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Заряды функциональных групп цистеина и его производных 

Бакалюк С.А. (аспирант, 1 курс) 

Научный руководитель: Зав. кафедрой медицинской биофизики ТГМУ 

д.х.н. Туровцев В.В. 

 

Исследованы заряды функциональных групп L-цистеина (L-Cys), L-

ацетилцистеина (L-Аcc), метилового эфира аминокислоты цистеина 

(мецистеин, Me-L-Cys). Ранее сравнение полных электронных энергий и 

QTAIM-характеристик функциональных групп конформеров L-ацетилцистеина 

(L-Аcc) описаны в работах [1 - 3].  

Конформационные состояния молекул L-Cys, L-Аcc, Me-L-Cys и 

распределение конформеров по энергиям получено в программе ADF [4]. В 

рамках DFT методом MO6 уточнены положения энергетических минимумов 

десяти нижележащих по энергии состояний каждой молекулы в программе 

Gaussian09 [5]. Интегральные электронные характеристики групп – заряды 

(q(R)) суммированы из соответствующего параметра атомов, вычисленного в 

программе AIMALL [6] с использованием «квантовой теории атомов в 

молекулах» и снесены в Таблицу.  

Заряды гидроксильной (OH), аминогрупп (NH2 и NH) и атома кислорода 

на эфирной связи (-О) во всех молекулах отрицательны (Таблица), они 

проявляют отрицательный индуктивный эффект – стягивают электронную 

плотность со смежных групп. Для этих групп донорами электронной плотности 

являются карбонильный (C(O)) и метильный фрагменты (CH3), а также СН и 

СН2, что приводит к положительной величине их q(R). У группы SH заряд 

может быть и положительным q(SH) = 0,017 а.е. и отрицательным q(SH) = -

0,017 а.е. и почти нулевым в L-Cys, в зависимости от окружения.  

Положительное значение зарядов всего топологического фрагмента 

СН2SH и увеличение q(R) функциональной группы SH повышают вероятность 

нуклеофильной атаки и связывания водорода у атома серы в тиольной группе 

со стороны оксидантов. Полученные результаты q(SH) показывают, что 
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антиоксидантная активность SH в ацетилцистеине должна быть выше по 

сравнению с цистеином, а самая низкая у SH в метиловом эфире цистеина. 

 

Таблица 

Заряды (q(R)) групп* цистеина и его производных** 
Молекула CH3 C(O) NH/NH2 CH C(O) OH/-O CH2 SH 

q(R), а.е. 

L-Асс 0,106 0,218 -0,725 0,406 0,473 -0,541 0,046 0,017 

Me-L-Cys 0,611 – -0,315 0,442 0,410 -1,143 0,012 -0,017 

L-Cys – – -0,318 0,383 0,451 -0,548 0,033 -0,001 

*в затемненных ячейках указаны параметры групп NH и кислорода на 

эфирной связи -О- 

** L-Cys -молекула цистеина, L-Аcc – ацетилцистеина, Me-L-Cys - 

метиловый эфир цистеина 

 

СПИСОК АПРОБАЦИИ: 

1. Бакалюк С.А., Русакова Н.П. DFT рассмотрение конформеров ацетилцистеина // 

XXIII Научная конференция аспирантов и студентов химико-технологического факультета 

(27 мая 2024 г, Тверь). Тверь: ТвГУ. 2024. С. 62.  

2. Бакалюк С.А., Русакова Н.П. Различие характеристик групп конформеров 

ацетилцистеина // IV Конкурс научно-исследовательских работ химикотехнологического 

факультета, посвященный сто девяностолетию со дня рождения Д.И. Менделеева (16 декабря 

2024 г, Тверь). Тверь: ТвГУ. 2024. С. 5-6. 

3. Бакалюк С.А., Русакова Н.П. Интегральные электронные характеристики групп 

конформеров ацетилцистеина // XXIV Научная конференция аспирантов и студентов 

химико-технологического факультета (20 мая 2025г, Тверь). Тверь: ТвГУ. 2025. С 70. 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 
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Netherlands, http://www.scm. com. 
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6. AIMAll (Version 19.10.12), Todd A. Keith, TK Gristmill Software, Overland Park KS, 

USA, 2019 (aim.tkgristmill.com).  
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Анализ нефтепродуктов в реке Яуза 

Дядько А.Ю. (магистратура, 2 курс) 

Научный руководитель:  д.х.н., профессор Никольский В.М. 

 

Исследование методов определения нефтепродуктов (НП) показало, что в 

практике лабораторий по их анализу в водных объектах преимущественно 

используются гравиметрический, ИК спектроскопический, флуорометрический 

и газохроматографический методы. Опыт показывает, что весовое определение 

НП трудоемко, а газовая хроматография осложняется высокой стоимостью 

оборудования, тогда как флуорометрия и ИК спектроскопия для такого анализа 

наиболее предпочтительны, т.к. не имеют перечисленных недостатков [1]. 

Поверхностный сток с территорий водостока р. Яуза (площадок 

промышленных предприятий, бензозаправочных станций, автостоянок) 

является одним из самых интенсивных источников загрязнения окружающей 

среды примесями техногенного происхождения [2].  

 Изучение городских водотоков представляет практический интерес, 

поскольку они являются своеобразными индикаторами как состояния 

городской экосистемы, так и эффективности городской экологической 

политики. Поэтому  целью нашей работы будет оценка современного состояния 

р. Яузы в результате диффузного загрязнения. 

Именно нефтепродукты, а также взвешенные вещества можно отнести к 

числу репрезентативных показателей-индикаторов, характеризующих степень 

подверженности городской территории воздействию источников диффузного 

загрязнения [3].  

Основные источники поступления нефтепродуктов в р. Яузу – смыв с 

автодорог, территорий автозаправочных станций и автомоек, ремонтных 

мастерских и стоянок автоспецтехники, дорожные работы и различные объекты 

строительной деятельности, площадки промышленных предприятий, а также 

несанкционированные сливы в городскую ливневую канализацию [4].  
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В этой же статье говорится, что в последние годы содержание 

нефтепродуктов в водных объектах г. Москвы снижается. К сожалению, наши 

результаты по анализу НП в реке Яуза не подтверждают этого вывода. Если на 

фоне ПДКрх = 0,05 мг/л и ПДКкб = 0,30 мг/л в районе «Путятинских прудов» в 

2024 году обнаружены НП в количестве  0,20 мг/л, то в 2025 году там же 

содержание НП составило 0,28 мг/л. Тем не менее, в районе очистных 

сооружений «Богатырское №5» наблюдалось снижение запредельных 

концентраций НП в 0,66 мг/л (2024 г.) до допустимых в культурно-бытовых 

объектах 0,30 мг/л.  

