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Ïðîâåäåíà îöåíêà êîíñòàíò ñêîðîñòåé âíóòðåííåé, ðàäèàöèîííîé, èíòåðêîìáèíàöèîííîé êîíâåðñèè  
è öåíòðîâ ôîòîïðîòîíèðîâàíèÿ â ìîëåêóëå 1-íàôòîëà ìåòîäîì ÷àñòè÷íîãî ïðåíåáðåæåíèÿ äèôôåðåíöèàëü-
íûì ïåðåêðûâàíèåì êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà. Êðîìå ïðîöåññîâ òóøåíèÿ çà ñ÷åò èíòåðêîìáèíàöèîííîé 
êîíâåðñèè ñëåäóåò ó÷èòûâàòü è âîçìîæíîñòü ïðîòîíèðîâàíèÿ ìîëåêóëû â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè. Îïðå-
äåëåíû öåíòðû ïðîòîíèðîâàíèÿ äëÿ íåéòðàëüíîé è àíèîííîé ôîðì 1-íàôòîëà.  

Âîçìîæíûå çíà÷åíèÿ âåëè÷èíû êîíñòàíòû êèñëîòíîñòè â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè (ðÊ*) ìîëåêóëû  
1-íàôòîëà ïîïàäàþò â èíòåðâàë îò 0,4–2,8. 

 

Ââåäåíèå 

Îäíà èç âàæíåéøèõ ïðîáëåì ñîâðåìåííîñòè – 
îõðàíà îêðóæàþùåé ñðåäû è ñîçäàíèå óñëîâèé äëÿ 
åå óëó÷øåíèÿ ýêîëîãè÷åñêè îïòèìàëüíûì ïóòåì. 
Çàùèòà ïðèðîäíîé ñðåäû ïðåäïîëàãàåò ïîñòîÿííûé 
àíàëèòè÷åñêèé êîíòðîëü çà ñîñòîÿíèåì ðàçíîîáðàç-
íûõ îáúåêòîâ, âêëþ÷àþùèõ âîäû ðàçëè÷íîãî ãåíå-
çèñà, âîçäóøíûå ìàññû, ïî÷âû, ðàñòåíèÿ, áèîëîãè- 
÷åñêèå îáúåêòû.  

Ê øèðîêî ðàñïðîñòðàíåííûì âûñîêîòîêñè÷íûì 
çàãðÿçíèòåëÿì ïðèðîäíûõ îáúåêòîâ îòíîñÿòñÿ àðî-
ìàòè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ: áåíçîë, ôåíîë è èõ ïðîèç-
âîäíûå, áåíçîéíûå êèñëîòû, íàôòîëû. Òîêñè÷íîñòü 
àðîìàòè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé âûñîêà, îíè ñîäåéñòâó-
þò ðàçðóøåíèþ îçîíîâîãî ñëîÿ àòìîñôåðû, óíè÷-
òîæàþò ìèêðîîðãàíèçìû áèîëîãè÷åñêèõ î÷èñòíûõ 
ñîîðóæåíèé. Îíè ñîäåðæàòñÿ â ïðîäóêòàõ êðåêèíãà 
íåôòè è ãîðþ÷èõ ñëàíöåâ, ïðèìåíÿþòñÿ â ïðîèç-
âîäñòâå ôåíîëôîðìàëüäåãèäíûõ ñìîë, êàïðîëàêòà-
ìà, ìíîãî÷èñëåííûõ êðàñèòåëåé è ëåêàðñòâåííûõ 
ïðåïàðàòîâ, â öåëëþëîçíî-áóìàæíîé è ïèùåâîé 
ïðîìûøëåííîñòè, ïðîèçâîäñòâå ïåñòèöèäîâ, ïëàñò-
ìàññ. Êîëè÷åñòâî åæåãîäíî ïîñòóïàþùèõ â âîäîåìû 
è âûáðàñûâàåìûõ â àòìîñôåðó òîêñèêàíòîâ – ïðî-
äóêòîâ àíòðîïîãåííîé äåÿòåëüíîñòè – äîñòèãàåò 
10–11 ìëðä ò [1]. 

