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Table S1 : Normal boiling temperatures : Experimental values and estimates calculated using solvation model . 

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

n-butane
272,70
272,35
0,13
0,35

n-pentane
309,19
309,88
0,22
0,69

2 methylbutane
301,00
301,93
0,31
0,93

n-hexane
341,89
342,07
0,05
0,18

2,2 dimethylbutane
322,89
326,58
1,14
3,69

2,3 dimethylbutane
331,14
333,69
0,77
2,55

2-methylpentane
333,42
334,09
0,20
0,67

3-methylpentane
336,43
337,89
0,43
1,46

n-Heptane
371,57
371,65
0,02
0,08

2,2,3 trimethylbutane
354,03
360,34
1,78
6,31

2.2.3 trimethylbutane
354,00
360,34
1,79
6,34

2,2 dimethylpentane
352,35
354,76
0,68
2,41

2,3 dimethylpentane
362,93
364,74
0,50
1,81

2,4 dimethylpentane
353,65
355,36
0,48
1,71

3,3 dimethylpentane
359,21
361,60
0,67
2,39

3-Ethylpentane
366,62
368,06
0,39
1,44

2 methylhexane
363,20
364,07
0,24
0,87

3-methylhexane
365,00
365,98
0,27
0,98

n-octane
398,81
398,92
0,03
0,11

2,2,3-Trimethylpentane
383,00
384,57
0,41
1,57

2,2,4-Trimethylpentane
372,39
375,22
0,76
2,83

2,3,3-Trimethylpentane
387,90
388,85
0,25
0,95

2,3,4-Trimethylpentane
386,60
391,03
1,15
4,43

2,2-Dimethylhexane
379,95
381,87
0,51
1,92

2,5-Dimethylhexane
382,25
383,86
0,42
1,61

2,4-Dimethylhexane
382,55
384,32
0,46
1,77

3,3-Dimethylhexane
385,15
385,99
0,22
0,84

2-Methyl-3-ethylpentane
388,75
390,13
0,35
1,38

3-methyl-3-ethylpentane
391,35
391,89
0,14
0,54

2,3-Dimethylhexane
388,75
389,80
0,27
1,05

3,4-dimethylhexane
390,85
394,20
0,86
3,35

3-ethylhexane
391,65
392,58
0,24
0,93

2-methylheptane
390,80
390,99
0,05
0,19

3-methylheptane
392,07
392,21
0,04
0,14

4-methylheptane
390,85
391,11
0,07
0,26

n-nonane
423,97
424,24
0,06
0,27

2,2,3,3-tetramethylpentane
413,42
413,02
0,10
0,40

2,2,3,4-tetramethylpentane
406,17
407,56
0,34
1,39

2,2,4,4-tetramethylpentane
395,43
398,62
0,81
3,19

2,3,3,4-tetramethylpentane
414,79
414,15
0,15
0,64

3,3-diethylpentane
419,32
418,02
0,31
1,30

3-Ethyl-2,2-dimethylpentane
406,99
407,63
0,16
0,64

3-Ethyl-2,3-dimethylpentane
417,80
416,41
0,33
1,39

2,2,3-trimethylhexane
403,35
408,49
1,27
5,14

2,2,4-trimethylhexane
395,26
402,33
1,79
7,07

2,2,5-trimethylhexane
397,23
400,82
0,90
3,59

2,3,3-trimethylhexane
410,84
411,18
0,08
0,34

2,3,4-trimethylhexane
412,11
413,09
0,24
0,98

2,3,5-trimethylhexane
404,51
407,01
0,62
2,50

2,4,4-trimethylhexane
399,30
405,41
1,53
6,11

3,3,4-trimethylhexane
413,57
413,43
0,03
0,14

2 Methyl-4-ethylhexane
407,00
408,41
0,35
1,41

3 Methyl-3-ethylhexane
413,80
413,40
0,10
0,40

2,2 Dimethylheptane
402,17
407,60
1,35
5,43

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

2,3 Dimethylheptane
413,60
414,72
0,27
1,12

2,4 Dimethylheptane
406,30
408,33
0,50
2,03

2,5 Dimethylheptane
409,10
410,80
0,42
1,70

2,6 Dimethylheptane
408,37
409,18
0,20
0,81

3,3 Dimethylheptane
410,17
411,22
0,26
1,05

3,4 Dimethylheptane
413,50
415,10
0,39
1,60

3,5 Dimethylheptane
408,80
410,95
0,53
2,15

4,4 Dimethylheptane
409,00
408,80
0,05
0,20

3 Ethylheptane
416,30
417,24
0,23
0,94

4-Ethylheptane
414,30
415,44
0,27
1,14

2-Methyloctane
416,40
416,26
0,03
0,14

3-Methyloctane
417,38
417,46
0,02
0,08

4-Methyloctane
415,59
416,08
0,12
0,49

n-decane
447,31
447,74
0,10
0,43

3,5 dimethyloctane
433,15
433,04
0,03
0,11

2,6 dimethyloctane
433,40
434,63
0,28
1,23

4 ethyloctane
436,52
438,31
0,41
1,79

2 methylnonane
440,15
439,83
0,07
0,32

3 methylnonane
440,65
440,97
0,07
0,32

4 methylnonane
438,85
439,42
0,13
0,57

n-undecane
469,04
469,68
0,14
0,64

n-dodecane
489,43
490,19
0,15
0,76

n-tridecane
508,58
509,38
0,16
0,80

n-tetradecane
526,67
527,44
0,15
0,77

n-pentadecane
543,76
544,41
0,12
0,65

n-hexadecane
559,94
560,45
0,09
0,51

n-eicosane
617,20
616,46
0,12
0,74

n-heptadecane
575,30
575,58
0,05
0,28

n-octadecane
589,25
589,92
0,11
0,67

n-nonadecane
603,75
603,52
0,04
0,23