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 

1. Дядько А.Ю. Анализ содержания нефтепродуктов в природных водах / XXXI 

Каргинские чтения, тезисы докладов Ежегодной всероссийской научно-технической 

конференции студентов и молодых учѐных. Тверь, 2025. С. 161. 

2. Доклад ―О состоянии окружающей среды в городе Москве в 2018 году‖ / Под 

ред. А.О. Кульбачевского. М.: ДПиООС; НИиПИ ИГСП, СтудиоАрроу, 2019.  

3. Волчек А.А., Бульская И.В. Ливневой сток как источник загрязнения 

поверхностных вод // Вестник Брестского гос. тех. ун-та, 2012, № 2, С. 39-41. 

4. Полянин В.О., Фащевская Т.Б., Словягина А.Н. Особенности формирования и 

регулирования диффузного загрязнения в пределах городских территорий (на примере р. 

Яузы) // Водные ресурсы, 2023, Т. 50, № 1, С. 53-67. 

СПИСОК АПРОБАЦИЙ: 

Дядько А.Ю. Анализ содержания нефтепродуктов в природных водах / XXXI 

Каргинские чтения, тезисы докладов Ежегодной всероссийской научно-технической 

конференции студентов и молодых учѐных. Тверь, 2025. С. 161.  

https://elibrary.ru/item.asp?id=50404815
https://elibrary.ru/item.asp?id=50404815
https://elibrary.ru/item.asp?id=50404815
https://elibrary.ru/contents.asp?id=50404810&selid=50404815
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Синтез четвертичных солей грамина и исследование их свойств 

Жихарева В.Е. (магистрант, 1 курс) 

Научный руководитель: профессор, д.х.н. Ворончихина Л. И. 

 

Грамин представляет собой гетероциклический амин и является одним из 

важнейших производных индола. Он содержится в природных соединениях и 

используется в синтезе наиболее важных физиологически активных веществ. 

В настоящей работе грамин получали по реакции Манниха, 

представляющей собой аминометелирование C-H кислотного соединения – 

индола. В силу малой С-Н кислотности индола реакция протекает как 

электрофильное замещение в ароматических соединениях. На первой стадии 

присоединение электрофила происходит в β-положение кольца (реакция I) [1]. 

C

O

H

H
NH

CH3

CH3
+

NH

H

+

NH

CH2 N(CH3)2

CH3COOH

NH
+

E
H

(I)

 

Синтез грамина проводили при 60℃ в течение двух часов; продукты 

реакции выделяли подщелачиванием раствора. Грамин – белое 

кристаллическое вещество с температурой плавления 134℃, растворимое в 

полярных растворителях. На основе грамина, представляющего собой 

третичный амин, получены его четвертичная соли взаимодействием с 

алкилгалогенидами с различной длиной цепи (реакция II). 

+

NH

CH2 N(CH3)2

CH3COCH3

NH

CH2 N
+
(CH3)2 R

X–RX (II)

 

где R= CH3; C7H7; C4H9; C10H21; C16H33. 

Х= Cl; Br; I. 

Реакцию проводили в среде абсолютного ацетона при кипячении в 

течение 2 часов. Образующиеся четвертичные соли представляют собой белые 

кристаллические вещества. Выход солей варьировался от 35% до 56% Эти 
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соединения растворимы в полярных растворителях и нерастворимы в 

неполярных. Структуры синтезированных четвертичных солей подтверждены 

методом ИК-спектроскопии. 

Установлено, что соединения с радикалами С10Н21 и С16Н33 представляют 

собой кПАВ. Измерение поверхностного натяжения их водных растворов 

показало, что они обладают поверхностно-активными свойствами и способны 

снижать поверхностное натяжение воды до 61 и 55 мН/м соответственно. Это 

открывает перспективы их практического применения в качестве ПАВ. 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 

1. Галочкик, А.И. Органическая химия / А.И. Галочкин, И.В. Ананьина. – 3-е изд., 

стер. – СПб.: Лань, Книга 4. Гетерофункциональные и гетероциклические соединения. – 

2024. – 292 с. 

СПИСОК АПРОБАЦИИ: 

1. Жихарева, В.Е. Особенности реакции Манниха в синтезе аминопроизводных 

индола / В.Е. Жихарева // IV Конкурс научно-исследовательских работ химико-

технологического факультета, посвященный сто девяностолетию со дня рождения Д.И. 

Менделеева, Тверь, 16 декабря 2024 года. – Тверь: Тверской государственный университет, 

2024. – С. 19. 

2. Жихарева, В.Е. Синтез грамина и его четвертичных солей / В.Е. Жихарева // 

XXXI Каргинские чтения: Тезисы докладов Ежегодной всероссийской научно-технической 

конференции студентов и молодых учѐных, Тверь, 27-29 марта 2025 года. – С. 165. 
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QTAIM-характеристики функциональных групп в 2-изопропил-4,5-

диметилфеноле 

Захарова А.С. (бакалавр, 4 курс) 

Научный руководитель: к.х.н. Русакова Н.П. 

 

Производные фенола являются одними из реагентов при получении 

красителей, в том числе тимолового синего. Изучение электронной плотности в 

молекулах позволяет судить об их физико-химических свойствах и 

особенностях перераспределения электронного заряда. Целью работы стало 

сравнение интегральных электронных характеристик функциональной группы 

CH3 молекулы 2-изопропил-4,5-диметилфенола (Рис.). Раннее параметры 

электронной плотности критических точек связующих путей (в том числе 

водородных взаимодействий) были показаны в работе [1]. 

  

Оптимизация геометрии молекулы 2-изопропил-4,5-диметилфенола 

выполнена методом B3LYP в программе Gaussian 03 [2]. Заряды групп (q(R)), 

объемы(V(R)) и их энергия (E(R)) получены суммированием из атомных 

параметров, рассчитанных в программе AIMALL [3] в рамках «Квантовой 

теории атомов в молекулах» [4]. Полученные результаты снесены в Таблицу. 

