0,038 || 0,235 | 0,958 | 0,225
80,2 | 19.4 || 3,95 | 1,06 | 4,17 | 0,035 | 0,972 | 0,034 || 0,150 | 0,978 | 0,147

Tabelle 8.471:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K., und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Ethanol,
Bezugsgrofe Acetaldehyd, T =273 K

HEL?) n(ﬁ) Kz,] KV,I Kr Kz,II K'y,H Kir Kz,IU K%IU Krrr
40,3 | 58,5 || 20,61 | 14,75 | 304,13 || 0,029 | 0,950 | 0,027 || 0,252 | 0,944 | 0,238
50,1 | 48,9 || 14,81 | 5,85 | 86,60 | 0,033 | 0,949 | 0,031 || 0,179 | 0,943 | 0,169
60,3 | 38,9 || 14,59 | 2,42 | 35,36 || 0,027 | 0,951 | 0,025 || 0,084 | 0,947 | 0,080

Tabelle 8.472:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Ethanol,

Bezugsgrofe Ethanol, T =273 K

=

)
E

Km,]

K%I

Ky

Kw,[]

Ky 1

KII

Ko

K, it

KIII

40,3

98,5

23,51

16,03

376,78

0,028

0,949

0,026

0,293

0,943

0,276

50,1

48,9

19,33

6,85

132,49

0,030

0,948

0,029

0,156

0,942

0,147

60,3

38,9

13,95

2,39

33,33

0,027

0,952

0,026

0,085

0,947

0,080
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Tabelle 8.473: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Ethanol,
Bezugsgrofke Acetaldehyd, T =255 K

nf) H(EO) Kor | Kyr K, Ko | Kyr | Ko | Ko | Ky rrr | Kopr
50,1 48,9 || 36.39 | 36,50 | 1328.19 || 0,018 | 0,962 | 0,018 || 0,134 | 0,962 | 0,129

Tabelle 8.474: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit Ethanol,
Bezugsgrofe Ethanol, T =255 K

Il(/?) ng;)) Kw,[ K’y,[ K, Kw,]] Ky,[] Kir Kac,]]l K»y,IH Krrr
50,1 148,91 75,49 (94,98 | 7170,69 || 0,013 | 0,961 | 0,013 || 0,099 | 0,960 | 0,095

Tabelle 8.475: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit 1-
Propanol, Bezugsgrofe Acetaldehyd, T =295 K
© 1,0

1y n,'p Kw,[ K%I K Ka:,H K'y,II Kir Km,III K%HI Krrr
25,71 73,6 | 6,86 | 2,87 | 19,73 - - - - -
42,0 | 58,4 || 4,76 | 2,20 | 10,46 || 0,051 | 0,958 | 0,048 || 0,510 | 0,948 | 0,484
50,3 | 49,2 | 4,07 | 1,78 | 7,24 || 0,050 | 0,959 | 0,048 || 0,371 | 0,950 | 0,353
60,0 | 39,6 | 3,38 | 1,40 | 4,74 || 0,053 | 0,962 | 0,051 || 0,277 | 0,956 | 0,265
80,3 | 19,5 | 2,49 | 1,05 | 2,61 || 0,060 | 0,974 | 0,058 || 0,235 | 0,975 | 0,229

Tabelle 8.476: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit 1-
Propanol, Bezugsgrofe 1-Propanol, T =295 K

0V [0l 1K,y 1Ky | K | Koo | Ko | Kip || Korr | Korr | Ko

25,7 736 | 447|272 1217 - _ _ _ _ -
42,0 | 58,4 [ 5,15 | 2,23 | 11,48 [ 0,050 | 0,958 | 0,048 || 0,512 | 0,948 | 0,485
50,3 | 49,2 || 4,56 | 1,82 | 8,30 || 0,047 0,959 | 0,045 || 0,347 | 0,950 | 0,329
60,0 | 39,6 || 3,97 ] 1,43 5,68 || 0,048 0,962 | 0,046 || 0,253 | 0,955 | 0,242
80,31 19,5 |/ 3,75 [ 1,05 | 3,94 || 0,041 0,973 [ 0,040 [ 0,161 | 0,974 | 0,157

Tabelle 8.477: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit 1-
Propanol, Bezugsgrofe Acetaldehyd, T =273 K

Il(/?) n§°_)p K;c,[ K'y,[ K K:r,II K’y,]l Kir K:p,[U K%IH Krrr
42,0 | 58,4 | 19,25 | 13,70 | 263,57 || 0,034 | 0,955 | 0,033 || 0,223 | 0,945 | 0,210
50,31 49,2 || 14,33 | 5,84 | 83,75 |/ 0,037]0,955| 0,035 || 0,148 | 0,945 | 0,140
60,0 | 39,6 || 11,87 | 2,51 | 29,82 |/ 0,038 0,957 | 0,036 || 0,108 | 0,949 | 0,102
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Tabelle 8.478: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit 1-
Propanol, Bezugsgrofe 1-Propanol, T =273 K

0@ | 0¥ [ Koo | Kot | K || Kor [ Kor | Ko || Keoror [ Koir | Ko

42 | 58,41 || 18,57 |13,40| 248,76 || 0,034 | 0,955 | 0,033 || 0,238 | 0,945 | 0,225

50,349,203 || 15,47 | 6,12 | 94,63 || 0,036 {0,955 {0,034 | 0,145 | 0,945 | 0,137

60 | 39,6 |[|13,17| 2,58 | 33,95 || 0,034 0,957 |0,033 | 0,102 | 0,948 | 0,097

Tabelle 8.479: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit 1-
Propanol, Bezugsgrofe Acetaldehyd, T =255 K

n(;l)) n§°_)P Kor | Kys K Ko | Koo | Kir | Ko | Ky rrr | Kooy
50,3 | 49,2 || 43,68 | 52,32 | 2285,44 || 0,021 | 0,968 | 0,020 || 0,114 | 0,965 | 0,110

Tabelle 8.480: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Acetaldehyd mit 1-
Propanol, Bezugsgrofe 1-Propanol, T =255 K

n(f) n@p Ker | Kyr K, Korr | Koo | Kir || Ko | Koy | Kior

50,3 | 49,203 || 47,38 | 58,69 | 2781,01 || 0,021 | 0,968 | 0,020 || 0,104 | 0,965 | 0,101

8.1.6.2 Systeme mit Propanal

Tabelle 8.481: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Methanol,
Bezugsgrofe Propanal, T =295 K

Hgg) HS&) Ko |Kyr| Kr [|[Kerr Ky | Ko |[Kerr | Ky | K || Ke v a | Ky va| Kya

9,8189,9][16,66|2,58[42,02]| - | - | - _ _ - [[0,004] 2,41 [0,009
24,0/75,3][14,32|2,83[40,52]| - | - | - _ _ - {[0,000] 3,56 |0,002
48,9149.6( 9,25 [1,93]17,89([0,015| 0,96 [0,014][ 0,233 | 0,99 |0,230| - - -
72,3125,5]| 7,21 [0,96] 6,95 [|0,015] 1,11 [0,017] 0,104 | 1,14 |0,119] - _ _
87,1110,2[/ 6,29 [0,69] 4,32 [|0,018] 1,39 [0,025][ 0,000 | 1,44 |0,130| - _ _

Tabelle 8.482: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Methanol,
Bezugsgrofke Methanol, T =295 K
n§3) HSSI) Kor | Ky 1| Kr [[Kerr | Ky rr| Ko || Ko | Ky rrr | Kppr || Ke v a | Ky va| Kya
9,8 189,9|(12,85(2,55(32,74|| - - - - - - 0,004 | 2,41 [0,009
24,0|75,3(/12,11|2,77|33,55|| - - - - - - 0,000 | 3,58 (0,002
48,9149,6|| 8,45 {1,89|15,96(/0,015| 0,97 |0,015(| 0,243 | 0,99 |0,241 - - -
72,3|25,5]| 7,50 |10,97| 7,25 |{0,015| 1,11 [0,017|| 0,100 | 1,14 |0,114| - - -
87,1110,2|| 8,14 |0,69| 5,62 ||0,014| 1,38 |0,020| 0,069 | 1,43 |0,099| - - -
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Tabelle 8.483: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und

Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Methanol,
Bezugsgrofke Propanal, T =273 K

(0)

(0)

Np ny, K:v,[ K%I K; K:c,II K%H Kir K:c,HI K%IH Kirr
39,4 1594 | 36,72 | 11,75 | 431,54 || 0,011 | 1,033 | 0,012 || 0,334 | 1,069 | 0,357
48,5 1 50,0 || 29,66 | 6,14 | 182,09 || 0,011 | 1,094 | 0,012 || 0,163 | 1,124 | 0,184
59,8 | 38,3 || 27,41 | 1,66 | 45,48 | 0,010 | 1,345 | 0,013 || 0,045 | 1,381 | 0,063

Tabelle 8.484:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Methanol,
Bezugsgrofke Methanol, T =273 K

HES) Hg\(/)[) Ker | Kyr K, Ko | Ky | Kir || Ko | Ky | Koor
39,4594 | 52,13 | 14,06 | 732,92 || 0,011 | 1,014 | 0,011 || 0,294 | 1,048 | 0,308
48,51 50,0 || 35,22 | 6,90 | 242,99 || 0,011 | 1,077 | 0,011 || 0,141 | 1,106 | 0,156
59,8 | 38,3 || 30,18 | 1,69 | 51,09 | 0,009 | 1,338 | 0,012 || 0,043 | 1,373 | 0,059

Tabelle 8.485:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Methanol,
Bezugsgrofke Propanal, T =255 K

nﬁf) ng\(}) Kx,l K-y,l K K:c,n K%H Krr Kx,HI K%IU Krrr
48,5 50,0 || 73,23 | 44,97 | 3292,89 || 0,005 | 1,186 | 0,006 || 0,089 | 1,225 | 0,109

Tabelle 8.486:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Methanol,
Bezugsgrofke Methanol, T =255 K

nﬁg) nﬁ\(}) Kx,[ K'y,] K, Kw,[[ K’y,]l Krr Kx,HI K'y,III Krrr
48,5 | 50,0 || 88,52 | 60,27 | 5334,95 || 0,005 | 1,154 | 0,006 || 0,087 | 1,191 | 0,104

Tabelle 8.487:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Ethanol, Be-
zugsgrofse Propanal, T =295 K

nﬁf) Hg) Kx,[ K%I K Kz,ll K'y,H Kir Kac,HI K'y,HI Kirr
10,0 | 87,9 || 6,25 | 3,03 | 18,92 - - - - - -
23,0 | 74,8 || 5,43 | 2,72 | 14,80 || 0,038 | 0,985 | 0,038 - - -
47,3 1 50,2 || 3,59 | 1,76 | 6,33 | 0,040 | 0,981 | 0,039 || 0,554 | 0,990 | 0,549
75,6 | 21,7 || 3,00 | 1,06 | 3,17 || 0,041 | 0,993 | 0,041 || 0,216 | 1,009 | 0,218
86,3 | 10,8 || 3,33 | 0,98 | 3,28 || 0,035 | 1,001 | 0,035 || 0,192 | 1,022 | 0,196
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Tabelle 8.488: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Ethanol, Be-
zugsgrofe Ethanol, T =295K

nﬁf) ng) Km,] K%I K Kz,n K'y,ll Kir Kz,nl K’y,III Krrr
10,0 | 87,9 - - - - - - - - -
23,0 | 74,8 || 8,08 | 2,83 | 22,89 || 0,04 | 0,984 | 0,035 - - -
47,3 | 50,2 || 4,35 | 1,82 | 7,92 0,04 | 0,979 | 0,036 || 0,456 | 0,988 | 0,450
75,6 | 21,7 || 3,39 | 1,06 | 3,60 0,04 | 0,992 | 0,035 || 0,207 | 1,008 | 0,209
86,3 | 10,8 || 3,62 | 0,98 | 3,56 0,03 | 1,000 | 0,032 || 0,171 | 1,021 | 0,175

Tabelle 8.489: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Ethanol, Be-
zugsgroke Propanal, T =273 K

n§3> HSEO) Km,[ K%I K Kx,H K%H Kir Kac,HI K%IH Krrr

38,8 | 58,8 || 13,74 | 12,13 | 166,72 || 0,029 | 0,986 | 0,029 || 0,462 | 0,998 | 0,461
49,5 (48,0 || 13,25 | 4,96 | 65,78 || 0,024 | 0,983 | 0,023 || 0,172 | 0,994 | 0,171
58,2 139,2 || 12,19 | 2,35 | 28,64 | 0,021 | 0,985 | 0,021 || 0,118 | 0,997 | 0,118

Tabelle 8.490: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Ethanol, Be-
zugsgrofe Ethanol, T =273 K

n§9) n(ﬁ) Km,[ K%I Kr Kx,II K’y,[[ Kir Kx,HI K'y,HI Krrr
38,8 | 58,8 || 36,05 | 20,88 | 752,82 || 0,02 | 0,983 | 0,024 || 0,386 | 0,995 | 0,384
495 149,01 14,32 | 5,42 | 77,61 || 0,02 | 0,982 | 0,023 || 0,163 | 0,993 | 0,162
58,2 1 40,0 || 11,36 | 2,40 | 27,25 || 0,02 | 0,985 | 0,023 || 0,127 | 0,997 | 0,127

Tabelle 8.491: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Ethanol, Be-
zugsgroke Propanal, T =255 K

1159) 11559) Kw,] K'y,[ K, Kac,[] K'y,ll Kir Kac,III KwH Krrr

49,5 49,0 || 27,49 | 22,91 | 629,86 || 0,014 | 0,995 | 0,014 || 0,160 | 1,012 | 0,162

Tabelle 8.492: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit Ethanol, Be-
zugsgroke Ethanol, T =255 K

1159) HSEO) Ker | Ky K, Ko | Koor | Ko || Kerrr | Ko | Kipr
49,5 149,0 | 33,90 | 27,34 | 926,80 || 0,01 | 0,994 | 0,012 || 0,118 | 1,011 | 0,119
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Tabelle 8.493: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofke Propanal, T =295 K

n® [0 | Kor [Kog | Kr | Kor | Koar | Kir || Kerr | Ko | Ko
9.7 | 89,1 || 7,24 |3,2323,35| - - - - - -
23,9 | 74,6 | 5,09 | 2,82 | 14,34 || 0,044 | 0,970 | 0,042 - - -
49,1 | 48,9 || 4,15 | 1,80 | 7,45 [ 0,030 | 0,969 | 0,029 || 0,425 | 0,968 | 0,412
72,5 25,0 | 4,01 | 1,13 | 4,52 | 0,029 | 0,978 | 0,028 || 0,193 | 0,984 | 0,189
86,6 | 10,6 || 3,60 | 1,01 | 3,62 || 0,031 | 0,989 | 0,031 || 0,170 | 1,002 | 0,170

Tabelle 8.494

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofe 1-Propanol, T =295 K

nff) nio_ P Km,] Kﬂ K Kz,ll K'y,H Kir Kz,lll K»y,IU Kirr
9,7 | 89,1 - - - - - - - - -
23,9 | 74,6 | 13,02 | 3,07 | 40,02 || 0,04 | 0,969 | 0,035 - - -
49,1 | 48,9 || 3,45 | 1,74 | 6,01 | 0,03 | 0,970 | 0,034 || 0,483 | 0,970 | 0,469
72,51 250 | 3,21 | 1,12 | 3,60 [ 0,03 | 0,979 | 0,034 || 0,259 | 0,985 | 0,255
86,6 | 10,6 || 3,54 | 1,01 | 3,56 || 0,03 {0,989 | 0,030 || 0,182 | 1,002 | 0,183

Tabelle 8.495

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofke Propanal, T =273 K

nES) n§°_) P Ka:,] K%I K K:E,II K’y,[[ Kir Km,HI K')/,III Kirr
38,6 | 59,6 || 15,95 | 13,93 | 222,25 | 0,025 | 0,974 | 0,024 || 0,306 | 0,977 | 0,299
48,11 49,9 || 14,26 | 6,38 | 90,96 || 0,028 | 0,973 | 0,028 || 0,193 | 0,975 | 0,188
58,31 39,5 || 4,34 | 3,45 | 14,97 | 0,097 | 0,977 | 0,095 || 0,353 | 0,982 | 0,347

Tabelle 8.496

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Propanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofe 1-Propanol, T =273 K

0 [0 | Koy [ Koy | Kr [ Ko | Kor | Kir [ Ko | Kor | Kir
38,6 | 59,6 || 16,24 | 14,06 | 228,37 || 0,02 | 0,974 | 0,024 || 0,295 | 0,977 | 0,289
48,11 49,9 || 13,51 | 6,18 | 83,47 || 0,03 | 0,973 | 0,029 || 0,192 | 0,975 | 0,188
58,3 | 39,5 || 10,19 | 2,40 | 24,44 || 0,03 | 0,975 | 0,031 || 0,111 | 0,980 | 0,109
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8.1.6.3 Systeme mit Butanal

Tabelle 8.497: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Methanol, Be-
zugsgroke Butanal, T =295 K

ng) ng\(}) KxJ K'y,l K Km,]l K%H Kir Kx,III K%IH Krrr
39,699 | 59,9 || 7,38 | 2,13 | 15,73 || 0,018 | 1,050 | 0,019 || 0,726 | 1,105 | 0,802
49,599 | 49,9 | 7,04 | 1,71 | 12,07 || 0,017 | 1,034 | 0,017 || 0,257 | 1,085 | 0,279
59,4 40 |1 6,58 | 1,29 | 8,47 || 0,014 | 1,063 | 0,015 || 0,171 | 1,107 | 0,189

Tabelle 8.498: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Methanol, Be-
zugsgrofe Methanol, T =295 K

Dg) Dg\(}) Ker | Koo | K || Koo | Kyr | Ko || Kerrr | Ko | Kprr
39,699 | 59,9 || 10,71 | 2,33 | 24,94 || 0,016 | 1,040 | 0,017 || 0,696 | 1,092 | 0,760
49,599 1499 | 7,18 | 1,72 12,37 |/ 0,016 | 1,033 | 0,017 || 0,251 | 1,084 | 0,272

59,4 40 6,25 | 1,28 | 7,96 |/ 0,015 | 1,066 | 0,016 || 0,175 | 1,111 | 0,195

Tabelle 8.499: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Methanol, Be-
zugsgroke Butanal, T =273 K

n® [0l [ Ker | Ko | Ko | Ko | Kor | Kir || Korrr | Kourr | Kiar
39,699 | 59,9 || 35,15 | 10,78 | 378,75 || 0,009 | 1,110 | 0,010 || 0,305 | 1,169 | 0,356
49,599 |1 49,9 || 28,57 | 5,11 | 145,88/ 0,010 | 1,192 | 0,012 || 0,108 | 1,244 | 0,134
59,4 | 40 || 26,71 | 1,66 | 44,41 || 0,008 | 1,427 0,012 || 0,051 | 1,487 | 0,077

Tabelle 8.500: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Methanol, Be-
zugsgrofe Methanol, T =273 K
©) ©)

Np Ny, Ka:,[ K’y,[ K; Kz,II K'y,H Kirr K:r,IH K’y,III Krrr
39,699 | 59,9 || 31,22 | 10,05 | 313,60 || 0,010 | 1,119 | 0,011 || 0,324 | 1,178 | 0,382
49,599 1499 | 27,12 | 4,89 | 132,76 || 0,010 | 1,200 | 0,012 || 0,114 | 1,252 | 0,142

59,4 40 | 24,16 | 1,62 | 39,20 || 0,009 | 1,436 | 0,013 || 0,054 | 1,497 | 0,082

Tabelle 8.501: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Methanol, Be-

zugsgrofe Butanal, T =255 K
©) ©)

Np Nyr Kz’,] K'y,l K Kx,II K’y,II Kir K:c,ln K%III Krrr

49,599 [ 49,9 | 87,63 | 47,13 | 4129,87 || 0,005 | 1,268 | 0,007 || 0,072 | 1,329 | 0,096

Tabelle 8.502: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Methanol, Be-
zugsgroke Methanol, T =255 K

Dg) n?}) Ker | Kyr K, Ko | Ky | K || Korrr | Ky | Kirr

49,599 | 49,9 || 74,54 | 35,15 | 2619,78 | 0,005 | 1,305 | 0,007 || 0,071 | 1,368 | 0,097
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Tabelle 8.503: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Ethanol, Be-
zugsgroke Butanal, T =295 K

(0)

(0)

Np Ng Kx,[ K'y,[ K Kz,n K%U Kir Kac,HI K'y,HI Kirr
19,8 | 78,4 || 4,49 | 2,66 | 11,95 - - - - - -
39,2 1 59,2 | 3,82 | 2,00 | 7,64 || 0,029 | 1,024 | 0,029 - - -
49,3 | 49,2 || 3,00 | 1,60 | 4,79 | 0,037 | 1,035 | 0,038 || 0,546 | 1,067 | 0,582
58,2 | 39,4 || 2,60 | 1,31 | 3,40 || 0,039 | 1,025 | 0,040 || 0,366 | 1,053 | 0,385
79,6 | 19,2 || 2,81 | 0,98 | 2,75 || 0,031 | 1,033 | 0,032 || 0,233 | 1,066 | 0,248

Tabelle 8.504: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Ethanol, Be-
zugsgrofe Ethanol, T =295 K

(0)

(0)

Np Ng K;v,] KW,I K, Kac,][ K%H Kir K.Z’,III Kq/,[[[ Kirr
19,8 | 78,4 || 4,67 | 2,67 | 12,46 - - - - - -
39,2 1592 (297|191 | 5,68 || 0,033 | 1,026 | 0,034 - - -
49,3 1 49,2 || 3,04 | 1,60 | 4,86 || 0,035 | 1,035 | 0,036 || 0,541 | 1,067 | 0,577
58,2 1394 || 2,97 | 1,32 | 3,93 || 0,035 | 1,024 | 0,036 || 0,296 | 1,051 | 0,311
79,6 | 19,2 || 2,80 | 0,98 | 2,74 || 0,027 | 1,033 | 0,028 || 0,242 | 1,066 | 0,258

Tabelle 8.505

: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Ethanol, Be-
zugsgrofe Butanal, T =273 K

Hg) n(ﬁ) Kx,] K%I K; Kx,II KV,U Kir Kx,HI K«,,IU Krrr
39,2 |1 59,2 | 12,23 | 10,38 | 126,89 || 0,026 | 1,028 | 0,026 || 0,191 | 1,059 | 0,202
493 149,211 12,04 | 4,73 | 57,00 || 0,021 | 1,023 | 0,022 || 0,196 | 1,051 | 0,206
58,2 1394 || 11,22 | 2,22 | 24,90 | 0,021 | 1,024 | 0,022 || 0,111 | 1,052 | 0,117

Tabelle 8.506:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und

Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Ethanol, Be-
zugsgroke Ethanol, T =273 K

nfé]) H(EO) K:c,[ K’y,[ Kr K:c,II K'y,ll Kir K:c,HI K%IH Krrr
39,2 1 59,2 ]| 16,04 | 12,48 | 200,12 || 0,023 | 1,027 | 0,024 || 0,268 | 1,057 | 0,283
49,3 1 49,2 || 10,60 | 4,48 | 47,44 | 0,025 | 1,024 | 0,026 || 0,202 | 1,052 | 0,213
58,2 1394 || 10,76 | 2,20 | 23,69 || 0,023 | 1,024 | 0,023 || 0,111 | 1,052 | 0,117

Tabelle 8.507:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und

Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Ethanol, Be-
zugsgroke Butanal, T =255 K

(0)

(0)

Kw,]

K%I

Ky

Kerr

Ky

Kir

Ke 1

K, 11

Krrr

49,3

49,2

37,21

31,37

1167,23

0,011

1,033

0,011

0,130

1,065

0,138
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Tabelle 8.508

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit Ethanol, Be-
zugsgrofe Ethanol, T =255K

0

~

Kz,[

K%I

Ky

Kx,[]