n-heineicosane
629,65
628,77
0,14
0,88

n-docosane
641,75
640,49
0,20
1,26

n-tricosane
653,35
651,79
0,24
1,56

n-tetracosane
664,35
662,50
0,28
1,85

n-pentacosane
675,05
672,75
0,34
2,30

n-hexacosane
685,35
682,57
0,41
2,78

n-octacosane
704,75
701,03
0,53
3,72

n-triacontane
722,85
718,09
0,66
4,76

Tetracontane
795,00
787,51
0,94
7,49

Pentatetracontane
823,00
815,00
0,97
8,00

Pentacontane
848,00
839,12
1,05
8,88

Pentapentacontane
869,00
860,55
0,97
8,45

cyclopentane
322,41
315,54
2,13
6,87

methylcyclopentane
344,96
346,19
0,36
1,23

Ethylcyclopentane
376,62
372,06
1,21
4,56

1,cis-2-dimethylcyclopentane
372,68
368,93
1,01
3,75

1,trans-2-dimethylcyclopentane
365,02
363,44
0,43
1,58

1,cis-3-dimethylcyclopentane
363,92
362,97
0,26
0,95

1,trans-3-dimethylcyclopentane
364,88
364,00
0,24
0,88

1-methyl-1-ethylcyclopentane
394,67
391,87
0,71
2,80

1,1 dimethylcyclopentane
361,00
359,69
0,36
1,31

n-propylcyclopentane
404,10
398,95
1,27
5,15

isopropylcyclopentane
399,57
393,87
1,43
5,70

cyclohexane
353,86
345,01
2,50
8,85

Methylcyclohexane
374,10
367,70
1,71
6,40

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

ethylcyclohexane
404,90
400,57
1,07
4,33

1,1-dimethylcyclohexane
392,69
389,31
0,86
3,38

1,cis-2-dimethylcyclohexane
402,88
396,57
1,57
6,31

1,trans-2-dimethylcyclohexane
396,55
391,95
1,16
4,60

1,cis-3-dimethylcyclohexane
393,25
388,64
1,17
4,61

1,trans-3-dimethylcyclohexane
397,60
394,21
0,85
3,39

1,cis-4-dimethylcyclohexane
397,45
394,74
0,68
2,71

1,trans-4-dimethylcyclohexane
392,45
386,85
1,43
5,60

n-propylcyclohexane
429,87
424,02
1,36
5,85

isopropylcyclohexane
427,71
420,12
1,77
7,59

n-butylcyclohexane
452,98
447,81
1,14
5,17

cycloheptane
391,60
383,53
2,06
8,07

naphthalene
491,11
486,53
0,93
4,58

2-methylnaphthalene
514,20
512,96
0,24
1,24

1-methylnaphthalene
517,84
513,34
0,87
4,50

12 methylnaphthalene
541,00
537,49
0,65
3,51

13 methylnaphthalene
538,00
532,63
1,00
5,37

14 methylnaphthalene
541,60
535,09
1,20
6,51

15 methylnaphthalene
538,00
535,75
0,42
2,25

16 methylnaphthalene
536,00
533,35
0,49
2,65

biphenyl
528,36
529,86
0,28
1,50

diphenylmethane
537,51
547,33
1,83
9,82

2,3-dimethylnaphthalene
542,22
536,25
1,10
5,97

phenanthrene
613,37
605,61
1,27
7,76

1 methylphenanthrene
631,80
628,03
0,60
3,77

2 methylphenanthrene
627,90
625,52
0,38
2,38

3 methylphenanthrene
622,00
624,99
0,48
2,99

9 methylphenanthrene
631,00
627,64
0,53
3,36

anthracene
614,96
608,96
0,98
6,00

acenaphtene
550,38
544,75
1,02
5,63

fluorene
570,24
563,19
1,24
7,05

pyrene
667,15
676,21
1,36
9,06

1 methyl pyrene
683,00
694,70
1,71
11,70

4 methyl pyrene
683,30
693,88
1,55
10,58

trans decaline
460,42
453,15
1,58
7,27

cis decaline
468,93
458,51
2,22
10,42

fluorenthene
648,15
656,77
1,33
8,62

indane
451,12
447,29
0,85
3,83

1 methyl indane
463,80
461,75
0,44
2,05

2 methyl indane
464,50
461,52
0,64
2,98

4 methyl indane
478,60
476,12
0,52
2,48

5 methyl indane
475,10
472,79
0,49
2,31

benzene
353,25
355,10
0,53
1,85

Toluene
383,77
386,20
0,63
2,43

ethylbenzene
409,34
410,05
0,17
0,71

p-xylene
411,51
413,22
0,41
1,71

m-xylene
412,25
413,00
0,18
0,75

o-xylene
417,56
419,31
0,42
1,75

isopropylbenzene
425,54
426,45
0,21
0,91

n-propylbenzene
432,37
433,00
0,15
0,63

1,2,3-trimethylbenzene
449,23
451,17
0,43
1,94

1,2,4-trimethylbenzene
442,50
443,62
0,25
1,12

1,3,5-trimethylbenzene
437,87
437,42
0,10
0,45

tert-butylbenzene
442,27
443,76
0,34
1,49

isobutylbenzene
445,91
446,79
0,20
0,88

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

sec-butylbenzene
446,45
447,15
0,16
0,70

n-butylbenzene
456,42
457,68
0,28
1,26

1,2-diethylbenzene
456,57
458,11
0,34
1,54

1,3-diethylbenzene
454,25
454,25
0,00
0,00

1,4-diethylbenzene
456,90
455,80
0,24
1,10

trans decaline
460,42
453,15
1,58
7,27

cis-decaline
468,93
458,51
2,22
10,42

1,3-diisopropylbenzene
476,37
478,45
0,44
2,08

1,4-diisopropylbenzene