Распределение заряда на функциональных группах СН3 в третьем и 

четвертом положениях показывает электронодонорные свойства метилов-

заместителей у ароматического кольца, что отражается в положительной 

величине их q(R). Отрицательная величина q(СН3) групп 1СН3 и 2СН3, 

пространственно изолированных от кольца 3СН группой, дает возможность 

говорить о некотором оттоке электронной плотности с 3СН в сторону 1СН3 и 

2СН3.  

Рис. Молекула 2-изопропил-4,5-

диметилфенола; показаны функциональные 

группы OH, CH, CH3 
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Таблица 

Заряды (q(R)), объемы(V(R)), энергия (E(R)) функциональных групп в молекуле 2-

изопропил-4,5-диметилфенола 

Параметр 1С 2С 3С 4С 1СН 2СН 

q(R), a.e. 0,000 -0,004 0,003 0,482 -0,025 -0,039 

V(R), Å
3
 10,0 10,5 10,3 8,9 18,9 19,7 

E(R), a.e. -38,119 -38,103 -38,103 -37,822 -38,748 -38,747 

Параметр 3СН 1СН3 2СН3 3СН3 4СН3 ОН 

q(R), a.e. 0,102 -0,002 -0,014 0,024 0,033 -0,560 

V(R),   13,9 32,6 32,3 32,3 32,2 21,1 

E(R), a.e. -38,632 -39,916 -39,925 -39,902 -39,900 -76,316 

 

Сравнение энергии группы СН3 в разных положениях показывает 

наиболее стабильным параметр E(R) у 2СН3, тогда, как у заместителей 3СН3 и 

4СН3 он обладает самым высоким значением, что сопровождается его 

дестабилизацией. Объем 2СН3 на 0,3 Å
3
 меньше, чем у 1СН3, но при этом и 

q(2СН3) на 0,012 а.е. меньше, чем q(1СН3). Таким образом, стягивая в свой 

атомный бассейн электронную плотность с 3СН, группа 2СН3 снижает свой 

объем. Это явление показывает наличие стерического влияния на 2СН3 со 

стороны ароматического кольца и 1СН3, что одновременно с низкой величиной 

E(2СН3) = -39,925 а.е. показывает ее меньшую пространственную доступность в 

химических реакциях.  

 

СПИСОК АПРОБАЦИИ: 

1. Захарова А.С. Параметры КТ (3; -1) в молекуле орто-метилфенилсульфоновой кислоты 

// Ежегодная студенческая научная конференция химико-технологического факультета, 

Тверь: Твер. гос. ун-т. 2025. С. 36. 

 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 

2. Frisch M.J., Trucks G.W., Schlegel H.B. and all. Gaussian 03 (Revision E 0.1 SMP). 

Gaussian Inc., Pittsburgh PA. 2007.  

3. AIMALL (Version 11.09.18, Professional), Todd A. Keith, 2010 (http://aim.tkgristmill.com) 

4. Бадер Р. Атомы в молекулах. Квантовая теория. – М.: Мир, 2001. – 528 с. 
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Квантовохимический расчет структуры олигомеров анилина 

Зверева А.А. (магистрант, 2 курс) 

Научный руководитель: профессор, д.х.н. Алексеев В.Г. 

 

Методом DFT/r
2
SCAN-D3(BJ)/6-31G**++ в программе Jaguar рассчитаны 

модели олигомерных фрагментов полианилина, содержащие четыре атома 

азота и пять циклических структур, в полностью восстановленной 

(лейкоэмеральдин), полуокисленной (эмеральдин) и полностью окисленной 

(пернигранилин) формах. Как следует из литературных данных [1], в молекулах 

лейкоэмеральдина и эмеральдина протонирование атомов азота происходит 

через один. В молекуле пернигранилина протонируются все атомы азота. В 

соответствии с этим созданные модели протонированных форм олигомеров 

лейкоэмеральдина и эмеральдина имеют заряд +2, а модель протонированной 

формы олигомера пернигранилина имеет заряд +4 Расчѐты показали, что 

протонирование более существенно влияет на конформацию молекул, чем 

окисление. Протонирование аминных групп приводит к существенному 

увеличению углов между плоскостями циклов, а протонирование иминных 

групп, наоборот, эти значения уменьшает (табл. 1). Окисление приводит к 

понижению уровня энергии электронных орбиталей. При этом уровень энергии 

LUMO понижается в большей степени, что приводит к уменьшению 

энергетической щели Eg. Протонирование сильно понижает уровни энергии 

электронных орбиталей (табл. 2 и 3). 

Таблица 1 

Значения углов между плоскостями циклов в моделях молекул и катионов 

олигомеров полианилина, град 

Модель Молекула Катион 

Лейкоэмеральдин 49.1 ; 49.2 ; 48.9 ; 48.9 86.1 ; 43.8 ; 85.7 ; 57.4 

Эмеральдин 45.9 ; 50.9 ; 44.2 ; 53.5 87.6 ; 43.3 ; 48.3 ; 42.6 

Пернигранилин 51.8 ; 48.4 ; 48.4 ; 52.0 34.5 ; 38.3 ; 38.4 ; 35.3 
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Таблица 2  

Значения энергии электронных орбиталей в моделях молекул олигомеров 

полианилина, эВ 

Модель E(HOMO) E(LUMO) Eg 

Лейкоэмеральдин –4.08 –1.25 2.83 

Эмеральдин –4.57 –3.36 1.21 

Пернигранилин –5.15 –3.93 1.22 

 

Таблица 3  

Значения энергии электронных орбиталей в моделях катионов олигомеров 

полианилина, эВ 

Модель E(HOMO) E(LUMO) Eg 

Лейкоэмеральдин –9.14 –6.97 2.17 

Эмеральдин –9.97 –8.85 1.12 

Пернигранилин –15.75 –15.05 0.70 

 

 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 

1. Song E, Choi J.W. Nanomaterials (Basel), 2013, 3(3), 498.  

 

СПИСОК АПРОБАЦИИ: 

1. Зверева А.А. Квантовохимический расчет структуры олигомеров анилина // 

XXIII Научная конференция аспирантов и студентов химико-технологического 

факультета. Тезисы докладов. Тверь, 2024. С.70 
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Анализ растворов для инфузии 

Иванюта Я.В. (магистратура, 1 курс) 

Научный руководитель:  д.х.н., профессор Никольский В.М. 