Ky 1

KII

Ko | Ky rr

KIII

49,3

49,2

30,19

22,33

674,10 || 0,009

1,034

0,010

0,146 | 1,067

0,156

Tabelle 8.509

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofe Butanal, T =295 K

n® [0, [ Ker | Ko | Ki || Ker | Kor | Kir || Kosr | Koar | Ko
20,0 | 80,0 || 4,31 | 2,82 | 12,15 - - - - - -
40,0 | 60,0 || 3,07 | 2,02 | 6,22 | 0,042 | 0,998 | 0,042 - - -
50,0 | 50,0 || 3,22 | 1,69 | 5,45 || 0,036 | 0,997 | 0,036 || 0,363 | 1,011 | 0,367
60,11 399 || 2,88 | 1,36 | 3,92 | 0,033 | 1,000 | 0,033 || 0,303 | 1,015 | 0,308
80,0 | 20,0 || 2,47 | 1,02 | 2,51 || 0,035 | 1,009 | 0,036 || 0,264 | 1,031 | 0,272

Tabelle 8.510

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofe 1-Propanol, T =295 K

(0)

(0)

ng |n p || Koy [ K| K Koo | Koo | Ko || Ko | Ky | Kior
20,0 | 80,0 || 13,96 | 3,08 | 43,06 - - - - - -
40,0 | 60,0 || 4,29 | 2,15 | 9,19 |/ 0,036 | 0,996 | 0,036 - - -
50,0 | 50,0 || 3,04 | 1,67 | 5,08 | 0,038 | 0,998 | 0,038 || 0,360 | 1,012 | 0,364
60,1 | 399 || 2,84 | 1,36 | 3,86 || 0,033 | 1,000 | 0,033 || 0,316 | 1,015 | 0,321
80,0 | 20,0 || 2,81 | 1,02 | 2,86 || 0,031 | 1,009 | 0,032 || 0,232 | 1,030 | 0,239

Tabelle 8.511

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofe Butanal, T =273 K

()

(0)

Np" |y p K:r,[ K’y,[ K; Kz,II K'y,H Kir Kac,IH K'y,HI Krrr
40,0 | 60,0 || 14,92 | 11,98 | 178,71 || 0,020 | 1,001 | 0,020 || 0,000 - -

50,0 | 50,0 || 12,94 | 5,21 | 67,43 | 0,023 | 0,999 | 0,023 || 0,160 | 1,014 | 0,162
60,1 | 39,9 || 11,69 | 2,25 | 26,27 [/ 0,021 | 1,001 | 0,021 || 0,086 | 1,018 | 0,087

Tabelle 8.512: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofe 1-Propanol, T =273 K

o

0
ng—)P

K:p,[

K%I

Ky

K:r,II K'y,ll

KII

Ko

Ky | Krrr

40,0

60,0

10,15

9,30

94,34

0,024 | 1,003

0,024

50,0

50,0

10,90

4,75

51,79

0,025 | 1,000

0,025

0,179

1,016 | 0,182

60,1

39,9

9,46

2,16

20,43

0,026 | 1,002

0,026

0,102

1,019 | 0,104
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Tabelle 8.513: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofke Butanal, T =255 K

D 0O Koy | Koy | Ko | Kear | Kor | Kir || Koar | Koair | Koo
50,0 | 50,0 || 40,86 | 36,40 | 1487,43 || 0,011 | 1,009 | 0,011 || 0,096 | 1,029 | 0,099

Tabelle 8.514: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Butanal mit 1-Propanol,
Bezugsgrofe 1-Propanol, T =295 K

ng) ngo,)p Keor | K| Kr || Ko | Kor | Kor || Kerrr | Ko | Kior
50,0 | 50,0 || 26.85 | 20,30 | 544,92 |[ 0,012 | 1,011 | 0,012 || 0,090 | 1,032 | 0,093

8.1.6.4 Systeme mit Heptanal

Tabelle 8.515: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Heptanal mit Methanol,
Bezugsgrofe Heptanal, T =295 K

Hg) HEBI) Kz,[ Kﬂ/,[ K; Kx,II KA/,H Kir Kz,IH K'y,HI Kirr

9,7 190,0 || 11,93 | 2,99 | 35,71 - - - - - -

240 | 75,3 || 11,21 | 2,80 | 31,34 - - - - - -

48,6 | 49,9 | 7,06 | 1,85 | 13,06 || 0,015 | 1,016 | 0,015 || 0,288 | 1,039 | 0,299

71,0 | 26,8 || 8,01 | 1,11 | 8,87 | 0,010 | 1,024 | 0,010 || 0,110 | 1,051 | 0,116

87,71 9,6 || 822|091 | 7,50 | 0,009 | 1,038 | 0,009 - - -

Tabelle 8.516: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Heptanal mit Methanol,

Bezugsgrofie Methanol, T =295 K
(0) (0)

Ny Ny Kz,[ K'y,I Kr K:c,II K«,,H Kir Kz,HI K'y,HI Krrr

9,7 1900 - - - - - - - - -

24,0 | 75,3 || 11,74 | 2,81 | 32,93 - - - - - -

486 | 499 || 7,51 | 1,87 | 14,01 || 0,014 | 1,016 | 0,014 || 0,276 | 1,038 | 0,287

71,0 | 26,8 | 7,17 | 1,10 | 7,86 || 0,010 | 1,024 | 0,010 || 0,137 | 1,052 | 0,144

87,71 96 || 7,44 | 0,91 | 6,78 | 0,010 | 1,038 | 0,010 - - -
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8.1.6.5 Systeme mit Decanal

Tabelle 8.517: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Decanal mit Methanol, Be-
zugsgrofe Decanal, T =295 K

11530) HSBI) KocJ K'y,l K7 Kac,II K'y,H Ki;
19,6 | 80,0 || 9,31 | 2,07 | 19,29 - - -
39,1 1 60,1 || 8,25 | 1,67 | 13,76 - - -
4911499 | 8,59 | 1,34 | 11,54 || 0,009 | 1,342 | 0,012
58,8 | 40,0 || 6,84 | 0,98 | 6,68 | 0,011 | 1,368 | 0,015
78,6 | 19,8 || 7,60 | 0,58 | 4,43 || 0,012 | 1,573 | 0,019

Tabelle 8.518: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von Decanal mit Methanol, Be-
zugsgrofe Methanol, T =295 K

11530) 11581) Km,] K%I K Kx,H K%H Kir
19,6 | 80,0 - - - - - -
39,1 | 60,1 {| 10,76 | 1,77 | 19,02 - - -
49,1 1 49,9 | 6,37 | 1,26 | 8,00 || 0,011 | 1,356 | 0,015
58,8 |1 40,0 || 7,26 | 0,99 | 7,17 || 0,012 | 1,364 | 0,016
78,6 | 198 || 9,22 | 0,59 | 5,43 | 0,010 | 1,565 | 0,016

8.1.6.6 Systeme mit 2-Chlorbenzaldehyd

Tabelle 8.519: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit

Methanol, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd, T =295 K

(0)

(0)

n, o | 0y || Kega | Koma | Kga || Keva | Kyva | Kya
23.9 | 75.6 | 0.567 | 1.228 | 0.696 | 141 | 514 | 7.25
39,1 | 60,1 || 0,454 | 0,799 | 0,363 2,78 7,56 | 20,99
48,8 | 50,2 || 0,425 | 0,679 | 0,288 2,47 | 10,62 | 26,24
58,9 | 40,0 || 0,460 | 0,615 | 0,283 0,24 | 16,09 | 3,82
72,2 | 26,3 || 0,443 | 0,540 | 0,239 0,60 | 21,81 | 13,10

Tabelle 8.520

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
Methanol, Bezugsgrofe Methanol, T =295 K

(0)

(0)

Ny o | Ny || Kema | Kypa | Kga || Kova | Kyva | Kya
239 | 75,6 || 0,720 | 1,259 | 0,007 || 1,60 | 4,94 | 7.92
39,1 | 60,1 || 0,589 | 0,799 | 0,471 3,45 7,06 | 24,38
48,8 | 50,2 || 0,597 | 0,680 | 0,406 3,40 9,90 | 33,70
58,9 | 40,0 || 0,503 | 0,621 | 0,312 0,26 15,94 | 4,12
72,2 | 26,3 || 0,579 | 0,547 | 0,317 0,82 21,43 | 17,59
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Tabelle 8.521: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit

Methanol, Bezugsgrofse 2-Chlorbenzaldehyd, T =273 K

(0)

(0)

n, o | nyy || Kega | Kyma | Kga || Keva | Kyva | Kya
389 | 59.9 || 0,986 | 0,597 | 0588 | 1,75 | 13,39 | 23.42
49,1 | 494 || 0,851 | 0,417 | 0,355 2,36 | 22,36 | 52,70
58,8 | 40,0 || 0,953 | 0,361 | 0,344 || 0,78 | 35,50 | 27,78

Tabelle 8.522:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit

Methanol, Bezugsgrofe Methanol, T =273 K

HS?C Dg\(}) Koma | Kyga | Kga || Kova | Kyva | Kva
38,9 1 59,9 || 1,868 | 0,641 | 1,197 2,87 10,72 | 30,78
49,1 | 494 || 1,563 | 0,428 | 0,669 4,09 1948 | 79,67
58,8 | 40,0 || 1,209 | 0,369 | 0,446 0,98 | 34,21 | 33,55

Tabelle 8.523:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit

Methanol, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd, T =255 K

0

Kx,HA

K’y,HA

Kra

I'<90,VA

K%VA

Ky a

49.4

1,264

0,248

0,314

6,70

40,99

274,83

Tabelle 8.524:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit

Methanol, Bezugsgrofe Methanol, T =255 K

20

Kz,HA

K%HA

Kra

Kz,VA

K%VA

Ky a

49.4

3,475

0,249

0,865

17,32

34,73

601,59

Tabelle 8.525:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
Ethanol, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd, T =295 K

(0)

()

n, o | ng || Kega | Kyma | Kga || Keva | Kyva | Kya
10,2 | 87,7 || 0,393 | 1,792 | 0,704 0,50 6,87 3,46
23,8 | 74,0 || 0,285 | 1,223 | 0,348 0,69 8,79 6,09
498 | 47,7 || 0,234 | 0,721 | 0,169 0,72 17,99 | 12,96
71,1 | 26,2 || 0,229 | 0,546 | 0,125 1,22 | 31,64 | 38,73
87,3 | 9,8 0,179 | 0,469 | 0,084 1,87 | 46,21 | 86,45
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Tabelle 8.526: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
Ethanol, Bezugsgrofe Ethanol, T =295 K

(0)

(0)

n, o | ng || Koga | Kyma | Kga || Keva | Kyva | Kya
102 | 87,7 | 0519 | 1,800 | 0,934 || 055 | 6,74 | 3,72
23,8 | 74,0 || 0,344 | 1,223 | 0,421 0,79 8,51 6,74
49,8 | 47,7 || 0,266 | 0,718 | 0,191 0,80 1774 | 14,16
71,1 | 26,2 || 0,230 | 0,542 | 0,125 1,80 | 31,59 | 56,70
87,3 | 9,8 0,291 | 0,468 | 0,136 2,86 | 46,13 | 131,71

Tabelle 8.527:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und

Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
Ethanol, Bezugsgrofie 2-Chlorbenzaldehyd, T =273 K

Tléo_)c ng) Kona | Kyga | Kpa | Kova | Kyva | Kya

39,0 | 58,6 || 0,533 | 1,124 | 0,600 1,18 | 31,63 | 37,33
48,5 | 49,0 || 0,517 | 0,803 | 0,416 1,17 | 54,70 | 64,23
58,3 | 39,1 || 0,493 | 0,637 | 0,314 1,42 90,75 | 129,07

Tabelle 8.528:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K., und

Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
Ethanol, Bezugsgrofe Ethanol, T =273 K

néo,)c Hg) Komga | Kyga | Kpa || Kova | Kyva | Kya

30.0 | 58,6 || 0,580 | 1,119 | 0,649 || 1,29 | 30,97 | 40,09
485 | 49.0 || 0576 | 0,799 | 0,460 || 1,29 | 53.87 | 69,58
533 | 39.1 || 0,636 | 0,630 | 0401 || 1,75 | 89,26 | 15635

Tabelle 8.529:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K., und

Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
Ethanol, Bezugsgrofe 2-Chlorbenzaldehyd, T =255 K

0
né—)c

WD

Kw,HA

K%HA

Kra

Kw,VA

K, va

Ky a

48,5

49,0

1,011

0,854

0,864

1,15

152,38

174,82

Tabelle 8.530

: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
Ethanol, Bezugsgrofte Ethanol, T =255 K

0
ng—)c

W0

K:c,HA

K, ma

Kra

K:c,VA

K%VA

Ky 4

48,5

49,0

1,250

0,846

1,057

1,40

148,01

207,53
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Tabelle 8.531: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
1-Propanol, Bezugsgrofse 2-Chlorbenzaldehyd, T =295 K

Hgo,)c Ilgo,)p Koma | Kyga | Kpa || Kova | Kyva | Kva

8,3 | 89,5 || 0,370 | 1,886 | 0,608 || 0,02 | 9,44 | 023
251 | 73,4 || 0,270 | 1,202 [ 0,325 | 0,25 | 12,21 | 3,05
48,6 | 49.4 | 0,230 | 0,741 | 0,170 || 0,46 | 21,72 | 10,09
721 | 254 | 0,218 | 0,544 | 0,118 | 0,77 | 39,80 | 30,62
86,7 | 10,5 || 0,225 | 0,475 | 0,107 || 0,27 | 55,84 | 15,21

Tabelle 8.532: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
1-Propanol, Bezugsgrofe 1-Propanol, T =295 K

néo_)c Hgo_)p Kona | Kyga | Kpa || Kova | Kyva | Kva

8,3 | 89,5 |/ 0,380 | 1,887 | 0,718 || 0,02 | 9,42 | 0,23
251 | 73,4 || 0,302 | 1,203 [ 0,363 | 0,20 | 11,08 | 3,42
48,6 | 49.4 | 0,256 | 0,739 [ 0,189 || 0,51 | 21,46 | 10,84
721 | 254 | 0274 | 0,542 | 0,148 || 0,98 | 39,47 | 38,58
86,7 | 10,5 || 0,269 | 0,475 [ 0,128 || 0,32 | 55,74 | 17,65

Tabelle 8.533: Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
1-Propanol, Bezugsgrofse 2-Chlorbenzaldehyd, T =273 K

HQC n§0_)P Kema | Kyma | Kua || Kova | Kyva | Kya

38,9 | 59,3 || 0,541 | 1,103 | 0,597 || 1,60 | 38,41 | 61,40
484 | 49,6 || 0,482 | 0,785 | 0,378 || 1,64 | 67,54 | 110,75
28,4 | 394 | 0,527 | 0,619 | 0,326 | 2,30 | 112,39 | 259,03

Tabelle 8.534: Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 2-Chlorbenzaldehyd mit
1-Propanol, Bezugsgrofe 1-Propanol, T =273 K

né‘)}c n@p Kowma | Kyma | Kaa || Kova | Kyva | Kya

38,9 | 59,3 || 0,570 | 1,099 | 0,627 || 1,70 | 37,91 | 64,31
484 | 49,6 || 0,499 | 0,783 | 0,391 || 1,69 | 67,23 | 113,33
58,4 | 394 | 0,589 | 0,611 | 0,360 | 2,85 | 111,98 | 319,39
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8.1.6.7 Systeme mit 3-Phenylpropanal

Tabelle 8.535:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 3-Phenylpropanal mit Me-
thanol, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal, T =295 K

Il;@ P Dg\? Km,] Kw,l K, Kw,H K%H Kir Kac,IH K'y,HI Kirr
23,0 | 76,3 || 17,18 | 2,05 | 35,29 - - - - - -
38,9 1599 | 17,11 | 1,89 | 32,36 - - - - - -
48,4 | 50,1 || 11,37 | 1,46 | 16,65 || 0,008 | 1,158 | 0,009 - - -
74,7 1 23,0 || 35,27 | 0,79 | 27,72 || 0,002 | 1,121 | 0,003 || 0,027 | 1,210 | 0,032

Tabelle 8.536:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K, und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 3-Phenylpropanal mit Me-
thanol, Bezugsgrofe Methanol, T =295 K

0 | 08 || Ko | Ko | Ki || Korr | Kourr | Kir || Kourrr | Kourar | Ko
23,0 | 76,3 || 14,93 | 2,03 | 30,26 - - - - - -
38,9 1599 | 4,16 | 1,39 | 5,79 - - - - - -
48,4 | 50,1 || 8,68 | 1,39 | 12,06 || 0,009 | 1,162 | 0,011 - - -
74,7 123,01 8,15 |0,76 | 6,16 | 0,010 | 1,138 | 0,011 || 0,107 | 1,231 | 0,132

Tabelle 8.537:

Pseudogleichgewichtskonstanten K, Gleichgewichtskonstanten K., und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 3-Phenylpropanal mit Me-
thanol, Bezugsgrofe 3-Phenylpropanal, T =273 K

(0)

(0)

Ny p | 0y, K1 K, 1 K;
38,6 | 60,2 || 56,53 | 10,04 | 567,69
48,7 | 49,8 || 109,55 | 7,11 | 779,29
58,6 | 39,6 - - -

Tabelle 8.538:

Pseudogleichgewichtskonstanten K., Gleichgewichtskonstanten K., und
Gleichgewichtskonstanten K der Reaktion von 3-Phenylpropanal mit Me-
thanol, Bezugsgrofsie Methanol, T =273 K

(0)

Ny p | 0y, Ker | Kyr | K

38,6 | 60,2 || 13,89 | 4,18 | 58,11
48,7 | 49,8 || 10,80 | 1,81 | 19,58
58,6 | 39,6 || 2,60 | 0,56 | 1,46
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8.2 Quantenchemie

8.2.1 Beispiel fiir Gaussian-Eingabedatei

Die erzeugten Geometrien werden durch eine Befehlszeile erginzt, die alle Schritte,
die durchlaufen werden, festlegt. Das folgende Beispiel ist eine Eingabedatei fiir
Gaussian 03 fiir das Molekiil 1-Methoxyethanol:

B3LYP/6-31G(d) Pop=(minimal,) opt=(tight,CalcAll) int=ultrafine freq=ReadIsotopes
Geometrieoptimierung und Frequenzberechnung Gasphase

01

c

c 1 cc2

h 2 he3 1 hce3

h 2 hcd 1 ccd 3 dih4
h 2 heb 1 heeb 3 dihb
c 1 cch 2 ccch 3 dih6
h 1 he7 2 hee7 6 dih7
h 1 he8 2 hce8 6 dih8&
o) 6 oc9 1 occH 2 dih9
h 6 hel0 9 hcol0 1 dih10
cc2 1.450000

he3 1.089000

hce3 109.471

hc4 1.089000

hecd 109.471

dih4 120.000

hch 1.089000

heceb 109.471

dih5 240.000

cch 1.450000

ccch 109.471

dih6 120.000

he7 1.089000

hee7 109.471

dih7 120.000

hc8 1.089000

hce8 109.471

dih8& 240.000

oc9 1.220000

occ9Y 120.000

dih9 120.000

hel0 1.089000

hcol0 120.000
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dih10 180.000

298.15 1.0 0.9804
12
12
1
1
1
12
1
1
16
1

Im gezeigten Beispiel werden die quantenchemische Methode (B3LYP), der Basis-
satz (6-31G(d)), der Umfang der Ausgabe in der Ausgabedatei (Pop=(minimal,))
und die ablaufenden Rechenschritte festgelegt. Der Befehl "opt’ gibt an, dass eine
Geometrieoptimierung durchgefiithrt werden soll und (tight,CalcAll) int=ultrafine
bestimmen die Art der Geometrieoptimierung. Mit freq wird festgelegt, dass im
Anschluss an die Geometrieoptimierung eine Frequenzberechnung durchgefiihrt
wird. Mit ReadIsotopes kénnen die Parameter der Frequenzberechnung bestimmt
werden, wie z.B. Temperatur, Druck oder Skalierungsfaktoren. Im hier gezeigten
Beispiel betrigt die Temperatur 298.15 K, der Druck ist 1.0 bar und der Skalie-

rungsfaktor hat den Wert 0.9804.



8.2 Quantenchemie

8.2.2 Konformere und Energien der Molekiile

In den folgenden Tabellen sind alle gefundenen Konformere fiir alle berechneten
Molekiile und ihre Auftrittswahrscheinlichkeit zusammengefasst.

8.2.2.1 B3LYP 6-31G(d)

Fiir die Kombination aus B3LYP und 6-31G(d) wurde an zahlreichen Startgeome-
trien (je nach Molekiile mehrere Hundert) Berechnungen durchgefiihrt, um mog-
lichst alle Konformere jedes untersuchten Molekiils zu ermitteln.

