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Associa)ve	liquid	 Regular	Solu)on	
Hv	Large	 Small	

Boiling	Point	High	 Low	

Viscosity	High	 Low	

Density	High	 Low	

Even	same	Molar	Volume,	..	



Correla)on	between	BP	and	Hv	

Hv	=	85*BP	

Regular	Solu)on	Associa)ve	liquid	

Hv	=	85*BP	+	Network	Break	Energy	 NBE=0		??	

Abnormality	of		
Small	Carboxylic	Acid	

Evaporate	as	Dimer	

Trouton	Rule	



Regular	Solu)on	and	the	Network	

Viewing	from	Molar	Volume,	even	
regular	solu)on	need		larger	Hv		
compare	to	hydrocarbons.	

Regular	Solu)on	

MVol	

δT=((Hv298	-	RT)/MVol)0.5		



Network	Energy(ENet),	δNet	&	δReg	

ENet	=	δT2*MVol	+	8.31*298.15	-	85*BP	

δT2=	δD2	+	δP2	+	δH2　		

δT2	=δReg2	+	δNet	2　		

δNet=	(ENet/MVol)0.5		 HSP	
MVol	
BP	

Hv298		=		85*BP	+	ENet	

δT=((Hv298	-	RT)/MVol)0.5		

δNet	is	the	parameter		
that	has	hidden	for	50	years!		

are	needed	to	determine	δNet			

Even	Regular	Solu)on	
have	network	



HSP	as	Molecule	

[15.8,	3.7,	6.3]		
MVol=132.6,		
BP=399.26K	

[15.7,	3.9,	5.9]		
MVol=102.7,		
BP=336.15K	

[16.2,	3.3,	6.4]		
MVol=241.5,		
BP=585.25K	

Similar	HSP	(and	δT)	

δReg	 δNet	
15.4	 8.1	

15.9	 6.5	

14.0	 10.9	

δT	
17.4	

17.2	

17.7	

Does	Similar	HSP	mean	
Similar	Solubility	?	

Effect	on	Solubility	?	



Miscibility	of	Solvents	
Increase	δNet,		
decrease	miscibility.		

HSP	Distance	

H.B.	

EtOH	

Solvent	

15.4	 21.6	 23.2	 23.4	 24.9	δNet	



Liquid	Crystal	

スプレイである．TFT-LCD用液晶材料に要求される物性

は，広い温度範囲でネマチック相を示し，駆動電圧が低く，

比抵抗値が大きく，高電圧保持率を示すことである．シア

ノ系化合物は大きな正の誘電率異方性を有するが，粘性が

高く，駆動電圧が高くなってしまう．また，配向膜に含ま

れるイオン性の不純物を取り込みやすいうえ，長時間UV

光を照射したり，加熱すると電圧保持率が低下する問題が

あり，TFT-LCD用液晶材料に使用できなかった．シアノ基

や酸素官能基をもたないフッ素系化合物は電圧保持率が高

く，低粘性で，Δεはシアノ基に比べ小さいものの適度な大

きさにすることができる．現在，TFT用液晶化合物とし

て用いられているフッ素化合物の一部( ～ )を例示する．

多くのネマチック液晶分子が分子長軸方向に大きな双極

子モーメントを有する（正の誘電率異方性［Δε］を示す）

Np型であるが，駆動方式によっては，分子長軸に垂直方

向に双極子モーメントを有する（負の誘電率異方性を示

す）Nn型材料も有用である．初期は，( ）のようなシア

ノ基を二つ導入した化合物が多く検討されたが，側方に置

換基を導入するために，液晶性が低下し，粘性が著しく増

加するので，少量しか混合できない．それに代わるものと

してフッ素を導入した化合物が数多く合成されている．

フッ素は水素に比べわずかにかさ高な程度であり，分極率

も大きいので，液晶性をそれほど損なわず，粘性もあまり

大きくならない，負の誘電率異方性を示す化合物となり得

る．代表的な化合物として（ ～ ）をあげる．( ）は単

独ではほとんど液晶性を示さないが，Δεは－22とその絶

対値は飛び抜けて大きい．これに対し，フッ素化物( ～ )