 

Навыки химика-аналитика, приобретенные при освоении методов анализа 

антигистаминных препаратов [1], позволили применить научный опыт к 

исследованию растворов, предназначенных для восполнения жидкостных 

потерь организма человека. 

Дифференцированная инфузионная терапия подразумевает введение 

сочетанных коллоидных и кристаллоидных растворов [2]. 

 Сбалансированность кристаллоидных растворов составу плазмы 

оценивается: 

- по составу электролитов, обеспечивающему сохранение изотоничности 

плазмы (норма Na
+
 в интервале 135–145 ммоль/л, норма  K

+
  3,5–5,2 ммоль/л, 

норма Ca
2+

  2,2–2,8 ммоль/л, норма Mg
2+

  1,2–1,8 ммоль/л, норма Cl
–
  95–105 

ммоль/л); 

- по осмолярности раствора (норма составляет 275–295 мосм/л), 

обеспечивющей поддержание изотоничности плазмы;  

- по кислотно-щелочным характеристикам раствора (норма рН в интервале 

7,38–7,42) и отсутствию значимого влияния продуктов его метаболизма на  

кислотно-щелочное равновесие, что обеспечивает изогидричность плазмы. 

  Традиционно оценка кислотно-щелочного равновесия в клинической 

практике проводится по уравнению  

pH = pK1 + lg [HCO3
–
] / (S · рCO2). 

 Канадский ученый П. Стюарт в 1983 году создал расширенную физико-

химическую модель кислотно-щелочного равновесия, учитывающую  

изменения нескольких переменных, которые регулируют рН плазмы 

независимо друг от друга [3]. Физиологической основой модели Стюарта 

является взаимосвязь степени диссоциации воды и изменений кислотно-
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щелочного равновесия жидкостных сред организма. По утверждению Стюарта, 

молекула воды:  

— может рассматриваться как наиболее простая форма кислотно-щелочной 

системы;  

— является основным и неисчерпаемым источником ионов Н
+
 . 

 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 

1. Иванюта Я.В. Определение дифенгидрамина гидрохлорида в препарате 

Антигриппин-АНВИ спектрофотометрическим методом / XXXI Каргинские чтения, тезисы 

докладов Ежегодной всероссийской научно-технической конференции студентов и молодых 

учѐных. Тверь, 2025, С. 171. 

2. Кравец О.В., Клигуненко Е.Н. Базовые основы и принципы управляемой 

инфузионной терапии у больных с неотложной хирургической патологией органов брюшной 

полости // Медицина неотложных состояний, 2017, №5 (84), С. 15-25.  

3. Stewart P.A. Modern quantitative acid-base chemistry // Can. J. Physiol. Pharmacol, 

1983, No. 61, P. 1444-1461. 

 

СПИСОК АПРОБАЦИЙ: 
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Пластификаторы для поливинилхлорида на основе дикарбоновых 

кислот и синтанолов 

Калашникова А.О. (студент, 4 курс) 

Научный руководитель: доцент, к.х.н. Веролайнен Н.В. 

 

Долгое время для улучшения свойств поливинилхлорида использовали 

фталаты, которые, несмотря на свою эффективность в роли пластификаторов, 

вызывают опасения из-за неблагоприятного влияния на окружающую среду и 

здоровье человека. Это привело к необходимости поиска альтернативных, 

экологически чистых и безопасных пластификаторов, способных заменить 

традиционные фталатные соединения [1,2]. 

Целью настоящего исследования является изучение аналогов фталатам. В 

работе представлены результаты сравнения нескольких пластификаторов для 

поливинилхлорида (ПВХ) на основе дикарбоновых кислот (глутаровой, 

адипиновой, себациновой) и синтанола (ОС-20).  

Методика синтеза включала этерификацию кислот с ОС-20 в присутствии 

катализатора (пТСК) при 75–80°C. 

Таблица 1 

Выходы синтезированных эфиров 

Продукт Выход, % 

Сложный эфир на основе глутаровой кислоты и ОС-20 65 

Сложный эфир на основе адипиновой кислоты и ОС-20 56 

Сложный эфир на основе себациновой кислоты и ОС-20 72 

 

 Состав и строение полученных сложных эфиров подтверждены данными 

ИК-спектроскопии. 

Пленки ПВХ с добавлением синтезированных пластификаторов в 

количестве 43% показали значительное повышение эластичности. 
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Таблица 2 

Значение модуля упругости пленок поливинилхлорида с пластификаторами 

 Эфир глутаровой 

кислоты 

Эфир адипиновой 

кислоты 

Эфир себациновой 

кислоты 

14% 560 МПа 600 МПа 540 МПа 

29% 720 МПа 750 МПа 700 МПа 

43% 760 МПа 800 МПа 740 МПа 

 

Пластификаторы на основе себациновой и адипиновой кислоты обладают 

совместимостью с ПВХ меньше, чем пластификатор из глутаровой кислотой, 

так как в первых двух случаях на поверхности пленок произошла миграция 

избыточного количесва пластифицирующего агента в виде жирных белых 

налетов, которые легко удаляются при механическом воздействии. В случае с 

глутаровой кислотой налета не образовалось, пленка осталась прозрачной и 

стала более эластичной.  

 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 

1. Жильникова Н.А. Урбоэкология. Управление опасными химическими веществами : 

учебное пособие / Н.А. Жильникова, А.С. Смирнова, В.О. Смирнова. – СПб.: ГУАП, 2022. – 

107 с. 

2. Шилов В.В. Оценка риска здоровью населения от фталатов из полимерной 

упаковки питьевой воды / В.В. Шилов, О.Л. Маркова // Анализ риска здоровью. – 2024. – № 

1. – С. 38-46.  
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Определение тяжелых металлов в пшенице 

Киреев Е.С. (магистратура, 2 курс) 

Научный руководитель:  д.х.н., профессор Никольский В.М. 

