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ния этана в составе нефти (х) составляем про-
порцию: 

2,30 — 100 %
Х — 82,35 %,

тогда получим	
2 6( ) 1,89C HХ С= =  г.

Аналогично рассчитываем долю углеро-
да в молекуле пропана и бутанов. Складываем 
долю Сорг в составе нефти, равную 83,4 г и на-
ходим коэффициент накопления:

100
1,2

83,4nK = =

Используя данные о качественном соста-
ве нефтей 14  месторождения, расположенных 
в различных географических регионах России 
мы просчитали коэффициент накопления для 
107  нефтей различных месторождений. Коэф-
фициент накопления изменяется в узком диапа-
зоне, равном 1,19-1,21. Для определения доли 
нефти в почве, определенной по содержанию 
органического углерода, предлагаем его значе-
ние умножать на коэффициент накопления, ко-
торый в среднем равен 1,2.
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Строение молекул — один из централь-
ных разделов современного естествознания, за-
трагивающий глубокие основы физики, химии, 
биологии, наук о Земле и космосе, философии. 
Исследование молекул вносит весомый вклад 
в научную картину мира (природы), обогащает 
познавательный (понятийный) аппарат науки. 
Знание строения молекул необходимо для по-
нимания их свойств, следовательно, и для раз-
работки путей целенаправленного поиска но-
вых веществ и материалов с заранее заданными 
свойствами [1].

Доклад посвящен одной из фундамен-
тальных проблем этой области знания — уста-
новлению закономерностей, связывающих свой-
ства веществ со строением молекул, и разработ-
ке количественных методов расчета и прогнози-
рования, что находится в центре внимания кафе-
дры физической химии ТвГУ [2-9].

На современном этапе указанная проблема 
весьма актуальна. Число полученных веществ (их 
в настоящее время более 20 млн) непрерывно воз-
растает. Экспериментальное определение физико-

химических свойств нередко сопряжено со значи-
тельными техническими трудностями. Оно тре-
бует больших затрат материальных средств, ква-
лифицированного труда и времени, да и не всег-
да возможно. В результате число изученных ве-
ществ резко отстает от числа известных (особен-
но это касается органических соединений, число 
которых исчисляется миллионами). Наличие на-
дежных расчетных етодов исследования позволя-
ет предсказывать характеристики вещества (пре-
жде, чем оно синтезировано, а свойство измере-
но) и тем самым выбирать из многих (еще не изу-
ченных и даже не полученных) соединений те, ко-
торые (согласно прогнозу) удовлетворяют постав-
ленным требованиям. Это закладывает научные 
основы создания новых веществ и материалов с 
заранее заданными свойствами [2; 5; 7].

В принципе все физико-химические свой-
ства веществ можно вывести исходя из фунда-
ментальных положений квантовой механики и 
физической статистики. Однако полные неэмпи-
рические расчеты (ab initio) весьма трудоемки и 
дорогостоящи, что ограничивает их практиче-
ские возможности. Феноменологические мето-
ды более просты в обращении и успешно справ-
ляются с решениями задач массового расчета. 

С феноменологической точки зрения мо-
лекула выступает как система взаимодействую-
щих атомов. Принимая такую физическую мо-
дель, естественно предположить, что некоторое 
экстенсивное свойство вещества Р может быть 
представлено как сумма свойств, приходящих-
ся на отдельные атом-атомные взаимодействия: 
одно-центровые (р

α
), двухцентровые — парные 

(р
αβ
), трехцентровые — тройные (р

αβγ 
) и т.д.
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(общая математическая модель). Это 
уравнение распространяются на разные физи-
ческие свойства: скалярные (например, энергия 
образования, энтропия), векторные (электриче-
ский дипольный момент) и тензорные (поляри-
зуемость). Оно имеет квантовомеханическое и 
статистическое обоснование [10] и в принци-
пе допускает прямые расчеты (которые в общем 
случае весьма трудоемки). Выражение (1) вы-
ступает как основной постулат феноменологи-
ческой теории связи свойств веществ со строе-
нием молекул и служит базой для построения ад-
дитивных схем расчёта [1; 2]. 

Внутримолекулярные взаимодействия 
распадаются на валентные взаимодействия и не-
валентные. Последние разделяются на взаимо-
действия атомов, удаленных по цепи молекулы 
через один скелетный атом, через два таких ато-
ма, через три атома и т.д. Для алканов из (1) сле-
дует [1; 2; 7]:
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Рсnн2n+2 = а + bn + хсс1Гcc + хсcс1∆ccc +

	+ хсс2τcc + хсс3ωcc + хсс4νcc + хсс5µcc + ...� (2)

Здесь а и b характеризуют валентную 
часть, Гcc и ∆ccc — эффективные вклады взаи-
модействий соответственно пары и тройки ато-
мов С около одного и того же углеродного ато-
ма; τcc, ωcc, νcc, µcc — эффективные вклады 
взаимодействий пар атомов С, удаленных по 
цепи соответственно через два, три, четыре и 
пять атомов углерода и т.д.; хсс1

, хсcс1, хсс2
, хсс3, хсс4, хсс5

 — числа соответствующих взаимодей-
ствий.