Áåññïîðíî, ÷òî íàèáîëåå èññëåäóåìûì ñðåäè 
àðîìàòè÷åñêèõ çàãðÿçíèòåëåé îêàçûâàåòñÿ ôåíîë 
[2]. Îäíàêî íåëüçÿ çàáûâàòü î íåãàòèâíîì âëèÿíèè 
íà îêðóæàþùóþ ñðåäó è äðóãèõ ñîåäèíåíèé.  
Â äàííîé ñòàòüå èçëîæåíû ñïåêòðàëüíûå èññëåäî-
âàíèÿ 1-íàôòîëà (ôåíîë íàôòàëèíîâîãî ðÿäà) â âî-
äå è áèíàðíûõ ñìåñÿõ âîäû ñ òðèýòèëàìèíîì, ýòà-
íîëîì è ãèäðàòîì îêèñè êàëèÿ. Ïåðå÷èñëåííûå äî-
áàâêè èñïîëüçîâàëèñü äëÿ èçìåíåíèÿ îñíîâíûõ 
ñâîéñòâ âîäû.  Íàôòîëû îáëàäàþò çíà÷èòåëüíîé 
òîêñè÷íîñòüþ, ñîäåðæàòñÿ â òàáà÷íîì äûìå, âîäî-
åìàõ [3]. Êðîìå òîãî, íàôòîëû çàíèìàþò ñðåäíåå 
ïîëîæåíèå â ðÿäó ëåãêîîêèñëÿþùèõñÿ («áèîëîãè-

÷åñêè ìÿãêèõ») âåùåñòâ ïîñëå ôåíîëîâ è ñïèðòîâ 
[3]. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ àíàëèòè÷åñêîãî êîíòðîëÿ ïðè-
ðîäíûõ îáúåêòîâ íåîáõîäèìî çíàòü ðÿä ôèçè÷å-
ñêèõ, â òîì ÷èñëå è ñïåêòðàëüíûõ, ñâîéñòâ óêàçàí-
íûõ âûøå âåùåñòâ.  

Â äàííîé ðàáîòå èçó÷åíû ôîòîïðîöåññû â ìîëå-
êóëå 1-íàôòîëà. Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ èñïîëü-
çîâàíèåì ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ, ñïåê-
òðîâ èñïóñêàíèÿ è êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà. 
 Ýëåêòðîííûå ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ 1-íàôòîëà 
èçó÷àëèñü íà àâòîìàòèçèðîâàííîé óñòàíîâêå íà áàçå 
ñïåêòðîôîòîìåòðà ÑÔ-26. Ñïåêòðû ôëóîðåñöåíöèè 
ðåãèñòðèðîâàëèñü íà óñòàíîâêå ÑÄË-2. Èñòî÷íèêà-
ìè âîçáóæäåíèÿ ñëóæèëè ÄÄÑ 30 (äåéòåðèåâàÿ)  
è ãàëîãåííàÿ ëàìïà Í1. Äëÿ ïðèâåäåííûõ ñïåêòðîâ 
ôëóîðåñöåíöèè ó÷òåíà ñïåêòðàëüíàÿ ÷óâñòâèòåëü-
íîñòü ñïåêòðîôëóîðèìåòðà. Èñïîëüçóåìûå êîíöåí-
òðàöèè 1-íàôòîëà: 7 ⋅ 10–4, 7 ⋅ 10–5, 7 ⋅ 10–6 Ì. Êâàí-
òîâî-õèìè÷åñêèé ðàñ÷åò áûë âûïîëíåí ìåòîäîì 
×ÏÄÏ (÷àñòè÷íîå ïðåíåáðåæåíèå äèôôåðåíöèàëü-
íûì ïåðåêðûâàíèåì ñî ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé ïàðà-
ìåòðèçàöèåé). Äàííàÿ ïðîãðàììà âêëþ÷àåò ìåòîä 

ìîëåêóëÿðíîãî ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà 
(ÌÝÑÏ), êîòîðûé îñîáåííî ýôôåêòèâåí ïðè àíà-
ëèçå ðåàêöèè ïðîòîíèðîâàíèÿ, îáðàçîâàíèÿ âîäî- 
ðîäíûõ ñâÿçåé [4].  