8.2.2.1.1 Aldehyde

Tabelle 8.539: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir

alle ermittelten Konformere von Acetaldehyd

Konformere

Energie [Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

Acetaldehyd

-153,830120

1,0

Tabelle 8.540: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir

alle ermittelten Konformere von Propanal

Konformere | Energie [E,/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Propanal - a | -193,14534442 0,4692
Propanal - b | -193,14534421 0,4691
Propanal - ¢ | -193,143427811 0,0616

Tabelle 8.541: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir
alle ermittelten Konformere von Butanal

Konformere | Energie [Ej,/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Butanal -a | -232,45896509 0,5215
Butanal - a | -232,45853397 0,3303
Butanal - a | -232,45725232 0,0850
Butanal-a | -232,45697195 0,0632
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Tabelle 8.542: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir

alle ermittelten Konformere von Heptanal

Konformere | Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Heptanal-a | -350,400197 0,3304
Heptanal-b | -350,400199 0,3184
Heptanal - ¢ -350,399865 0,1390
Heptanal-d | -350,398570 0,0782
Heptanal - e -350,398318 0,0576
Heptanal - f -350,398345 0,0287
Heptanal-g | -350,397130 0,0200
Heptanal-h | -350,397597 0,0150
Heptanal-i | -350,397039 0,0061
Heptanal-j | -350,397965 0,0044
Heptanal - k | -350,395837 0,0025

Tabelle 8.543: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir

alle ermittelten Konformere von Decanal

Konformere | Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Decanal - a | -468,34135074 0,2997
Decanal-b | -468,34134777 0,2988
Decanal - ¢ | -468,34101497 0,2100
Decanal -d | -468,33973147 0,0539
Decanal -e | -468,33947586 0,0411
Decanal - f | -468,33909334 0,0274
Decanal - g | -468,33876375 0,0194
Decanal - h | -468,33843691 0,0137
Decanal -1 | -468,33829088 0,0117
Decanal -j | -468,33820640 0,0107
Decanal - k | -468,33817329 0,0104
Decanal -1 | -468,33702838 0,0031

Tabelle 8.544: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten

Konformere von 2-Chlorbenzaldehyd

Konformere Energie [Ej/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
2-Chlorbenzaldehyd -a | -805,165210 0,4954
2-Chlorbenzaldehyd -b | -805,165209 0,4949
2-Chlorbenzaldehyd - ¢ | -805,160843 0,0049
2-Chlorbenzaldehyd -d | -805,160842 0,0049




8.2 Quantenchemie

243

Tabelle 8.545: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten

Konformere von 3-Phenylpropanal

Konformere

Energie [Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

3-Phenylpropanal - a | -424,19505238 0,5755
3-Phenylpropanal - b | -424,19452300 0,3285
3-Phenylpropanal - ¢ | -424,19278543 0,0522
3-Phenylpropanal - d | -424,19185592 0,0195
3-Phenylpropanal - e | -424,19170788 0,0167
3-Phenylpropanal - f | -424,19097596 0,0077

8.2.2.1.2 Alkohole

Tabelle 8.546: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir
alle ermittelten Konformere von Methanol

Konformere

Auftrittswahrscheinlichkeit

Energie [Ej /n|

Methanol

“115,714405

1,0

Tabelle 8.547: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir
alle ermittelten Konformere von Ethanol

Konformere | Energie |E,/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Ethanol-a | -155,03428990 0,6270
Ethanol-b | -155,03379939 0,3730

Tabelle 8.548: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir
alle ermittelten Konformere von 1-Propanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Propanol - a | -194,348407859 0,2721
1-Propanol - b | -194,348150057 0,2071
1-Propanol - ¢ | -194,348021229 0,1807
1-Propanol - d | -194,347721693 0,1316
1-Propanol - e | -194,347502256 0,1043
1-Propanol - f | -194,347501136 0,1042

8.2.2.1.3 Halbacetale 1

Tabelle 8.549: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle
ermittelten Konformere von 1-Methoxyethanol

Konformere

Energie [Ej /n|

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Methoxyethanol - a | -269,56683318 0,9453
1-Methoxyethanol - b | -269,56371152 0,0346
1-Methoxyethanol - ¢ | -269,56278510 0,0130
1-Methoxyethanol - d | -269,56199409 0,0056
1-Methoxyethanol - e | -269,56050320 0,0012
1-Methoxyethanol - f | -269,55935092 0,0003
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Tabelle 8.550: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle
ermittelten Konformere von 1-Ethoxyethanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Ethoxyethanol - a | -308,885803120 0,6641
1-Ethoxyethanol - b | -308,884391262 0,1489
1-Ethoxyethanol - ¢ | -308,884312180 0,1369
1-Ethoxyethanol - d | -308,882629061 0,0230
1-Ethoxyethanol - e | -308,881949329 0,0112
1-Ethoxyethanol - f | -308,881023152 0,0042
1-Ethoxyethanol - g | -308,881023152 0,0042
1-Ethoxyethanol - h | -308,880659769 0,0029
1-Ethoxyethanol -1 | -308,880221671 0,0018
1-Ethoxyethanol -j | -308,879607700 0,0009
1-Ethoxyethanol - k | -308,879001640 0,0005
1-Ethoxyethanol -1 | -308,878979110 0,0005
1-Ethoxyethanol - m | -308,878738674 0,0004
1-Ethoxyethanol -n | -308,878410380 0,0003
1-Ethoxyethanol - o | -308,878332783 0,0002
1-Ethoxyethanol - p | -308,876747772 4,54E-05
1-Ethoxyethanol - q | -308,851238026 8,38E-17
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Tabelle 8.552: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle
ermittelten Konformere von 1-Propoxyethanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Propoxyethanol - a | -348,199730365 0,39858
1-Propoxyethanol - b | -348,199432632 0,29078
1-Propoxyethanol - ¢ | -348,198312227 0,08876
1-Propoxyethanol - d | -348,198182186 0,07734
1-Propoxyethanol - e | -348,198136762 0,07371
1-Propoxyethanol - f | -348,196650107 0,01527
1-Propoxyethanol - g | -348,196502792 0,01306
1-Propoxyethanol - h | -348,196316835 0,01073
1-Propoxyethanol -1 | -348,195998171 0,00765
1-Propoxyethanol - j | -348,195878665 0,00674
1-Propoxyethanol - k | -348,195661990 0,00536
1-Propoxyethanol -1 | -348,195006806 0,00268
1-Propoxyethanol - m | -348,194963743 0,00256
1-Propoxyethanol - n | -348,194694626 0,00192
1-Propoxyethanol - o | -348,194694626 0,00192
1-Propoxyethanol - p | -348,194461533 0,00150
1-Propoxyethanol - q | -348,193275488 0,00043
1-Propoxyethanol - r | -348,192843587 0,00027
1-Propoxyethanol - s | -348,192815895 0,00026
1-Propoxyethanol - t | -348,192567794 0,00020
1-Propoxyethanol - u | -348,192131114 0,00013
1-Propoxyethanol - v | -348,192049215 0,00012
1-Propoxyethanol - w | -348,190684512 0,00003
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Tabelle 8.553: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten

Konformere von 1-Methoxy-1-Propanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-1-Propanol - a | -308,88095557 0,4446
1-Methoxy-1-Propanol - b | -308,88078052 0,3693
1-Methoxy-1-Propanol - ¢ | -308,87990796 0,1466
1-Methoxy-1-Propanol - d | -308,87752261 0,0117
1-Methoxy-1-Propanol - e | -308,87744346 0,0108
1-Methoxy-1-Propanol - f | -308,87682353 0,0056
1-Methoxy-1-Propanol - g | -308,87667243 0,0048
1-Methoxy-1-Propanol - h | -308,87579584 0,0019
1-Methoxy-1-Propanol -1 | -308,87572305 0,0017
1-Methoxy-1-Propanol - j | -308,87536643 0,0012
1-Methoxy-1-Propanol - k | -308,87488964 0,0007
1-Methoxy-1-Propanol -1 | -308,87453405 0,0005
1-Methoxy-1-Propanol - m | -308,87390541 0,0003
1-Methoxy-1-Propanol-n | -308,87353362 0,0002
1-Methoxy-1-Propanol - o | -308,87324005 0,0001
1-Methoxy-1-Propanol - p | -308,87309416 0,0001
1-Methoxy-1-Propanol - q | -308,86847849 8,11E-07

Tabelle 8.554: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-
formere von 1-Ethoxy-1-Propanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Ethoxy-1-Propanol - a | -348,199960351 0,3163
1-Ethoxy-1-Propanol - b | -348,199763373 0,2567
1-Ethoxy-1-Propanol - ¢ | -348,198910669 0,1040
1-Ethoxy-1-Propanol - d | -348,198537279 0,0701
1-Ethoxy-1-Propanol - e | -348,198501745 0,0675
1-Ethoxy-1-Propanol - f | -348,198383146 0,0595
1-Ethoxy-1-Propanol - g | -348,198260952 0,0523
1-Ethoxy-1-Propanol - h | -348,197486809 0,0230
1-Ethoxy-1-Propanol -1 | -348,197394980 0,0209
1-Ethoxy-1-Propanol - j | -348,196430032 0,0075
1-Ethoxy-1-Propanol - k | -348,196385085 0,0072
1-Ethoxy-1-Propanol -1 | -348,195976288 0,0047
1-Ethoxy-1-Propanol - m | -348,195872477 0,0042
1-Ethoxy-1-Propanol - n | -348,194833925 0,0014
1-Ethoxy-1-Propanol - o | -348,194773175 0,0013
1-Ethoxy-1-Propanol - p | -348,194475005 0,0009
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1-Ethoxy-1-Propanol - q | -348,194416849 0,0009
1-Ethoxy-1-Propanol - r | -348,193991311 0,0006
1-Ethoxy-1-Propanol - s | -348,193685408 0,0004
1-Ethoxy-1-Propanol - t | -348,192953195 0,0002
1-Ethoxy-1-Propanol - u | -348,192936994 0,0002
1-Ethoxy-1-Propanol - v | -348,192846703 0,0002
1-Ethoxy-1-Propanol - w | -348,192283465 0,0001
1-Ethoxy-1-Propanol - x | -348,192104426 0,0001
1-Ethoxy-1-Propanol - y | -348,190541711 1,47TE-05
1-Ethoxy-1-Propanol - z | -348,165322065 3,70E-17

Tabelle 8.555: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-
formere von 1-Propoxy-1-Propanol

Konformere

Energie |Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Propoxy-1-Propanol - a -387,513853364 0,1326
1-Propoxy-1-Propanol - b -387,513711420 0,1141
1-Propoxy-1-Propanol - ¢ -387,513693050 0,1119
1-Propoxy-1-Propanol - d -387,513665284 0,1086
1-Propoxy-1-Propanol - e -387,513590336 0,1003
1-Propoxy-1-Propanol - f -387,513390818 0,0812
1-Propoxy-1-Propanol - g -387,512830058 0,0448
1-Propoxy-1-Propanol - h -387,512701684 0,0391
1-Propoxy-1-Propanol - i -387,512539410 0,0329
1-Propoxy-1-Propanol - ] -387,512368577 0,0275
1-Propoxy-1-Propanol - k -387,512367109 0,0274
1-Propoxy-1-Propanol - 1 -387,512299214 0,0255
1-Propoxy-1-Propanol - m | -387,512283988 0,0251
1-Propoxy-1-Propanol - n -387,512200274 0,0230
1-Propoxy-1-Propanol - o -387,512132124 0,0214
1-Propoxy-1-Propanol - p -387,512126956 0,0213
1-Propoxy-1-Propanol - q -387,511413124 0,0100
1-Propoxy-1-Propanol - r -387,511263181 0,0085
1-Propoxy-1-Propanol - s -387,511233043 0,0083
1-Propoxy-1-Propanol - t -387,511183463 0,0078
1-Propoxy-1-Propanol - u -387,510443692 0,0036
1-Propoxy-1-Propanol - v -387,510408722 0,0034
1-Propoxy-1-Propanol - w | -387,510304198 0,0031
1-Propoxy-1-Propanol - x -387,510260247 0,0029
1-Propoxy-1-Propanol - y -387,510113339 0,0025
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8 Anhang

1-Propoxy-1-Propanol - z -387,510069600 0,0024
1-Propoxy-1-Propanol - aa | -387,510023317 0,0023
1-Propoxy-1-Propanol - ab | -387,509901655 0,0020
1-Propoxy-1-Propanol - ac | -387,509587561 0,0014
1-Propoxy-1-Propanol - ad | -387,508820782 0,0006
1-Propoxy-1-Propanol - ae | -387,508774865 0,0006
1-Propoxy-1-Propanol - af | -387,508748051 0,0006
1-Propoxy-1-Propanol - ag | -387,508500355 0,0005
1-Propoxy-1-Propanol - ah | -387,508443791 0,0004
1-Propoxy-1-Propanol - ai | -387,508222262 0,0003
1-Propoxy-1-Propanol - aj | -387,508210848 0,0003
1-Propoxy-1-Propanol - ak | -387,508108092 0,0003
1-Propoxy-1-Propanol - al | -387,507922717 0,0002
1-Propoxy-1-Propanol - am | -387,507624178 0,0002
1-Propoxy-1-Propanol - an | -387,507343795 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - ao | -387,507243659 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - ap | -387,506842256 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - aq | -387,506798545 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - ar | -387,506775554 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - as | -387,506690040 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - at | -387,506495772 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - au | -387,506476767 0,0001
1-Propoxy-1-Propanol - av | -387,506352469 4,68E-05
1-Propoxy-1-Propanol - aw | -387,505975044 3,14E-05
1-Propoxy-1-Propanol - ax | -387,505820880 2,67E-05
1-Propoxy-1-Propanol - ay | -387,504834607 9,38E-06
1-Propoxy-1-Propanol - az | -387,504474100 6,40E-06
1-Propoxy-1-Propanol - ba | -387,497937035 6,28E-09
1-Propoxy-1-Propanol - bb | -387,483583255 1,56E-15
1-Propoxy-1-Propanol - be | -387,483583246 1,56E-15
1-Propoxy-1-Propanol - bd | -387,446986691 2,24F-32
1-Propoxy-1-Propanol - be | -387,335849807 1,61E-83
1-Propoxy-1-Propanol - bf | -387,324779626 1,29E-88
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Tabelle 8.556: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten

Konformere von 1-Methoxy-1-Butanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-1-Butanol - a | -348,19460014 0,32697
1-Methoxy-1-Butanol-b | -348,19437766 0,25833
1-Methoxy-1-Butanol - ¢ | -348,19352584 0,10480
1-Methoxy-1-Butanol - d | -348,19343716 0,09541
1-Methoxy-1-Butanol-e | -348,19333997 0,08607
1-Methoxy-1-Butanol - f | -348,19266078 0,04192
1-Methoxy-1-Butanol - g | -348,19256096 0,03772
1-Methoxy-1-Butanol - h | -348,19157235 0,01324
1-Methoxy-1-Butanol - i -348,19113015 0,00829
1-Methoxy-1-Butanol - j -348,19112867 0,00827
1-Methoxy-1-Butanol - k | -348,19042186 0,00391
1-Methoxy-1-Butanol - 1 -348,19028558 0,00339
1-Methoxy-1-Butanol - m | -348,18992605 0,00232
1-Methoxy-1-Butanol -n | -348,18971468 0,00185
1-Methoxy-1-Butanol - o | -348,18943304 0,00137
1-Methoxy-1-Butanol - p | -348,18933440 0,00124
1-Methoxy-1-Butanol - q | -348,18930912 0,00120
1-Methoxy-1-Butanol -r | -348,18920166 0,00107
1-Methoxy-1-Butanol -s | -348,18898732 0,00086
1-Methoxy-1-Butanol -t | -348,18850783 0,00052
1-Methoxy-1-Butanol - v | -348,18831453 0,00042
1-Methoxy-1-Butanol - w | -348,18813051 0,00035
1-Methoxy-1-Butanol - x | -348,18745914 0,00017
1-Methoxy-1-Butanol -y | -348,18719094 0,00013
1-Methoxy-1-Butanol -z | -348,18682201 0,00009
1-Methoxy-1-Butanol - aa | -348,18677944 0,00008
1-Methoxy-1-Butanol - ab | -348,18535889 0,00002

Tabelle 8.557: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-

formere von 1-Ethoxy-1-Butanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Ethoxy-1-Butanol - a -387,51360453 0,2381
1-Ethoxy-1-Butanol - b -387,51335578 0,1829
1-Ethoxy-1-Butanol - ¢ -387,51253006 0,0763
1-Ethoxy-1-Butanol - d -387,51244424 0,0697
1-Ethoxy-1-Butanol - e -387,51232453 0,0614
1-Ethoxy-1-Butanol - -387,51217598 0,0524
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8 Anhang

1-Ethoxy-1-Butanol - g -387,51213996 0,0505
1-Ethoxy-1-Butanol - h -387,51196862 0,0421
1-Ethoxy-1-Butanol - i -387,51184972 0,0371
1-Ethoxy-1-Butanol - j -387,51162877 0,0294
1-Ethoxy-1-Butanol - k -387,51109206 0,0166
1-Ethoxy-1-Butanol - 1 -387,51101268 0,0153
1-Ethoxy-1-Butanol-m | -387,51100514 0,0152
1-Ethoxy-1-Butanol - n -387,51100030 0,0151
1-Ethoxy-1-Butanol - o -387,51092923 0,0140
1-Ethoxy-1-Butanol - p -387,51083489 0,0127
1-Ethoxy-1-Butanol - q -387,51056928 0,0096
1-Ethoxy-1-Butanol - r -387,51022976 0,0067
1-Ethoxy-1-Butanol - s -387,51006854 0,0056
1-Ethoxy-1-Butanol - t -387,51005550 0,0056
1-Ethoxy-1-Butanol - u -387,51004631 0,0055
1-Ethoxy-1-Butanol - v -387,51003410 0,0054
1-Ethoxy-1-Butanol - w -387,51001335 0,0053
1-Ethoxy-1-Butanol - x -387,50989822 0,0047
1-Ethoxy-1-Butanol - y -387,50957397 0,0033
1-Ethoxy-1-Butanol - z -387,50948737 0,0030
1-Ethoxy-1-Butanol - aa | -387,50943260 0,0029
1-Ethoxy-1-Butanol - ab | -387,50908337 0,0020
1-Ethoxy-1-Butanol - ac | -387,50906117 0,0019
1-Ethoxy-1-Butanol - ad | -387,50881825 0,0015
1-Ethoxy-1-Butanol - ae | -387,50865286 0,0013
1-Ethoxy-1-Butanol - af | -387,50846976 0,0010
1-Ethoxy-1-Butanol - ag | -387,50838983 0,0010
1-Ethoxy-1-Butanol - ah | -387,50836075 0,0009
1-Ethoxy-1-Butanol - ai | -387,50823855 0,0008
1-Ethoxy-1-Butanol - aj | -387,50807730 0,0007
1-Ethoxy-1-Butanol - ak | -387,50807139 0,0007
1-Ethoxy-1-Butanol - al -387,50788830 0,0006
1-Ethoxy-1-Butanol - am | -387,50761254 0,0004
1-Ethoxy-1-Butanol - an | -387,50747170 0,0004
1-Ethoxy-1-Butanol - ao | -387,50655801 1,37E-04
1-Ethoxy-1-Butanol - ap | -387,50654288 1,34E-04
1-Ethoxy-1-Butanol - aq | -387,50646014 1,23E-04
1-Ethoxy-1-Butanol - ar | -387,50616867 9,05E-05
1-Ethoxy-1-Butanol - as | -387,50579239 6,07E-05
1-Ethoxy-1-Butanol - at | -387,50420132 1,13E-05
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1-Ethoxy-1-Butanol - au | -387,50271581 2,34E-06
1-Ethoxy-1-Butanol - av | -387,50125252 4,96E-07
1-Ethoxy-1-Butanol - aw | -387,47865827 2,01E-17

Tabelle 8.558: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-

formere von 1-Propoxy-1-Butanol

Konformere

Energie [Ej, /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Propoxy-1-Butanol - a -426,82749842 0,1207
1-Propoxy-1-Butanol - b -426,82735464 0,1037
1-Propoxy-1-Butanol - ¢ -426,82728601 0,0964
1-Propoxy-1-Butanol - d -426,82725485 0,0933
1-Propoxy-1-Butanol - e -426,82723922 0,0917
1-Propoxy-1-Butanol - -426,82698209 0,0699
1-Propoxy-1-Butanol - g -426,82644864 0,0397
1-Propoxy-1-Butanol - h -426,82633182 0,0351
1-Propoxy-1-Butanol - i -426,82632120 0,0347
1-Propoxy-1-Butanol - -426,82625859 0,0325
1-Propoxy-1-Butanol - k -426,82622665 0,0314
1-Propoxy-1-Butanol - 1 -426,82618851 0,0302
1-Propoxy-1-Butanol - m | -426,82615853 0,0292
1-Propoxy-1-Butanol - n -426,82607304 0,0267
1-Propoxy-1-Butanol - o -426,82600658 0,0249
1-Propoxy-1-Butanol - p -426,82595584 0,0236
1-Propoxy-1-Butanol - q -426,82592156 0,0227
1-Propoxy-1-Butanol - r -426,82572008 0,0184
1-Propoxy-1-Butanol - s -426,82571359 0,0182
1-Propoxy-1-Butanol - t -426,82525941 0,0113
1-Propoxy-1-Butanol - u -426,82483929 0,0072
1-Propoxy-1-Butanol - v -426,82475698 0,0066
1-Propoxy-1-Butanol - w -426,82467291 0,0061
1-Propoxy-1-Butanol - x -426,82419235 0,0036
1-Propoxy-1-Butanol - y -426,82392742 0,0027
1-Propoxy-1-Butanol - z -426,82388192 0,0026
1-Propoxy-1-Butanol - aa | -426,82378024 0,0024
1-Propoxy-1-Butanol - ab | -426,82374950 0,0023
1-Propoxy-1-Butanol - ac | -426,82372308 0,0022
1-Propoxy-1-Butanol - ad | -426,82353062 0,0018
1-Propoxy-1-Butanol - ae | -426,82328043 0,0014
1-Propoxy-1-Butanol - af | -426,82306229 0,0011
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8 Anhang

1-Propoxy-1-Butanol - ag | -426,82295054 0,0010
1-Propoxy-1-Butanol - ah | -426,82280727 0,0008
1-Propoxy-1-Butanol - ai | -426,82250172 0,0006
1-Propoxy-1-Butanol - aj | -426,82234156 0,0005
1-Propoxy-1-Butanol - ak | -426,82213674 0,0004
1-Propoxy-1-Butanol - al | -426,82207109 0,0004
1-Propoxy-1-Butanol - am | -426,82205927 0,0004
1-Propoxy-1-Butanol - an | -426,82191805 0,0003
1-Propoxy-1-Butanol - ao | -426,82186450 0,0003
1-Propoxy-1-Butanol - ap | -426,82171611 0,0003
1-Propoxy-1-Butanol - aq | -426,82157672 0,0002
1-Propoxy-1-Butanol - ar | -426,82124442 0,0002
1-Propoxy-1-Butanol - as | -426,82118821 0,0002
1-Propoxy-1-Butanol - at | -426,82039303 6,51E-05
1-Propoxy-1-Butanol - au | -426,82038681 6,47E-05
1-Propoxy-1-Butanol - av | -426,82030310 5,92E-05
1-Propoxy-1-Butanol - aw | -426,81950798 2,55E-05
1-Propoxy-1-Butanol - ax | -426,81813826 5,98 E-06
1-Propoxy-1-Butanol - ay | -426,81703210 1,85E-06
1-Propoxy-1-Butanol - az | -426,81498488 2,12E-07
1-Propoxy-1-Butanol - ba | -426,79103203 2,03E-18

Tabelle 8.559: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-

formere von 1-Methoxy-1-Heptanol

Konformere Energie |E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-1-Heptanol - a | -466.135799310 0.1645
1-Methoxy-1-Heptanol-b | -466.135557108 0.1272
1-Methoxy-1-Heptanol - c -466.134785114 0.0562
1-Methoxy-1-Heptanol - d -466.134571429 0.0448
1-Methoxy-1-Heptanol - e -466.134488883 0.0410
1-Methoxy-1-Heptanol - -466.134476549 0.0405
1-Methoxy-1-Heptanol - g -466.134447833 0.0393
1-Methoxy-1-Heptanol - h | -466.134444843 0.0392
1-Methoxy-1-Heptanol - i -466.134441266 0.0390
1-Methoxy-1-Heptanol - -466.134426998 0.0384
1-Methoxy-1-Heptanol - k -466.134302037 0.0337
1-Methoxy-1-Heptanol - 1 -466.134278697 0.0329
1-Methoxy-1-Heptanol - m | -466.134236441 0.0314
1-Methoxy-1-Heptanol - n -466.13420708 0.0305
1-Methoxy-1-Heptanol - o -466.13420594 0.0304
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1-Methoxy-1-Heptanol - p | -466.134197279 0.0301
1-Methoxy-1-Heptanol - q | -466.133931061 0.0227
1-Methoxy-1-Heptanol - r -466.133800956 0.0198
1-Methoxy-1-Heptanol - s -466.133473183 0.0140
1-Methoxy-1-Heptanol - t -466.133431587 0.0134
1-Methoxy-1-Heptanol - u -466.133336261 0.0121
1-Methoxy-1-Heptanol - v -466.13322339 0.0107
1-Methoxy-1-Heptanol - w -466.13320868 0.0106
1-Methoxy-1-Heptanol - x -466.13315926 0.0100
1-Methoxy-1-Heptanol -y | -466.133148724 0.0099
1-Methoxy-1-Heptanol - z -466.133037411 0.0088
1-Methoxy-1-Heptanol - aa | -466.132796423 0.0068
1-Methoxy-1-Heptanol - ab | -466.132510839 0.0051
1-Methoxy-1-Heptanol - ac | -466.132320658 0.0041
1-Methoxy-1-Heptanol - ad | -466.132320657 0.0041
1-Methoxy-1-Heptanol - ae | -466.132318611 0.0041
1-Methoxy-1-Heptanol - af | -466.13229607 0.0040
1-Methoxy-1-Heptanol - ag | -466.132158481 0.0035
1-Methoxy-1-Heptanol - ah | -466.132014173 0.0030
1-Methoxy-1-Heptanol - ai | -466.131618804 0.0020
1-Methoxy-1-Heptanol - aj | -466.131209622 0.0013
1-Methoxy-1-Heptanol - ak | -466.131130307 0.0012
1-Methoxy-1-Heptanol - al | -466.131046627 0.0011
1-Methoxy-1-Heptanol - am | -466.131038949 0.0011
1-Methoxy-1-Heptanol - an | -466.130959455 0.0010
1-Methoxy-1-Heptanol - ao | -466.130839079 0.0009
1-Methoxy-1-Heptanol - ap | -466.130632607 0.0007
1-Methoxy-1-Heptanol - aq | -466.130525358 0.0006
1-Methoxy-1-Heptanol - ar | -466.13050932 0.0006
1-Methoxy-1-Heptanol - as | -466.130495001 0.0006
1-Methoxy-1-Heptanol - at | -466.130326488 0.0005
1-Methoxy-1-Heptanol - au | -466.13032649 0.0005
1-Methoxy-1-Heptanol - av | -466.130150938 0.0004
1-Methoxy-1-Heptanol - aw | -466.13004779 0.0004
1-Methoxy-1-Heptanol - ax | -466.129877406 0.0003
1-Methoxy-1-Heptanol - ay | -466.129872021 0.0003
1-Methoxy-1-Heptanol - az | -466.129584364 0.0002
1-Methoxy-1-Heptanol - ba | -466.129320767 0.0002
1-Methoxy-1-Heptanol - bb | -466.128715827 0.0001
1-Methoxy-1-Heptanol - be¢ | -466.127975146 4.14E-05
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8 Anhang