 

 Зерновые культуры с давних времен занимают важное место в питании 

человека, являясь доступным источником микроэлементов, белков, углеводов и 

витаминов. Наиболее распространенной зерновой сельскохозяйственной 

культурой во многих странах мира является пшеница, получившая широкое 

применение при изготовлении различных видов продуктов питания, 

косметических, лекарственных препаратов, кормов для сельскохозяйственных 

животных. Интенсивное антропогенное воздействие на природу приводит к 

поступлению в окружающую среду опасных загрязняющих веществ из 

различных источников загрязнения. Так тяжелые металлы, которые  относятся 

к приоритетным загрязняющим веществам, обязательны для контроля во всех 

природных средах. На этом фоне актуален контроль содержания тяжелых 

металлов в основных продуктах питания человека пшенице, т.к. «хлеб всему 

голова» [1],  

Целью нашего исследования было определение содержания тяжелых 

металлов в зерне наиболее распространенного в Тверской области сорта 

пшеницы «Скипетр». 

Из спектра тяжелых металлов, загрязнителей окружающей среды, особое 

место занимают такие металлы, как магний и цинк. Эти микроэлементы, в 

минимальной дозе, являются необходимыми биометаллами для успешного 

произрастания пшеницы [2]. 

Катионы этих металлов непосредственно связаны с процессами 

фотосинтеза, образования белков и стимулируют увеличение содержания 

фотосинтетических пигментов в растениях пшеницы [3]. 

Процедура анализа зерна пшеницы на содержание металлов состояла из 

озоления материала в муфельной печи, кислотного растворения полученной 

золы в азотной кислоте и раздельного комплексонометрического определения 
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магния и цинка. Особое внимание было уделено процессу озоления. Перед 

озолением образцы высушивались до постоянной массы. Окончательная 

минерализация происходила в муфеле при 500°С. Светлый рассыпчатый 

зольный остаток без следов угля свидетельствовал об окончательной 

минерализации пробы. 

Анализ показал, что в составе зерна пшеницы сорта «Скипетр» содержится 

магния 157 мг/100 г зольного остатка и цинка 5 мг/100 г зольного остатка. 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 
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Вестник ТвГУ. Серия «Биология и экология», 2008, №10, С. 98-101. 

 

СПИСОК АПРОБАЦИЙ: 

Диплом победителя конкурса на региональной специализированной выставке 

«Экология. Образование. Бизнес - 2025», Тверь, 19-20 ноября 2025 г. Авторы: Мехедова 

О.И., Киреев Е.С., Никольский В.М., Крюков Т.В. 

  



V Конкурс научно-исследовательских работ 

 

22 

Синтез металлатных комплексов солей аммония 

Кущ А. Д. (магистрант, 1 курс) 

Научный руководитель: д.х.н., профессор Ворончихина Л. И. 

 

Ионные жидкости (ИЖ) — это органические соли с низкими 

температурами плавления, сочетающие широкие возможности структурной 

модификации и уникальные физико-химические свойства. Среди них особый 

интерес представляют четвертичные соли аммония и их металлатные 

производные, которые находят применение в катализе, электрохимии, 

процессах экстракции и разделения [1]. 

Целью работы является синтез аммониевых и металлатных ионных 

жидкостей на основе диметил-2-гидроксиэтиламмония и изучение их физико-

химических свойств. 

В ходе работы были получены галогениды алкил-2-гидроксиэтиламмония 

с различной длиной углеводородного радикала по реакции кватернизации. 

Общая схема реакции:  

(CH3)2N-CH2-CH2-OH

C 4
H 9

B
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16 H
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CH
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OH
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На их основе по реакции метатезиса были синтезированы металлатные 

ионные жидкости — тетрахлорпалладаты и гексахлороосматы алкил-2-

гидроксиэтиламмония. Выходы металлокомплексов составили 57–86%. 

Соединения представляют собой твѐрдые кристаллические вещества тѐмно-

коричневого (палладаты) или светло-жѐлтого (осматы) цвета, которые хорошо 

растворимы в полярных растворителях.  

Ниже представлена общая схема реакций получения металлатных 

комплексов: 
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N
a 2

Pd
C
l 4 K

2 O
sC

l
6

[R(CH3)2N-CH2-CH2-OH]+X-

[R(CH3)2N-CH2-CH2-OH]2
+PdCl4

2- [R(CH3)2N-CH2-CH2-OH]2
+OsCl6

2-

 

где R: С4H9; С12H25; С16H33. 

X: Br; I. 

Показано, что соли с длинноцепочечными радикалами (C12 и C16) 

проявляют свойства катионных поверхностно-активных веществ. 

Гидрофильно-липофильный тест подтвердил их гидрофобность, а измерения 

поверхностного натяжения продемонстрировали снижение поверхностного 

натяжения воды до 57, 55 и 42 мН/м. При этом переход от галогенида к 

металлатному аниону не влияет на поверхностно-активные характеристики. 

Таким образом, синтезированы и охарактеризованы новые металлатные 

ионные жидкости на основе диметил-2-гидроксиэтиламмония, обладающие 

поверхностно-активными свойствами и представляющие интерес для 

дальнейшего применения в каталитических и технологических процессах. 
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Синтез N,N-диалкилпиперидиниевых ионных жидкостей с 

неорганическими анионами 

Малышева П.А. (магистрант, 1 курс) 

Научный руководитель: доцент, к.х.н. Журавлев О.Е. 

Ионные жидкости (ИЖ) представляют собой уникальный класс 

соединений, который часто применяется в электрохимических процессах. Их 

ключевым преимуществом является высокая удельная электропроводность, что 

делает их эффективными в таких областях как электрохимические сенсоры, 

аккумуляторные технологии, топливные элементы и др. [1-2]. Анализ 

электропроводности разбавленных растворов ИЖ позволяет не только 

устанавливать закономерности их поведения, но и прогнозировать свойства в 

более широком интервале концентраций. Это особенно важно при разработке 

новых электрохимических систем, где требуется точный контроль ионной 

проводимости.  

Целью данной работы является синтез ионных жидкостей с катионом 

N,N-диалкилпиперидиния и неорганическими металлатными анионами и 

исследование электропроводности их растворов в ацетоне. 

 

Схема синтеза тетрахлорметаллатных ионных жидкостей с катионом N-

бутил-N-бензилпиперидиния 

В результате проведенного анализа были построены зависимости 

эквивалентной электропроводности синтезированных соединений от 

концентрации в растворах ацетона при 25°С (рис. 1). 
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Рис. 1. Зависимость ЭЭП растворов тетрахлорметаллатов N-бутил-N-

бензилпиперидиния в ацетоне от концентрации при 25°С 

Установлено, что при одноименном катионе в зависимости от природы 

аниона эквивалентная электропроводность растворов тетрахлорметаллатных 

ионных жидкостей уменьшается с ростом заряда аниона. Вероятно, это связано 

с тем, что однозарядный тетрахлорферрат-анион сольватирован в меньшей 

степени, вследствие этого он проявляет большую подвижность в растворе. 