483,33
483,88
0,11
0,55

n-pentylbenzene
478,55
480,16
0,34
1,61

n-decylbenzene
571,04
571,71
0,12
0,67

chloromethane
249,45
258,89
3,78
9,44

dichloromethane
312,95
321,46
2,72
8,51

trichloromethane
334,45
339,59
1,54
5,14

tetrachloromethane
350,15
350,78
0,18
0,63

chloroethane
287,10
293,97
2,39
6,87

1,1 dichloroethane
330,44
339,07
2,61
8,63

1,2 dichloroethane
357,15
360,00
0,80
2,85

1,1,1 trichloroethane
347,20
353,62
1,85
6,42

1,1,2 trichloroethane
386,85
396,36
2,46
9,51

1,1,2,2 tetrachloroethane
419,35
423,72
1,04
4,37

1,1,1,2 tetrachloroethane
402,95
408,46
1,37
5,51

1 chloropropane
319,65
328,33
2,72
8,68

2 chloropropane
308,09
313,39
1,72
5,30

1,2 dichloropropane
368,86
375,85
1,90
6,99

1,3 dichloropropane
393,15
395,86
0,69
2,71

1 chlorobutane
351,65
359,58
2,25
7,93

1 chloro-2-methylpropane
342,35
349,95
2,22
7,60

2 chlorobutane
340,85
347,08
1,83
6,23

2 chloro-2-methylpropane
324,15
324,48
0,10
0,33

1 chloropentane
381,08
387,55
1,70
6,47

2 chloro 2 methylbutane
358,15
361,17
0,84
3,02

1-chloropentane
380,05
387,55
1,97
7,50

1 chlorohexane
407,45
415,79
2,05
8,34

1 chloroheptane
431,55
440,20
2,00
8,65

chlorocyclopentane
387,35
390,77
0,88
3,42

chlorocyclohexane
415,05
420,66
1,35
5,61

bromomethane
277,65
281,04
1,22
3,39

dibromomethane
369,11
365,05
1,10
4,06

tribromomethane
422,15
401,10
4,99
21,05

bromoethane
311,55
313,61
0,66
2,06

12 dibromoethane
404,80
400,94
0,95
3,86

1 bromopropane
343,70
344,93
0,36
1,23

2 bromopropane
332,65
330,38
0,68
2,27

1 bromobutane
374,65
373,55
0,29
1,10

1 bromo 2 methylpropane
364,55
365,28
0,20
0,73

2 bromobutane
364,45
361,77
0,74
2,68

2 bromo 2 methylpropane
346,05
339,94
1,76
6,11

1 bromopentane
401,95
401,03
0,23
0,92

1 bromohexane
430,00
427,19
0,65
2,81

fluorobenzene
357,90
365,00
1,98
7,10

iodobenzene
461,60
450,04
2,50
11,56

chlorobenzene
404,90
407,00
0,52
2,10

1 propanol
370,35
359,13
3,03
11,22

2 propanol
355,65
341,86
3,88
13,79

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

1 butanol
390,80
384,11
1,71
6,69

2 butanol
372,59
367,84
1,27
4,75

2 methyl1propanol
380,97
375,21
1,51
5,76

2 methyl2propanol
355,55
347,35
2,31
8,20

1 pentanol
410,15
405,65
1,10
4,50

2 pentanol
391,15
390,09
0,27
1,06

3 pentanol
388,75
390,79
0,53
2,04

2 methyl 1 butanol
402,05
400,40
0,41
1,65

3 methyl 1 butanol
403,53
400,46
0,76
3,07

2 methyl 2 butanol
374,65
376,66
0,54
2,01

3 methyl 2 butanol
383,15
386,41
0,85
3,26

1 hexanol
430,00
426,32
0,86
3,68

2 hexanol
411,15
411,36
0,05
0,21

3 hexanol
406,15
411,47
1,31
5,32

2 methyl 1 pentanol
421,15
421,78
0,15
0,63

3 methyl 1 pentanol
425,65
424,66
0,23
0,99

4 methyl 1 pentanol
425,35
420,77
1,08
4,58

2 methyl 2 pentanol
395,15
396,71
0,40
1,56

3 methyl 2 pentanol
407,15
410,57
0,84
3,42

4 methyl 2 pentanol
403,90
403,74
0,04
0,16

2 methyl 3 pentanol
399,95
405,92
1,49
5,97

3 methyl 3 pentanol
396,20
403,86
1,93
7,66

2 ethyl 1 butanol
420,15
421,53
0,33
1,38

2,3 dimethylbuta-1-ol
391,55
397,94
1,63
6,39

2-methylhexan-2-ol
416,25
416,73
0,12
0,48

2,4-dimethylpentan-2-ol
406,65
409,85
0,79
3,20

2,4-dimethylpentan-3-ol
412,15
420,05
1,92
7,90

1-octanol
468,30
465,37
0,63
2,93

2-octanol
453,05
451,48
0,35
1,57

3-methyl-3-heptanol
432,55
435,46
0,67
2,91

1-nonanol
486,25
483,81
0,50
2,44

2-nonanol
473,15
469,86
0,70
3,29

1-decanol
504,15
501,61
0,50
2,54

1-dodecanol
533,10
535,39
0,43
2,29

phenol
455,00
461,34
1,39
6,34

o-cresol
464,10
470,74
1,43
6,64

m-cresol
475,30
481,78
1,36
6,48

p-cresol
475,10
478,52
0,72
3,42

2,3-dimethylphenol
491,15
498,73
1,54
7,58

2,5-dimethylphenol
483,15
494,04
2,25
10,89

2,6-dimethylphenol
474,15
482,33
1,73
8,18

3,4-dimethylphenol
498,15
506,75
1,73
8,60

1-butene
266,85
264,30
0,95
2,55

1-pentene
303,05
302,46
0,20
0,59

2methylbut-1-ene
304,31
305,23
0,30
0,92

2methylbut-2-ene
311,72
308,61
1,00
3,11

1-hexene