ではΔεが－2～－5でその絶対値はそれほど大きくない

が，融点が低く単独でネマチック相を示す．とくに三環系

の( ）は62～154℃の広い温度範囲でネマチック相を示す．

先に述べたように，ネマチック液晶に光学活性化合物を

添加し，キラルネマチック(N ）相にすることがTN型や

STN型LCDでは必要である．このキラル添加剤として以

前はコレステリックノナノアート( ）がよく用いられて

いた．しかしながら，天然物からの誘導体であり，品質を一

定にするのが難しいなどの欠点がある．そこで，N相を示

す化合物に不斉炭素を導入し光学活性化合物にした( ～

）などが開発されており，おのおの，商品名C-15，

CB-15，S811，S1082，CM-19で市販されている．

.. スメクチック液晶

スメクチック液晶は強誘電性液晶および反強誘電性液晶

として，液晶表示素子への応用が研究されている．

1975年，2-メチルブチル基を不斉源とする p-デシルオ

キシベンジリデン-p′-アミノケイ皮酸2-メチルブチル

(DOBAMBC）( ）が，強誘電性を示す液晶(強誘電性液

晶）化合物としてMeyerらによって初めて合成された．と

くに強誘電性液晶がメモリー性を有し，高速で応答する液

晶表示素子として使えることを1980年にClarkとLager-
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crystal display，LCD）に使用できるものはかなり制限さ