Показано, что при одноименном катионе эквивалентная ЭП растворов 

тетрахлорметаллатов превышает значение эквивалентной ЭП для растворов 

хлорида N-бутил-N-бензилпиперидиния – проводимость увеличивается с 

ростом размера аниона. Это обусловлено тем, что с увеличением размера 

аниона, уменьшается сольватная оболочка, тем самым ион проявляет большую 

подвижность в растворе и как следствие значение ЭП увеличивается. 

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ: 
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Создание биогенного гидроксиапатита в качестве 

костнозаменяющего материала на основе яичной скорлупы 

Мехедова О.И. (бакалавриат, 4 курс) 

Научный руководитель:  д.х.н., профессор Никольский В.М. 

 

Для создания биокомпозитов наиболее естественными являются кальций-

фосфатные соединения гидроксиапатита, которые в экспериментах на 

животных показали не только биосовместимость, но и продемонстрировали 

свою способность стимулировать костеобразование и служить матрицей для 

формирующейся новой костной ткани [1]. Гидроксиапатит обычно 

синтезируется по реакции [2] с учетом стехиометрического соотношения 

кальция и фосфора, равного 1,67 

 6CaHPО4 + 4Ca(OH)2 → Са10(РО4)6(ОН)2 + 12Н2О. 

Нами усовершенствован способ синтеза гидроксиапатита [3] с 

использованием яичной скорлупы,  переведенной в растворимое комплексное 

соединение [4].  

Благодаря такому природному происхождению созданный 

гидроксиапатит способен обеспечить высокое сходство с человеческой костью 

по элементному и фазовому составам, о чем свидетельствуют результаты 

рентгеноспектрального электронно-зондового анализа (Таблица). 

Результаты исследования сведены в таблицу. 

Таблица. 

Результаты анализа биогенного гидроксиапатита 

Спектр C O Na Mg P Cl Ca Соотношени

е Ca/P 

Спектр 1 17.1 40.8 13.3 0.1 9.1 4.4 15.2 1,67 

Спектр 2 16.5 40.2 14.7 0.2 9.5 4.4 14.4 1,52 

Спектр 3 17.8 34.5 13.7  8.9 9.3 15.8 1,78 

Спектр 4 17.9 36.1 11.8 0.1 7.8 11.4 14.8 1,90 

Спектр 5 17.0 41.1 14.5 0.2 9.0 4.1 14.2 1,58 

Спектр 6 16.3 40.8 12.5 0.2 9.9 4.4 15.9 1,61 
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Синтезированный гидроксиапатит содержит не только кальций и фосфор, 

но и другие микроэлементы аналогично составу кости, что благоприятно 

скажется на костеобразовании при протезировании, т.к. минерализация вновь 

образующейся кости может происходить за счет высвобождающихся в 

процессе резорбции материала микроэлементов  [5]. 
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Физико-химическое определение подлинности индометацина 

Никитин С.А. (магистр, 1-го года обучения) 

Научный руководитель: доцент, к.х.н. Баранова Н.В. 

 

Методом алкалиметрического титрования было определено 

количественное содержание индометацина в лекарственном препарате 

индометацин (Софарма). Точную навеску 0,1 г растертых таблеток 

индометацина, растворяли в 10 мл этанола, предварительно нейтрализованного 

по фенолфталеину. Полученный раствор титровали 0,0955 М раствором NaOH 

при постоянном перемешивании до появления устойчивой бледно-розовой 

окраски.  Аналогично проводили титрование из ацетона.  

Результаты количественного содержания индометацина в исследуемом 

лекарственном препарате представлены в таблице. Данные значения получены 

из расчѐта, что на 1 мл 0,0955 М раствора NaOH приходится 0,0341 г 

индометацина.  

Таблица. Результаты алкалиметрического определения индометацина 

 

Следующим методом исследования была выбрана инфракрасная 

спектроскопия. В результате анализа были выделены характеристические 

полосы следующих функциональных групп: метильной и метиленовой, 

монохлорзамещенной, ароматического кольца, индолил-радикала, простой 

эфирной, карбоксильной и карбонильной. 

В ИК-спектре индометацина полосы поглощения смещены: 

ароматического кольца с 1590 до 1654 cм
-1

 и карбоксильной группы с 2965 до 

2900 cм
-1

. Отмеченные изменения в инфракрасных спектрах позволяют сделать 

вывод о возможном нарушении ранее существовавших водородных связей в 

молекуле индометацина, либо о формировании новых, более устойчивых 

межмолекулярных взаимодействий.  

Растворитель 
Масса теоретическая 

индометацина,  г 

Масса практическая  

индометацина, г 

Этиловый спирт 0,01895±0,0009 0,01807±0,0009 

Ацетон 0,01895±0,0009 0,01807±0,0009 
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Для исключения полиморфизма индoметацина  при процессе 

таблетирования с бромидом калия в качестве эксипиентов были выбраны ПЭГ-

6000 и повидон, которые используются в процессах таблетирования препаратов. 

В результате проведенного анализа можно сделать вывод о соответствии 

содержания определяемого компонента заявленному производителем и его 

подлинности. Применять метод ИК-спектроскопии рекомендуется для веществ, 

которые находятся в устойчивом кристаллическом состоянии. В случае 

индометацина,  рекомендовано использовать при таблетировании с  KBr в 

качестве эксипиентов повидон и ПЭГ. 
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Рис.1. ИК-спектр индометацина, полученный методом таблетирования с KBr                                     

(АО «Софарма»,  Болгария) 
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Динамика загрязненности водоемов-охладителей Калининской АЭС 

Павлов И.Е. (магистратура, 2 курс) 

Научный руководитель:  д.х.н., профессор Никольский В.М. 

 

Физический пуск первого энергоблока Калининской АЭС (КАЭС) 

состоялся в 1984 году. Сегодня, практически через 40 лет, на этой станции 

вырабатывают ток уже четыре энергоблока. В качестве охладителей в 

производственном цикле электростанции используются озера Песьво и Удомля. 