336,66
336,11
0,16
0,55

2methylpent-1-ene
335,26
336,36
0,33
1,10

2methylpent-2-ene
340,41
333,51
2,03
6,90

4methylpent-1-ene
329,45
331,00
0,47
1,55

1-heptene
366,83
364,75
0,57
2,08

1-octene
394,43
391,87
0,65
2,56

1-nonene
422,15
417,58
1,08
4,57

1-decene
443,75
439,83
0,88
3,92

1-undecene
469,65
461,87
1,66
7,78

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

1-dodecene
486,55
482,66
0,80
3,89

1-tridecene
502,65
502,53
0,02
0,12

cyclopentene
317,40
315,39
0,63
2,01

cyclohexene
356,10
349,85
1,76
6,25

thiophene
357,26
355,32
0,54
1,94

pyridine
388,15
388,22
0,02
0,07

butylamine
350,12
358,10
2,28
7,98

2-methylpyridine
402,35
401,61
0,18
0,74

3-methylpyridine
417,25
415,09
0,52
2,16

4-methylpyridine
418,45
416,18
0,54
2,27

2,3 dimethylpyridine
433,40
431,10
0,53
2,30

2,4 dimethylpyridine
430,87
428,66
0,51
2,21

2,5 dimethylpyridine
429,85
426,46
0,79
3,39

2,6 dimethylpyridine
417,23
414,62
0,63
2,61

3,5-Dimethylpyridine
445,10
439,39
1,28
5,71

2-ethylpyridine
422,05
419,45
0,62
2,60

aniline
457,60
454,33
0,71
3,27

n-methylaniline
469,40
467,96
0,31
1,44

N-N dimethylaniline
467,30
465,51
0,38
1,79

dibutylamine
432,80
425,12
1,78
7,68

triethylamine
362,50
343,80
5,16
18,70

dipropylamine
382,50
380,52
0,52
1,98

o-Toluidine
473,50
472,56
0,20
0,94

m-Toluidine
476,60
475,14
0,31
1,46

diethylamine
328,60
333,89
1,61
5,29

n- butyl amine
349,50
358,10
2,46
8,60

quinoline
510,80
502,46
1,63
8,34

di-n-butyl ether
413,40
405,93
1,81
7,47

butyl methyl ether
343,30
341,03
0,66
2,27

trans 1.3 pentadiene
315,10
310,91
1,33
4,19

dipropylether
363,20
358,32
1,34
4,88

diisopropylether
341,70
334,47
2,12
7,23

benzaldehyde
452,20
446,64
1,23
5,56

diethylether
307,60
306,77
0,27
0,83

2-butyne
300,10
295,91
1,40
4,19

1-pentyne
313,30
313,62
0,10
0,32

1,3 butadiene
268,70
267,92
0,29
0,78

ethyl benzoate
485,90
484,50
0,29
1,40

cis-Penta-1,3-diene
317,18
314,36
0,89
2,82

Trans-penta-1,3-diene
315,32
310,91
1,40
4,41

1-Methylcyclohexene
383,35
375,41
2,07
7,94

3-Methylcyclohexene
383,45
370,85
3,29
12,60

4-Methylcyclohexene
375,89
373,30
0,69
2,59

Cyclohexa-1,4-diene
362,55
362,10
0,12
0,45

Oct-1-yne
399,15
394,14
1,25
5,01

Oct-2-yne
411,15
411,38
0,06
0,23

Non-1-yne
423,15
417,62
1,31
5,53

Perfluoro-n-butane
271,15
255,66
5,71
15,49

Perfluoro-n-heptane
355,45
341,55
3,91
13,90

Di-n-propylether
363,15
358,32
1,33
4,83

Di-isopropylether
341,15
334,47
1,96
6,68

Di-n-butylether
414,86
405,93
2,15
8,93

Di-n-pentylether
459,90
448,61
2,45
11,29

Ethyl-n-butylether
365,85
359,77
1,66
6,08

Dimethoxymethane
315,45
315,68
0,07
0,23

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

Ethylene oxide
283,55
287,08
1,24
3,53

1,2-Propylene oxide
308,15
309,78
0,53
1,63

Tetrahydrofuran
339,15
349,10
2,93
9,95

2-Methyltetrahydrofuran
353,11
357,69
1,30
4,58

2,5-Dimethyltetrahydrofuran
366,15
360,00
1,68
6,15

1,4-Dioxane
374,45
375,60
0,31
1,15

Formaldehyde
253,85
260,55
2,64
6,70

Acetaldehyde
294,15
289,32
1,64
4,83

Propionaldehyde
321,15
321,25
0,03
0,10

Butyraldehyde
348,15
346,87
0,37
1,28

Iso-butyraldehyde
335,46
338,32
0,85
2,86

Pentanal
376,15
376,78
0,17
0,63

2-Methylbutanal
365,65
369,72
1,11
4,07

3-Methylbutanal
365,15
364,86
0,08
0,29

2,2-Dimethylpropanal
346,15
353,08
2,00
6,93

Hexanal
404,15
401,81
0,58
2,34

Heptanal
428,15
425,56
0,61
2,59

Octanal
441,65
447,66
1,36
6,01

2-Ethylhexanal
437,15
439,08
0,44
1,93

Nonanal
458,15
467,82
2,11
9,67

Decanal
481,65
487,42
1,20
5,77

Dodecanal
511,15
526,04
2,91
14,89

Tridecanal
553,15
544,07
1,64
9,07

Propenal , acrolein
326,15
315,60
3,23
10,55

t-But-2-ene-1-al (crotonaldehyde)
363,15
367,04
1,07
3,89

2-Methylpropenal (methacrolein)
342,15
341,40
0,22
0,75

2-Ethyl-2-hexenal
450,20
444,25
1,32
5,95

Propanone
329,45
324,05
1,64
5,40

Butanone
352,67
350,21
0,70
2,46

Pentan-2-one
375,45
373,27
0,58
2,18

Pentan-3-one