れる（図19.7）．

側鎖としてはアルキル基，アルコキシル基，アルケニル

基などがあげられる．一般に側鎖が長くなると棒状分子が

長くなるので，液晶相の上限温度は上がる．たとえば，化

合物(， ）を比較すると，炭素数が3から5になること

で，N相の上限温度は26℃ から35℃に上がる．一方，側

鎖が長くなるとスメクチック相をとりやすくなる傾向もあ

るので，炭素数2～7程度のものが多く用いられている．

ネマチック液晶では分子の直線性が要求されるので，環

構造としては通常六員環である．六員環としては14-位で

連結したベンゼン環，トランス-14-位で連結したシクロヘ

キサン環，25-位で連結したピリミジン環，ピリジン環，ジ

オキサン環などがあげられる．環の数が増えると，側鎖の

場合と同様分子が長くなるので液晶相の熱安定性が上が

る．ビフェニル化合物(）とトリフェニル化合物(）では，

N相の上限温度は35℃から240℃へ上がる．シクロヘキ

シルフェニル化合物(）とシクロヘキシルビフェニル化合

物(）を比較しても，ベンゼン環の導入によって，N相の

上限温度が160℃以上も上がっている．両末端に側鎖をも

つ化合物(～ ）でも同様であるが，スメクチック相をとり

やすくなっている．

連結基は，環と環を結びコア部を形成するとともに分子

を長くする役割を果たしている．連結基としては単結合以

外にエステル(－COO－），エテニレン(－C≡C－），エチレ

ン(－CHCH－），トランス-エテニレン(－CH＝CH－），オ

キシメチレン(－OCH－），アゾメチン(－CH＝N－）な

どがあげられるが，安定性や液晶性の問題から，－COO－，

－C≡C－，－CHCH－などがLCD用に化合物に用いら

れている．

連結基としてエステル基を有する化合物は合成が容易

で，液晶相を発現しやすいので多くの化合物が知られてい

る．化合物( ）は室温付近で液晶性を示し，ネマチック相

の低温領域を広げるのに優れている．シアノ基を有する

( ）は誘電率異方性(Δε）が外挿値＋27と大きく，駆動電

圧を低下させるために使用されている．エステル基をもた

ない(）のΔεが＋16であることから，エステル基もΔε

の増大に寄与している．

二つのベンゼン環をエチニレン基で連結したジフェニル

アセチレン化合物は大きな屈折率異方性(Δn）を有してお

り，低粘性で，N相の上限温度が高いという特徴をもって

おり，液晶相の温度域の拡大と高速応答化に用いられてい

る．ジフェニルアセチレン化合物( ）は54℃から80℃

でN相を示し，対応するエステル化合物（ ）より，N相

の上限温度は30℃近く高い．

極性基は分子長軸方向に大きな分極率(正の誘電率異方

性）をもたせ，LCDの駆動に不可欠である．TN型や

STN型でよく用いられているのが，シアノ基である．シ

アノ基を有するビフェニル化合物()は11，シクロヘキシ

ルベンゼン化合物()は10と大きなΔεを示しており，

LCDの駆動電圧低減に有効である．

分子長軸方向の極性基として，シアノ基などの代わりに

フッ素を用いた化合物も合成されたが，フッ素化合物が比

較的高価であり，またTN型やSTN型におもに使用され

ているシアノ系化合物との相溶性が悪いために，ほとんど

用いられなかった．これに対し，TN型LCDにTFTを装

着したアクティブマトリックス方式のTFT-LCDが開発

されると，フッ素系化合物が日の目を見るようになった．

TFT-LCDは，TN型やSTN型に比べ高速で信号を送る

ことができ，視野角が広く高精細，フルカラーの液晶ディ
数字は各相の上限温度を℃で示す．( )で表した相と数字は，過
冷却状態が現れる相とその上限温度を示す．

図 . LCD用ネマチック液晶の基本構造
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δNet	and	Viscosity	

As	δNet	increase,	log	Viscosity	also	increase.		



O2	permeability	through	polymer	



Vapor	Pressure	of	Solvents	
logP(mmHg)	=	A	– B/	(T℃	+	C)	 Antoine	Parameters	

A,	B,	C	

Extra	Energy	to	Break	Network	

Small	Antoine	C	means	
	low	Vapor	Pressure		

Increase	Boiling	Point	with	FGs			

Large	Antoine	B	means		
low	Vapor	Pressure		

δReg2*Mvol	to	Antoine	B	δNet	to	Antoine	C	



Surface	Tension	

P=(δReg2	*MVol13/3/13.9)1/4		

γ1/4	=	P	(Liquid	Density	-	Gas	Density)	/	Molecular	Weight		

Macleod-Sugden	method		

P:Parachor	



Gutmann	Donor/Acceptor	

Gutmann	DN	(Donor	Number)	

SbCl5	Base:	 +	
-ΔH	

Kcal/Mol	
B→SbCl5	

Gutmann	AN	(Acceptor	Number)	

(CH3CH2)3P=O		+	Acid			　　　　（CH3CH2)3P=O→A	　	
31P-NMR　Chemical	shin	

Lewis	Electron	Pair	Donor	/Electron	Pair	Acceptor		
BASE	 ACID	



Predic)on	of	Lewis	Electron	Donor(ED)	/
Electron	Acceptor(EA)		

Gutmann	DN,	AN		are	measured	at	very	dilute	1:1	complex.	
Func)onal	Group	Contribu)on	method:	Yamamoto	ED,	EA	

Mul)-Func)onal	Group	Molecule	problems	exist,	but	
we	can	obtain	Y-ED,	Y-EA		from	only	molecular	structure.	