Озера отнесены к водоемам высшей рыбохозяйственной категории, являются 

рекреационными объектами и приемниками сточных вод города Удомли. Озера 

соединены между собою протокой, имеющей слабое течение в направлении из 

озера Песьво в озеро Удомля, к южному берегу которого выходит КАЭС [1]. 

Озеро Удомля принадлежит бассейну Балтийского моря. Из озера 

вытекает река Съежа, воды которой через реку Уверь перетекают в реку Мста 

[2]. 

Цель исследования: анализ изменения состава воды водоемов-

охладителей за сорокалетнее время работы КАЭС.  

По классификации О.А. Алекина воды озер Удомля и Песьво относятся к 

гидрокарбонатному классу кальциевой группы. Минерализация вод в среднем 

составляет 230 – 235 мг/л. Величина рН, одного из важнейших показателей 

качества воды, от которого зависит развитие и жизнедеятельность водных 

растений, устойчивость различных форм миграции элементов на протяжении 

долгих лет не выходила за пределы допустимых значений 6,5 – 8,5 для 

водоемов рыбохозяйственного назначения.  

Сегодня в озерах-охладителях отмечается повышение температуры воды 

относительно естественного фона на 6 – 10 градусов. Попутно, в озерах 

достоверно возросло содержание микрокомпонентов из-за усиления испарения 

воды, что отображено в Таблице.  
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Таблица 

Содержание микрокомпонентов в водоемах-охладителях, мг/л 

Показатели 1984 год [1] 2024 год [2] ПДК [3] 

Водородный 

показатель, рН 

6,70 7,35 6,50 – 8,50 

Гидрокарбонаты 159 214 - 

Сульфаты 2,0 13,1 100 

Хлориды 6,0 10,5 300 

Кальций 36,0 40,9 180 

Магний 8,5 12,1 40 

Натрий и калий 5,8 16,9 - 
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Анализ минерального состава красного вина в зависимости от 

региона произрастания винограда 

Тищенко А.А. (магистрант, 1 курс) 

Научный руководитель:  д.х.н., профессор Никольский В.М. 

 

Известно множество различных факторов, влияющих на химический 

состав вина. Они тесно связаны с окружающей средой региона произрастания 

винограда (почва, климат). 

Неорганические катионы присутствующие в почве и переходящие в 

растущий на ней виноград влияют на качество и органолептические свойства 

вина, произведенного из этого сырья. Так катионы щелочных и 

щелочноземельных металлов, содержание которых в вине существенно зависит 

от условий конкретной местности возделывания винограда, играют важную 

роль при оценке химического состава вина. Влияние типа почвы отражается и 

на содержании в вине некоторых анионов, например, хлорид-анионов. Для 

каждого отдельного региона возделывания винограда необходима 

количественная оценка минерального состава вина, в первую очередь 

катионного и анионного состава, определение соотношения элементов, 

составляющих этот комплекс, выявление отдельных веществ, представляющих 

интерес в качестве «маркеров» определенного терруара [1]. 

В данной работе были подвергнуты анализу образцы красного сухого 

вина из Абхазии марки «Чегем» в сопоставлении с аналогичным вином из Чили 

марки «Каберне совиньон». В качестве маркеров подлинности происхождения 

вина выбраны массовые концентрации катионов натрия и хлорид-анионов [2].  

Массовые концентрации  катионного состава, а также определение 

соотношения выбранных элементов определяли освоенным ранее методом 

пламенной фотометрии [3] в сочетании с аргентометрическим методом анализа 

хлорид-ионов. 

Результаты исследования сведены в таблицу. 

Таблица. 
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Результаты анализа 

Анализируемый 

объект 

Марка вина Найденное 

количество, мг/л 

Соотношение 

Na/Cl 

 

Катионы натрия 

Чегем 122 ± 2 

 

4,21 

Каберне совиньон 38 ± 1 0,69 

 

Анионы хлора 

Чегем 29 ± 1 4,21 

Каберне совиньон 55 ± 1 0,69 

Проведенные исследования подтверждают научную гипотезу, что 

«вино -это продукт местности». Элементный анализ может быть полезен для 

определения географического происхождения вин. 
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ЮНЫЕ ТАЛАНТЫ 
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Компьютерное моделирование молекул C₆₀ и C₇₀ 

Воронов Н. О. (бакалавр, 4 курс) 

Научный руководитель: доцент, д.х.н. Алексеев В. Г. 

 

Фуллерены C₆₀ и C₇₀, представляющие собой аллотропную форму углерода, 

являются классическими объектами исследования в нанохимии. Их уникальные 

замкнутые каркасные структуры с протяжѐнной π-сопряжѐнной системой 

обуславливают исключительные электронные и оптические свойства. Эти 

свойства открывают широкие перспективы применения фуллеренов в 

современных фотоэлектронных устройствах, таких как органические 

солнечные элементы и светодиоды [1]. 

 Для целенаправленного использования фуллеренов в качестве активных 

компонентов материалов необходимо точное знание их основных электронных 

параметров: энергии высшей занятой (HOMO) и низшей свободной (LUMO) 

молекулярных орбиталей, а также ширины запрещѐнной зоны (Egap). Знание 

этих величин позволяет осуществлять синтез производных фуллерена с 

заданными свойствами [2]. Для определения структуры и свойств молекул был 

применѐн теоретический квантово-химический подход. 

В рамках данной работы проведѐн расчѐт электронной структуры молекул 

C₆₀ и C₇₀ с использованием метода DFT с базисами 6-311G+*, CC-PVDZ+, 

DEF2-SVPD и функционалами B3LYP-D3, r
2
SCAN-D4, r

2
SCAN-D3(BJ), B97-

D3M(BJ), PW6B95-D3(BJ), BLYP-D3, MN15-L, PBE-D3(BJ), BP86-D3(BJ). В 

результате расчѐта была оптимизирована геометрия, получены теоретические 

значения энергии HOMO, LUMO, Egap и дипольных моментов. Проведѐн 

анализ и сопоставление теоретических (расчѐтных) значений с 

экспериментальными данными, были определены наиболее точные базисы и 

функционалы. 

Было установлено, что влияние базисов незначительно, а определяющую 

роль играет выбор функционала. Показано, что гибридные функционалы 

(B3LYP-D3, PW6B95-D3(BJ)) дают сильно заниженные значения энергий и 
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завышенные значения Egap. GGA (PBE-D3(BJ), BP86-D3(BJ), BLYP-D3, B97-

D3M(BJ)) и мета-GGA функционалы (R
2
scan-D4, R

2
scan-D3(BJ), MN15-L) дают 

значения энергии орбиталей и Egap близкие к экспериментальным. 