Таблица иллюстрирует влияние валент-
ных и невалентных взаимодействий атомов на 
энтальпию образования ∆fН0

298 алканов, оценен-
ное при помощи формулы (2) соответственно 
по 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8 параметрам. Значения пара-
метров найдены МНК (из сорока первых значе-
ний ∆fН0

298). Видно, по мере полноты учета вза-
имодействий несвязанных атомов согласие меж-
ду рассчитанными и экспериментальными зна-
чениями все более улучшается, причем показа-
тели | |ε  (средняя абсолютная ошибка расчета) 
и εmax (максимальное отклонение), как и следо-
вало ожидать, стремятся к некоторым пределам 
[2; 7]. 

По найденным значениям параметров (в 
высоких приближениях) могут быть рассчитаны 
энтальпии образования высших алканов (нона-
нов, деканов, ундеканов и т.д.). 

Подобные расчеты проведены для других 
термодинамических свойств [2; 7].
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Таблица
Результаты расчета энтальпии образования алканов по схемам, учитывающим взаимное 

влияние атомов в явном виде

Параметры
∆fН0

298(г) , кДж/моль

| |ε εmax
а, b 8,72 +14,72
а, b, Гcc 3,18 +8,36
а, b, Гcc , ∆ccc 3,17 +8,21
а, b, Гcc , ∆ccc , τcc 0,84 -5,59
а, b, Гcc , ∆ccc , τcc , ωcc 0,78 -4,59
а, b, Гcc , ∆ccc , τcc , ωcc ,νcc 0,74 -3,97
а, b, Гcc , ∆ccc , τcc , ωcc ,νcc , µcc 0,73 -3,89
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Изучение механизма взаимодействия сор-
бента с ионами тяжелых металлов проводили 
путем исследования химического состава сор-
бента и состояния адсорбированных ионов ме-
тодами ИК-спектроскопии и ренгенофазового 
анализа.

Установлено, что на всех спектрах в обла-
сти поглощения свободных групп ОН-наблюдается 
смещение полосы 3690 см в низкочастотную об-
ласть, что говорит об уменьшении количества 
этих групп в сорбенте при адсорбции на нем ио-
нов металлов. В то же время появляются интен-
сивные широкие полосы с максимумом в области 
2455 см-1, которые могут соответствовать валент-
ным колебаниям ОН- групп гидроксидов, а так-
же гидроксокомплексов. На спектре образца с ад-
сорбируемыми ионами меди наблюдается не толь-
ко уменьшение интенсивности полосы свободных 
групп ОН-, но и появление четких полос новой 
фазы — водного сульфата с частотами полос 600, 

780, 870, 10075, 1115, 1135, 1630, 3275 и 3414 см-1. 
Образование новых фаз подтверждается результа-
тами рентгенофазового анализа: на рентгенограм-
мах зафиксировано образование новой кристал-
лической фазы Cu4(SO4)(OH)6 H2O (d = 6,98; 5,31; 
3,47; 2,71; 2,62; 2,42; 2,30; 2,27; 2,02; 1,54 А), а так-
же оксида меди (d = 2,53; 2,33; 1,95 4 1,87; 1,71; 
1,59, 1,51 А).

Механизм сорбции для двухзарядных ио-
нов металлов описывается как реакциями ионного 
обмена, так и «неионообменной сорбцией»: ионы 
магния в структуре сорбента замещаются катиона-
ми Cu2+ , Zn2+, Cd2+, Pb2+, кроме того, на поверх-
ности сорбента катионы тяжелых металлов, попа-
дая в щелочную среду, образуют труднораствори-
мые гидроксиды (для цинка и гидроксокомплек-
сы) по схеме:

Mе 2+ + 2ОН-  → Ме(ОН)2

Zn(ОН)2 + 2ОН
-  → [Zn(ОН)4 ]

2-

 Произведение растворимости гидрокси-
дов меди (II), кадмия (II), цинка (II) и cвинца (II) 
в сотни раз меньше произведения растворимо-
сти гидроксида магния, поэтому равновесие хи-
мического взаимодействия смещается в сторону 
образования труднорастворимых гидроксидов. 
Кроме того, из адсорбента в воду дополнитель-
но диффундируют ионы магния, что также спо-
собствует повышению рН среды. Диффузия ка-
тионов магния возможна благодаря невысокой 
прочности связей с кристаллической решеткой 
катионита. Таким образом, формируются ми-
целлы гидроксидов тяжелых металлов с даль-
нейшим укрупнением их в агрегаты, образова-
нием и ростом коллоидной структуры за счет 
сил электростатического взаимодействия меж-
ду положительно заряженной поверхностью зе-
рен адсорбента и отрицательно заряженными 
мицеллами гидроксидов тяжелых металлов. Из 
этого следует, что поглощение ионов Cu2+ , Zn2+, 
Cd2+, Pb2+ происходит не только за счет ионного 
обмена сорбируемых катионов с ионами магния, 
но и за счет образования гидроксидов, аква- и 
гидроксокомплексов, образующихся в результа-
те взаимодействия металлов с ОН — группами 
на поверхности сорбента. Сорбция ионов меди 
сопровождается образованием новых химиче-
ских соединений.