Âåëè÷èíû êîíñòàíòû êèñëîòíîñòè äëÿ ìîëå- 
êóëû 1-íàôòîëà ñèëüíî ðàçëè÷àþòñÿ â îñíîâíîì  
è âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèÿõ. Àíàëèç äàííûõ [5–11] 
ïîêàçûâàåò, ÷òî êîíñòàíòà êèñëîòíîñòè â îñíîâíîì 
ñîñòîÿíèè (ðÊ) äëÿ 1-íàôòîëà â âîäå 9,23, à â âîç-
áóæäåííîì ñîñòîÿíèè (ðÊ*) åå âåëè÷èíà êîëåáëåò-
ñÿ îò 2,8 äî 0,4, ÷òî, âåðîÿòíî, îáóñëîâëåíî ñëîæ-
íîñòüþ â âûáîðå ìàêñèìóìà ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ 
íåéòðàëüíîé ôîðìû. Â ñâÿçè ñ ïîäîáíûì ðàçëè÷è-
åì â çíà÷åíèÿõ êîíñòàíòû êèñëîòíîñòè âàæíîé çà-
äà÷åé ïðåäñòàâëÿåòñÿ ðàññìîòðåíèå ïîëîñû ïîãëî-
ùåíèÿ, êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò àíèîííîé (RÎ−)  
è íåéòðàëüíîé (RÎÍ) ôîðìàì 1-íàôòîëà. 
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Ïîëîñà ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ 1-íàôòîëà â âîäå 
(ðèñ. 1) â îáëàñòè 30 000–40 000 ñì–1 – øèðîêàÿ  
ñ ðàçìûòûì ìàêñèìóìîì â îáëàñòè 35 000 ñì–1.  

0

0,125

0,25

0,375

0,5

25000 30000 35000 ν, ñì–1

Î
ï
ò
è
÷
å
ñ
ê
à
ÿ
 ï

ë
î
ò
í
î
ñ
ò
ü
 ñ ÒÅÀ

ñ ÊÎÍ

â âîäå

 

Ðèñ. 1. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ 1-íàôòîëà â âîäå, â âîäå 
+ ÊÎÍ (êîíöåíòðàöèÿ ÊÎÍ 3,57 ⋅ 10–3 Ì) è â âîäå + ÒÅÀ 
(êîíöåíòðàöèÿ  ÒÅÀ 0,48 ⋅ 10–3 Ì). Êîíöåíòðàöèÿ 1-íàô- 
 òîëà 7 ⋅ 10–5 Ì 

Êîðîòêîâîëíîâàÿ ïîëîñà 1-íàôòîëà (îáëàñòü 
40 000–50 000 ñì–1) èìååò âåëè÷èíó äåñÿòè÷íîãî 
ìîëÿðíîãî êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ íàìíîãî âû-
øå, ÷åì â äëèííîâîëíîâîé îáëàñòè ñ ìàêñèìóìîì  
â ïðåäåëàõ 46 000 ñì–1. Íà îñíîâå êâàíòîâî-õèìè- 
÷åñêîãî ðàñ÷åòà ïîëó÷åí ñïåêòð ñèíãëåòíûõ ñîñòîÿ-
íèé èññëåäóåìîé ìîëåêóëû (òàáë. 1). Èñõîäÿ èç 
çíà÷åíèé ñèëû îñöèëëÿòîðà f, ìîæíî âûäåëèòü 4 
ðàçðåøåííûõ ïåðåõîäà – S1, S2, S7 è S8. Ïåðâûå 
òðè  ñîñòîÿíèÿ – ππ*-òèïà, ïîñëåäíåå íîñèò ñìå-
øàííûé õàðàêòåð ππ* è  σσ*. Ñïåêòðó ïîãëîùåíèÿ 
â îáëàñòè îò 28 000–40 000 ñì–1 ñîîòâåòñòâóþò  äâà 
ýëåêòðîííûõ ππ*-ïåðåõîäà. 