Electron	Donor	/	Acceptor	
δNet	
8.1	

6.5	

10.9	

δH	

6.3	

5.9	

6.4	

Y-ED	 Y-EA	

15	

35.7	

12.6	

7.3	

7.1	

47.4	

Volume	Average	

Base	

Acid	

per	mol	



Network	re-arrangement	
Y-ED1=11.5	Y-EA1=45.6	 Y-ED2=12.7	 Y-EA2=23.1	

+	

2*(Y-ED1	–	Y-ED2)*(Y-EA1	–	Y-EA2)	=2*	(11.5	–	12.7)*(45.6	–	23.1)	=	-46		

2*	

Y-ED1=10.1	 Y-EA1=4.4	

+	 2*	

Y-ED2=12.0	 Y-EA2=5.0	

2*(Y-ED1	–Y-	ED2)*(Y-EA1	–	Y-EA2)	=	2*(10.1	–	12)*(4.4	–	5.0)	=	+2.3	

Large	Stabiliza)on	



Solubility	of	Oleic	Acid	

Distance2017	wED/EA	=	
	{(δDvdw1-δDvdw2)2	+(δDfg1-δDfg2)2	+(δP1-δP2)2		+	
	4.18*(Y-ED1	–	Y-ED2)(Y-EA1	–	Y-EA2)/MVol}0.5		

Distance2017	wA/B	=	
	{(δDvdw1-δDvdw2)2	+(δDfg1-δDfg2)2	+(δP1-δP2)2	+	
(δHacid1-δHacid2)2+(δHbase1-δHbase2)2}0.5		

Alcohol	solvents:	Long	HSP	Distance	but	dissolve	well.	

Donor	/	Acceptor	re-arrangement	

Abnormal	solubility	of	Alcohols			



Hexane/Water	Extrac)on	
dist-2017 

((δDvdw-13.34)2+(δDfg-7.89)2+(δP-16)2+Alpha)0.5	

Acid/Base(Hexane)	

((δDvdw-9.36)2+(δDfg-11.68)2+(δP-2.65)2+Alpha)0.5	

Acid/Base(Water)	 (δHacid-15)2+(δHbase-8)2	

(δHacid-0.6)2+(δHbase-3.09)2	

4.18*(Y-ED-33)*(Y-EA-54.8)/MVol	ED/EA(Water)	

ED/EA(Hexane)	 4.18*(Y-ED-3.12)*(Y-EA-3.37)/MVol	

Water	
Hexane	

Donor	/	Acceptor	re-arrangement	

Symmetric	

Asymmetric	



Mul)	Func)onal	Groups	problem	

[Y-ED,	Y-EA]	=	[29.9,	27.4]	

[Y-ED,	Y-EA]	=	[5.6,	38.8]	

Paracetamol	

[35.5,	66.2]	X	
NH	[32.4,	4.2]	

S=O	[35.9,	10.3]	
Donor	/	Acceptor		
re-arrangement	
should	be	taken	into	
account		one	by	one	

Large	Stabiliza)on	

Large	Stabiliza)on	

Can’t	Add	



Vapor-Liquid	Equilibrium	(VLE)	

Liquid	

Vapor	 Vapor	 Vapor	

Liquid	 Liquid	

Liquid	composi)on								Vapor	Composi)on	≠	



Real	VLE	
Ethanol	/	n-Heptane	

Acetone	/	Chloroform	
Azeotrope	
Point	

Maximum	Azeotrope	

Minimum	Azeotrope	

Composi)on	of	
Liquid	phase		
equal	to	that	of		
Vapor	phase.	