1-Methoxy-1-Heptanol - bd | -466.127975146 4.14E-05
1-Methoxy-1-Heptanol - be | -466.126171000 6.13E-06
1-Methoxy-1-Heptanol - bf | -466.125992658 5.07E-06

Tabelle 8.560: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-

formere von 1-Methoxy-1-Decanol

Konformere

Energie [E; /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Methoxy-1-Decanol - a -584,07694835 0,1423
1-Methoxy-1-Decanol - b -584,07670323 0,1098
1-Methoxy-1-Decanol - ¢ -584,07593219 0,0485
1-Methoxy-1-Decanol - d -584,07571796 0,0387
1-Methoxy-1-Decanol - e -584,07565134 0,0360
1-Methoxy-1-Decanol - f -584,07561806 0,0348
1-Methoxy-1-Decanol - g -584,07559633 0,0340
1-Methoxy-1-Decanol - h -584,07559279 0,0339
1-Methoxy-1-Decanol - i -584,07559030 0,0338
1-Methoxy-1-Decanol - j -584,07558762 0,0337
1-Methoxy-1-Decanol - k -584,07544696 0,0290
1-Methoxy-1-Decanol - 1 -584,07544533 0,0290
1-Methoxy-1-Decanol - m | -584,07539021 0,0273
1-Methoxy-1-Decanol - n -584,07536809 0,0267
1-Methoxy-1-Decanol - o -584,07535628 0,0264
1-Methoxy-1-Decanol - p -584,07535255 0,0263
1-Methoxy-1-Decanol - q -584,07535095 0,0262
1-Methoxy-1-Decanol - r -584,07535062 0,0262
1-Methoxy-1-Decanol - s -584,07507411 0,0196
1-Methoxy-1-Decanol - t -584,07494063 0,0170
1-Methoxy-1-Decanol - u -584,07463608 0,0123
1-Methoxy-1-Decanol - v -584,07458049 0,0116
1-Methoxy-1-Decanol - w | -584,07457916 0,0116
1-Methoxy-1-Decanol - x -584,07457591 0,0115
1-Methoxy-1-Decanol - y -584,07457109 0,0115
1-Methoxy-1-Decanol - z -584,07457095 0,0115
1-Methoxy-1-Decanol - aa | -584,07448645 0,0105
1-Methoxy-1-Decanol - ab | -584,07436977 0,0093
1-Methoxy-1-Decanol - ac | -584,07436699 0,0092
1-Methoxy-1-Decanol - ad | -584,07436511 0,0092
1-Methoxy-1-Decanol - ae | -584,07435269 0,0091
1-Methoxy-1-Decanol - af | -584,07430361 0,0086
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1-Methoxy-1-Decanol - ag | -584,07430297 0,0086
1-Methoxy-1-Decanol - ah | -584,07429908 0,0086
1-Methoxy-1-Decanol - ai | -584,07429002 0,0085
1-Methoxy-1-Decanol - aj | -584,07427390 0,0084
1-Methoxy-1-Decanol - ak | -584,07427044 0,0083
1-Methoxy-1-Decanol - al | -584,07420307 0,0078
1-Methoxy-1-Decanol - am | -584,07365558 0,0044
1-Methoxy-1-Decanol - an | -584,07346495 0,0036
1-Methoxy-1-Decanol - ao | -584,07346143 0,0035
1-Methoxy-1-Decanol - ap | -584,07333924 0,0031
1-Methoxy-1-Decanol - aq | -584,07315749 0,0026
1-Methoxy-1-Decanol - ar | -584,07276131 0,0017
1-Methoxy-1-Decanol - as | -584,07227821 0,0010
1-Methoxy-1-Decanol - at | -584,07219972 0,0009
1-Methoxy-1-Decanol - au | -584,07212034 0,0009
1-Methoxy-1-Decanol - av | -584,07198817 0,0007
1-Methoxy-1-Decanol - aw | -584,07177399 0,0006
1-Methoxy-1-Decanol - ax | -584,07171188 0,0006
1-Methoxy-1-Decanol - ay | -584,07153567 0,0005
1-Methoxy-1-Decanol - az | -584,07121473 0,0003
1-Methoxy-1-Decanol - ba | -584,07102517 0,0003
1-Methoxy-1-Decanol - bb | -584,07046512 0,0001
1-Methoxy-1-Decanol - be | -584,0698683 0,0001
1-Methoxy-1-Decanol - bd | -584,06912305 3,58E-05
1-Methoxy-1-Decanol - be | -584,06731476 5,27E-06
1-Methoxy-1-Decanol - bf | -584,06715967 4,48E-06
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8 Anhang

Tabelle 8.561: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-

formere von 1-Methoxy-3-Phenylpropanol

Konformere Energie [Ej;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - a | -539,93078612 0,5330
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - b | -539,93058515 0,4308
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - ¢ | -539,92732785 0,0137
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - d | -539,92682689 0,0080
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - e | -539,92667856 0,0069
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - f | -539,92635552 0,0049
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - g | -539,92516118 0,0014
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - h | -539,92476706 0,0009
1-Methoxy-3-Phenylpropanol -i | -539,92334425 0,0002
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - j | -539,92332709 0,0002
1-Methoxy-3-Phenylpropanol - k | -539,92260731 9,22E-05
1-Methoxy-3-Phenylpropanol -1 | -539,92090775 1,52E-05

Tabelle 8.562: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-
formere von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol

Konformere Energie [Ej/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - a | -920,89362096 0,6621
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - b | -920,89208916 0,1307
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - ¢ | -920,89196279 0,1143
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - d | -920,89127811 0,0554
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - e | -920,89026080 0,0189
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - f | -920,88940536 0,0076
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - g | -920,88893062 0,0046
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - h | -920,88853843 0,0030
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol -1 | -920,88820339 0,0021
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - j | -920,88627316 0,0003
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - k | -920,88613703 0,0002
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol -1 | -920,88597345 0,0002
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - m | -920,88525295 9,37E-05
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - n | -920,88518043 8,68E-05
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - o | -920,88516733 8,56E-05
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - p | -920,88496071 6,88E-05
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - q | -920,88446498 4,07E-05
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - r | -920,88418543 3,03E-05
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - s | -920,88377683 1,96E-05
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - t | -920,88368779 1,79E-05
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Tabelle 8.563: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-

formere vonl-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - a | -960,21269905 0,4933
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - b | -960,21131234 0,1136
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - ¢ | -960,21124375 0,1056
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - d | -960,21113112 0,0937
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - e | -960,21104063 0,0852
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - f | -960,21023761 0,0364
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - g | -960,20946708 0,0161
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - h | -960,20946454 0,0160
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol -i | -960,20945027 0,0158
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - j | -960,20913859 0,0114
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - k | -960,20852175 0,0059
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol -1 | -960,20843053 0,0054
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - m | -960,20661686 0,0008
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - n | -960,20622464 0,0005
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - o | -960,20531035 0,0002
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - p | -960,20502485 0,0001
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - q | -960,20340491 2,62E-05
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - r | -960,20299816 1,70E-05
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - s | -960,20265049 1,18E-05
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Tabelle 8.564: Energien und Boltzmannverteilung der Energien fiir alle ermittelten Kon-

formere von 1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - a | -999,52654673 0,2751
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - b | -999,52635474 0,2245
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - ¢ | -999,52633404 0,2196
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - d | -999,52520918 0,0667
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - e | -999,52500904 0,0540
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - f | -999 52493493 0,0499
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - g | -999,52489224 0,0477
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - h | -999,52388953 0,0165
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol -i | -999,52333176 0,0091
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - j | -999,52321334 0,0081
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - k | -999,52308345 0,0070
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol -1 | -999,52286379 0,0056
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - m | -999,52230728 0,0031
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - n | -999,52216496 0,0027
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - o | -999,52203364 0,0023
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - p | -999,52200825 0,0022
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - q | -999,52200824 0,0022
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - r | -999,52134564 0,0011
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - s | -999,52113522 0,0009
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - t | -999,52100394 0,0008
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - u | -999,52042353 0,0004
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - v | -999,51995910 0,0003
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - w | -999,51894820 0,0001
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - x | -999,51703592 1,16E-05
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - y | -999,51672580 8,36E-06
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - z | -999,51627272 9,17E-06

8.2.2.2 B3LYP cc-pVTZ

Fiir die Kombination aus BSLYP und cc-pV'TZ war es aus Zeitgriinden nicht mog-
lich, dieselbe Konformersuche wie mit dem kleineren Basissatz 6-31G(d) durch-
zufithren. In der Regel wurden mit dem groferen Basissatz nur die Konformere
berechnet, die mit 6-31G(d) die groften Auftrittswahrscheinlichkeiten besitzen.

8.2.2.2.1 Aldehyde

Tabelle 8.565: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von Acetaldehyd

Konformere | Energie [E;/n]

Auftrittswahrscheinlichkeit

Acetaldehyd | -153,893531

1,0
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Tabelle 8.566: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von Propanal

Konformere | Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Propanal -a | -193,222477 0,4606
Propanal -b | -193,222478 0,4611
Propanal - ¢ -193,220803 0,0782

Tabelle 8.567: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von Butanal

Konformere | Energie |E,/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Butanal - a -232,550057 0,5099
Butanal - a -232,549497 0,2818
Butanal - a -232,548735 0,1257
Butanal - a -232,548338 0,0826

Tabelle 8.568: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von Heptanal

Konformere | Energie [E,/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Heptanal-a | -350,533571 0,2976
Heptanal-b | -350,533573 0,2983
Heptanal - ¢ -350,533090 0,1788
Heptanal -d | -350,532322 0,0793
Heptanal - e -350,531932 0,0525
Heptanal - f | -350,531447 0,0314
Heptanal - g | -350,531127 0,0224
Heptanal-h | -350,530806 0,0159
Heptanal - i -350,530052 0,0072
Heptanal - j -350,530661 0,0137
Heptanal -k | -350,529241 0,0030

Tabelle 8.569: Energien und Boltzmannverteilung der Energien

der Konformere von 2-Chlorbenzaldehyd

Konformere Energie [Ej/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
2-Chlorbenzaldehyd -a | -805,165210 0,4934
2-Chlorbenzaldehyd - b | -805,165209 0,4939
2-Chlorbenzaldehyd - ¢ | -805,160843 0,0063
2-Chlorbenzaldehyd -d | -805,160842 0,0063

8.2.2.2.2 Alkohole

Tabelle 8.570: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von Methanol

Konformere

Energie [Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

Methanol

“115,772249

1,0
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Tabelle 8.571: Energien und Boltzmannverteilung der Energien

der Konformere von Ethanol

Konformere | Energie [E,/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
Ethanol - a -155,105982 0,5003
Ethanol - b -155,105983 0,4997

Tabelle 8.572: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Propanol

Konformere Energie [Ej;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Propanol - a | -194,4339580 0,1953
1-Propanol -b | -194,4337290 0,1532
1-Propanol - ¢ | -194,4336900 0,1470
1-Propanol -d | -194,4338370 0,1718
1-Propanol-e | -194,4337310 0,1535
1-Propanol - f | -194,4338770 0,1792

8.2.2.2.3 Halbacetale 1

Tabelle 8.573: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Methoxyethanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxyethanol-a | -269,682156 0,9185
1-Methoxyethanol-b | -269,679038 0,0091
1-Methoxyethanol-c | -269,679108 0,0364
1-Methoxyethanol-d | -269,677796 0,0017
1-Methoxyethanol-e | -269,676242 0,0005
1-Methoxyethanol-f -269,675040 0,0338

Tabelle 8.574: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Ethoxyethanol

Konformere

Energie [Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Ethoxyethanol - a | -309,015233 0,7588
1-Ethoxyethanol-b | -309,013375 0,1060
1-Ethoxyethanol-c¢ | -309,013053 0,0753
1-Ethoxyethanol-d | -309,012001 0,0248
1-Ethoxyethanol-e | -309,012330 0,0351
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Tabelle 8.575: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Propoxyethanol

Konformere Energie [Ej;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Propoxyethanol - a | -348,342989 0,31943
1-Propoxyethanol - b | -348,342888 0,28702
1-Propoxyethanol - ¢ -348,341039 0,04050
1-Propoxyethanol - d | -348,340913 0,03540
1-Propoxyethanol - e -348,342888 0,28702
1-Propoxyethanol - f -348,339789 0,01078
1-Propoxyethanol - g | -348,339732 0,01015
1-Propoxyethanol - h | -348,339690 0,00970

Tabelle 8.576: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Methoxy-1-Propanol

Konformere

Energie [E; /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Methoxy-1-Propanol - a | -309,010084 0,4715
1-Methoxy-1-Propanol-b | -309,009848 0,3672
1-Methoxy-1-Propanol-c | -309,008915 0,1367
1-Methoxy-1-Propanol-d | -309,006633 0,0122
1-Methoxy-1-Propanol-e | -309,006652 0,0124

Tabelle 8.577: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Ethoxy-1-Propanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Ethoxy-1-Propanol - a | -348,343142000 0,3067
1-Ethoxy-1-Propanol - b | -348,342939000 0,2473
1-Ethoxy-1-Propanol - ¢ | -348,341983000 0,0899
1-Ethoxy-1-Propanol - d | -348,341224000 0,0402
1-Ethoxy-1-Propanol - e | -348,341026000 0,0326
1-Ethoxy-1-Propanol - f | -348,342939000 0,2473
1-Ethoxy-1-Propanol - g | -348,340713000 0,0234
1-Ethoxy-1-Propanol - h | -348,340127000 0,0126
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Tabelle 8.578: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Propoxy-1-Propanol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Propoxy-1-Propanol - a -387,670835 0,1467
1-Propoxy-1-Propanol - b -387,670619 0,1167
1-Propoxy-1-Propanol - ¢ -387,670672 0,1235
1-Propoxy-1-Propanol - d -387,670672 0,1235
1-Propoxy-1-Propanol - e -387,670672 0,1235
1-Propoxy-1-Propanol - -387,670579 0,1119
1-Propoxy-1-Propanol - g -387,669682 0,0432
1-Propoxy-1-Propanol - h -387,669503 0,0358
1-Propoxy-1-Propanol - i -387,669625 0,0407
1-Propoxy-1-Propanol - -387,668867 0,0182
1-Propoxy-1-Propanol - k -387,668867 0,0182
1-Propoxy-1-Propanol - | -387,668959 0,0201
1-Propoxy-1-Propanol - m | -387,668959 0,0201
1-Propoxy-1-Propanol - n -387,668590 0,0136
1-Propoxy-1-Propanol - o -387,668558 0,0131
1-Propoxy-1-Propanol - p -387,668833 0,0176
1-Propoxy-1-Propanol - q -387,668590 0,0136

Tabelle 8.579: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Methoxy-1-Butanol

Konformere

Energie [Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Methoxy-1-Butanol - a | -348,337805 0,3467
1-Methoxy-1-Butanol-b | -348,337529 0,2589
1-Methoxy-1-Butanol-c | -348,336518 0,0887
1-Methoxy-1-Butanol - d | -348,336518 0,0887
1-Methoxy-1-Butanol - e | -348,336397 0,0781
1-Methoxy-1-Butanol - f | -348,335340 0,0255
1-Methoxy-1-Butanol - g | -348,335311 0,0247
1-Methoxy-1-Butanol - h | -348,336518 0,0887

Fiir die folgenden Halbacetale konnten aus zeitlichen Griinden nur das Konformer

mit der geringsten Energie berechnet werden.

Tabelle 8.580: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Ethoxy-1-Butanol

Konformere

Energie [E; /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Ethoxy-1-Butanol - a

-387,670859

1,0
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Tabelle 8.581: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Methoxy-1-Heptanol

Konformere Energie

[En/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Methoxy-1-Heptanol - a | -466,321278

1,0

Tabelle 8.582: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Methoxy-1-Decanol

Konformere Energie [Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Methoxy-1-Decanol - a | -584,304658

1,0

Tabelle 8.583: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol

Konformere Energie [E;/n| | Auftrittswahrscheinlichkeit
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - a | -921,10742300 0,6946
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - b | -921,10388300 0,0163
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - ¢ | -921,10610100 0,1713
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - d | -921,10497600 0,0520
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol - e | -921,10519700 0,0657

Tabelle 8.584: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol

Konformere

Energie [Ej /1]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol - a

-960,440539

1,0

Tabelle 8.585: Energien und Boltzmannverteilung der Energien
der Konformere von 1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol

Konformere

Energie [Ej /n]

Auftrittswahrscheinlichkeit

1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol - a

-999,768189

1,0
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8.2.3 Gleichgewichtskonstanten des Systems Acetaldehyd
mit Methanol fiir verschiedene Methoden

Tabelle 8.586: Gleichgewichtskonstanten fiir verschiedene Methoden fiir Acetaldehyd mit
Methanol bei 298 K, Variante 2

ACME Gasphase Umrechnung auf fliissige Phase
Methode Kper Kyya | Keya | Kir K.
6-31G 0,18291 | 0,85228 | 1,16241 | 2,35248 | 1,07461
6-31G(d) 0,05885 | 0,27423 | 0,37402 | 0,75693 | 0,34577
6-31G(d) - scale | 0,07011 | 0,32668 | 0,44556 | 0,90172 | 0,41190
6-31G(dp) 0,04827 | 0,22494 | 0,30678 | 0,62087 | 0,28361
6-314++G(dp) 0,00024 | 0,00110 | 0,00150 | 0,00304 | 0,00139
6-311G 0,06049 | 0,28185 | 0,38441 | 0,77796 | 0,35538
6-311G(d) 0,00310 | 0,01442 | 0,01967 | 0,03981 | 0,01819
6-311G(dp) 0,00147 | 0,00683 | 0,00932 | 0,01886 | 0,00861
6-311++G(dp) 0,00002 | 0,00008 | 0,00010 | 0,00021 | 0,00010
ce-pVDZ 0,04014 | 0,18705 | 0,25511 | 0,51630 | 0,23585
ce-pVDZ - scale | 0,04247 | 0,19787 | 0,26987 | 0,54617 | 0,24949
ce-pVTZ 0,00012 | 0,00057 | 0,00078 | 0,00158 | 0,00072
cc-pVTZ - scale | 0,00014 | 0,00064 | 0,00087 | 0,00175 | 0,00080
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8.2.4 Geometrien der Molekiile

Es sind fiir alle berechneten Molekiile nur die Molekiilgeometrien des Konformers
mit der geringsten Energie dargestellt.

8.2.4.1 B3LYP 6-31G(d)
8.2.4.1.1 Aldehyde

Formaldehyd

C

O, 1, oc2

H, 1, hc3, 2, hco3

H, 1, hed, 2, hcod, 3, dih4, 0

Variablen:
0c2=1.20648198
hc3=1.11042823
hco3=122.37961463
hcd4=1.11042823
hco4=122.37961463

dih4—=180

Acetaldehyd

C

c, 1, R2

H, 1, R3, 2, A3

H, 1, R4, 2, A4, 3, D4, 0
H, 1, R4, 2, A4, 3, -D4, 0
0, 2, R6, 1, A6, 3, 0., 0
H, 2, R7, 1, A7, 3, 180., 0
Variables:

R2-1.50828026
R3-=1.09233268
R4-=1.09805587
R6=1.21055758
R7=1.11424064
A3=110.49876813
A4=109.80937947
A6=124.70820227
AT7=114.79427027
D4=-121.50114415
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Propanal

cc2
he3,
hc4,

,  hce3
,  hced,
hcb, ,  hceb,

1
1
1
cch, 2, ccch,
hc7, 2, hce7,
2
1
9

dih4, 0
dih5, 0
dih6, 0
dih7, 0
0
0
0

hc8, ,  hcce8,
oc9, , occY,
hc10, ,  hcolO,

dihs,
dih9,
dih10,

Yy M = = NN DN -

TONITAQENIIZQO
HI\DCDVCDOOC«OOJ

=2

Variablen:
cc2=1.52677117
hc3=1.0945957
hce3=110.80572032
hc4—1.09416271
hced=110.87382242
dih4=120.45605394
hc5=1.09416271
hceh=110.87382242
dih5=-120.45605394
cc6=1.51201062
ccc6=113.93481711
dih6=180.
he7=1.10142796
hcc7=111.68791513
dih7=121.56312296
he8=1.10142796
hce8=111.68791513
dih&8=-121.56312296
0c9=1.21135112
0cc9=124.75784976
dih9=0.
hc10=1.11457202
hco10=120.46891746
dih10=180.

Butanal

cc2

he3,
hc4,
hcb,
hc6,
cc’,

hce3
hce4,
hceb,
hcc6,
cec’,

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,

QAQEEIZZOO
b—‘)—‘l\D\‘[\Dl\DP—‘
NN e
o W w w
o O OO
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H, 1, hcs, 2, hcesS,
C, 7, cc9, 1, ccc9,
H, 7, hcl0, 1, hcclO,
H, 7, hell, 1, hcell,
O, 9, ocl2, 7, occl2,
H, 9,  hcl3, 12, hcol3,
Variablen:

cc2=1.53131324
hc3=1.09713915
hce3—=111.41907026
hc4=1.09713915
hced=111.41908475
dih4=120.0789534
hc5=1.0955636
hce5=111.05963259
dih5=-119.96051836
hc6=1.09646923
hce6=110.13307255
dih6=178.06258549
cc7=1.52928877
cce7=112.78069423
dih7=121.89782568
hc8=1.09646904
hce8=110.13310992
dih8=-116.20438694
cc9=1.51155032
ccc9=114.41125013
dih9=179.99962308
hc10=1.10239927
hcc10=111.39288672
dih10—=121.82521879
hc11=1.1023995
hcel1=111.39283867
dih11=-121.82537153
0c12=1.21159572
occl2—124.84834961
dih12—-0.00147819
hc13=1.11470566
hco13=120.39990218
dih13=-179.99990438

~N = O O Mo

dihs8,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,

SO OO OO
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Heptanal

C

C, 1, cc2

H, 2, hc3, 1,  hce3

H, 2, hc4, 1,  hccd, 3, dih4, 0
H, 2, hc5, 1,  hccb, 3, dih5, 0
C, 1, ccb, 2,  cccb, 3, dih6, 0
H, 1, hc7, 2, hece7, 6, dih7, 0
H, 1, hc8, 2,  hce8, 6, dih8 0
C, 6, c9, 1,  ccc9, 2, dih9, 0
H, 6, hclO0, 1, hecel0, 9, dih10, 0
H, 6,  hcll, 1, hecell, 9, dihll, 0
C, 9, ccl2, 6, cccl2, 1, dih12, 0
H, 9, hecl3, 6, hecel3, 12, dihl13, 0
H, 9,  hcl4, 6, heccld, 12, dihl4, 0
C, 12, «cclb, 9, ccclb, 6, dihl5, 0
H, 12, hcl6, 9, hcel6, 15, dihl6, 0
H, 12, hcl7, 9, hccl7, 15, dihl7, 0
C, 15, «ccl8, 12, cccl8 9, dihl8, 0
H, 15, hcl9, 12, hcel9, 18, dih19, 0
H, 15, hc20, 12, hcc20, 18, dih20, 0
O, 18, oc2l, 15, occ2l, 12, dih21, 0
H, 18, hc22, 21, hco22, 15, dih22, 0
Variablen:

cc2=1.53208293
hc3=1.09599001
hce3=111.43692372
hc4=1.09698848
hceed—111.18202867
dih4=120.13805999
hch5=1.09698848
hceb=111.18202843
dih5=-120.13806003
cc6=1.53405025
ccc6=113.21079956
dih6=180.
hc7=1.09942007
hcc7=109.45302016
dih7=122.10457381
hc8=1.09942007
hce8=109.45301969
dih&8=-122.10457345
cc9=1.53401901
ccc9=113.55141634
dih9=180.
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hc10=1.10009788
hcc10=109.26054675
dih10=122.2455634
hc11=1.10009788
hcel11=109.26054675
dih11=-122.24556281
ccl2=1.53352734
ccel2—113.23523396
dih12=180.
hc13=1.10045472
hcc13=109.23074546
dih13=122.27104977
hc14—1.10045472
hcec14=109.2307454
dih14=-122.27104901
ccl15=1.52912165
cccl5=113.07126507
dih15=180.
hc16=1.09735073
hcec16=109.94447364
dih16=122.03161646
hcl17=1.09735073
hccl17=109.94447309
dih17=-122.03161538
ccl8=1.51156007
cccl8=114.42946295
dih18=180.
hc19-—1.10232568
hcc19=111.43609967
dih19=121.80480787
hc20=1.10232569
hcc20=111.43609748
dih20—-121.8048012
0c21=1.21157638
occ21=124.89390914
dih21=0.
hc22=1.11476035
hco22=120.39092635
dih22—180.

