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Thermochemical processes of gaseous molecules SrI and BaI formation, which are used 

in the electrothermal molecular absorption determination of iodine, were studied using the 

method of thermodynamic simulation. 

 

В последние годы опубликованы работы по электротермическому молеку-

лярно-абсорбционному определению йода с использованием газообразных моле-

кул BaI, SrI, CaI и InI. Однако некоторые полученные экспериментальные данные 

неоднозначны, а механизм образования газообразных молекул, содержащих йод, 

в графитовой печи по-прежнему не изучен.  

Для решения этой задачи использовали разработанный ранее алгоритм тер-

модинамического моделирования, который успешно был применен к изучению 

механизмов образования двухатомных молекул фтора и хлора. С использование 

программного комплекса HSC 6.1 рассчитаны равновесные составы термодина-

мических систем на стадиях пиролиза и испарения, а затем построены теорети-

ческие кривые пиролиза и испарения. В качестве молекулообразующих химиче-

ских агентов изучены соли бария и стронция, Рассмотрены различные формы 

введения йода и молекулообразующего агента в графитовую печь. Условия моде-

лирования соответствовали экспериментальным данным [1, 2].   

При определении йода по поглощению молекул SrI расчеты показали, что уже 

при начальных температурах стадии пиролиза как в зоне поверхности пробы, так 

и в зоне контакта пробы с углеродом атомизатора йод присутствует в виде кон-

денсированного SrI₂ ͨ. Заметные газообразные потери на этой стадии возможны в 
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зоне поверхности пробы выше 600 °С в виде газообразного Iᵍ, а в зоне контакта 

пробы с углеродом атомизатора в выше 750 °С в виде SrI₂ᵍ и SrIᵍ. Рассчитанные 

температуры стадий пиролиза (600 °С) и испарения (2130 °С) соответствуют экс-

периментальным (700 °С и 2100 °С, соответственно). Молекулы SrIᵍ, согласно 

рассчитанному равновесному составу, на стадии испарения в газовой фазе гра-

фитовой печи образуются за счет реакции: SrI₂ᵍ = SrIᵍ + Iᵍ.  

При определении йода по поглощению молекул BaI прогнозируются анало-

гичные процессы, что и для SrI. Согласно расчетам, на стадии пиролиза в зоне 

поверхности пробы заметные потери йода в газовую фазу возможны выше 550 °С 

в виде Iᵍ, а в зоне контакта пробы с углеродом атомизатора ‒ выше 850 °С в виде 

BaI₂ᵍ и BaIᵍ. Согласно рассчитанному равновесному составу на стадии испарения 

в газовой фазе графитовой печи молекулы BaIᵍ образуются за счет реакции BaI₂ᵍ 

= BaIᵍ + Iᵍ.  

Результаты моделирования полезны для выбора условий молекулярно-аб-

сорбционного определения йода: выбор молекулообразующего агента, темпера-

турно-временной программы, химического модификатора и т.д. 
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