375,20
374,05
0,31
1,15

3-Methylbutan-2-one
368,25
368,43
0,05
0,18

Hexan-2-one
400,15
398,15
0,50
2,00

Hexan-3-one
396,65
397,07
0,11
0,42

3-Methylpentan-2-one
389,83
392,17
0,60
2,34

4-Methylpentan-2-one
389,40
389,14
0,07
0,26

3,3-Dimethylbutan-2-one
378,63
380,35
0,46
1,72

Heptan-2-one
424,65
421,52
0,74
3,13

Heptan-3-one
420,45
420,80
0,08
0,35

Heptan-4-one
415,65
418,07
0,58
2,42

5-Methylhexan-2-one
417,35
413,52
0,92
3,83

4,4-Dimethylpentan-2-one
397,65
401,25
0,90
3,60

2,4-Dimethylpentan-3-one
398,45
402,29
0,96
3,84

Octan-2-one
445,65
443,76
0,42
1,89

Octan-3-one
441,15
442,66
0,34
1,51

Nonan-2-one
468,15
464,36
0,81
3,79

Nonan-5-one
461,05
461,76
0,15
0,71

Decan-2-one
483,15
485,15
0,41
2,00

Undecan-2-one
505,15
504,32
0,16
0,83

Dodecan-2-one
519,65
521,22
0,30
1,57

Cyclopentanone
403,50
400,92
0,64
2,58

Cyclohexanone
428,70
426,36
0,55
2,34

Cycloheptanone
452,95
452,03
0,20
0,92

Cyclooctanone
469,15
477,32
1,74
8,17

Methyl formate
305,05
296,17
2,91
8,88

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

Ethyl formate
327,45
327,88
0,13
0,43

Propyl formate
354,15
357,26
0,88
3,11

Butyl formate
379,75
384,38
1,22
4,63

Isobutyl formate
371,25
374,67
0,92
3,42

t-Butyl formate
355,95
362,41
1,81
6,46

Isopentyl formate
396,95
400,22
0,82
3,27

Hexyl formate
428,66
432,82
0,97
4,16

Pentyl propanoate
441,90
442,49
0,13
0,59

Isopentyl propanoate
433,85
433,22
0,15
0,63

Methyl butanoate
375,15
377,15
0,53
2,00

Ethyl butanoate
393,95
395,65
0,43
1,70

Propyl butanoate
416,15
418,35
0,53
2,20

Isopropyl butanoate
404,65
404,06
0,15
0,59

Butyl butanoate
439,55
440,50
0,22
0,95

Isobutyl butanoate
430,15
431,25
0,26
1,10

s-Butyl butanoate
424,65
427,30
0,62
2,65

Pentyl butanoate
459,05
461,56
0,55
2,51

Isopentyl butanoate
454,20
452,98
0,27
1,22

Hexyl butanoate
481,03
481,39
0,07
0,36

Methyl hexanoate
424,30
424,40
0,02
0,10

Ethyl hexanoate
440,85
440,99
0,03
0,14

Methyl heptanoate
446,95
445,98
0,22
0,97

Ethyl heptanoate
461,70
461,80
0,02
0,10

Methyl octanoate
466,05
466,64
0,13
0,59

Methyl nonanoate
486,85
486,40
0,09
0,45

Ethyl nonanoate
500,15
500,76
0,12
0,61

Methyl decanoate
497,05
505,31
1,66
8,26

Ethyl decanoate
518,05
519,00
0,18
0,95

Ethyl acrylate
372,75
372,89
0,04
0,14

Butyl acrylate
421,95
421,97
0,00
0,02

Propylamine
322,65
334,59
3,70
11,94

Isopropylamine
305,01
322,63
5,78
17,62

Butylamine
350,55
358,10
2,16
7,55

Isobutylamine
341,50
349,94
2,47
8,44

Pentylamine
376,15
382,46
1,68
6,31

Heptylamine
431,15
427,57
0,83
3,58

N,N-Dimethylformamide
425,95
423,83
0,50
2,12

Acetic acid
391,15
387,69
0,88
3,46

Propanoic acid
414,15
408,72
1,31
5,43

Butanoic acid
436,55
427,68
2,03
8,87

2-Methylpropanoic acid
427,85
421,95
1,38
5,90

Pentanoic acid
458,15
446,81
2,48
11,34

2-Methylbutanoic acid
446,15
443,69
0,55
2,46

3-Methylbutanoic acid
449,85
439,91
2,21
9,94

Heptanoic acid
495,05
484,34
2,16
10,71

Octanoic acid
510,65
502,20
1,65
8,45

Nonanoic acid
527,15
519,59
1,43
7,56

Decanoic acid
542,15
536,18
1,10
5,97

Undecanoic acid
553,15
552,31
0,15
0,84

Dodecanoic acid
571,15
567,70
0,60
3,45

Propan-1,2-diol
460,15
460,08
0,02
0,07

Propan-1,3-diol
488,15
498,37
2,09
10,22

Ethylthiol
308,15
310,82
0,87
2,67

Propylthiol
340,65
341,64
0,29
0,99

Butylthiol
371,15
366,54
1,24
4,61

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

Isobutylthiol
361,65
363,86
0,61
2,21

Pentylthiol
396,65
393,96
0,68
2,69

Hexylthiol
419,65
419,40
0,06
0,25

Heptylthiol
450,05
443,00
1,57
7,05

Diethylsulfide
365,15
367,39
0,61
2,24

Di-isopropylsulfide
393,15
392,61
0,14
0,54

Dimethyl disulfide
383,10
381,80
0,34
1,30

Diethyl disulfide
427,10
422,72
1,02
4,38

Dimethylsulfoxide
463,15
460,96
0,47
2,19

2-Methylanisole
443,15
450,40
1,64
7,25

3-Methylanisole
448,15
453,07
1,10
4,92

4-Methylanisole
447,15
452,91
1,29
5,76

2-Chloroanisole
468,15
477,26