Yamamoto-Tij50	Parameter	

Y-Tij50=	1	-	(Tav50	-	TExp50)/100		

Tbmix	change,	Hvmix	also	change	

I	have	determined		
5000+	pair	of	Y-Tij50	



List	of	Y-Tij50	
Large	Y-Tij50		pair	 Small	Y-Tij50		pair	Acid	–	Base	Pair		

Polar	–	non	Polar	pair	

HSPmix=	
HSP1*φ1	+HSP2*φ2		

φ1	+	φ2		

φ:	Volume	Frac)on	

X	



Network	re-arrangement	
Y-ED2=3.5	 Y-EA2=19.4	

+	

2*(Y-ED1	–	Y-ED2)*(Y-EA1	–Y-	EA2)	=2*	(12.0	–	3.5)*(5	–	19.4)	=	-244.8		

2*	

Y-ED1=10.1	 Y-EA1=4.4	

+	 2*	

Y-ED2=12.0	 Y-EA2=5.0	

2*(Y-ED1	–	Y-ED2)*(Y-EA1	–	Y-EA2)	=	2*(10.1	–	12)*(4.4	–	5.0)	=	+2.3	

Large	Stabiliza)on	

Y-ED1=12.0	 Y-EA1=5.0	



Y-Tij50	Parameter	for	Acetone	

Network	rearrangement	energy.	
(Y-ED1	–	Y-ED2)*(Y-EA1	–	Y-EA2)	/MVol	



δH	Electron	Pair	Donor	/	Acceptor	

δH	

6.3	

5.9	

6.4	

Y-ED	Y-EA	

15	

35.7	

12.6	

7.3	

7.1	

47.4	

δHedo	
5.23	

5.98	

1.69	

δHeac	
2.95	

1.17	

6.35	

δHedo	:	δHeac	=	Y-ED	:	Y-EA	

δH2	=	2*δHedo*	δHeac			

per	mol	 per	Volume	



Heat	of	Sorp)on,	Wexng	
	Study	on	solu)ons	adsorp)on	behavior	of	
pigments	by	measuring	heat	of	wexng	

Flow	Micro	Calorimeter	(FMC)		

4塗料の研究　No.132  Apr.  1999

報
　
文

液を流し、発生する温度変化をサーモセンサーで測定する
ものである（後にその温度変化は時間で積分し、熱量に変
換する）。また装置の下流側にはRI（屈折率計）が取り付け
られており、溶質の濃度減少を屈折率変化として測定する
ことが可能である。これにより、吸着前後の吸着質濃度を計
測でき、その変化量から吸着量が求められる。

2.3  測定・解析
a）熱量測定
本検討では、溶液が顔料に湿潤するときの発熱挙動と、

表３　検討対象官能基含有試薬（含有官能基、溶解性パラメータ）

酢　　　　　　　　　　　　　酸

トリレンジイソシアネート（TDI）

エ　　タ　　ノ　　ー　　ル

安　息　香　酸　メ　チ　ル

ジ エ チ ル ア ミ ン（DEA）

ト リ エ チ ル ア ミ ン（TEA）

ジ メ チ ル ホ ル ム ア ミ ド

ジ メ チ ル ア セ ト ア ミ ド

カルボキシル基

イソシアネート基

水　　酸　　基

エ ス テ ル 基

ア　ミ　ノ　基

ア　ミ　ド　基

－ＣＯＯＨ

－ＮＣＯ

－ＯＨ

－ＣＯＯＲ

－ＮＲ2

－ＮＨＣＯ－

10.5

12.8

12.9

10.2

12.1

17.4

18.0

11.1

δ官　　　能　　　基

RI
下部（Output）
コネクター

下部（Input）
コネクター

顔料

熱量計内部

溶液

断熱壁

サーモセンサー

図１　FMC概略（断面）図

Ａ

Ｂ

流入液 温　度
－ ＋

発熱状態

湿潤熱

脱着熱吸熱状態

キャリアー

キャリアー

吸着質溶液
0.005mol/mol
in キャリアー

吸着熱＝湿潤熱－脱着熱

図２　顔料に対する溶液湿潤・脱着時の熱量測定チャート

その後キャリヤーを流すことにより吸着質が顔料から脱着す
るときの吸熱挙動を測定する。図2に熱量測定チャート例を
示す。まず装置内に試料顔料を所定量セットし、系内の温
度が平衡状態になるまでキャリヤーを流速3ml/hrで流す。温
度が一定になった後、吸着質溶液（吸着質をキャリヤーで溶
解させた溶液）に切り替え（図中Ａ点）、同速度で流して熱
量変化を測定する。この時、溶液濃度はキャリヤーとの混合
熱の影響をできるだけ小さくするため0.005mol/molに設定
した。ここで吸着質の湿潤が起こると発熱が生じる。我々は
これを湿潤熱と定義する。次に、湿潤温度が安定になった