Èç ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ 1-íàôòîëà â ðàñòâî-
ðàõ âîäà + ÊÎÍ è âîäà + ÒÅÀ (òðèýòèëàìèí) (ñì. 
ðèñ. 1) ñëåäóåò, ÷òî â ôîðìó RÎ− ïåðåõîäèò ïðè-
ìåðíî 80% 1-íàôòîëà. Â îáëàñòè îò 32 000–
35 000 ñì–1 ïîãëîùàþò îáå ôîðìû. Äåñÿòè÷íûé 
ìîëÿðíûé êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ àíèîííîé 
ôîðìû ïðèìåðíî â äâà ðàçà âûøå, ÷åì íåéòðàëü-
íîé. Äëÿ àíèîííîé ôîðìû 1-íàôòîëà ñïåêòð ñèíã-
ëåòíûõ ñîñòîÿíèé, ïîëó÷åííûé ñ ïîìîùüþ êâàíòî-
âî-õèìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà, òàêæå ñîãëàñóåòñÿ ñ ðå-
çóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòà (ñì. òàáë. 1).  

Çíàíèå ÷àñòîò, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàêñèìóìàì 
ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ ôîðì RÎ− è RÎÍ 1-íàôòîëà  
â âîäå, ïîçâîëÿåò ñóäèòü î âåëè÷èíå êîíñòàíòû êè- 
 

ñëîòíîñòè â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè. Ïîëîñà, ïðè-
íàäëåæàùàÿ ôîðìå RÎ−, èìååò ÷åòêèé ìàêñèìóì 
30 170 ñì–1. Ïîëîñà, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ôîðìå RÎÍ, 
– ñëîæíàÿ, è ðÊ* áóäåò çàâèñåòü îò âûáðàííîé äëÿ 
ðàñ÷åòà ÷àñòîòû RÎÍ. Èñïîëüçóÿ öèêë Ôåðñòåðà,  
ìû îöåíèëè çíà÷åíèÿ êîíñòàíòû êèñëîòíîñòè ðÊ* 
ïî ÷àñòîòàì ïîãëîùåíèÿ, êîòîðûå ñîñòàâèëè  0,4; 
1,4; 2; 2,3; 2,5; 2,8. Ïåðâûå òðè çíà÷åíèÿ âçÿòû èç 
ïåðâîé ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ, à îñòàëüíûå èç âòîðîé, 
ïîýòîìó ñëåäóåò ñ÷èòàòü, ÷òî çíà÷åíèÿ ðÊ* 1-íàôòî-
ëà ëåæàò â èíòåðâàëå îò 0,4 äî 2. 

Ðàññìîòðèì îñîáåííîñòè ñïåêòðà ôëóîðåñöåí-
öèè 1-íàôòîëà â âîäå. Äëèíà âîëíû âîçáóæäåíèÿ 
ñîîòâåòñòâîâàëà RÎÍ-ôîðìå, à âî ôëóîðåñöåíöèè 
íàáëþäàëàñü òîëüêî ôîðìà RÎ−. Ïðè äîáàâëåíèè  â 
âîäó äîñòàòî÷íî áîëüøèõ êîíöåíòðàöèé êàê ùåëî-
÷è, òàê è ÒÅÀ, ìàêñèìóì ïîëó÷åííîãî ñïåêòðà 
ôëóîðåñöåíöèè ñîâïàäàåò ñ ìàêñèìóìîì ïîëîñû 
ôëóîðåñöåíöèè 1-íàôòîëà â âîäå (21 740 ñì–1), ò.å.  
â âîäå 1-íàôòîë ñóùåñòâóåò â ôîðìå RÎ−. 

Â ñïåêòðàõ ôëóîðåñöåíöèè 1-íàôòîëà â ýòàíî-
ëå ïðè äëèíå âîëíû âîçáóæäåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþøåé 
íåéòðàëüíîé ôîðìå, íàáëþäàåòñÿ ìàêñèìóì â îá-
ëàñòè ìåíüøèõ äëèí âîëí îòíîñèòåëüíî âîäû 
(∼  27 770 ñì–1) (ðèñ. 2). Òî åñòü ðàçíèöà â ïîëîæå-
íèè ìàêñèìóìîâ ñïåêòðîâ 1-íàôòîëà â âîäå è ýòà-
íîëå ðàâíà ∼  5 730 ñì–1, à âåëè÷èíà ñòîêñîâà ñäâèãà 
äëÿ ôîðìû RÎ− ñîñòàâëÿåò 8 250 ñì–1, äëÿ ôîðìû 
RÎÍ – 4 480 ñì–1. 
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Ðèñ. 2. Ñïåêòð ôëóîðåñöåíöèè 1-íàôòîëà â âîäå è â ýòà-
íîëå. Êîíöåíòðàöèÿ 1-íàôòîëà 7 ⋅ 10–4 Ì, äëèíà âîëíû  
 âîçáóæäåíèÿ 290 íì 