1,95
9,11

3-Chloroanisole
466,15
468,56
0,52
2,41

4-Chloroanisole
473,15
472,41
0,16
0,74

1,2-Dimethoxybenzene
480,25
481,99
0,36
1,74

1,3-Dimethoxybenzene
490,25
490,93
0,14
0,68

1,4-Dimethoxybenzene
485,75
490,30
0,94
4,55

Benzaldehyde
452,15
446,64
1,22
5,51

Methyl benzoate
472,55
467,36
1,10
5,19

Ethyl benzoate
485,60
484,50
0,23
1,10

Propyl benzoate
504,00
506,68
0,53
2,68

Benzonitrile
464,45
456,85
1,64
7,60

2-Methylbenzonitrile
478,35
473,97
0,92
4,38

4-Methylbenzonitrile
490,75
480,81
2,03
9,94

2-Fluoroaniline
455,15
445,22
2,18
9,93

2-Chloroaniline
481,99
474,19
1,62
7,80

3-Chloroaniline
503,15
494,21
1,78
8,94

4-Chloroaniline
505,45
496,11
1,85
9,34

2-Bromoaniline
502,15
495,50
1,32
6,65

3-Bromoaniline
524,15
513,31
2,07
10,84

2-Methoxyaniline
498,15
493,48
0,94
4,67

3-Methoxyaniline
524,15
511,97
2,32
12,18

4-Methoxyaniline
516,15
513,22
0,57
2,93

2,3-Dimethylaniline
495,15
499,73
0,93
4,58

2,4-Dimethylaniline
487,45
495,40
1,63
7,95

2,5-Dimethylaniline
491,15
493,36
0,45
2,21

3,4-Dimethylaniline
499,15
500,12
0,19
0,97

3,5-Dimethylaniline
490,55
498,31
1,58
7,76

1-Naphthylamine
573,15
572,74
0,07
0,41

2-Nitrotoluene
495,30
491,94
0,68
3,36

3-Nitrotoluene
504,15
498,64
1,09
5,51

4-Nitrotoluene
512,10
501,06
2,16
11,04

1-Chloro-2-nitrobenzene
519,15
511,39
1,49
7,76

1-Chloro-3-nitrobenzene
508,65
503,55
1,00
5,10

1-Chloro-4-nitrobenzene
512,25
506,91
1,04
5,34

3-Fluorophenol
451,15
460,54
2,08
9,39

4-Fluorophenol
458,15
463,60
1,19
5,45

2-Chlorophenol
448,15
458,23
2,25
10,08

3-Chlorophenol
487,15
490,16
0,62
3,01

4-Chlorophenol
493,15
496,74
0,73
3,59

2-Bromophenol
468,15
473,53
1,15
5,38

3-Bromophenol
509,15
507,65
0,29
1,50

4-Bromophenol
508,15
512,36
0,83
4,21

2,3-Dichlorophenol
479,15
485,27
1,28
6,12

compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

2,4-Dichlorophenol
482,15
482,63
0,10
0,48

2,5-Dichlorophenol
484,15
481,67
0,51
2,48

2,6-Dichlorophenol
491,15
489,81
0,27
1,34

3,5-Dichlorophenol
506,15
497,86
1,64
8,29

1-Phenylethanol
476,85
479,37
0,53
2,52

3-Phenylpropanol
508,15
496,13
2,36
12,02

Furan
304,51
309,02
1,48
4,51

2-Methylfuran
337,65
342,89
1,55
5,24

2ethyltoluene
438,30
439,38
0,25
1,08

3ethyltoluene
434,45
434,51
0,01
0,06

4ethyltoluene
435,14
435,05
0,02
0,09

thianthrene
638,15
641,64
0,55
3,49

benzothiazole
504,15
513,29
1,81
9,14

pyrazole
460,15
455,78
0,95
4,37

2 phenoxyethanol
510,15
515,58
1,06
5,43

4 methylacetophenone
499,15
492,52
1,33
6,63

2 cyanopyridine
485,15
490,41
1,08
5,26

nitrostyrene
533,15
544,48
2,13
11,33

dimetylphtalate
555,15
550,49
0,84
4,66

diethylphtalate
572,15
578,25
1,07
6,10

triethylphosphate
488,15
464,97
4,75
23,18

ethylmethacrylate
392,15
394,09
0,50
1,94

butylmethacrylate
436,15
441,79
1,29
5,64

Cineole (eucalyptol)
449,15
437,04
2,70
12,11

ethylvinylether
308,15
305,41
0,89
2,74

a pinene
428,15
418,57
2,24
9,58

b-pinene
438,15
428,43
2,22
9,72

a-terpinene
446,15
440,26
1,32
5,89

norbornylene
369,15
363,47
1,54
5,68

3-carene
443,15
434,64
1,92
8,51

2-bromonaphthalene
554,15
553,83
0,06
0,32

1-bromonaphthalene
553,15
553,96
0,15
0,81

2,4 dichlorotoluene
473,15
469,89
0,69
3,26

2,5 dichlorotoluene
470,15
473,21
0,65
3,06

2,6 dichlorotoluene
469,15
470,57
0,30
1,42

geraniol
503,15
509,37
1,24
6,22

pyrimidine
396,15
389,54
1,67
6,61

hexanal
404,15
401,81
0,58
2,34

2-butoxyethanol
444,35
437,54
1,53
6,81

12 propanediol
460,45
460,08
0,08
0,37

dodecanoic acid
571,15
567,70
0,60
3,45

octanoic acid
510,15
502,20
1,56
7,95

N.N dimethylformamide
425,95
423,83
0,50
2,12

acetonitrile
354,75
340,79
3,94
13,96

N-methyl-2-pyrrolidinone
475,15
479,19
0,85
4,04

dimethylsulfoxide
463,15
460,51
0,57
2,64

Table S2: Critical temperatures and critical pressures : Experimental values and estimates calculated using solvation model . 

compounds
Tc lit.
Tc calcd
Abs.
Pc lit.
Pc calcd
Abs.