3-Phenylpropanal

cc2

cc3, 2, cce3

ccd, 1,  cccd, 2, dih4,
ceo, 3,  cced, 1,  dihb,

leXoReleXe
= W =

0
0
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C, b5, ccb, 4,  cccb, 3, dih6, 0
C, 6, ccT, 5,  ccc, 4, dih7, 0
H, 3, hcS, 1,  hceS, 4, dih8, 0
H, 4, hc9, 3,  hcc9, 5, dih9, 0
H, 5, hcl0, 4, hcclo, 6, dihl0, 0
H, 6, hcll, 5  heell, 4, dihll, 0
H, 7, hcl2, 6, heel2, 5, dihl2, 0
H, 2, hel3, 1,  hecl3, 3, dihl3, 0
H, 2, hecl4, 1, hccld, 13, dihl4, 0
C, 2, cclb, 1, ccelb, 13, dih15, 0
C, 15, «ccl6, 2, cccl6, 1, dih16, 0
H, 15, hel7, 2, heel?, 16, dihl7, 0
H, 15, hcl8 2, hcel8, 16, dihlg, 0
O, 16, ocl9, 15, occl9, 2, dih19, 0
H, 16, hc20, 19, hco20, 15, dih20, 0
Variablen:

cc2—1.51371937
cc3=1.4015169
ccc3=120.84768773
cc4=1.39547727
cccd=120.97659261
dih4—=-178.32895533
ccH5=1.39600508
cceH=120.11617053
dih5=-0.04248308
cc6=1.39600515
ccc6=119.52636386
dih6=-0.1089843
cc7=1.39547713
ccc7=120.11617653
dih7=0.10898884
hc8=1.08828528
hcc8=119.359455
dih8=-179.55789441
hc9=1.08701753
hcc9=119.78286985
dih9=-179.6472245
hc10=1.08670746
hcc10=120.23636185
dih10=-179.65254593
hc11=1.08701752
hcel11=120.1000178
dih11=-179.53707858
hc12=1.0882853
hcc12=119.66250293
dih12=-179.51406195
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hc13=1.09572779
hcc13=110.37054055
dih13=-149.21690569
hc14=1.09572769
hcel4=110.37044613
dih14=116.91652051
ccl15=1.53639834
ccclb5—112.46868755
dih15=-121.54177793
cc16=1.51128489
cccl6=113.96720494
dih16=-179.99981238
hel17=1.10116133
hcel7=111.19293585
dih17=121.90738213
hc18=1.10116134
hcel8=111.19296426
dih18—=-121.90742664
0c19=1.21158388
0ccl19=124.79246059
dih19=0.
hc20=1.11443182
hco20=120.4767331
dih20=180.

2-Chlorbenzaldehyd

C

C, 1, cc2

C, 2, cc3, 1,
C, 3, cc4, 2,
C, 4, cch, 3,
C, b5, cc6, 4,
C, 6, ccT, 9,
Cl, 3, «cle8, 2,
H, 4, hc9, 3,
H, 5, hclo, 4,
H, 6, hcll, 5,
H, 7, hcl2, 6,
O, 1, ocl3, 2,
H, 1 hcl4, 13,

Variablen:
cc2=1.48758075
cc3=1.40409596
cce3=123.72554616
ccd=1.39418774

cced
cec4,
cceb,
ccch,
ccc,
cleces8,
hcc9,
hcel0,
hcell,
heel?2,
occl3,
hcol4,

DO W Ot O O W= = W N =

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,

D DO DD DD DDDODO OO OO
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cccd—121.19722509
dih4=180.
ccHh=1.39456346
cccH=119.42553938
dih5=0.
cc6=1.39834548
ccc6=120.46361719
dih6=0.
cc7=1.38874692
ccc7=119.51767827
dih7=0.
cle8=1.76258147
clee8=121.23257512
dih&=180.
hc9=1.08466208
hcc9=119.65909572
dih9=180.
hc10=1.08645055
hcc10=119.27188777
dih10=180.
hc11=1.08588068
hcel1=120.24919146
dih11-=180.
hc12=1.08570675
hcel12=121.6137819
dih12=180.
0c13=1.21691918
0ccl3=123.08946484
dih13=180.
hc14=1.10486706
hcol14=120.8241057
dih14=180.

8.2.4.1.2 Alkohole

Methanol

C

O, 1, oc2

H, 1, hc3, 2, hco3

H, 1, hc4, 2, hcod, 3, dih4,
H, 1, hdb, 2, hcob, 3,  dihb,
H, 2, ho6, 1,  hoc6, 3,  dih6,
Variablen:

0c2=1.41863728
he3=1.10127536

0
0
0
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hco3=112.70566355
hc4=1.09341689
hco4=106.69447918
dih4=118.45701451
heb=1.10127536
hcob5=112.70566355
dih5=-123.08597097
ho6-0.96869567
hoc6=107.65906473
dih6=61.54298549

Ethanol

cc2

he3,
hc4,
hch,
hc6,
oc7,
hc8,
ho9,

TTHOTNIEITNAQQO
NN = e
M»—t»—tg}ﬁ[\b[\)l\)

Variablen:
cc2=1.52632939
hc3=1.09810743
hce3=111.04108788
hc4=1.09501947
hcec4=110.44906769
dih4=119.86799813
hcb=1.09669856
hceb5=111.01933175
dih5=-119.62663549
hc6=1.09497308
hce6=110.24074292
dih6=179.30767632
oc7=1.42388433
occ7=112.85366834
dih7=117.33557591
he8=1.10257123
hce8=110.16145483
dih&8=-117.9158632
ho9=0.96991837
hoc9=107.39069044
dih9—=61.82606683

hce3

heed,
heeb,
hcc6,
occ7,
hcce8,
hoc9,

= o Oy W W W

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
diho,

OO DO DO OO
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1-Propanol

C

C, 1, cc2

H, 1, hc3, 2, hced

H, 1, hc4, 2, hccd, 3, dih4, 0
H, 1, hcb, 2, hceb, 3, dih5, 0
H, 2, hc6, 1,  hcc6, 3, dih6, 0
C, 2, ccT, 1,  cccT, 6, dih7, 0
H, 2, hc8, 1,  hccs, 6, dih8 0
O, 7, oc9, 2, occ9, 1, dih9, 0
H, 7, hel0, 2, hecel0d, 9, dihl10, 0
H, 7, hcll, 2, heccll, 9, dihll, 0
H, 9, hol2, 7, hocl2, 2, dihl12, 0
Variablen:

cc2—1.53102935
he3=1.09696721
hce3=110.92452853
hc4=1.09439751
hced=110.5937596
dih4=119.24724977
hcH5=1.09558728
heeb=111.41127969
dih5=-120.1287296
hc6=1.10113864
heec6=109.84800125
dih6=175.29291698
cc7=1.53094081
ccc7=113.18188551
dih7=121.83997125
he8=1.09911768
hce8=110.36291555
dih8=-116.46328274
0c9=1.42524805
occ9=113.24571844
dih9--59.04609906
hc10=1.0960057
hcel10=110.07251233
dih10-=117.35835573
he11=1.10237854
heel11=109.97875398
dih11=-124.70065127
ho12=0.9701912
hoc12=107.32666779
dih12=-62.82511782
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8.2.4.1.3 Halbacetale

Methoxyethanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3

H, 3, hc4, 2, hcod, 1,
H, 3, hch, 2, hcob, 4,
H, 3, hc6, 2, hco6, 4,
C, 1, ccT, 2,  ccof, 3,
O, 1, oc8, 2,  oco8, 7,
H, 1, hc9, 2, hco9, 7,
H, 8  hol0, 1, hocl0, 2,
H, 7, hell, 1, heccll, 2,
H, 7 hel2, 1, heel2, 11,
H 1

~

hcl3, ,  heel3d, 11,

Variablen:
0c2=1.40907256
c03=1.4204243
cocd3=113.7892488
hc4=1.09273877
hco4=106.7515618
dih4=-179.97690366
hc5=1.1010657
hcob5=111.19531358
dih5=118.78656559
hc6=1.09637545
hco6=111.62383062
dih6—-119.74763521
cc7=1.52097866
cco7=106.9661804
dih7=171.96865249
0c8=1.4151236
0c08=112.14779949
dih8=123.69662514
hc9=1.10016204
hco9=110.16479874
dih9—-121.02936129
ho10=0.97246969
hoc10=106.63064245
dih10=-62.53543971
hc11=1.09362156
hcel1=110.05409174
dih11=179.01400067
hc12-=1.09407316
hce12=110.72802409

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
diho,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,

SO DD DO OO oo
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dih12=120.87837172
hc13=1.09684022
hcel13=109.85062938
dih13=-119.94935572

Ethoxyethanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3

C, 3, cc4, 2,  ccod, 1, dih4, O
H, 3, hch, 2, hcob, 4, dih5, 0
H, 3, hc6, 2, hco6, 4,  dih6, O
C, 1, ccT, 2,  ccoT, 3, dih7, 0
O, 1, oc8, 2,  oco8, 7, dih8&, 0
H, 1, hce9, 2, hco9, 7, dih9, 0
H, 8, hol0, 1, hocl0, 2, dihl0, 0
H, 7, ‘hell, 1, heell, 2, dihll, 0
H, 7, hel2, 1, heel2, 11, dihl12, 0
H, 7, hel3, 1, heel3, 11, dih13, 0
H, 4, hcl4, 3,  hccld, 2, dihl4, 0
H, 4,  heclb, 3, hecelb, 14, dihl5, 0
H, 4,  hcl6, 3, hecel6, 14, dihl6, 0
Variablen:

0c2=1.40826109
c03=1.42785814
coc3=114.31114316
cc4=1.51946045
cco4=108.14799556
dih4=179.77519675
hc5=1.10253464
hcob5=109.51359082
dih5=120.72345156
hc6=1.09758435
hco6=109.96414113
dih6=-121.48937066
cc7=1.52138206
cco7=107.03633626
dih7=171.00154067
0c8=1.41593951
0co8=112.18243528
dih8=123.65617674
hc9=1.09993616
hco9—=110.22631094
dih9—-121.03372443
ho10=0.97243094
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hoc10=106.57841929
dih10=-61.85645274
hc11=1.09365617
heel11=110.06851947
dih11=178.86713793
hc12=1.09413144
heel2=110.73303254
dih12-=120.88903474
hc13=1.0968486
hee13=109.85494985
dih13=-119.94138529
hc14=1.09567224
hee14=110.36065424
dih14=179.58756197
hc15=1.09504259
heel15=110.59629499
dih15-=119.96338703
hc16=1.09492016
heel16=110.70724517
dih16=-120.16744875

Propoxyethanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1,
C, 3, cc4, 2,
H, 3, hcb, 2,
H, 3, hc6, 2,
C, 1, cct, 2,
O, 1, oc8, 2,
H, 1, hc9, 2,
H, 8, hol0, 1,
H, 7,  hcll, 1,
H, 7,  hcl2, 1,
H, 7,  hcl3, 1,
C, 4, ccl4, 3,
H, 4,  hcls, 3,
H, 4, hcl6, 3,
H, 14, hcl7, 4,
H, 14, hcl8, 4,
H, 14, hcl9, 4

Variablen:
0c2—=1.40814412
c03=1.42822708
coc3—=114.44162614

coc3
cco4,
hcob,
hco6,
cco’,
0co8,
hco9,
hocl0,
heell,
hcel?2,
hcel3,
cceld,
hcelb,
hccl6,
heel?,
hcels8,
hcel9,

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs8,
dih9,
dih10,
dihl1,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,

SO DD DD DD IDOD DO o000 o000
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cc4=1.52387603
cco4=108.57816924
dih4=-178.1800809
hc5=1.10351298
hcob5=109.45069244
dih5=120.64157533
hc6=1.09763475
hco6=109.91261436
dih6=-121.4927812
cc7=1.5213955
cco7=107.07188954
dih7=171.2500436
0c8=1.41571057
0c08=112.14761062
dih&8=123.6671525
hc9=1.0998306
hco9—=110.17913181
dih9—-121.05579582
ho10=0.97243662
hoc10=106.61161676
dih10=-62.0267535
hc11=1.09365302
heel11=110.05918311
dih11=178.91446836
hc12=1.09414641
hcecl12=110.74278174
dih12=120.86589967
hc13=1.09685238
hcec13=109.86703421
dih13=-119.93384476
ccl14=1.53161736
cccld=113.48946716
dih14—62.4111555
hc15=1.09837772
hcel5=107.86888112
dih15=122.36184186
hc16=1.09773146
hcc16=108.46253852
dih16—-122.49236792
hc17=1.09569441
hcel7=111.17276685
dih17=-179.2912863
hc18=1.0940911
hcc18=110.69418057
dih18=120.33825101
hc19=1.09732714
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hce19=111.0479589
dih19=-119.94263062

1-Methoxy-1-Propanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3

H, 3, hc4, 2, hcod, 1, dih4, O
H, 3, hcb, 2, hcob, 4, dih5, 0
H, 3, hc6, 2, hco6, 4, dih6, 0
C, 1, ccT, 2,  ccoT, 3, dih7, 0
O, 1, oc8, 2,  0co8, 7, dih8&, 0
H, 1, he9, 2, hco9, 7, dih9, 0
H, 8 hol0, 1, hoclO, 2, dih10, 0
C, 7, 9ccll, 1, cccll, 2, dihl1l, 0
H, 7, hcl2, 1, hececl2, 11, dihl12, 0
H, 7, hecl3, 1, heel3, 11, dih13, 0
H, 11, hcl4, 7, hececl4, 1, dihl4, O
H, 11, hclb, 7, hecelb, 14, dihl5, 0
H, 11, hcl6, 7, heccl6, 14, dih16, 0
Variablen:

0c2=1.40917337
c03=1.42029479
cocd=113.9228619
hcd4=1.09278274
hco4=106.78205767
dih4=-179.94937356
hc5=1.10090562
hcob=111.18384251
dih5=118.81858421
hc6=1.0963729
hco6=111.56373381
dih6=-119.7189806
cc7=1.52645323
cco7=107.38390922
dih7=171.18469154
0c8=1.41487547
0co8—=111.97011489
dih8=123.69537939
hc9=1.10090609
hco9=110.13099003
dih9=-120.950132
ho10=0.97241832
hoc10=106.61039173
dih10=-62.90561189
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ccl11=1.53094705
cccl1=113.69233677
dih11=-62.19510986
hc12=1.09968613
heel12=107.75557508
dih12=122.07573514
hc13=1.09620418
heel13=107.38525579
dih13=-122.82042447
hc14=1.09538512
hcel14=110.92522921
dih14=-179.60798029
hc15=1.09706968
heel5=111.10108509
dih15=119.64326048
hc16=1.09362008
heel6=110.75494461
dih16=-120.42598369

1-Ethoxy-1-Propanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3
C, 3, cc4, 2,  ccod,
H, 3, hch, 2, hcob,
H, 3, hc6, 2, hco6,
C, 1, ccT, 2,  ccoT,
O, 1, oc8, 2,  0co8,
H, 1, hc9, 2, hco9,
H, 8  hol0, 1, hoclO,
C, 7, 9ccll, 1, cccll,
H, 7, hel2, 1, hcel2,
H, 7, hel3, 1, heel3,
H, 11, hcl4, 7, hccld,
H, 11, hcl5, 7, hcclb,
H, 11, hcl6, 7, hccl6,
H, 4,  hel7, 3, hcel?,
H, 4, hel8, 3, hcelS8,
H, 4, hecl9, 3, hccl9,
Variablen:

0c2=1.40837417
c03=1.4277543
coc3=114.45539084
cc4—1.51941651
cco4=108.1812321

= NN W R
— = e

—_

N = =
SN

—_ =
~N

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,

SO DD DD DO IDD OO OO o oo
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dih4=179.89104472
hc5=1.10235098
hcob5=109.50561057
dih5=120.75635447
hc6=1.09757872
hco6=109.89874138
dih6—121.45801607
cc7=1.52686977
cco7=107.44581857
dih7=170.22188015
0c8=1.41564977
0c08=112.00848838
dih8=123.6570409
hc9=1.10067845
hco9=110.1895508
dih9—=-120.9486387
ho10=0.97237014
hoc10=106.56110225
dih10=-62.24990075
cc11=1.53091189
cccll=113.67876242
dih11—-62.21943561
hc12=1.09968833
hccl12=107.76531471
dih12=122.06288101
hc13=1.09621406
hccl13=107.40546493
dih13=-122.83050579
hc14=1.09539319
hce14=110.94810807
dih14=-179.69853097
hc15=1.09709453
hcc15=111.10391838
dih15=119.65790317
hc16=1.0936434
hcel6=110.7302574
dih16=-120.42711519
hc17=1.09566818
hcec17=110.35521958
dih17=179.63804533
hc18=1.09503315
hcc18=110.60313803
dih18=119.96092591
hc19=1.09496382
hcec19=110.71304251
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dih19=-120.14818385

1-Propoxy-1-Propanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1
C, 3, cc4, 2
H, 3, hdj, 2
H, 3, hc6, 2
C, 1, ccT, 2
O, 1, oc8, 2
H, 1, hc9, 2
H, 8, hol0, 1
C, 7, 9ccll, 1
H, 7, hcl2, 1
H, 7,  hcl3, 1
H, 11, hcl4, 7
H, 11, hecls, 7
H, 11, hcl6, 7
C, 4, ccl7, 3
H, 4,  hcl8 3
H, 4, hcl9, 3
H, 17, hc20, 4
H, 17, hc2l1, 4
H, 17, hc22, 4
Variablen:

0c2=1.40865936
c03—1.42831711
coc3=114.56468761
ccd=1.5238942
cco4=108.60134126
dih4=176.96789789
hc5=1.10228067
hco5=109.41574766
dih5=120.73484307
hc6=1.09851339
hco6=109.79227023
dih6—-121.29958493
cc7=1.52685361
cco7=107.43953629
dih7=169.91107786
0c8=1.41521353
0c0o8=111.99492625
dih&8=123.67061227
hc9=1.10058442

coc3
ccod,
hcob,
hco6,
cco7,
0Co8,
hco9,
hocl10,
ccell,
hcel2,
hcel3,
hccl4,
hcelb,
hccl6,
ceel7,
hccl8,
hccl9,
hcc20,
hce21,
hce22,

dih4,
dih5,
dihe,
dih7,
dih8,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,

S O DD DD DD DODIDOD DD OO oo oo o0 oo
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hco9=110.16038125
dih9—-120.92021627
ho10=0.97237623
hoc10=106.566609
dih10=-61.87602014
cc11=1.53091513
cccll1=113.67726204
dih11=-62.28712352
hc12=1.09970624
hcel2=107.76449464
dih12=122.07731804
hc13=1.0962013
hcc13=107.40418487
dih13=-122.82798261
hc14=1.09538154
hcel14=110.94944189
dih14—=-179.71400771
hc15=1.0970849
hcel5=111.10118712
dih15=119.65685346
hc16=1.09365606
hcel16=110.73683232
dih16—-120.43108702
ccl7=1.53180915
cccl7=113.33419215
dih17=-63.35048911
hc18=1.09760441
hcc18=108.59837945
dih18=122.4933114
hc19=1.09835583
hcc19=107.88654562
dih19—-122.18453527
hc20=1.09562304
hce20—=111.18392326
dih20=179.46231946
hc21=1.09732492
hce21=111.04957619
dih21=119.95970301
hc22—1.09422682
hce22=110.66917769
dih22—-120.25958322

1-Methoxy-1-Butanol
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H, 3, hc4, 2,  hcod, 1, dih4, O
H, 3, hch, 2, hcob, 4, dih5, 0
H, 3, hc6, 2, hco6, 4, dih6, 0
C, 1, ccT, 2,  ccoT, 3, dih7, 0
O, 1, oc8, 2,  0co8, 7, dih8&, 0
H, 1, hc9, 2, hco9, 7, dih9, 0
H, 8  hol0, 1, hoclO, 2, dihl10, 0
C, 7, 9ccll, 1, cccll, 2, dihll, 0
H, 7, hel2, 1, heccl2, 11, dih12, 0
H, 7, hel3, 1, hccl3, 11, dih13, 0
C, 11, ccl4, 7, cccld, 1, dih14, 0
H, 11, helb, 7, hcelb, 14, dihl5, 0
H, 11, hecl6, 7, hcel6, 14, dihl16, 0
H, 14, hecl7, 11, hccl7, 7, dihl7, 0
H, 14, hcl8, 11, hcel8, 17, dihl8, 0
H, 14, hcl9, 11, hcel9, 17, dih19, 0
Variablen:

0c2=1.40946096
c03=1.42033035
coc3=113.91206937
hc4=1.09278149
hco4=106.77589227
dih4—-179.82531015
hc5=1.10091538
hcob5=111.18534009
dih5=118.81730961
hc6=1.09634026
hco6=111.56510894
dih6—-119.72106417
cc7=1.52610553
cco7=107.40808799
dih7=171.33837754
0c8=1.41513794
0co8=111.9488038
dih&8=123.71602332
hc9=1.10079421
hco9=110.10074179
dih9—-121.02391786
ho10=0.97239519
hoc10=106.61185713
dih10=-63.30179987
ccl1=1.53334816
cccl1=114.0946043
dih11=-62.50244077
hc12=1.10058174
hccl12=107.87945857
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dih12=122.12134476
hc13=1.09720628
heel13=107.47479618
dih13=-122.75402709
ccl4=1.53187116
cccl4=112.79026612
dih14=-179.3549508
hc15=1.09950677
hee15=109.13900318
dih15=121.81559302
hc16=1.09567787
heel16=108.86938798
dih16=-122.4653226
hcl7=1.09586706
heel7=111.25798441
dih17=179.9105796
hc18=1.09703907
heel8=111.18607743
dih18=119.96186926
hc19=1.0971084
heel19=111.36419597
dih19=-120.14219492

1-Ethoxy-1-Butanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1,
C, 3, cc4, 2,
H, 3, hcb, 2,
H, 3, hc6, 2,
C, 1, ccT, 2,
O, 1, oc8, 2,
H, 1, hc9, 2,
H, 8 holo, I,
C, 7, occll, 1,
H, 7, hcl2, 1,
H, 7, hecl3, 1,
C, 11, ccl4, 7,
H, 11, hclb, 7,
H, 11, hcl6, 7,
H, 14, hcl7, 11,
H, 14, hcl8, 11,
H, 14, hcl9, 11,
H, 4, hc20, 3,
H, 4, hc2l, 3,
H, 4, hc22, 3,

coc3
ccod,
hcob,
hco6,
cco’,
0co8,
hco9,
hoc10,
cccll,
hecel2,
hcel3,
cccld,
hcelb,
hccl6,
hcel?7,
hccel8,
hcel9,
hcc20,
hce21,
hce22,