Ò à á ë è ö à  1  

 Õàðàêòåðèñòèêè ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ 1-íàôòîëà è 1-íàôòîëÿòà 

ROH RO− 

Ñîñòîÿíèå 
νðàñ÷./ýêñï., ñì

–1 fðàñ÷./ýêñï. νðàñ÷./ýêñï., ñì
–1 fðàñ÷./ýêñï. 

S1 31930 / 33160 0,033 / 0,028 29820 / 30120 0,223 / 0,210 
S2 34820 / 34750 0,242 / 0,220 31550 / 31060 0,104 / 0,090 

S3 37940 / – 0,000 / – 34680 / – 0,000 / – 
S4 42210 / – 0,000 / – 38870 / – 0,002 / – 
S5 42580 / –      0,003 / – 40750 / 40485 0,055 / 0,050 
S6 43070 / – 0,004 / – 41210 / – 0,002 / – 
S7 44390 / 43380 0,429 / 0,450 41500 / – 0,000 / – 
S8 45240 / –  0,000 / – 42070 / – 0,000 / – 
S9 46420 / 46080 1,100 / 0,620 43530 / 42735 0,579 / 0,540 
S10 46660 / – 0,000 / – 45340 / – 0,033 / – 
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Òàêèì îáðàçîì, åñëè â ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ íà-
áëþäàþòñÿ äâå ïîëîñû, ñîîòâåòñòâóþùèå àíèîííîé 
è íåéòðàëüíîé ôîðìàì, òî â ñïåêòðå èñïóñêàíèÿ – 
îäíà ïîëîñà ñ íåèçìåííîé âåëè÷èíîé ìàêñèìóìà 
êàê 1-íàôòîëà â âîäå, òàê è ïðè äîáàâëåíèè â âîäó 
ùåëî÷è èëè ÒÅÀ. 

Ïðîÿâëåíèå êèñëîòíî-îñíîâíîãî ðàâíîâåñèÿ  
1-íàôòîë ↔ 1-íàôòîëÿò áûëî èçó÷åíî â ñïåêòðàõ 
ôëóîðåñöåíöèè â áèíàðíûõ ðàñòâîðàõ: âîäà – ýòà-
íîë è ýòàíîë – âîäà. 

Ðàññìîòðèì ýòàíîë-âîäíûå ñìåñè. Ïðè äîáàâ-
ëåíèè ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèé âîäû â ðàñòâîð  
1-íàôòîëà â ýòàíîëå ïîëó÷àåì ïîñòåïåííûé ïåðåõîä 
â ôîðìó RÎ− (ðèñ. 3).  
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Ðèñ. 3. Ñïåêòð ôëóîðåñöåíöèè 1-íàôòîëà â ýòàíîëå ñ ðàç-
ëè÷íûìè äîáàâêàìè âîäû. Êîíöåíòðàöèÿ 1-íàôòîëà âî 
âñåõ ñëó÷àÿõ 7⋅10-4 Ì, äëèíà âîëíû âîçáóæäåíèÿ 290 íì. 
Ýòàíîëüíàÿ êðèâàÿ ïðèâåäåíà ñ èíòåíñèâíîñòüþ â 10 ðàç  
 ìåíüøåé 
 

Èçó÷åíèå çàâèñèìîñòè íåéòðàëüíîé è àíèîííîé 
ôîðì 1-íàôòîëà îò êîíöåíòðàöèè âîäû ïîêàçàëî, 
÷òî äëÿ àíèîííîé ôîðìû â ñîñòàâå ñîëüâàòíîé îáî-
ëî÷êè âîäà ïðåîáëàäàåò ïî ñðàâíåíèþ ñ çàäàííûì 
ñîñòàâîì ðàñòâîðèòåëÿ, à äëÿ íåéòðàëüíîé ôîðìû 
åùå ïðè 50% âîäû ñîñòàâ ñîëüâàòíîé îáîëî÷êè 
ïðàêòè÷åñêè ðàâåí 100%. 