ど湿潤し易いことを表している。また縦軸
の脱着熱は吸着した溶質の離れ易さを示
し、大きいほど脱着し易いことを表してい
る。さらに、図中の波線は湿潤熱と脱着熱
の1：1対応線を表し、この線から右上部に
位置する溶質ほど脱着しにくく不可逆的
吸着性が強いことを示す。酸化チタン、カ
ーボンは全体的に湿潤熱量が大きく、また
図右上部に外れる溶質（酸化チタンでは
エタノールやメタノール、カーボンではアニリ
ン）を含むことから、ぬれやすく脱着しにくい
活性顔料であることがわかる。一方、ペリレ
ン、Ｃｕ-フタロシアニンは全体的に溶質の
湿潤熱量が小さく、全て1：1対応線近傍に
あることから、全体的に湿潤し難く脱着し
やすい不活性顔料であることがわかる。

3.2  顔料－溶質間の吸着熱と溶質SP
値の関係
酸化チタンについて、各溶質の湿潤熱

及び吸着熱（湿潤熱－脱着熱で吸着性の
尺度）をその溶質の溶解性パラメータδに
対してプロットした。図4ａにその結果を示
す。図中の○印はぬれ易さを表す湿潤熱、
●印は吸着力を表す吸着熱のプロットで
ある。この図より、溶質の湿潤熱及び吸着
熱はともにその溶解性パラメータに関係し、
酸化チタンではδ=12～14の溶質でその熱
量が大きくなることがわかった。ここでさらに
湿潤熱・吸着熱が溶解性パラメータのどの
成分に最も強く影響しているか調べるため
に、それら熱量をδｄ、δp、δh各成分に対しプ
ロットした。図4b、c、dにその結果を示す。
図中の○、●印はａ図と同様である。b、c
図より、湿潤熱・吸着熱とδｄ及びδpの間に明
確な関係は見出だせなかった。これに対し
ｄ図より、湿潤・吸着両熱量ともδhに良い相
関性があり、その関係はあるδh値をピークと
する一連の曲線で表現できることがわかっ
た。図中の波線は湿潤熱（○印）を、実線
は吸着熱（●印）をたどった曲線である。δh
は電子供与・受容の尺度であるため、この結果は、従来から
報告している「顔料－溶液間の相互作用が酸・塩基性（電
子供与・受容性）に依存する」4) ことと一致している。溶質の
δhが大きくなるとその電子受容性は大きくなり、酸性挙動を
示す。逆にδhが小さくなると電子供与性が大きく、塩基性挙
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動を示す。従って検討した酸化チタンはδh=10の酸性溶質
が湿潤し易く吸着性の最も強いものであり、言い換えれば、
この顔料は酸性溶質と強く相互作用する塩基性顔料であ
ることがわかる。
その他の顔料についても湿潤・吸着熱と溶質のδ、δｄ、δp、

顔料、酸化チタン
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図４　酸化チタンに対する溶剤のδ、δd、δp、δhと湿潤・吸着熱の関係
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Electron	Donor	/	Acceptor	for	δNet	
δNet	
8.1	

6.5	

10.9	

Y-ED	 Y-EA	

15	

35.7	

12.6	

7.3	

7.1	

47.4	

δNetED	:	δNetEA	=	Y-ED	:	Y-EA	

δNET2	=	2*δNetED*	δNetEA			

δNetED					δNetEA		

8.46	 4.77	

8.67	 1.7	

4.56	 17.17	



Network	re-arrangement	
Y-ED2=3.5	 Y-EA2=19.4	

+	

2*(Y-ED1	–	Y-ED2)*(Y-EA1	–Y-	EA2)	=2*	(12.0	–	3.5)*(5	–	19.4)	=	-244.8		

2*	

dNetED1=4.48	

dNetEA1=2.62	

dNetED2=1.29	

dNetEA2=29.78	

2*(dNetED1	–	dNetED2)*(dNetEA1	–	dNetEA2)		