DO 1 N W

(\V)

dih4,
dih5,

dih6,

dih7,

dihs,

dih9,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,
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Variablen:
0c2=1.40866236
c03=1.42777201
cocd=114.4443721
cc4=1.51941994
cco4=108.17880445
dih4—=-179.95518455
he5—=1.1023599
hcob5=109.50849948
dih5=120.75826396
hc6=1.09754536
hco6=109.8991258
dih6—121.45904479
cc7=1.52651986
cco7=107.47234503
dih7=170.39743998
0c8=1.41592259
0co8=111.98738338
dih8=123.67723038
hc9=1.10057188
hco9=110.16027508
dih9—-121.0232795
ho10=0.9723514
hoc10=106.56359602
dih10=-62.65239187
cc11=1.53330892
cccl1=114.08390839
dih11—-62.51886921
hc12=1.10058158
hcec12=107.89146283
dih12=122.10863137
hc13=1.09721315
hccl13=107.4906214
dih13—-122.76521315
ccl4=1.53185236
cccl4=112.81067944
dih14=-179.40097846
hc15=1.09953105
hcc15=109.14065369
dih15=121.82323673
hc16=1.09570109
hcc16=108.84590463
dih16=-122.47140065
hc17=1.0958919
hcel7=111.2657922
dih17=179.91351192
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hc18=1.09704629
hcel8=111.18911215
dih18=119.96916167
hc19=1.09710098
heel19=111.35859335
dih19=-120.14103246
hc20=1.09567225
hec20=110.35437635
dih20=179.65946737
hc21=1.09503502
hcec21=110.60211654
dih21=119.95814041
hc22=1.09496321
hee22=110.71489409
dih22=-120.1508399

1-Propoxy-1-Butanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3

C, 3, cc4, 2,  ccod, 1, dih4, O
H, 3, hdj, 2, hcob, 4, dihb, 0
H, 3, hc6, 2, hco6, 4,  dih6, O
C, 1, ccT, 2,  ccof, 3, dih7, 0
O, 1, oc8, 2, ocoS8, 7, dih8, 0
H, 1, hc9, 2, hco9, 7, dih9, 0
H, &8  hol0, 1, hocl0, 2, dih10, 0
c, 7, ccll, 1, cccll, 2, dihll, 0
H, 7, hcl2, 1, heccl2, 11, dih12, 0
H, 7, hel3, 1, hccl3, 11, dih13, 0
C, 11, ccld4, 7, cccld, 1, dih14, 0
H, 11, hclb, 7, hecelb, 14, dihl15, 0
H, 11, hcl6, 7, hccl6, 14, dihl16, 0
H, 14, hcl7, 11, heccl7, 7, dihl7, 0
H, 14, hcl8, 11, hccl8, 17, dihl8, 0
H, 14, hcl9, 11, hccl9, 17, dih19, 0
C, 4, cc20, 3, ccc20, 2, dih20, 0
H, 4, hc2l, 3, hecec2l, 20, dih21, 0
H, 4, hc22, 3, hce22, 20, dih22, 0
H, 20, hc23, 4, hce23, 3, dih23, 0
H, 20, hc24, 4, hcec24, 23, dih24, 0
H, 20, hc25, 4, hce25, 23, dih25, 0

Variablen:
0c2—1.40897665
c03=1.42834212
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coc3=114.55231866
cc4=1.52389356
cco4=108.60005396
dih4=176.93680373
hc5=1.10228653
hco5=109.41829679
dih5=120.73827449
hc6=1.09847058
hco6=109.79059129
dih6=-121.29365807
cc7=1.52649288
cco7=107.45988825
dih7=170.05916089
0c8=1.4154776
0co8=111.97046057
dih&8=123.68994443
hc9=1.10046856
hco9=110.13760442
dih9=-120.99190974
ho10=0.97235551
hoc10=106.56602863
dih10=-62.26574077
ccl1=1.53332721
cccll1=114.07441645
dih11=-62.61310637
hc12=1.10060601
hccl12=107.88753922
dih12—122.11889292
hc13=1.09719545
hcec13=107.49511388
dih13=-122.7628031
ccl14=1.53185032
cccld4=112.81628068
dih14=-179.44505061
hc15=1.09952604
hcel5=109.13871133
dih15=121.82312208
hc16=1.09571667
hcc16=108.85059804
dih16=-122.47578139
hc17=1.0958814
hcel7=111.26284415
dih17=179.91351052
hc18=1.09704305
hce18=111.18907806
dih18=119.97070111
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hc19=1.09709434
hcc19=111.35856249
dih19=-120.140454
cc20=1.53180631
ccc20=113.33072475
dih20=-63.35501635
hec21=1.0976041
hcc21=108.60219894
dih21=122.49453265
hc22=1.09835959
hcc22=107.88601958
dih22—-122.18082346
hc23=1.09562784
hce23=111.18545942
dih23=179.46189173
hc24=1.0973258
hce24—111.04999646
dih24-119.96055262
hc25=1.09422915
hcc25=110.66845888
dih25=-120.26256335

1-Methoxy-1-Heptanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1,

H, 3, hc4, 2,

H, 3, hcb, 2,

H, 3, hc6, 2,

C, 1, cct, 2,

O, 1, oc8, 2,

H 1, he, 2

H, 8 holo, I,

C, 7, occll, 1,

H, 7, hel2, 1,

H, 7, hcl3, 1,

C, 11, ccl4, 7,

H, 11, hel5, 7,

H, 11, hcl6, 7,

C, 14, ccl7, 11
H, 14, hclg, 11,
H, 14, hel9, 11,
C, 17, cc20, 14,
H, 17, he2l, 14
H, 17, hc22, 14
C, 20, cc23, 17,

coc3
hco4,
hcob,
hco6,
cco’,
0co8,
hco9,
hocl0,
cccll,
hcel?2,
hcel3,
cceld,
hcelb,
hccl6,
cecl?,
hcels8,
hcel9,
ccc20,
hce21,
hce22,
cce23,

DD N Wk

14,

dih4,

dih5,

dih6,

dih7,

dihs8,

dih9,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,
dih23,

O OO DD DD IDOD DD DD DD oo o000 o0 oo0o



290 8 Anhang
H, 20, hc24, 17, hcc24, 23, dih24, 0

H, 20, he25, 17, hce25, 23, dih25, 0

H, 23, hc26, 20, hcc26, 17, dih26, 0

H, 23, hc27, 20, hce27, 26, dih27, 0

H, 23, hec28, 20, hce28, 26, dih28, 0

Variablen:

0c2=1.40949273
c03—=1.42029835
coc3=113.90599724
hc4=1.09278956
hco4=106.77877488
dih4=-179.9562297
hc5=1.10091847
hco5=111.18546942
dih5=118.81593216
hc6=1.0963451
hco6=111.56110508
dih6=-119.72135069
cc7=1.52617411
cco7=107.41845659
dih7=171.31126226
0c8=1.41524095
0co8=111.93187857
dih8=123.69915383
hc9=1.10076176
hco9=110.10786561
dih9—121.04483386
ho10=0.97239375
hoc10=106.60216338
dih10=-63.32455563
ccl1=1.53324934
cccl1=114.0697887
dih11=-62.6112665
hc12=1.10047466
hcec12=107.82870711
dih12=122.14977647
hc13=1.09710021
hcel3=107.42632536
dih13=-122.76741476
cc14=1.53399868
cccl4=113.10056086
dih14=-179.39326157
hc15=1.10036576
hcec15=109.1896652
dih15=121.8103752
hc16=1.09651829
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hcc16=108.92524998
dih16—-122.46630034
ccl7=1.53394641
cccl7=113.38877386
dih17=179.86116822
hc18=1.10027451
hcc18=109.2557438
dih18—=122.0934401
hc19=1.10033834
hce19=109.43790522
dih19—-122.27278549
cc20=1.53410886
ccc20=113.59586692
dih20=179.79668806
hc21=1.10036955
hce21=109.29667828
dih21=122.22345725
hc22—1.10020186
hce22=109.26506424
dih22—-122.24685599
cc23=1.53211773
ccc23=113.24580116
dih23=179.96793034
hc24=1.09938843
hce24=109.21065852
dih24=122.23685925
hc25=1.09940668
hce25=109.22057862
dih25=-122.24790192
hc26=1.09606016
hce26=111.46253796
dih26=179.98576815
hc27=1.09707025
hee27—111.18241369
dih27=120.14242159
hc28=1.09705252
hce28=111.17903924
dih28—=-120.14403922

1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol

C

C, 1, cc2

C, 1, cc3, 2,  ccc3

C, 3, cc4, 1, cccd, 2,  dih4,
C, 4, cch, 3,  cceh, 1,  dihb,
C, 5 ccb, 4 cccb, 3,  dih6,

e}
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C, 6, ccT, 5,  cccT, 4, dih7, 0
Cl, 3, «cle8, 1, clecS, 4, dih8, 0
H, 4, hc9, 3,  hcc9, 5, dih9, 0
H, 5, hel0, 4, hccl0, 6, dihl10, 0
H, 6, hcll, 5  hccll, 4, dihll, 0
H, 7, hcl2, 6, heel2, 5, dihl2, 0
H, 2, hel3, 1, heel3, 3, dihl3, 0
O, 2, ocl4, 1, occld, 13, dihl4, O
O, 2, ocl5, 1, occlb, 13, dihl5, 0
H, 15, hol6, 2, hocl6, 1, dihl6, 0
C, 14, col7, 2, cocl7, 1, dihl17, 0
H, 17, hcl8, 14, hcol8, 2, dihl8, 0
H, 17, hcl9, 14, hcol9, 18, dih19, 0
H, 17, hc20, 14, hco20, 18, dih20, 0
Variablen:

cc2=1.52037165
cc3—=1.40243088
cce3=121.62898348
cc4=1.39443278
cccd=121.64620543
dih4=177.60386528
ccHh=1.39439186
cccH=119.56102176
dih5=-0.32935236
cc6=1.39461601
ccc6=119.90933251
dih6=0.32470954
cc7=1.39402103
ccc7=119.88439394
dih7=-0.04329688
cle8=1.76290449
clee8=120.74487919
dih8=179.571177
hc9=1.08479602
hcc9=119.49076983
dih9=179.96615165
hc10=1.08642256
hcc10=119.54557575
dih10=179.72140082
hcl11=1.08627174
hce11=120.29381944
dih11=179.60199437
hc12=1.08409711
hce12=120.53938036
dih12=178.74880685
hc13=1.09708655
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hcec13=110.94593706
dih13—=41.59392138
0cl14=1.40573203
0ccl4=107.96180006
dih14=120.9214078
0cl15=1.41575932
occlb5=111.508437
dih15=-115.46172678
ho16=0.97233857
hoc16=106.90489015
dih16=-52.4874094
col7=1.42158634
cocl7=113.48223619
dih17=-172.88237289
hc18=1.09233431
hcol18=106.57545303
dih18=179.47242979
hc19=1.09563097
hco19=111.48076317
dih19=119.76277593
hc20=1.10032507
hco20=111.01450983
dih20=-118.73713399

1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol

cc2
cc3,
cc4,
ceo,
ccb,
cc’,
cle8,
hc9,
hc10,
hcll,
hcl2,
hcl3,
ocl4,
ocl),
ho16,
col7, 2,

—
DO O Otk WO Ok W =

(\V)

— = =
= o
DO = O O W O WO N

—_
~

hel9, 14
he20, 14

asfarier N O RO N NONGNasRarfurfania RO HONONONONOROR®
—_
~

—_
o

ccl8, 14,

he2l, 17,

cced
cecd,
cced,
cccb,
cec’,
clee8,
hcc9,
hcel0,
heell,
hcel2,
hcel3,
occl4,
occld,
hoc16,
cocl7,
ccols,
hcol9,
hco20,
hce21,

w o

== O O O O e N

— = O
0 00

14,

dih4,
dih5,

dih6,

dih7,

dihs,

diho,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,

OO DD DO DD DD DD OO oo o000 oo
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H, 18, hc22, 17, hee22, 21, dih22,
H, 18, he23, 17, hee23, 21, dih23,

Variablen:
cc2=1.52087586
cc3=1.40242206
cccd3=121.65162768
cc4=1.39446231
cccd=121.6551023
dih4=177.60703581
ccH=1.39438849
ccch=119.56397765
dih5=-0.33576928
cc6=1.39462314
ccc6=119.90209234
dih6=0.33143835
cc7=1.39401644
ccc7—119.88144366
dih7=-0.0424116
cle8=1.76296474
clee8=120.74713309
dih8=179.55682803
hc9=1.0848031
hcc9=119.49034445
dih9=179.96606829
hc10=1.08642988
hcc10=119.54876804
dih10=179.72137936
hc11=1.08629133
hcec11=120.29325506
dih11=179.60102531
hc12=1.08407737
hcel12=120.55330159
dih12=178.7242356
hc13=1.0968754
hccl13=110.87477454
dih13=41.58136402
0c14=1.40470695
occl4—=108.03044291
dih14=121.01727558
0c15=1.41656227
occlb=111.41766043
dih15=-115.32766693
ho16=0.97230938
hoc16=106.85150832
dih16=-53.18103259
c017=1.42948932

0
0
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cocl7=114.00114712
dih17=-171.7163869
cc18=1.51892871
ccol8=108.0763598
dih18=179.8717742
hc19=1.09684116
hco19=109.79249515
dih19—121.51450142
hc20=1.10180428
hco20=109.30687876
dih20=-120.69767724
hc21=1.09552154
hce21=110.23147915
dih21=-179.56482237
hc22=1.09483543
hce22=110.75316232
dih22=120.08773939
hc23=1.09506092
hce23=110.64161672
dih23=-119.8426679

1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol

cc2
cc3,
cc4,
ceh,
ccO,
cc,
cle8,
hc9,
hc10,
hcll,
hcl2,
hcl3,
ocl4,
ocl),
ho16,
col7, 2,
ccl8, 14,
hc19, 14,
hc20, 14,
cc2l, 17,
hc22, 17,
hc23, 17,
hc24, 18,

—
ORI B R R N U o N L S

N

DO = = = O O s W= O s W = N

— =
=~ Ot

mrlierl-- N oY--l--No No ) --Ro Rl --I--1--1--}--Ro RoRo Ro Ro Ro o o!
— = = = =
00 00 00 9 1

[N}
—

cced
cecd,
cceb,
ccch,
cec,
cleces8,
hcc9,
hcel0,
hcell,
heel?2,
hcel3,
occl4,
occld,
hoc16,
cocl7,
ccols,
hco19,
hco20,
ccc2l,
hce22,
hce23,
hce24,

RCRTR

o QOO O U R W N

NN — = = N
»—ni—n:p“oo“oov

—_
~

dih4,

dih5,

dih6,

dih7,

dihs8,

dih9,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,
dih23,
dih24,

[eNeNeNeoNeoleoBeolBeoBReoBoNReBeoBeoNeNeoNe el oNe o)
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H, 21, hc25, 18,
H, 21, hc26, 18,

Variablen:
cc2=1.52077001
cc3=1.40234556
cccd3—=121.68272654
cc4=1.39449012
cccd=121.65677434
dih4=177.56534264
ccHh=1.39436259
cccH=119.56686629
dih5=-0.36899257
cc6=1.39464596
ccc6=119.90271046
dih6=0.29178425
cc7=1.39398517
ccc7=119.87480028
dih7=0.00092643
cle8=1.76297853
clee8=120.74626301
dih8=179.63923399
hc9=1.08480235
hcc9=119.49053143
dih9=179.98634753
hc10=1.08641874
hce10=119.55011265
dih10=179.75747824
hc11=1.08628753
hcel1=120.29457347
dih11=179.65878355
hc12=1.08414296
hcel12=120.52369641
dih12=178.8139757
hc13=1.09669047
hcc13=110.93402943
dih13=40.44099602
0cl14=1.40451332
0ccl4=108.05120578
dih14-=120.97010128
0c15=1.41645501
occlb5=111.37746903
dih15=-115.34387504
ho16=0.97232341
hoc16=106.90228258
dih16=-52.833978
c017=1.42999586

hce25,
hcce26,

24
24

Y

?

dih25, 0
dih26, 0
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cocl7=114.13515793
dih17=-172.69971505
cc18=1.52343051
ccol8=108.51089349
dih18=175.75232545
hc19=1.09693419
hco19=109.75707413
dih19—121.57333164
hc20=1.10273339
hco20=109.26661853
dih20=-120.61891589
cc21=1.53165421
ccc21=113.55728765
dih21=-63.20308408
hc22=1.09780426
hce22=108.48515159
dih22—122.71265782
hc23=1.09824703
hcc23=107.73368678
dih23=-122.27825607
hc24=1.09559944
hce24—=111.12989923
dih24—179.21487691
hc25=1.09714552
hce25=111.02938358
dih25=119.90707279
hc26=1.09418888
hcc26=110.83656694
dih26=-120.372863

1-Methoxy-3-Phenyl-1-Propanol

C

C, 1, cc2

C, 2, cc3, 1,
C, 3, cd4, 2,
C, 4, ccb, 3,
C, 5, cc6, 4,
C, 6, cc7, 5,
H, 3, hcS, 2,
H, 4, he9, 3,
H, 5, hcl0, 4,
H, 6, hcll, 5,
H, 7, hcl2, 6,
H, 1, hel3, 2
H, 1, held, 2
C, 1 cclb, 2

cced
cecd,
cced,
ccch,
cec’,
hcce8,
hce9,
hcel0,
hcell,
hcel2,
heel3,
hccl4,
ccelb,

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
3, dih13,
13, dih14,
13, dih15,

T O U s Lo N

O DD DD DODIDD DD o oo oo



298 8 Anhang

C, 15, «ccl6, 1, cccl6, 2, dihl6, 0
H, 15, hel7, 1, hcel7, 16, dihl17, 0
H, 15, hcl8 1, hcel8, 16, dihl8, 0
O, 16, ocl9, 15, occl9, 1, dih19, 0
O, 16, o0c20, 15, occ20, 19, dih20, 0
H, 16, hc21, 15, hcc2l, 19, dih21, 0
C, 20, co22, 16, coc22, 15, dih22, 0
H, 22, hc23, 20, hco23, 16, dih23, 0
H, 22, hc24, 20, hco24, 23, dih24, 0
H, 22, he25, 20, hco25, 23, dih25, 0
H, 19, ho26, 16, hoc26, 15, dih26, 0
Variablen:

cc2=1.51408081
cc3=1.40150337
cccd3=120.76314403
cc4=1.39556169
cccd—120.98992212
dih4=178.2841709
ccH=1.39599584
cccH=120.12866961
dih5=0.05192709
cc6=1.39607851
ccc6=119.50669395
dih6=0.05688425
cc7=1.39544447
ccc7=120.11356357
dih7=-0.0775297
hc8=1.08815966
hce8=119.28442311
dih8=179.69725238
hc9=1.08711441
hcc9=119.78127501
dih9=179.68481851
hc10=1.08678555
heel10=120.25114125
dih10=179.71161999
hc11=1.08710423
hcel1=120.09513737
dih11=179.63524589
hc12—1.08833416
hcc12=119.6517397
dih12=179.65931244
hc13=1.09480023
hcel3=110.23664142
dih13=30.81954913
hc14=1.09850695
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hcel14=109.61443172
dih14—117.25236373
ccl15=1.540847
ccclb=112.62970204
dih15=-121.36766557
ccl6=1.52632354
cccl6=113.65178306
dih16=-179.87064513
hc17=1.09599069
hcel7=110.27248964
dih17=121.2742561
hc18=1.09926378
hcc18=109.46486969
dih18=-121.09831643
0c19=1.41424955
0ccl9=112.16490254
dih19—174.33954149
0c20=1.40927626
0cc20=107.34613091
dih20=123.50338999
hc21=1.1008472
hcc21=111.08988372
dih21—-116.0536574
€022=1.42079123
c0c22=113.92040142
dih22=171.39735869
hc23=1.09269423
hco23=106.7672741
dih23=-179.93172576
hc24=1.10080652
hco24=111.16532178
dih24—118.82276027
he25=1.09623151
hco25=111.52889876
dih25=-119.71172777
ho26=0.97242581
hoc26=106.70226373
dih26=57.48518514
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8.2.4.2 B3LYP cc-pVTZ
8.2.4.2.1 Aldehyde

Formaldehyd

C

O, 1, oc2

H, 1, hc3, 2 hco3

Y

H, 1, hc4, 2, hcod, 3, dih4, 0

Variablen:
0c2=1.199042
hc3=1.10679119
hco3=122.13721271
hc4—1.10679119
hco4—122.13721271
dih4=180.

Acetaldehyd

R2
R3,
R4,
R4,
Y R‘67
Y R‘77

A3
A4,
A4,
A6,
A7,

D4,
D4,

TOmEImEImOO
DN DD = = =
— =N DN DD

W W ww

180.,

Y

Variables:
R2—1.50144499
R3=1.08745376
R4=1.09326323
R6=1.20335911
R7=1.11073316
A3—110.82882327
A4-109.54492964
A6=124.77213463
A7=114.93266373
D4—-121.71122274

Propanal

cc2

he3,
hc4,
hcb,
cch,

hce3

hccd, 3, dih4,
heeb, 3,  dihb,
cccb, 3,  dih6,

QDo T QO

NN DN
DO =

o O OO

0
0
0
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hc7, ,  heeT,

2 dih7,
hc8, 2, hces8,

1

9

dihs,
diho,
dih10,

oc9, , occ9,
hc10, ,  hcolO,

T O T
S O = =
HN oo
O O OO

Variablen:
cc2=1.52209747
hc3=1.08967727
hce3=110.73751261
hc4=1.08929955
hced=110.96464655
dih4=120.41860413
hc5=1.08929955
hceb5=110.96464655
dih5=-120.41860413
cc6=1.505845
ccc6=114.62049801
dih6=180.
hc7=1.09668952
hce7=111.72879688
dih7=121.63091669
hc8=1.09668952
hce8=111.72879688
dih8=-121.63091669
0c9=1.20396435
0cc9=125.00467216
dih9=0.
hc10=1.11081873
hco10=120.36816402
dih10=180.

Butanal

cc2
he3,
hc4,
hcb,
hc6,
cc?,
hcs8,
cc9,
hc10,
hell,
ocl2,
hcl3,

hce3
hced,
heeb,
hcc6,
cec’,
hces8,
cce9,
hcel0,
hcell,
occl2,
hcol3,

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
diho,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,

mTomITEmOamaamEmEmaQa
OO T TN~ HENNDND -

g = = = NN ==

o
N O OO WL W

S DODDOD DO OO oo
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Variablen:
cc2=1.52734894
hc3=1.09213243
hce3=111.40021012
hc4=1.09213239
hced=111.40023977
dih4=120.07999108
hc5=1.09042938
hceb5=111.10576162
dih5=-119.95999206
hc6=1.09146181
hcc6=110.10356126
dih6=178.02759146
cc7=1.52403617
ccc7=112.70651266
dih7=121.93273376
hc8=1.09146167
hce8=110.10354211
dih&8=-116.13459063
cc9=1.50536526
ccc9=115.1560471
dih9=180.
hc10=1.09773455
hcc10=111.39988366
dih10=121.90549836
hc11=1.09773436
hcel1=111.39980202
dih11—-121.90546438
0c12=1.20417741
occl2=125.12547377
dih12=-0.00138339
hc13=1.11100333
hcol13=120.29044745

dih13=180.

