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теории адсорбции (ПМСТА). Рассмотренные молекулы имеют сложное 
геометрическое и электронное строение, однако не имеют конформаци-
онных изомеров, что позволяет исключить неопределенность в модели-
ровании их структуры в адсорбированном состоянии. 

В традиционных методах расчета ТХА, в которых всем атомам С в 
изученных соединениях приписывается ААП для sp3 гибридизованного 
состояния, полученные значения констант Генри, теплот и энтропий 
адсорбции не соответствуют экспериментальным. Поскольку в мол.-
стат. расчетах использовали геометрические параметры молекул, полу-
ченные методом газовой электронографии, расхождение эксперимента и 
расчета следует отнести на влияние особенностей электронного строе-
ния соединений, связанное со значительным внутренним напряжением и 
валентное состояние атомов С оказывается отличным от sp3 – гибридно-
го. По этой причине нами были введены поправки в значения парамет-
ров ААП для выбранного в качестве опорного sp3-гибридного атома С. 
Однако для изученных соединений ни один из известных способов оп-
ределения поправочного множителя δ в параметры ААП не применим, 
поскольку оказывается невозможным одновременное согласование по-
правок ко всем неэквивалентным атомам С в цикле. В предложенной 
нами схеме расчета для каждого атома C молекулы используется ААП в 
зависимости от степени его гибридизации, для определения которой 
применили константу спин-спинового взаимодействия (1JC,H). Таким 
образом, в работе впервые предложена зависимость поправочного мно-
жителя δ от величины 1JC,H, которая имеет следующий вид: 

δ=0,7313+0,00216 1JC,H 

Использование констант спин спинового взаимодействия для опре-
деления степени гибридизации атома C в расчете параметров ТХА имеет 
ряд преимуществ: возможность прямого экспериментального определе-
ния 1JC,H из спектров ЯМР; отсутствие аддитивных схем определения 
поляризуемостей и диамагнитных восприимчивостей для каждого атома 
С. 

С помощью данной методики молекулярно-статистическим мето-
дом были идентифицированы некоторые изученные соединения в слож-
ных по составу синтетических смесях методом ГАХ на колонках с гра-
фитированной термической сажей. 
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С целью расширения ассортимента экстракционных систем прове-
дены поисковые исследования по подбору компонентов в системах ПАВ 
– неорганическая соль – вода для получения двухфазного гетерогенного 
состояния. 

Используемый в работе ПАВ –алкилсульфонат 
(CnH2n+1CmH2m+1)CHSO3Na, где n+m=11-17. В качестве неорганических 
солей использованы LiCl, LiBr, KSCN, KHCO3, NH4F, NH4NO3, NH4Cl. 
При введении указанных солей в водные растворы ПАВ образуется 
двухфазное жидкофазное равновесие. Фаза ПАВ представляет собой 
белую подвижную стабильную эмульсию. 

Подробно изучена система алкилсульфонат – нитрат аммония – во-
да. Область расслаивания имеет замкнутую форму и расположена вбли-
зи стороны ПАВ – вода. Концентрация воды в расслаивающихся смесях 
25,0 - 88,0 мас.%. Максимальная концентрация соли в гетерогенных 
жидкофазных смесях 28,0 мас.%. Изучено влияния серной и хлороводо-
родной кислот на фазовые равновесия в системе. Расслаивание в систе-
ме сохраняется до 0,6М HCl и до 0,5М H2SO4. Исследованы экстракци-
онные возможности системы и подобраны оптимальные условия для 
экстракции ряда металлов. 
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Кадмий играет чрезвычайно важную роль как в природохозяйст-
венной деятельности человека, так и в биологических процессах. При 
этом, накапливаясь в организме, он в основном оказывает токсическое 
действие. 

Несмотря на достаточно широкий ассортимент методик определе-
ния кадмия, поиск новых доступных и эффективных методов контроля 
его содержания в различных объектах является актуальной задачей хи-
миков-аналитиков. 

В данной работе методами переменно-токовой вольтамперометрии 
и спектрофотометрии изучено комплексообразование ионов кадмия с 