=	2*(4.48	–	1.29)*(2.62	–	29.78)	=	-173.3	

Large	Stabiliza)on	

Y-ED1=12.0	 Y-EA1=5.0	

+	 2*	



HSP1967	to	HSP22017	

								δH=6.0	
(δHedo,	δHeac)=(5.7,	3.2)	
(δHAcid,	δHBase)=(0.5,	6.1)	

Network	re-arrangement	
Y-Tij50	

MVol=132.6,		
BP=399.26K	

δT=17.4	[δD,	δP,	δH]=	[15.8,	3.7,	6.3]		

								δD=15.9	
(δDvdw,	δDfg)=(10.0,	12.3)	

								δP=4.5	
(δPedo,	δPeac)=(4.2,	2.4)	

						(δReg,	δNet)=(15.1,	9.0)	

HSP1967	

HSP22017	

Once	pair	is	determined,	

(δNetED,	δNetEA)=(8.5,	4.8)	

	δT=17.4	 (Y-ED,	Y-EA)=(12.9,	7.1)	



Conclusion	
δT2=	δD2	+	δP2	+	δH2　		

δT2	=δReg2	+δNet	2　		 Alterna)ve	Breakup			
Great	help	to	understand	Thermo-Chemical	Proper)es	

δNet		Yamamoto	Electron	Donor	/Electron	Acceptor		

Donor	/	Acceptor	re-arrangement	

Hydrogen	Bond	Network	
Coordina)on	Bond	Network	

δH2	=	2*δHedo*	δHeac			so	on			New	breakup	of	δH,		δP,		δNet	

(Y-ED1	–	Y-ED2)*(Y-EA1	–	Y-EA2)		

Hard	to	Assign	to	
δH,	δP	

δNet		



The	new	name?	
Please	think	of	new	name	of	HSP!	

In	Japan,	I	used	HSP2		
Hansen-Hiroshi-Steven	Solubility	Parameters	for	Predic)on		

EHSP:	English	for	High	School	Prepara)on,	Enhanced	High	Speed	Processor	
												Equine	Health	Studies	Program	

Keep	brand	iden)ty	of	“HSP”	
Network	searchable.	
Image	of	new	and	powerfulness.	

Expanded	HSP	



From	where	you	want	to	view	of	molecule	

The	“Front”	is	depend	on	each	Researcher!	



CST	base	point	

1mmHg	
T1mmHg	



Super	Cri)cal	CO2	Solubility	
Table 1 Structure formula of organic compounds. 

No Structure No Structure No Structure No Structure 
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10  19  28  

2  11  20  29  

3  12  21  30  

4  13  22  31  

5  14  23  32  

6  15  24    

7  16  25    

8  17  26    

9  18  27    
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7-methoxy-1-tetralone 

hexachloroethane 

p-chlorophenol 

phenol 

naphthalene

methyl p-nitrobenzoate 

6-methoxy-1-tetralone 

3,4-dimethylphenol 

1-naphthol 

2,3-dimethylnaphthalene 

indole

2,7-dimethylnaphthalene

5-methoxy-1-tetralone

2,6-dimethylnaphthalene

3-methylindole 

benzoic acid 

phthalic anhydride 

5-methoxyindole

hexamethyl benzene 

phenanthrene

acridine

2-naphthol 

o-hydroxybenzoic acid 

2-hydroxyindole 

hydroquinone 

5-hydroxyindole

2-aminobenzoic acid

5-aminoindole

anthracene

indole-3-aldehyde 

indole-3-carboxylic acid
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HPLC	reten)on	)me	



Cri)cal	Point	
At	Cri)cal	Point	(Tc,	Pc,	Vc)	

Heat	of	Vaporiza)on	=	0	

All	the	Network	Energy	disappear	at	TC	
	

All	HSP	are	0	
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δ-	 δ-	δ+	

Network	Energy	

Quantum	Resonance	Hydrogen	Bond	

δ+	

δ-	

δ-	 δ+	

δ+	

Permanent	Charge	

Classic	Hydrogen	Bond	
Coordina)on	bond	Network	This	type	interac)on	should	be	assign	

to	δP(water=16).	