 
 

Изображение HOMO модели C60 Изображение LUMO модели C60 

 

 

Изображение HOMO модели C70 Изображение LUMO модели C70 

Рис. Изображение моделей 
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Модификация косметических средств  инновационными хелатирующими 

ингредиентами для придания им новых и улучшенных свойств 

Копин В.А. (бакалавр, 4 курс) 

Научный руководитель: доцент, к.х.н. Толкачева Л.Н. 

 

Хелатирующие вещества, комплексоны, часто являются ингридиентами 

косметических средств, так как выполняют несколько функций одновременно: 

связывают ионы различных металлов, тем самым продлевая срок годности 

продукта; связывают ионы которые обуславливают жесткость воды; улучшает 

пенообразование; в некоторых случаях усиливает другие активные вещества. 

Наиболее широко применяется комплексон этилендиаминдиянтарная килсота 

(ЭДТА) и еѐ натриевые соли. Однако ЭДТА вызывает опасения с точки зрения 

экологичности. Для ее синтеза используются невозобновляемые ресурсы, а 

сама она не разлагается в окружающей среде [1]. Необходимо разработать 

рецептуры косметических средства на основе экологически безопасных 

комплексонов, синтезированных из доступного и биотехнологичного сырья . 

На базе ТвГУ были синтезированы экологически безопасных 

комплексонов, производных янтарной кислоты. Наиболее оптимальными 

являются те, что не требуют дорогостоящего сырья, сложных технологических 

процесов и имеют максималный выход при минимальном загрязнении готового 

продукта. К ним относятся, например, такие органические соединения как 

карбоксиметиласпарагиновая кислота (КМАК) и этилендиаммин-N,N’-

диянтарная кислота (ЭДДЯК). Их комплексы металлов обладают высокой 

устойчивостью [2]. 

Таблица 1 
Константы связывания тяжелых металлов и металлов жесткости воды на примере Сu 

и Mg 

Комплексо

н 

lgKCuL lgKMgL 

КМАК 10,98 4,57 

ЭДДЯК 18,48 5,82 

ЭДТА 18,80 8,69 
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Исходя из данных можно сделать вывод, о том что полученные 

комплексоны на основе янтарной кислоты образуют устойчивые комплексы с 

металлами, но не будут оказывать негативного влияния на окружающую среду, 

так как обладают способностью к деструкции в природных условиях.  

 Константы связывания тяжелых металлов ЭДДЯК сопоставимы 

константантам ЭДТА, что говорит о том, что ЭДДЯК и ему подобные  могут 

эффективно предотвращать порчу и окисление косметических кремов. 

Показано, что УФ излучение разлагает комплексоны, производные 

янтарной кислоты на биогенные продукты, такие как аминокислоты и  

янтарную кислоту. С одной стороны продукты деструкции комплексонов, 

производных янтарной кислоты, нетоксичны и могут подвергаться в природных 

условиях биологической утилизации, что свидетельствует о возможности 

эффективной замены традиционных комплексонов, производных уксусной 

кислоты, на экологически безопасные комплексоны производные янтарной 

кислоты. С другой стороны, поглощая УФ излучение, комплексоны янтарной 

кислоты выступают в роли солнцезащитного фильтра и предают 

косметическим средствам дополнительные свойства санскрин. 

Помимо этого сама янтарная кислота обладает омолаживающем и 

антиоксидантным действием [3]. 

Предложено заменить в рецептурах косметических средств комплексон 

ЭДТА на современный экологическибезопасный и высокоэффективный 

хелатирующий агент КМАК или ЭДДЯК. 
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Экспертиза качества квашеной капусты домашнего производства и 

массового производства 

Росолович М.А. (бакалавр 4 курс) 

Научный руководитель: доцент, к.х.н. Филатова А.Е. 

 

Квашеная капуста — пищевой продукт, получаемый из капусты при еѐ 

молочнокислом брожении (квашении). Под влиянием молочнокислых бактерий 

сахара, содержащиеся в капусте, превращаются в органические кислоты, 

витамины и минералы, значительно повышая еѐ пищевую ценность. 

Современное оборудование, такое как ректификационные колонны, позволяет 

улучшать качество продукта, а изучение этих технологий способствует 

производству безопасного дистиллята.  Ключевое значение имеет контроль 

вредных примесей, что делает исследование актуальным с точки зрения 

здоровья потребителей. 

Для исследования было взято три образца. За образец 1 была взята 

капуста домашнего производства, за образец 2 капуста массового производства 

«капуста квашеная с клюквой» от производителя «домашние шедевры», за 

образец 3 была взята капуста собственного производства. 

     

Образец 1 – рис. 1                Образец 2 – рис. 2             Образец 3 – рис. 3 

В рамках исследования было проведено микроскопирование рассола 

образцов. Вот что показал микроскоп после установки препарата. На 

фотографиях можно увидеть молочнокислые бактерии, дрожжи, фрагменты 

целлюлозы, кристаллы поваренной соли и пузырьки воздуха, а у образца 3 и 

гифы. 
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Изображение с микроскопа образца 1 

 

Изображение с микроскопа образца 2 

 

Изображения с микроскопа образца 3 

 

Изображения с микроскопа образца 3 

Рис. Изображения образцов 

В результате проверки рассола на доли титруемых кислот было 

обнаружено, что образец 1 находится в пределах нормы, а образец 2 оказался 

ниже нормы, что говорит о неоконченном процессе брожения. Образец 3 тоже 

находится в пределах нормы несмотря на порчу. 

 Проведение визуального осмотра квашенной капусты не в одном из 

образцов не были обнаружены посторонние примеси. По показателю 

микробиологической порчи выделился только образец 3 остальные образцы не 

имеют никаких признаков наличия. 

Образец 1 соответствует ГОСТу по всем показателям, образец 2 не 

соответствует только по показателю массовой доли титруемых кислот из-за 

неоконченного процесса брожения, а образец 3 не соответствует по 

показателям микроскопии и, следовательно, микробиологической порчи, что 

произошло       из-за неправильной температуры хранения и недостатка свежего 

воздуха в комнате во время изготовления. 
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