Ðàññìîòðèì âîäíî-ýòàíîëüíûå ñìåñè. Ïðè äî-
áàâëåíèè ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèé ýòàíîëà â âîäó 
íàáëþäàåòñÿ ðàçãîðàíèå ôëóîðåñöåíöèè îáåèõ ôîðì 
1-íàôòîëà. Ðîñò àíèîííîé ôîðìû çíà÷èòåëåí óæå 

ïðè íåáîëüøèõ äîáàâêàõ ýòàíîëà, à íåéòðàëüíîé 
ñòàíîâèòñÿ çàìåòåí ïðè äîáàâëåíèè áîëåå ÷åì 30% 
ýòàíîëà (ðèñ. 4). Âåðîÿòíî, ìîëåêóëû ýòàíîëà â áè-
íàðíîé ñìåñè (âîäà + ýòàíîë) âëèÿþò íà èíòåíñèâ-
íîñòü íåéòðàëüíîé ôîðìû â ìåíüøåé ñòåïåíè, ÷åì 
íà èíòåíñèâíîñòü àíèîííîé ôîðìû. Ïðè 47% ýòà-
íîëà óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè íåéòðàëüíîé ôîðìû 

îñòàíàâëèâàåòñÿ, à àíèîííîé ðàñòåò. Ðîñò èíòåíñèâ-
íîñòè, âåðîÿòíî, îáóñëîâëåí êàê óâåëè÷åíèåì îñ-
íîâíûõ ñâîéñòâ ñðåäû, òàê è óìåíüøåíèåì êîí-
ñòàíòû ñêîðîñòè èíòåðêîìáèíàöèîííîé êîíâåðñèè 
ïðè êîìïëåêñîîáðàçîâàíèè ôîðìû RÎ− ñ ìîëåêó-
ëîé ýòàíîëà. Óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè íåéòðàëü-
íîé ôîðìû ïðåäïîëàãàåò, ÷òî â äàííîé ñðåäå èäåò 

ïðèñîåäèíåíèå ïðîòîíà ê êèñëîðîäó ôîðìû RÎ−. 
Ðàçãîðàíèå ôëóîðåñöåíöèè àíèîííîé ôîðìû 

äëÿ ñìåñè ýòàíîë + âîäà è äëÿ ñìåñè âîäà + ýòàíîë, 
âåðîÿòíî, ñâÿçàíî ñ ñîñòàâîì ñîëüâàòíîé îáîëî÷êè, 
ñîäåðæàùåé ìîëåêóëû âîäû è ñïèðòà. Â ñëó÷àå 
ñîëüâàòíîé îáëîëî÷êè, ñîäåðæàùåé êàê ìîëåêóëû 

âîäû, òàê è ýòàíîëà, èíòåíñèâíîñòü ôëóîðåñöåíöèè 
àíèîííîé ôîðìû âûøå, ÷åì  â ñëó÷àå ñîëüâàòíîé 
îáîëî÷êè, ñîñòîÿùåé òîëüêî èç ìîëåêóë âîäû.  
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Ðèñ. 4. Ñïåêòð ôëóîðåñöåíöèè 1-íàôòîëà â âîäå ñ ðàç-
ëè÷íûìè äîáàâêàìè ýòàíîëà. Äëèíà âîëíû âîçáóæäåíèÿ  
 290 íì. Êîíöåíòðàöèÿ 1-íàôòîëà 7 ⋅ 10–4 Ì 