n-butane
425,20
421,93
3,27
38,00
36,16
1,84

n-pentane
469,69
471,70
2,01
33,65
33,56
0,09

2 methylbutane
460,39
460,02
0,37
33,81
33,44
0,37

n-hexane
507,50
510,67
3,17
30,12
31,12
1,00

2,2 dimethylbutane
488,80
489,23
0,43
30,80
30,90
0,10

2,3 dimethylbutane
500,00
499,20
0,80
31,30
31,24
0,06

2-methylpentane
497,50
499,75
2,25
30,10
30,98
0,88

3-methylpentane
504,40
504,98
0,58
31,20
31,24
0,04

n-Heptane
540,30
544,13
3,83
27,36
28,66
1,30

2,2,3 trimethylbutane
531,10
529,52
1,58
29,50
28,95
0,55

2,2 dimethylpentane
520,40
522,12
1,72
27,70
28,56
0,86

2,3 dimethylpentane
537,30
535,26
2,04
29,10
29,06
0,04

2,4 dimethylpentane
519,70
522,92
3,22
27,40
28,45
1,05

3,3 dimethylpentane
536,30
531,18
5,12
29,50
29,27
0,23

3-methylhexane
535,20
536,87
1,67
28,10
28,77
0,67

3-Ethylpentane
540,50
539,55
0,95
28,90
29,02
0,12

n-octane
568,83
573,21
4,38
24,87
26,19
1,32

2,2,3-Trimethylpentane
563,50
555,57
7,93
27,30
27,14
0,16

2,2,4-Trimethylpentane
543,90
543,68
0,22
25,70
26,42
0,72

2,2-Dimethylhexane
549,80
552,17
2,37
25,30
26,28
0,98

2,3,3-Trimethylpentane
573,60
560,91
12,69
28,20
27,55
0,65

2,3,4-Trimethylpentane
566,30
563,60
2,70
27,30
26,75
0,55

2,3-Dimethylhexane
563,50
562,08
1,42
26,28
26,64
0,36

2,4-Dimethylhexane
553,50
555,25
1,75
25,60
26,35
0,75

2,5-Dimethylhexane
550,00
554,67
4,67
24,90
26,11
1,21

3,3-Dimethylhexane
562,00
557,35
4,65
26,50
26,88
0,38

3,4-dimethylhexane
568,80
567,49
1,31
26,90
26,65
0,25

2-Methyl-3-ethylpentane
567,10
562,49
4,61
27,00
26,90
0,10

3-methyl-3-ethylpentane
576,60
564,66
11,94
28,08
27,50
0,58

3-methylheptane
563,60
565,06
1,46
25,50
26,42
0,92

4-methylheptane
561,70
563,70
2,00
25,40
26,37
0,97

n-nonane
594,70
598,85
4,15
22,80
23,80
1,00

2,2,3,4-tetramethylpentane
592,70
579,25
13,45
25,30
25,28
0,02

2,2,3,3-tetramethylpentane
607,60
585,76
21,84
27,40
25,90
1,50

2,2,4,4-tetramethylpentane
574,70
568,35
6,35
24,90
24,73
0,17

2,3,3,4-tetramethylpentane
607,10
587,11
19,99
26,70
25,75
0,95

3-Ethyl-2,2-dimethylpentane
589,50
579,34
10,16
27,10
25,03
2,07

3-Ethyl-2,3-dimethylpentane
605,40
589,77
15,63
24,80
25,40
0,60

2,2,3-trimethylhexane
588,00
580,37
7,63
25,00
24,83
0,17

2,2,4-trimethylhexane
574,70
572,92
1,78
24,40
24,39
0,01

2,2,5-trimethylhexane
569,10
571,06
1,96
23,70
24,10
0,40

2,3,3-trimethylhexane
595,00
583,59
11,41
25,70
25,11
0,59

2,3,4-trimethylhexane
592,60
585,85
6,75
24,80
24,74
0,06

2,3,5-trimethylhexane
579,40
578,59
0,81
24,10
24,31
0,21

2,4,4-trimethylhexane
582,70
576,66
6,04
25,00
24,71
0,29

3,3,4-trimethylhexane
601,30
586,26
15,04
26,40
25,38
1,02

2 Methyl-4-ethylhexane
581,40
580,27
1,13
26,10
24,33
1,77

3 Methyl-3-ethylhexane
597,60
586,21
11,39
27,10
25,10
2,00

2,2 Dimethylheptane
577,80
579,29
1,49
23,50
24,13
0,63

2,3 Dimethylheptane
588,80
587,78
1,02
23,90
24,29
0,39

2,4 Dimethylheptane
578,00
580,18
2,18
23,90
24,07
0,17

2,5 Dimethylheptane
582,50
583,13
0,63
23,90
24,19
0,29

2,6 Dimethylheptane
579,40
581,20
1,80
23,30
24,10
0,80

compounds
Tc lit.
Tc calcd
Abs.
Pc lit.
Pc calcd
Abs.

3,3 Dimethylheptane
588,10
583,63
4,47
24,80
24,58
0,22

3,4 Dimethylheptane
591,10
588,22
2,88
24,50
24,43
0,07

3,5 Dimethylheptane
584,60
583,32
1,28
24,50
24,33
0,17

4,4 Dimethylheptane
585,60
580,74
4,86
24,80
24,62
0,18

3 Ethylheptane
591,00
590,74
0,26
24,20
24,21
0,01

4-Ethylheptane
588,40
588,62
0,22
24,20
24,19
0,01

2-Methyloctane
587,00
589,59
2,59
23,10
24,00
0,90

3-Methyloctane
590,70
591,00
0,30
23,60
24,17
0,57

4-Methyloctane
588,10
589,37
1,27
23,60
24,11
0,51

n-decane
617,90
621,58
3,68
21,00
21,50
0,50

n-undecane
639,00
641,96
2,96
19,30
19,30
0,00

n-dodecane
658,20
660,35
2,15
17,80
17,21
0,59

n-tridecane
675,80
677,02
1,22
16,50
15,27
1,23

n-tetradecane
691,90
692,26
0,36
15,20
13,46
1,74

n-pentadecane
706,80
706,24
0,56
14,20
11,80
2,40

n-hexadecane
720,60
719,15
1,45
13,20
10,28
2,92

n-heptadecane
733,30
731,10
2,20
12,20
8,91
3,29

n-octadecane
745,20
742,23
2,97
11,40
7,68
3,72

n-eicosane
766,50
762,38
4,12
10,00
5,62
4,38

n-heneicosane
776,77
771,55
5,22




n-docosane
788,99
780,20
8,79




cyclopentane
511,55
512,25
0,70
45,10
40,26
4,84

methylcyclopentane
532,70
541,88
9,18
37,80
36,01
1,79

isopropylcyclopentane
601,00
600,32
0,68
30,00
31,03
1,03

cyclohexane
553,64
552,98
0,66
40,70
38,09
2,61

Methylcyclohexane
572,20
571,26
0,94
34,70
34,45
0,25

ethylcyclohexane
602,40
604,91
2,51
30,00
31,41
1,41

isopropylcyclohexane
640,00
628,26
11,74
28,30
30,28
1,98

n-propylcyclohexane
625,60
626,57
0,97
27,10
28,65
1,55

1,1-dimethylcyclohexane
585,80
588,26
2,46
31,70
31,07
0,63

1,cis-2-dimethylcyclohexane
606,00
602,91
3,09
29,60
32,16
2,56

1,trans-2-dimethylcyclohexane
596,00
589,68
6,32
31,70
31,61
0,09

1,cis-3-dimethylcyclohexane
586,60
582,29
4,31
29,60
31,08
1,48

1,trans-3-dimethylcyclohexane
593,20
587,13
6,07
29,70
31,05
1,35

1,cis-4-dimethylcyclohexane
598,00
588,82
9,18
29,70
31,45
1,75

1,trans-4-dimethylcyclohexane
587,70
581,23
6,47
29,70
31,27
1,57

n-butylcyclohexane
648,40
648,38
0,02
24,50
25,97
1,47

cycloheptane
604,20
602,34
1,86
38,10
36,03
2,07

1-butene
419,60
414,71
4,89
40,20
38,41
1,79

1-pentene
464,80
462,64
2,16
35,30
35,33
0,03

1-hexene
504,00
501,14
2,86
31,70
32,51
0,81

1-heptene
537,23
533,82
3,41
28,30
30
1,70

1-octene
566,55
563,19
3,36
27,23
27,39
0,16

cyclohexene
560,50
542,49
18,01
43,40
40,01
3,39

1-propanol
536,70
536,94
0,24
51,70
51,29
0,41

1-butanol
562,40
564,59
2,19
44,20
44,85
0,65

2-butanol
536,10
535,54
0,56
41,80
43,84
2,04

2-methyl-1-propanol
549,85
549,74
0,11
43,00
44,7
1,70

1-pentanol
588,50
587,68
0,82
39,10
39,75
0,65

2-pentanol
560,40
560,47
0,07
37,60
38,56
0,96

2-methyl-2-butanol
545,00
535,39
9,61
39,50
38,46
1,04

1-hexanol
610,40
610,03
0,37
35,10
34,99
0,11

1-heptanol
633,00
630,89
2,11
30,40
30,97
0,57

1-octanol
652,50
651,66
0,84
28,60
27,15
1,45

1-nonanol
670,40
671,31
0,91
22,20
23,74
1,54

compounds
Tc lit.
Tc calcd
Abs.
Pc lit.
Pc calcd
Abs.