Heptanal

C

C, 1, cc2

H, 2, hc3, 1,  hce3
H, 2, hc4, 1,  hccd,
H, 2, hdb, 1,  hcceh,
C, 1, cc6, 2,  cccb,
H, 1, hc7, 2, hece7,
H, 1, hcs, 2, hcesS,
C, 6, cc9, 1,  ccc9,
H, 6 hc10, 1,  hcelO,

O DOy WwWwww

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs8,
diho,
dih10,

OO OO o oo
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H, 6, hell, 1, heell, 9, dihll, 0
C, 9, «ccl2, 6, cccl2, 1, dih12, 0
H, 9, hcl3, 6, heccl3, 12, dih13, 0
H, 9, hcl4, 6, hccld, 12, dih14, 0O
C, 12, cclb, 9, ccelb, 6, dihl5, 0
H, 12, hcl6, 9, hccl6, 15, dihl6, 0
H, 12, hcl7, 9, hccl7, 15, dihl7, 0
C, 15, «ccl8, 12, cccl8 9, dihl8, 0
H, 15, hcl9, 12, heccl9, 18, dihl9, 0
H, 15, hc20, 12, hcc20, 18, dih20, 0
O, 18, oc2l, 15, occ2l, 12, dih21, 0
H, 18, hc22, 21, hco22, 15, dih22, 0
Variablen:

cc2=1.5278165
hc3=1.09089901
hce3=111.47052509
hc4—=1.09197992
hced—111.17419647
dih4-—120.13513469
hcb=1.09197997
hceb=111.17417783
dih5=-120.1351344
cc6=1.52916834
ccc6=113.27023388
dih6=179.99864267
hc7=1.09428888
hce7=109.44371265
dih7=122.10548789
hc8=1.09428884
hce8=109.44378232
dih&8=-122.1055716
cc9=1.52891435
ccc9=113.65185363
dih9—=-179.99972543
hc10=1.09504112
hcec10=109.22780331
dih10=122.26534251
hc11=1.0950412
hcel11=109.2277984
dih11—=-122.26525124
ccl2=1.52892384
cccl2=113.34576377
dih12=179.99945348
hc13=1.09540697
hcc13=109.19553532
dih13=122.27528002
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hc14=1.09540706
hcec14=109.19554358
dih14=-122.27528429
ccl15=1.52378484
cccl5=112.98831931
dih15=179.99961551
hc16=1.09237978
hcc16=109.90878692
dih16=122.06557218
hc17=1.09238006
hcecl17=109.90877693
dih17—=-122.06548219
cc18=1.50529161
cccl8=115.17189994
dih18=179.99966479
hc19=1.09765444
hce19—111.44982361
dih19—121.87789021
hc20=1.09765417
hce20=111.44998019
dih20—=-121.87808459
0c21=1.20419452
0cc21=125.17123784
dih21=-0.0009052
hc22=1.11105309
hco22=120.27191094
dih22=-179.99990868

3-Phenylpropanal

C

C, 1, cc2

C, 2, cc3, 1,
C, 3, cc4, 2,
C, 4, cch, 3,
C, 5,  ccb, 4,
C, 6, ccT, 5,
Cl, 3, cle8, 2,
H, 4, hc9, 3,
H, 5  hel0, 4,
H, 6,  hcll, 5,
H, 7, hcl2, 6,
O, 1, ocl3, 2
H, 1, hcld, 13
C, 1, cc2

C, 1, cc3, 2,
c, 3 ccd, 1,

cced
ceed,
ceed,
ccch,
cec’,
clee8,
hcc9,
hccl0,
heell,
hcel2,
occl3,
hcol4,

cced
cecd,

DO QO Ot = O O W= = W N =

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dih8,
diho,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,

dih4,

SO DD DD DO O o oo

0
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C, 4, cch, 3,
C, 5, ccb, 4,
C, 6, ccT, 5,
H, 3, hes, 1,
H, 4, hc9, 3,
H, 5, hclo, 4,
H, 6, hcll, 5,
H, 7, hcl2, 6,
H, 2,  hcl3, 1,
H, 2, hcl4, 1,
C, 2, 9cclb, 1,
C, 15, cclb, 2,
H, 15, hcl7, 2
H, 15, hcl8, 2,
O, 16, ocl9, 15,
H, 16, hc20, 19,
Variablen:

cc2=1.50921933
cc3=1.39570105
cccd3=120.87836
cc4=1.38982211
cccd—=121.00247298
dih4—-178.47935427
ccH=1.389985
ccedH=120.13653261
dih5=-0.05106416
cc6=1.38998485
ccc6=119.49049157
dih6—-0.15448481
cc7=1.38982201
ccc7=120.13654296
dih7=0.15449208
hc8=1.0834777
hce8=119.42102434
dih8=-179.47529872
hc9=1.0821156
hce9=119.79497391
dih9—=-179.63331997
hc10=1.08172984
hee10=120.25414329
dih10=-179.6019964
hc11=1.08211533
hcel1=120.06747455
dih11=-179.47778819
hc12=1.08347756
hcc12=119.57446873

cced,
ccch,
cec’,
hces8,
hcc9,
hecl0,
heell,
hcel?2,
hcel3,
hccl4,
cccld,
ccclo,
hcel?7,
hcels8,
occl9,
hco20,

CU O U s o

dih5,
dih6,

dih7,

dihs,

dih9,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,

SO DD DD DD DODIDOD DD oo o000
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dih12—-179.42342615
hc13=1.09065262
hcec13=110.18639294
dih13=-149.03493583
hc14=1.09065284
hcc14=110.18634399
dih14=116.76670236
cc15=1.53131909
ccclb=112.52735658
dih15=-121.61669052
ccl16=1.50523409
cccl6=114.58987911
dih16=-179.99948882
hcl17=1.09644875
hcel7=111.27701989
dih17=121.91561693
hc18=1.09644852
heel18=111.27704191
dih18=-121.91571273
0c19=1.2041583
0ccl19=125.07255646
dih19=-0.00028229
hc20—=1.11068546
hco20=120.372479
dih20=-179.99993874

2-Chlorbenzaldehyd

C

C, 1, cc2

C, 2, cc3, 1,
C, 3, cc4, 2,
C, 4, cch, 3,
C, 5, ccb, 4,
C, 6, ccT, 5,
Cl, 3, «cle8, 2
H, 4, hc9, 3,
H, 5, hcl0, 4,
H, 6, hecll, 5,
H, 7, hcl2, 6,
O, 1, ocl3, 2,
H, 1, hcld, 13,
Variablen:

cc2=1.48473277
cc3—1.39823269
cce3=123.38425294

cced
cecd,
cced,
ccch,
cec’,
clees8,
hcc9,
hccl0,
heell,
hcel2,
occl3,
hcol4,

DO W Ot = O O W= = W N =

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,

SO DD DO DD OO oo 0o
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ccd—=1.38845828
cccd=121.19334019
dih4=179.99985111
ccH=1.38796151
cccH=119.46425285
dih5=0.00026552
cc6=1.39272672
ccc6—120.43779315
dih6=-0.00008883
cc7=1.38250459
ccc7=119.53549568
dih7=-0.00011107
clc8=1.75585891
clee8=121.31661829
dih&8=180.
hc9=1.079982
hcc9=119.63180779
dih9=180.
hc10=1.08169211
hcc10=119.30557654
dih10=179.99992174
hc11=1.08105598
hcec11=120.22970598
dih11=179.99982412
hc12=1.08135926
hcel2=121.46163884
dih12=-179.99975868
0c13=1.20937396
occl3=123.32626581
dih13=-179.99813965
hc14=1.10102998
hco14=120.79250294
dih14=-179.9999288

8.2.4.2.2 Alkohole

Methanol

C

O, 1, oc2

H, 1, hc3, 2, hco3

H, 1, hc4, 2, hcod, 3, dih4,
H, 1, hcb, 2, hcob, 3,  dihb,
H, 2, hob, 1,  hoc6, 3,  dih6,
Variablen:

0c2—1.42009543

0

0
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he3=1.09517172
hco3=112.3924902
hc4-1.08866654
hco4=106.88270836
dih4=118.50895261
heh=1.09517172
hcob5=112.3924902
dih5=-122.98209478
ho6=0.960632
hoc6-=108.5186397
dih6=61.49104739

Ethanol

cc2

hce3,
hc4,
hcb,
hc6,
oc7,
hcs8,
ho9,

TTIOmDMETIOO

TN DN M

e e Ol RN

Variablen:
cc2=1.51454578
hc3=1.09015606
hce3=110.48321934
hc4=1.09015473
hcecd=110.48357781
dih4=119.76604075
hcb5=1.09092499
hceb=110.53647855
dih5=-120.11657648
hc6=1.09660395
hcc6=110.01144527
dih6=179.27494656
oc7=1.42656899
0cc7=107.99512924
dih7=120.84206464
hc8=1.09660582
hce8=110.01063118
dih&8=-118.31631078
ho9=0.96090733
hoc9=108.75392587
dih9=179.99933566

hce3

heced,
hceb,
hccb,
occ’,
hccs8,
hoc9,

= OOy WL Ww

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
dih9,

OO oo o
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1-Propanol

C

C, 1, cc2

H, 1, he3, 2, hce3

H, 1, hc4, 2, hccd, 3, dih4,
H, 1, hch, 2, hceb, 3,  dih5,
H, 2, hc6, 1,  hcc6, 3,  dih6,
C, 2, ccT, 1,  cccT, 6, dih7,
H, 2, hcs, 1,  hcceS, 6,  dih8,
O, 7, oc9, 2, oce9, 1,  dih9,
H, 7, hclO, 2, heccl0, 9, dihl0,
H, 7, hell, 2, hecll, 9, dihll,
H, 9 hol2, 7, hocl2, 2 dih12,

Variablen:
cc2=1.5271788
he3=1.09202177
hce3=110.92230267
hc4=1.08957763
hced=110.81974485
dih4=119.45341135
hc5=1.09056696
hce5=111.3517908
dih5=-120.01574477
hc6=1.09572193
hcc6=109.93537833
dih6=175.40890288
cc7=1.52532682
ccc7=113.47758837
dih7=122.10753274
he8=1.09433641
hce8=110.19627305
dih&8=-116.47437971
0c9=1.42622937
0cc9=113.36971762
dih9=-60.67854101
hc10=1.09157583
hce10=110.06442677
dih10=117.50052504
hec11=1.09624045
hce11=110.01550298
dih11=-124.39794365
ho12=0.96201065
hoc12=108.33580295
dih12—-64.51202399
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8.2.4.2.3 Halbacetale

Methoxyethanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3

H, 3, hc4, 2, hcod, 1,
H, 3, hch, 2, hcob, 4,
H, 3, hcb, 2, hcob6, 4,
C, 1, ccT, 2,  ccof, 3,
O, 1, oc8, 2,  0co8, 7,
H, 1, hce9, 2, hco9, 7,
H, 8, hol0, 1, hocl0, 2,
H, 7, hell, 1, heccll, 2,
H, 7 hel12, 1, heel2, 11,
H 1

=~

hcl3, ,  heeld, 11,

Variablen:
0c2=1.40679001
co3=1.41988171
coc3d=114.14606133
hc4=1.0876837
hco4=106.90440825
dih4—-179.45641857
hc5=1.09600693
hcob5=111.00911989
dih5=118.77977623
hc6=1.09173823
hco6=111.5677515
dih6—=-119.67863265
cc7=1.51552603
cco7=107.28387332
dih7=170.32115294
0c8=1.41515317
0co8=112.0388267
dih&8=123.94904916
hc9=1.0960464
hco9=109.83995661
dih9—-121.0454709
ho10=0.96448755
hoc10=107.79442548
dih10=-65.63588746
hc11=1.08866843
hcel1=110.06138015
dih11=179.13639943
hc12=1.0891537
hcec12=110.53993281

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
diho,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,

OO DD DD OO OO o oo
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dih12=120.76509514
hc13=1.09189267
heel13=109.81512843
dih13=-120.04131051

Ethoxyethanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3

C, 3, cc4, 2,  ccod, 1, dih4, O
H, 3, hdj, 2, hcob, 4, dih5, 0
H, 3, hc6, 2, hco6, 4,  dih6, O
C, 1, ccT, 2,  ccoT, 3, dih7, 0
O, 1, oc8, 2,  oco8, 7, dih8, 0
H, 1, hc9, 2, hco9, 7, dih9, 0
H, &8  hol0, 1, hocl0, 2, dihl10, 0
H, 7, hell, 1, heell, 2, dihll, 0
H, 7, hecl2, 1, heel2, 11, dihl2, 0
H, 7, hcl3, 1, heccl3, 11, dih13, 0
H, 4, hcl4, 3,  hccld, 2, dihl4, 0
H, 4,  hclb, 3, hecelb, 14, dihl5, 0
H, 4, hcl6, 3, hccl6, 14, dihl6, 0
Variablen:

0c2—1.40442861
c03=1.43017908
coc3=116.17620658
cc4=1.52094983
cco4=112.93683984
dih4=97.17814921
hchb=1.09157618
hcob=105.77576578
dih5=120.43270841
hc6=1.09482568
hco6=109.59609175
dih6=-123.72662672
cc7=1.51646173
cco7=107.28813294
dih7=167.87782312
0c8=1.41784243
0c08=112.62413925
dih8=124.00077767
hc9=1.09535414
hco9=109.84970179
dih9—=-120.91951073
ho10=0.96449007
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hoc10=107.80162227
dih10=-65.24674691
hc11-=1.08873322
heel11=110.01385601
dih11=178.99607038
hc12=1.08912123
heel12=110.55838793
dih12=120.77758764
hc13=1.09182975
hce13=109.84520416
dih13=-119.99453868
hc14=1.09219318
hee14=110.01577459
dih14=174.15417148
hc15=1.08833818
hcel15=110.99934119
dih15=120.16617566
hc16=1.09060064
heel6=110.33771589
dih16=-119.1774398

Propoxyethanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1,
C, 3, cc4, 2,
H, 3, hcb, 2,
H, 3, hc6, 2,
C, 1, cct, 2,
O, 1, oc8, 2,
H, 1, hc9, 2,
H, 8, hol0, 1,
H, 7,  hcll, 1,
H, 7,  hcl2, 1,
H, 7,  hcl3, 1,
C, 4, ccl4, 3,
H, 4,  hcls, 3,
H, 4, hcl6, 3,
H, 14, hcl7, 4,
H, 14, hcl8, 4,
H, 14, hcl9, 4,
Variablen:

0c2—1.40573352
c03=1.42756405
coc3—114.68032861

coc3
cco4,
hcob,
hco6,
cco’,
0Co8,
hco9,
hoc10,
heell,
heel2,
hcel3,
cceld,
hcelb,
hccl6,
hecel?,
hccels8,
hccl9,

D N Wk

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dih8,
diho,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,

SO DD DO DD DODIDOD DD OO o000 o0 oo
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cc4=1.51861253
cco4=108.91317334
dih4=-178.58673364
hcb=1.09871975
hcob5=109.21552336
dih5=120.69613955
hc6=1.09277906
hco6=109.78493001
dih6=-121.37498039
cc7=1.51598763
cco7=107.42370161
dih7=169.55910955
0c8=1.41594441
0co8=112.04680243
dih&8=123.9106721
hc9=1.09573328
hco9—=109.89138683
dih9—-121.06473075
ho10=0.96444115
hoc10=107.77188153
dih10=-65.2561382
hc11=1.08870755
hcc11=110.04033457
dih11=178.8128552
hc12=1.08921811
hcel12=110.57794495
dih12=120.73245532
hc13=1.09189863
hcec13=109.83647974
dih13=-120.01978662
ccld=1.5276173
cccl4=113.79424023
dih14—63.41823157
hc15=1.09340073
hccl15=107.68238334
dih15=122.24717465
hc16=1.0928022
hcc16=108.46724265
dih16=-122.77309592
hcl17=1.09066959
hcel7=111.12002391
dih17=179.99899487
hc18=1.08927304
hcc18=110.91750588
dih18=120.25963816
hc19=1.09235104
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hee19=111.04609898
dih19=-119.85019413

1-Methoxy-1-Propanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3

H, 3, hc4, 2, hcod, 1, dih4, O
H, 3, hch, 2, hcob, 4, dih5, 0
H, 3, hc6, 2, hco6, 4, dih6, 0
C, 1, ccT, 2,  ccoT, 3, dih7, 0
O, 1, oc8, 2,  0co8, 7, dih8&, 0
H, 1, hc9, 2, hco9, 7, dih9, 0
H, 8  hol0, 1, hocl0, 2, dihl10, 0
C, 7, 9ccll, 1, ceccll, 2, dih1l, 0
H, 7, hel2, 1, hecel2, 11, dihl12, 0
H, 7, hel3, 1, heel3, 11, dih13, 0
H, 11, hcld4, 7, heeld, 1, dihl4, 0
H, 11, helb, 7, hcelb, 14, dihl5, 0
H, 11, hecl6, 7, hcecl6, 14, dihl6, 0
Variablen:

0c2=1.40668005
c03=1.41986005
coc3=114.29048785
hc4=1.08774609
hco4=106.91934788
dih4=-179.30578219
hc5=1.09581773
hcob=111.00920735
dih5=118.80118662
hc6=1.09174669
hco6=111.52442072
dih6=-119.64896867
cc7=1.52138384
cco7=107.72166324
dih7=169.57774193
0c8=1.41472215
0co8=111.85468308
dih8=123.93502839
hc9=1.09691206
hco9=109.83952783
dih9—=-120.95350751
ho10=0.96448487
hoc10=107.77004141
dih10=-65.41489083
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ccl1=1.52678013
cccll1=113.72321751
dih11=-63.29924975
hc12=1.09462519
heel12=107.71216931
dih12=122.2297219
he13=1.0911513
heel13=107.33344266
dih13=-122.61607796
hc14=1.09033062
heel14=110.8804841
dih14=-179.30048566
hc15=1.09205656
heel5=111.09285859
dih15=119.55257705
hc16=1.08879281
heel6=110.94817501
dih16=-120.3565988

1-Ethoxy-1-Propanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1, coc3
C, 3, c4, 2,  ccod,
H, 3, hdb, 2, hcob,
H, 3, hc6, 2, hco6,
C, 1, ccT, 2,  ccoT,
O, 1, oc8, 2,  0co8,
H, 1, hc9, 2, hco9,
H, 8, hol0, 1, hocl0,
C, 7, 9ccll, 1, cccll,
H, 7, hcl2, 1, hccl2,
H, 7, hcl3, 1, heccl3,
H, 11, hcl4, 7, hccld,
H, 11, hclb, 7, hcelb,
H, 11, hcl6, 7, hccl6,
H, 4, hel7, 3, hcelT7,
H, 4, hcl8 3, hcel8,
H, 4, hcl9, 3, hccl9,
Variablen:

0c2=1.40577585
c03=1.42734205
coc3=114.73037397
cc4—1.51421357
cco4=108.44089525

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,

SO DD DD DD IDD DO Do o oo
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dih4—-179.94500125
hc5=1.09730739
hcob5=109.25523305
dih5=120.76335599
hc6=1.09291842
hco6=109.79061173
dih6—-121.40299159
cc7=1.52181719
cco7=107.83199784
dih7=168.67918315
0c8=1.41558932
0co8=111.8881616
dih8—=123.88921701
hc9=1.09670715
hco9=109.92186953
dih9—-120.95351446
ho10=0.96442597
hoc10=107.72751204
dih10=-64.96394618
ccl1=1.52672481
cccl1=113.75313118
dih11=-63.47359345
hc12—1.0946192
hccl12=107.73019951
dih12=122.25969407
hc13=1.09116537
hccl13=107.31532977
dih13—=-122.59382028
hc14=1.09035573
hce14=110.88529299
dih14=-179.11091337
hc15=1.09208427
hcel5=111.0946239
dih15=119.54739949
hc16=1.08880365
hccl16=110.96719884
dih16=-120.34384863
hc17=1.09085619
heel7—=110.21090116
dih17=179.80062517
hc18=1.09013457
hcel18=110.64192305
dih18=119.8134616
hc19—1.0901251
hcc19=110.86230691
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dih19=-120.06457151

1-Propoxy-1-Propanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1,
C, 3, cc4, 2,
H, 3, hdj, 2,
H, 3, hc6, 2,
C, 1, ccT, 2,
O, 1, oc8, 2,
H, 1, hc9, 2,
H, &, hol0, 1,
C, 7, occll, 1,
H, 7, hcl2, 1,
H, 7,  hcl3, 1,
H, 11, hcl4, 7,
H, 11, hcls, 7,
H, 11, hcl6, 7,
C, 4, ccl7, 3,
H, 4, hcl8, 3,
H, 4, hcl9, 3,
H, 17, hc20, 4,
H, 17, hc21, 4,
H, 17, hc22, 4,
Variablen:

0c2=1.40592004
c03=1.42779185
cocd=114.7641041
cc4=1.51862905
cco4=108.9806638
dih4=178.70833686
hc5=1.09713294
hco5=109.16086306
dih5=120.64507452
hc6=1.09410931
hco6=109.73611753
dih6=-121.37511934
cc7=1.52187746
cco7=107.87466926
dih7=168.33829644
0c8=1.41528709
0c08=111.89662068
dih8=123.93332908
hc9=1.09671432

coc3
ccod,
hcob,
hco6,
cco7,
0Co8,
hco9,
hoc10,
cccll,
hcel2,
hcel3,
hccl4,
hcelb,
hccl6,
ceel7,
hcel8,
heel9,
hcc20,
hce21,
hce22,

dih4,
dih5,

dih6,

dih7,

dihs,

dih9,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,
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hco9=109.87495718
dih9—-120.91702243
ho10=0.96441613
hoc10=107.75531857
dih10—=-64.86062152
ccl1=1.52673063
cccl1=113.76489236
dih11=-63.46350696
hc12=1.09463617
hccl12=107.76879883
dih12—=122.31949654
hc13=1.0911703
hcc13=107.29075456
dih13=-122.56369978
hc14=1.09035455
hcel14=110.88368064
dih14—-179.11271593
he15=1.09207191
hcel15=111.08813969
dih15=119.54178917
hc16=1.08880573
hcc16=110.98448067
dih16—-120.35449113
ccl7=1.52785056
cccl7=113.63069562
dih17=-64.61175365
hc18=1.09275638
hcc18=108.68556723
dih18=122.84863884
hc19=1.09342318
hcec19=107.66314011
dih19=-121.99770256
hc20=1.09063784
hce20—=111.11561522
dih20=-179.73027712
hc21=1.09224631
hce21=111.0276962
dih21=119.86893428
hc22=1.08937007
hcec22=110.91090317
dih22—=-120.20764481

1-Methoxy-1-Butanol
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H, 3, hc4, 2,
H, 3, hcj, 2,
H, 3, hc6, 2,
C, 1, ccT, 2,
O, 1, oc8, 2,
H, 1, hc9, 2,
H, &, hol0, 1,
C, 7, occll, 1,
H, 7,  hcl2, 1,
H, 7,  hcl3, 1,
C, 11, ccl4, 7,
H, 11, hcls, 7,
H, 11, hcl6, 7,
H, 14, hcl7, 11,
H, 14, hcl8, 11,
H, 14, hcl9, 11,
Variablen:

0c2=1.40699472
c03=1.4198782
coc3=114.27744186
hc4=1.0877538
hco4=106.91197555
dih4—-179.16744239
hc5=1.09583282
hcob5=111.01097345
dih5=118.7959403
hc6=1.09172867
hco6=111.53283276
dih6=-119.65045313
cc7=1.52089724
cco7=107.75111894
dih7=169.73606899
0c8=1.41510377
0co8=111.82868327
dih8=123.94595735
hc9=1.0967815
hco9=109.80788161
dih9—121.0396488
ho10=0.96445537
hoc10=107.76912066
dih10=-65.75741788
ccl11=1.52861659
cccl1=114.16652823
dih11—-63.74548124
hc12—=1.09559482
hce12=107.84020866

hco4,
hcob,
hco6,
cco’,
0co8,
hco9,
hoc10,
cccll,
hcel2,
hcel3,
cccld,
hcelb,
hccl6,
hcel?7,
hcel8,
hcel9,

dih4,
dih5,
dih6,
dih7,
dihs,
dih9,
dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,

SO DD DO DD DODIDOD DO o000 oo oo
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dih12=122.25292794
hc13=1.09221191
hcel13=107.4430357
dih13=-122.53838826
ccl4=1.52773118
cccl4=112.7565441
dih14=-179.2845465
hc15=1.09435588
heel15=109.1178729
dih15=121.77202473
hc16=1.09073863
hcel16=109.03071076
dih16=-122.40337187
hel7=1.09074737
heel7=111.29670423
dih17=179.77898856
hc18=1.09199832
heel8=111.14852129
dih18=119.94657768
hc19=1.09209486
hcel19=111.36471985
dih19=-120.15378299