 
Â [12] óêàçûâàåòñÿ, ÷òî çà ñ÷åò ðàñïðåäåëåíèÿ îò-
ðèöàòåëüíîãî çàðÿäà àíèîíà ìåæäó êèñëîðîäîì  
è ñèñòåìîé π ýëåêòðîíîâ è çàðÿäîì àðîìàòè÷åñêîãî 
ÿäðà ïåðâàÿ êîîðäèíàöèîííàÿ ñôåðà ôîðìèðóåòñÿ 
íåñêîëüêèìè àòîìàìè âîäîðîäà ãèäðîêñèëüíûõ 
ãðóïï. Äëÿ îáñóæäåíèÿ ñîñòàâà ñîëüâàòíîé îáîëî÷-
êè àíèîííîé ôîðìû â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè íå-
îáõîäèìî çíàòü ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà àíèîíà â ýòîì 
ñîñòîÿíèè. Ïðèâåäåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-
íûå (òàáë. 2) ïîêàçûâàþò, ÷òî äëÿ àíèîííîé ôîð-
ìû ñîëüâàòíàÿ îáîëî÷êà èìååò ñìåøàííûé ñîñòàâ. 
 Ðàññìîòðåíèå ïîëó÷åííûõ ñïåêòðîâ ôëóîðåñ-
öåíöèè íåéòðàëüíîé è àíèîííîé ôîðì ìîëåêóëû  
1-íàôòîëà ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü  íå òîëüêî î âîçìîæ-
íîñòè ïðîòîíèðîâàíèÿ íåéòðàëüíîé ôîðìû 1-íàô- 
òîëà, íî è î äåïðîòîíèðîâàíèè 1-íàôòîëà â âîçáóæ-
äåííîì ñîñòîÿíèè. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ íàèáîëåå âåðî-
ÿòíûõ öåíòðîâ âçàèìîäåéñòâèÿ 1-íàôòîëà è 1-íàô- 
òîëÿòà ñ ìîëåêóëàìè âîäû îáðàòèìñÿ ê äàííûì 
ÌÝÑÏ.  

Â îñíîâíîì, ïåðâîì è âòîðîì ñèíãëåòíûõ ñî-
ñòîÿíèÿõ íåéòðàëüíîé ôîðìû 1-íàôòîëà ïðîòîíè-
ðîâàíèå âîçìîæíî òîëüêî ïî 11-ìó àòîìó. Âåðîÿò-
íî, ñóùåñòâóåò âîçìîæíîñòü ïðîòîíèðîâàíèÿ 1-íàô- 
òîëà â ñîñòîÿíèÿõ S1 (ïî 8-ìó è 9-ìó àòîìàì) è S2 

(ïî 5–8-ìó àòîìàì), íî çíà÷åíèÿ ÌÝÑÏ â ýòèõ 
ñëó÷àÿõ ìàëû (ñì. òàáë. 2). 

Äëÿ àíèîííîé ôîðìû 1-íàôòîëà ïîìèìî 11-ãî 
àòîìà ñëåäóåò ãîâîðèòü î ïðîòîíèðîâàíèè ïî 3-ìó  
è 4-ìó àòîìàì â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè è ïî 3–4 è 7– 
10-ìó â ïåðâîì, âòîðîì ñèíãëåòíûõ ñîñòîÿíèÿõ 
(ñì. òàáë. 2). 

Äåçàêòèâàöèÿ ñîñòîÿíèÿ S1 äëÿ íåéòðàëüíîé  
è àíèîííîé ôîðì ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò èíòåðêîìáè-
íàöèîííîé êîíâåðñèè (kST) (òàáë. 3). Ââèäó ìàëîé 
âåëè÷èíû êîíñòàíòà ñêîðîñòè âíóòðåííåé êîíâåð-
ñèè (kâí.ê) íå áóäåò âëèÿòü íà êâàíòîâûé âûõîä 
ôëóîðåñöåíöèè. Êâàíòîâûé âûõîä ôëóîðåñöåíöèè 
ìîëåêóëû 1-íàôòîëà äëÿ íåéòðàëüíîé è àíèîííîé 
ôîðì ñîñòàâèë 0,02 è 0,04 ñîîòâåòñòâåííî. Ïî-
ñêîëüêó êîíñòàíòû èíòåðêîìáèíàöèîííîé è ðàäèà-
öèîííîé êîíâåðñèè kr îòëè÷àþòñÿ íà ïîðÿäîê, 
êâàíòîâûé âûõîä ôëóîðåñöåíöèè áóäåò çàâèñåòü îò 
ñâîéñòâ ñðåäû. 
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Ò à á ë è ö à  2  