1-decanol
687,00
689,98
2,98
19,20
20,7
1,50

m-cresol
705,80
719,14
13,34
45,60
45,61
0,01

benzène
562,00
558,95
3,05
48,90
44,74
4,16

Toluène
591,80
591,92
0,12
41,00
40,09
0,91

ethylbenzene
617,20
615,89
1,31
36,00
36,27
0,27

p-xylene
616,23
618,66
2,43
35,10
35,88
0,78

o-xylene
630,33
629,32
1,01
37,30
36,78
0,52

m-xylene
617,05
619,07
2,02
35,40
36,02
0,62

1,2,3-trimethylbenzene
664,39
663,24
1,15
34,50
33,42
1,08

1,2,4-trimethylbenzene
649,95
650,96
1,01
32,30
32,72
0,42

1,3,5-trimethylbenzene
637,25
641,66
4,41
31,30
32,14
0,84

isopropylbenzene
624,55
629,10
4,55
32,10
31,99
0,11

n-propylbenzene
638,24
637,53
0,71
32,00
32,47
0,47

isobutylbenzene
650,00
647,61
2,39
31,40
29,13
2,27

n-butylbenzene
660,05
661,06
1,01
28,90
28,89
0,01

sec-butylbenzene
649,00
648,61
0,39
28,90
29,12
0,22

tert-butylbenzene
645,28
644,13
1,15
28,00
29,23
1,23

1,4-diethylbenzene
657,89
658,71
0,82
28,00
29,12
1,12

cis decaline
702,30
690,94
11,36
32,00
31,64
0,36

trans decaline
687,10
675,95
11,15
31,40
30,73
0,67

1-methylnaphtalène
772,15
772,96
0,81
36,00
37,04
1,04

2-methylpyridine
621,00
620,79
0,21
46,00
43,37
2,63

4-methylpyridine
646,00
642,21
3,79
44,60
44,52
0,08

m-Toluidine
709,00
711,83
2,83
41,50
43,4
1,90

o-Toluidine
694,00
703,77
9,77
37,50
42,48
4,98

Pyridine
620,20
617,97
2,23
56,30
50,77
5,53

aniline
699,00
695,14
3,86
53,10
50,28
2,82

n-methylaniline
701,00
698,64
2,36
52,00
42,72
9,28

N-N dimethylaniline
687,00
683,05
3,95
36,30
36,32
0,02

n- butyl amine
524,00
533,88
9,88
42,00
39,3
2,70

diethylamine
496,50
511,00
14,50
37,10
37,36
0,26

dipropylamine
555,80
557,72
1,92
29,90
30
0,10

dibutylamine
607,50
601,27
6,23
26,40
23,96
2,44

diethylether
466,70
481,44
14,74
36,40
36,61
0,21

diisopropylether
500,30
500,10
0,20
28,80
29,33
0,53

butyl methyl ether
512,80
515,51
2,71
33,70
33,4
0,30

dipropylether
530,60
532,66
2,06
30,30
29,64
0,66

fluorobenzene
560,10
559,49
0,61
45,50
42,96
2,54

iodobenzene
721,00
719,68
1,32
45,20
44,77
0,43

chlorobenzene
632,40
632,56
0,16
45,20
42,95
2,25

1,3 butadiène
425,00
432,11
7,11
43,30
41,72
1,58

trans 1.3 pentadiene
496,00
492,68
3,32
39,90
40,07
0,17

benzaldehyde
694,80
685,81
8,99
45,40
45,4
0,00

Table S3: Normal boiling temperatures of selected compounds estimated by equation (10). Compounds included in this Table were not considered in the parameter regression. Data were taken mainly from chemical catalogues. Data concerning higher n-alkanes are estimates proposed by TRC Tables.

Compounds
Tb lit.
Tb calcd
%
Abs.

Thianthrene 
638.15
641.64
0.55
3.49

Benzothiazole
504.15
513.29
1.81
9.14

Pyrazole
460.15
455.78
0.95
-4.37

2 phenoxyethanol
510.15
515.58
1.06
5.43

4 methylacetophenone
499.15
492.52
1.33
-6.63

2 cyanopyridine
485.15
490.41
1.08
5.26

nitrostyrene
533.15
544.48
2.13
11.33

dimetylphtalate
555.15
550.49
0.84
-4.66

diethylphtalate
572.15
578.25
1.07
6.10

ethylmethacrylate
392.15
394.09
0.50
1.94

butylmethacrylate
436.15
441.79
1.29
5.64

ethylvinylether
308.15
305.41
0.89
-2.74

( pinene
428.15
418.57
2.24
-9.58

(-pinene
438.15
428.43
2.22
-9.72

a-terpinene
446.15
440.26
1.32
-5.89

norbornylene
369.15
363.47
1.54
-5.68

3-carene
443.15
434.64
1.92
-8.51

2-bromonaphthalene
554.15
553.83
0.06
-0.32

1-bromonaphtalene
553.15
553.96
0.15
0.81

2,4 dichlorotoluene
473.15
469.89
0.69
-3.26

2,5 dichlorotoluene
470.15
473.21
0.65
3.06

2,6 dichlorotoluene
469.15
470.57
0.30
1.42

geraniol
503.15
509.37
1.24
6.22

pyrimidine
396.15
389.54
1.67
-6.61

hexanal
404.15
401.81
0.58
-2.34

2-butoxyethanol
444.35
437.54
1.53
-6.81

12 propanediol
460.45
460.08
0.08
-0.37

dodecanoic acid
571.15
567.70
0.60
-3.45

octanoic acid
510.15
502.20
1.56
-7.95

N.N dimethylformamide
425.95
423.83
0.50
-2.12

N-methyl-2-pyrrolidinone
475.15
479.19
0.85
4.04

dimethylsulfoxide
463.15
460.51
0.57
-2.64

Pentatetracontane
823
815.00
0.97
-8.00

Pentacontane
848
839.12
1.05
-8.88

Pentapentacontane
869
860.55
0.97
-8.45