1-Ethoxy-1-Butanol

C

O, 1, oc2

C, 2, co3, 1,
C, 3, cc4, 2,
H, 3, hcb, 2,
H, 3, hc6, 2,
C, 1, ccT, 2,
O, 1, oc8, 2,
H, 1, hc9, 2,
H, 8 holo, I,
C, 7, 9ccll, 1,
H, 7,  hcl2, 1,
H, 7, hel3, 1,
C, 11, ccl4, 7,
H, 11, hels, 7,
H, 11, hel6, 7,
H, 14, hcl7, 11,
H, 14, hcl8, 11,
H, 14, hcl9, 11,
H, 4, hc20, 3,
H, 4, he2l, 3,
H, 4, hc22, 3,

coc3
ccod,
hcob,
hco6,
cco’,
0co8,
hco9,
hoc10,
cccll,
hcel2,
hcel3,
cceld,
hcelb,
hccl6,
heel?7,
hccl8,
hcel9,
hcc20,
hee21,
hce22,

N B B e

dih4,
dih5,

dih6,

dih7,

dih8,

diho,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,
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Variablen:
0c2=1.40609189
c03=1.42734452
cocd=114.71333461
ccd—=1.5142326
cco4=108.4400304
dih4—-179.79460622
hcb=1.09732112
hcob5=109.26073597
dih5=120.76557681
hc6=1.09289563
hco6=109.79611073
dih6—-121.40212499
cc7=1.52132051
cco7=107.8636059
dih7=168.89571706
0c8=1.415989
0co8=111.86319473
dih8=123.89579775
hc9=1.09658244
hco9=109.89168777
dih9—-121.0452001
ho10=0.96440089
hoc10=107.72874615
dih10=-65.31728273
ccl1=1.5285576
ccel1=114.20663224
dih11—-63.92924914
hc12=1.09558003
hccl12=107.85649669
dih12=122.28226179
hc13=1.09222734
hcel13=107.42221939
dih13—-122.51900349
ccl14=1.52776033
cccld=112.75943105
dih14—-179.09741718
hc15=1.09437507
hcc15=109.12265923
dih15=121.76886206
hc16=1.0907481
hcc16=109.04769367
dih16—=-122.38995767
hc17=1.09077073
hcel7=111.30365747
dih17=179.78676283
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hc18=1.09200727
hcel8=111.15183802
dih18=119.95166081
hc19=1.0920862
hce19=111.3598242
dih19=-120.15408068
hc20=1.09086153
hcc20=110.20910933
dih20=179.83652796
hc21=1.09013881
hcc21=110.64086967
dih21=119.80888928
hc22—1.09012602
hce22=110.86818058
dih22—-120.06669299

1-Methoxy-1-Heptanol

, 1, oc2

, 2, co3, 1, coc3

, 3, hcd, 2, hcod, 1,  dih4,

, 3, hch, 2, hcob, 4,  dihb,

, 3,  hcb, 2, hcob6, 4,  dih6,

, 1, ccT, 2,  ccoT, 3, dih7,

, 1, oc8, 2,  0co8, 7,  dih8,

, 1, hc9, 2, hco9, 7, dih9,

, 8 hol0, 1, hocl0, 2, dih10,

, 7, —ccll, 1, cccll, 2,  dihl1,

, 7, hel2, 1, heel2, 11, dihl2,

, 7, hel3, 1, heccl3d, 11, dihl3,

ccld, 7, cccld, 1, dih14,

, 11, helb, 7,  heelb, 14, dihl5,

11, hel6, 7, hcel6, 14, dihl6,

14, ccl7, 11, cccl?, 7, dihl7,

TTTTTOQOIDIIDQOIDITTQIZIQOOIDOTTTOOID I I O0oA
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, 14, hcl8, 11, hccl8, 17, dihl8§,
, 14, hcl9, 11, hccl9, 17, dih19,
, 17, cc20, 14, ccc20, 11, dih20,
, 17, hc2l, 14, hcc2l, 20, dih21,
, 17, hc22, 14, hcc22, 20, dih22,
, 20, cc23, 17, ccc23, 14, dih23,
, 20, hc24, 17, hcc24, 23, dih24,
, 20, hc25, 17, hce2b, 23, dih25,
, 23, hc26, 20, hcc26, 17, dih26,
, 23, hc27, 20, hcc27, 26, dih27,
, 23, hc28, 20, hce28, 26, dih28,
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Variablen:
0c2=1.40704605
c03—=1.41984543
cocd3=114.27701387
hc4=1.08775962
hco4=106.91368485
dih4—-179.27844611
hc5=1.09583235
hcob=111.00997967
dih5=118.7931249
hc6=1.09173987
hco6=111.5304389
dih6—-119.65028914
cc7=1.52098236
cco7=107.76792508
dih7=169.68651332
0c8=1.41521967
0co8=111.80331817
dih8=123.93802473
hc9=1.09675043
hco9=109.81240433
dih9—=-121.05949083
ho10=0.96445505
hoc10=107.75933801
dih10=-65.73836235
ccl1=1.52844267
cccl1=114.12681465
dih11—-63.79412816
hc12=1.09547326
hcec12=107.79080094
dih12=122.27465174
hc13=1.0920858
hcc13=107.39050336
dih13—-122.55345301
ccl14=1.52919621
cccld=113.09245572
dih14—-179.29113187
hc15=1.09527498
hcc15=109.17431701
dih15=121.76195247
hc16=1.09163104
hcc16=109.08793456
dih16—=-122.39591224
ccl7=1.52888915
cccl7=113.48602293
dih17=179.82146433
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hc18=1.09517538
hcc18=109.20251676
dih18=122.08361151
hc19=1.09525856
hce19=109.42257032
dih19=-122.29565806
cc20=1.5292262
ccc20=113.68995944
dih20=179.80357664
hc21=1.0953224
hcc21=109.28050095
dih21=122.22763211
hc22—1.09513822
hce22=109.24341012
dih22—=-122.25373697
cc23=1.52785928
cce23=113.30298921
dih23=179.97991467
hc24=1.09424725
hce24=109.18013435
dih24=122.24655698
hc25=1.0942698
hce25=109.19446542
dih25—122.26147551
hc26=1.09096981
hce26=111.49465673
dih26=179.98284058
hc27=1.09206785
hcc27=111.17489839
dih27=120.13888698
hc28=1.09204666
hce28=111.17005291
dih28—=-120.14008478

1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol

C

C, 1, cc2

C, 1, cc3, 2,  ccc3

C, 3, cc4, 1,  cccd, 2,  dih4,
C, 4, cch, 3,  cceh, 1,  dih5,
C, 5,  ccb, 4,  cccb, 3,  dih6,
C, 6, ccT, 5,  ccc, 4,  dih7,
Cl, 3, clc§, 1,  cleces, 4,  dihS,
H, 4, hc9, 3,  hece9, 5,  dih9,
H, 5, hel0, 4, hecel0, 6, dihl0,
H, 6 hell, 5 heell, 4 dih11,

SO OO OO O oo
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H, 7, hcl2, 6, hececl2, 5, dihl2, 0
H, 2, hecl3, 1, heel3, 3, dihl3, 0
O, 2, ocl4, 1, occld, 13, dihl4, 0
O, 2, oclb, 1, occlb, 13, dih15, 0
H, 15, hol6, 2, hocl6, 1, dihl6, 0
C, 14, col7, 2, cocl7, 1, dihl17, 0
H, 17, hcl8, 14, hcol8, 2, dihl8, 0
H, 17, hcl9, 14, hcol9, 18, dih19, 0
H, 17, hc20, 14, hco20, 18, dih20, 0
Variablen:

cc2=1.51596522
cc3=1.39638362
cce3=121.56054088
ccd=1.38851342
cccd=121.59673086
dih4=178.00167593
cch—1.3880974
cccH=119.61728276
dih5=-0.34771529
cc6=1.38879042
ccc6=119.88971328
dih6=0.38045628
cc7=1.38808633
ccc7=119.88863483
dih7=-0.00859343
cle8=1.75602923
clee8=120.78431074
dih8=179.5229653
hc9=1.08008733
hcc9=119.45000042
dih9=179.96766559
hc10=1.08157372
hcel10=119.57109222
dih10=179.6773272
hc11=1.08140518
hcel11=120.27635288
dih11=179.55677919
hc12=1.07965617
hcel12=120.42179233
dih12—178.66126618
hc13=1.09286156
hcel13=110.70229759
dih13=39.7322977
0cl14=1.40329791
occl14=108.34081549
dih14=120.61956915
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0c15=1.41618986
occl5=111.61354369
dih15=-115.56448603
ho16=0.96437651
hoc16=108.03068925
dih16=-50.01270007
col7=1.42101957
cocl7=113.74642709
dih17=-170.72879478
hc18=1.08737868
hcol18=106.75444953
dih18=178.73514636
hc19-1.09114771
hcol19=111.44791772
dih19=119.66182766
hc20—=1.09536839
hco20=110.8886661
dih20—-118.75147718

1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol

C

C, 1, cc2

C, 1, cc3, 2,

C, 3, cc4, 1,

C, 4, cch, 3,

C, 5, ccb, 4,

C, 6, ccT, D,

Cl, 3, «cle8, 1,

H, 4, hc9, 3,

H, 5, hcl0, 4,

H, 6, hcll, 5,

H, 7, hcl2, 6,

H, 2, hel3, 1,

O, 2, ocl4, 1,

O, 2, ocl5 1,

H, 15 hol6, 2,

C, 14, col7, 2,

C, 17, ccl8, 14,
H, 17, hcl9, 14,
H, 17, hc20, 14,
H, 18, he2l, 17,
H, 18, hc22, 17,
H, 18, he23, 17,
Variablen:

cc2=1.51640734

cced
cecd,
cced,
ccch,
cec’,
clees8,
hcc9,
hccl0,
hcell,
heel2,
hcel3,
occl4,
occl),
hoc16,
cocl7,
ccol8,
hcol9,
hco20,
hce21,
hce22,
hce23,

W w Y
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dih4,

dih5,

dihe,

dih7,

dihs,

dih9,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,
dih23,

S OO DD DD DD DODIDOD DD OO oo o000 o oo
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cc3=1.39642635
cce3=121.56027147
cc4d=1.38853246
cccd=121.61430322
dih4=178.02090188
cch=1.38808204
ccch=119.61955885
dih5=-0.35743867
cc6=1.38878726
ccc6=119.87895295
dih6=0.38331432
cc7=1.38811225
ccc7=119.88912633
dih7=-0.00046387
cle8=1.75613835
clec8=120.78969693
dih8=179.51889364
hc9=1.08009198
hcc9=119.44835311
dih9=179.97047412
hc10=1.08157796
hcc10=119.57658011
dih10=179.68207587
hc11=1.08142548
hcel11=120.2739263
dih11=179.56312849
hc12=1.07964207
hcec12=120.40336433
dih12=178.66320642
hc13=1.09266116
hcel13=110.59100163
dih13=39.57625611
0cl14=1.40220612
occl4=108.4632854
dih14=120.73380921
0clb5=1.41709575
occlb=111.5083454
dih15=-115.38901141
ho16=0.96432834
hoc16=107.9849166
dih16=-50.61416089
c017=1.42898358
cocl7=114.13873463
dih17=-169.40820698
ccl8=1.51374278
ccol8=108.37255193
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dih18=179.21883513
hc19-=1.09236388
hco19=109.70803406
dih19=121.47068343
hc20=1.09687419
hco20=109.09315853
dih20=-120.70439596
hc21=1.09072133
hce21=110.10227213
dih21=-179.28885093
hc22=1.09002434
hce22=110.84280972
dih22=119.99206324
hc23=1.0901526
hee23=110.72997115
dih23=-119.71715668

1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol

C

C, 1, cc2

C, 1, cc3, 2,
C, 3, cc4, 1,
C, 4, ccb, 3,
C, 5, cc6, 4,
C, 6, ccT, D,
Cl, 3, «cle8, 1,
H, 4, hc9, 3,
H, 5, hcl0, 4,
H, 6, hcll, 5,
H, 7, hcl2, 6,
H, 2, hel3, 1,
O, 2, ocl4, 1,
O, 2, ocl5 1,
H, 15, hol6, 2
C, 14, col7, 2,
C, 17, ccl8, 14,
H, 17, hcl9, 14,
H, 17, hc20, 14,
C, 18, «cc21, 17,
H, 18, hc22, 17,
H, 18, he23, 17,
H, 21, hc24, 18,
H, 21, he25, 18,
H, 21, hc26, 18,
Variablen:

cc2—1.51624065

cced
cecd4,
ceed,
ccch,
cec’,
clees8,
hcc9,
hccl0,
hcell,
heel2,
hcel3,
occl4,
occl),
hoc16,
cocl7,
ccol8,
hcol9,
hco20,
ccc2l,
hce22,
hce23,
hce24,
hce25,
hcc26,

W w
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dihd,

dih5,

dihe,

dih7,

dihs,

dih9,

dih10,
dih11,
dih12,
dih13,
dih14,
dih15,
dih16,
dih17,
dih18,
dih19,
dih20,
dih21,
dih22,
dih23,
dih24,
dih25,
dih26,
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cc3=1.39630153
cce3=121.61674737
cc4=1.38859636
cccd=121.61390809
dih4=177.96518845
ccH=1.38804031
cccH=119.62464832
dih5=-0.39686945
cc6=1.38883129
ccc6=119.88067649
dih6=0.3410543
cc7=1.38806456
ccc7=119.87667307
dih7=0.04928659
cle8=1.75618708
clee8=120.79643929
dih8=179.6040928
hc9=1.08009272
hcc9=119.44904083
dih9=179.99665911
hc10=1.08156915
hcc10=119.57730166
dih10=179.7208297
hcl11=1.08142222
hcel1=120.27597647
dih11=179.62207568
hc12=1.07974162
hcc12=120.38216563
dih12=178.76143693
hc13=1.09240595
hcel13=110.64843587
dih13=38.22382937
0c14=1.40198616
0ccl4=108.47233528
dih14=120.7048864
oclb=1.41721707
occlb=111.44366905
dih15=-115.38361406
ho16=0.96432349
hoc16=108.02521281
dih16=-50.3013158
col7=1.42944109
cocl7=114.21560638
dih17—-170.42084994
cc18=1.51819748
ccol8=108.89381938
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dih18=175.89943114
hc19-1.0922316
hco19=109.63725418
dih19=121.45510763
hc20=1.09807395
hco20=109.0817972
dih20=-120.69753519
cc21=1.52764723
ccc21=113.84414258
dih21—=-64.1452819
hc22=1.09286594
hcc22=108.53525897
dih22—123.01981177
hc23=1.09330114
hce23=107.54876654
dih23—-122.14483707
hc24-—1.09059126
hce24—111.08995494
dih24=179.80694156
hc25=1.09218317
hce25=111.022199
dih25=119.81235066
hc26=1.08933905
hcc26=111.0582281
dih26=-120.31466079
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8.2.5 Dampfdriicke

Tabelle 8.587: Dampfdriicke bei 298 K

Pirc.lbar] | P2 g [bar| | pJ g [bar| | piy[bar

Heptanal 2,82-1073 | 2,20-1073 | 8,08-1073 |2,72-1073
Decanal 1,17-107% | 6,94-107° | 1,83-107* | 1,07-10~*
2-Chlorbenzaldehyd 3,94-107* - 2,70-107* | 2,45-10~4
3-Phenylpropanal 1,24-107% | 2,11-107* | 2,17-107* | 1,88-10~*
1-Methoxyethanol 4,33-1072 | 3,17-1072 | 1,57-1072 | 3,43-1072
1-Ethoxyethanol 1,98-1072 | 1,24-1072 | 4,29-1073 | 1,48-10~2
1-Propoxyethanol 4,81-107% | 2,80-1073 | 1,09-1073 | 5,46-1073
1-Methoxy-1-Propanol 9,58-107% | 7,16-1073 | 4,29-1073 | 7,63-1073
1-Ethoxy-1-Propanol 4,81-107% | 2,80-1073 | 1,09-1073 | 5,46-1073
1-Methoxy-1-Butanol 2,37-107% | 1,75-1073 | 1,09-1073 | 3,09-10~3
1-Methoxy-1-Heptanol 6,80-107° | 3,39-107° | 1,16-107° | 9,59-1075
1-Methoxy-1-Decanol 4,39-107% | 8,80-1077 | 2,30-1077 | 4,18-1076
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol | 5,69-10~° - 8,60-10°7 | 1,24-107°
1-Ethoxy-2-Chlorbenzylalkohol | 4,97-107° - 2,60-10°7 | 7,42-1076
1-Propoxy-2-Chlorbenzylalkohol | 2,37-107° - 2,70-1077 | 3,00-1076
1-Methoxy-3-Phenylpropanol 4,18-107¢ | 2,57-1075 | 2,40-1077 | 8,48-107
1-Ethoxy-3-Phenylpropanol 3,61-107¢ | 1,02:107% | 2,70-1077 | 4,99-1076
1-Propoxy-3-Phenylpropanol 1,73-107% | 4,60-107 | 4,00-10~7 | 1,98-10~¢

Tabelle 8.588: Verdampfungsenthalpien bei 298 K [kJ/mol]

Ahyarya. | Ahyoyc. | Ahyyyr | Ahyw,

Heptanal 48,87 47,1 46,19 | 49,76
Decanal 63,6 61,05 60,58 | 61,49
2-Chlorbenzaldehyd - 57,16 57,46 | 56,96
3-Phenylpropanal 59,41 55,06 58,44 | 58,17
1-Methoxyethanol 49,7 47,77 48,04 | 45,42
1-Ethoxyethanol 54,13 48, 44 53,02 | 48,00
1-Propoxyethanol 59,04 53,09 58,23 | 49,17
1-Methoxy-1-Butanol 59,52 57,07 58,23 | 51,38
1-Methoxy-1-Heptanol 74,25 71,02 74,99 | 63,72
1-Methoxy-1-Decanol 88,98 84,97 92,62 | 75,02
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol 81,2 77,99 - -
1-Methoxy-3-Phenylpropanol 84,79 78,97 91,7 71,05
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Tabelle 8.589: Antoine-Dampfdriicke bei 273 K

A B C p? (273,15 K) |bar]
Acetaldehyd | 16,2481 | 2465,15 | -37,15 0,441
Propanal 16,2315 | 2659,02 | -44,15 0,135
Butanal 16,1668 | 2839,09 | -50,15 0,041
Methanol 18,5875 | 3626,55 | -34,29 0,040
Ethanol 18,9119 | 3803,98 | -41,68 0,016
1-Propanol | 17,5439 | 3166,38 | -80,15 0,004
Tabelle 8.590: Dampfdriicke bei 273 K

Pisclbar] | p2 g [bar] | S 5 [bar] | piy,[bar]

Heptanal 4,64-107* | 3,85-107* | 1,46-1073 | 4,32-10~4
Decanal 1,12-107° | 7,27-107% | 1,95-107° | 1,10-10~°
2-Chlorbenzaldehyd - - 3,23-107° [2,99-107°
3-Phenylpropanal 1,38-107° | 2,75-107° | 2,50-107° | 2,19-10~°
1-Methoxyethanol 6,89-1072 | 543-1073 | 2,66-1073 |6,40-1073
1-Ethoxyethanol 2,67-1073 | 2,07-107% | 6,05-10~% [2,51-1073
1-Propoxyethanol 5,42:107% | 3,94-107% | 1,27-10~* | 8,87-10~4
1-Methoxy1-Butanol 2,62-107% | 2,12-107* | 1,27-10~* [4,63-10~*
1-Methoxy-Heptanol 4,37-107% | 2,45-107% | 7,23-1077 | 9,10-1076
1-Methoxy-1Decanol 1,64-10~7 | 3,81-10% | 7,50-107° | 2,61-10~7
1-Methoxy-2-Chlorbenzylalkohol | 2,83-10~7 - - -
1-Methoxy-3-Phenylpropanol 1,82:1077 | 1,39-1077 | 8,10-107° | 6,14-10~7
Tabelle 8.591: Dampfdriicke von 1-Methoxyethanol bei 253 K

b5, e [bar] | D, [bax] | pS, [bar] | by, [bar]
1-Methoxyethanol | 1,22:1073 | 1,03-1073 | 4,98-10* [1,32-1073

8.2.6 Berechnete Gleichgewichtskonstanten

Tabelle 8.592: Berechnete Gleichgewichtskonstanten fiir 1-Methoxy-1-Propanol

Gasphase Fliissige Phase
V | Basissatz Kaus Kara. Keya. Ky /g Kw
I [6-31G(d) - scale| 0,585 4,380 5,859 9,775 5,497
I |ce-pVTZ - scale | 7,083-1075 | 5,307-104 | 7,100-10* [ 1,184-1073 | 6,661-10*
IT |6-31G(d) - scale| 0,026 0,196 0,263 0,438 0,246
IT | cc-pVTZ - scale | 5,528-107° | 4,142-107% | 5,541-107% | 9,244-10~* | 5,198-10~*
II1]6-31G(d) - scale| 0,716 5,369 7,182 11,981 6,738
IIT | cc-pVTZ - scale | 8,415-107° | 6,306-10~* | 8,435-10~* | 1,407-10~2 | 7,914-10*
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Tabelle 8.593: Berechnete Gleichgewichtskonstanten fiir 1-Ethoxy-1-Propanol
Gasphase Fliissige Phase
V | Basissatz Keas Ky a. Ke . Kj/r. Kw
[ |6-31G(d) - scale 0,098 0,680 1,166 2,997 0,599
I | cc-pVTZ - scale | 3,677-107°|2,559-107% | 4,389-10~% | 1,128-1073 | 2,254-10~*
IT | 6-31G(d) - scale 0,009 0,065 0,111 0,286 0,057
IT | cc-pVTZ - scale | 2,612-107°| 1,818-10~* | 3,118-10* | 8,011-10~* | 1,601-10~*
III | 6-31G(d) - scale 0,106 0,736 1,263 3,244 0,648
IIT | ce-pVTZ - scale | 4,122:1075 | 2,869-1074|4,921-1074 | 1,264-1072 | 2,527-10~4
Tabelle 8.594: Berechnete Gleichgewichtskonstanten fiir 1-Methoxy-1-Butanol
Gasphase Fliissige Phase
V | Basissatz Kaus K. Kea. Kj/r. Kw
[ |6-31G(d) - scale 0,097 1,037 1,405 2,249 0,793
I | ce-pVTZ - scale | 8,094-107° | 8,641-10~4|1,171-1073 | 1,875-1072 | 6,609-10~*
IT |6-31G(d) - scale 0,029 0,312 0,423 0,678 0,239
IT | ce-pVTZ - scale | 6,980-107° | 7,452-10~% | 1,010-1073 | 1,617-1072 | 5,699-10~*
11| 6-31G(d) - scale 0,135 1,443 1,955 3,130 1,103
II1 | cc-pVTZ - scale | 1,078-107%{ 1,151-1073 | 1,560-1073 | 2,497-10~3 | 8,803-10~*
Tabelle 8.595: Berechnete Gleichgewichtskonstanten fiir 1-Methoxy-1-Heptanol
Gasphase Fliissige Phase
V | Basissatz Kaas Kar . Ke a. Ky /r. Kw
[ |6-31G(d) - scale| 0,094 0,658 1,028 11,068 0,449
I |cc-pVTZ - scale | 7,816E-05 | 5,490-107* | 8,578-10~%|9,237-1072 | 3,744-10~*
IT [6-31G(d) - scale| 0,024 0,171 0,267 2,879 0,117
II1 [ 6-31G(d) - scale| 0,272 1,908 2,981 32,101 1,301
Tabelle 8.596: Berechnete Gleichgewichtskonstanten fiir 1-Methoxy-1-Decanol
Gasphase Fliissige Phase
V | Basissatz Kaus K. Kea. Kj/r. Kw
[ [6-31G(d) - scale 0,082 0,371 1,095 11,065 0,354
I | ce-pVTZ - scale | 6,760-107° | 3,056-107419,024-10%|9,117-1073 | 2,920-10~*
IT | cc-pVTZ - scale 0,016 0,072 0,213 2,152 0,069
11| 6-31G(d) - scale 0,198 0,893 2,638 26,657 0,854
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