ÌÝÑÏ. Íåéòðàëüíàÿ è àíèîííàÿ ôîðìû 1-íàôòîëà 

S0 S1 S2 ¹ àòîìà 

9
2

3

45

6

7

8

11

1

10

 

RÎÍ, 
êÄæ/ ìîëü 

RÎ−, 

êÄæ/ ìîëü
RÎÍ, 

êÄæ/ ìîëü
RÎ−, 

êÄæ/ ìîëü
RÎÍ, 

êÄæ/ ìîëü
RÎ−, 

êÄæ/ ìîëü 

3 – – – 
4 

–367,44 
– 

–298,6 
– 

–290,24 

5 
–2,54 

–403,99 – –  
6 – – –  

7 
–3,76 

 
– 

–12,36 

8 – 

–24,68 
–22,68 
–19,87 

9 
–4,35 
–3,95 – 

–21,36 
–20,84 – 

10 – – –11,47 

– 
517,82 

–18,43 

–518,83 

11 –107,06 –733,44 –92,19 –646,92 –97,01 –647,27 
 

Ò à á ë è ö à  3  

 Áåçûçëó÷àòåëüíûå è èçëó÷àòåëüíûå êîíñòàíòû  
äëÿ 1-íàôòîëà è 1-íàôòîëÿòà  

kr ⋅ ñ–1 kâí.ê ⋅ ñ–1 kST ⋅ ñ–1 Ñîñòîÿíèå 
RÎÍ RÎ− RÎÍ RÎ− RÎÍ RÎ− 

S1 1,2 ⋅ 107 1,3 ⋅ 108 9,5 ⋅ 102 7 ⋅ 104 7 ⋅ 108 2,7 ⋅ 109

S2 2,1 ⋅ 108 6,2 ⋅ 107 1,1 ⋅ 104 2,8 ⋅ 104 7 ⋅ 108 2,2 ⋅ 109

 
Îñíîâíûì êàíàëîì áåçûçëó÷àòåëüíîé äåçàêòè-

âàöèè ìîëåêóëû 1-íàôòîëà  ÿâëÿþòñÿ èíòåðêîìáè-
íàöèîííàÿ êîíâåðñèÿ è ïðîòîíèðîâàíèå íåéòðàëü-
íîé  ôîðìû ïî 11-ìó àòîìó. Ñóùåñòâóåò ìàëàÿ âå-
ðîÿòíîñòü ïðîòîíèðîâàíèÿ íåéòðàëüíîé ôîðìû  
â ñîñòîÿíèè S1 ïî 8–9-ìó àòîìàì è â S2 ïî 5–8-ìó 
àòîìàì. Äëÿ àíèîííîé ôîðìû 1-íàôòîëà ïðîòîíè-
ðîâàíèå îñóùåñòâëÿåòñÿ, íå òîëüêî ïî 11-ìó àòîìó, 
íî è â ñîñòîÿíèè S1 ïî àòîìàì 3–4, 7–10-ìó,  
à â ñîñòîÿíèè S2 ïî àòîìàì 3–4 è 7–10-ìó.  

 Ðàññìîòðåíà âîçìîæíîñòü îïðåäåëåíèÿ ñîñòàâà 
ñîëüâàòíîé îáîëî÷êè ìîëåêóëû â áèíàðíûõ ðàñòâî-
ðèòåëÿõ ïðè èçó÷åíèè çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòè 
ôëóîðåñöåíöèè îò ñîñòàâà áèíàðíîãî ðàñòâîðèòåëÿ.  
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Ju.P. Morozova, O.M. Zharkova.  Media dependence of 1-naphthol spectral characteristics. 
Estimation of rate constants for internal, radiation, and intercombination conversions, as well as photopro-

toning centers in the molecule was performed by the CHPDP method of quantum-chemical calculation. Besides 
the damping processes due to intercombination conversion, the protoning potentiality of the 1-naphthol mole-
cule in the excited state should be taken into account. The protoning centers of the molecule in neutral and  
anion forms were determined. 

Possible values of the acidity constant for the 1-naphthol molecule in the excited state are within the 
range 0.4–2.8. 


