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КОМПЛЕКСООБРАЗОВАНИЯ И СОЛЬВАТАЦИИ В СМЕШАННЫХ РАСТВОРИТЕЛЯХ 

Для систематизации термодинамических параметров комплексообразования и 

сольватации в смешанных растворителях с помощью СУБД MS Access разработана база 

данных «Термодинамика комплексообразования и сольватации в бинарных растворите-

лях», обеспечивающая быстрый поиск необходимых термодинамических характери-

стик, а также информации об используемых методах исследований.  
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DATABASE ON THERMODYNAMIC PARAMETERS OF REACTIONS OF COMPLEXATION  

AND SOLVATION IN MIXED SOLVENTS 

Study of the effect of solvation on the thermodynamics and kinetics of complexation reac-

tions in mixed solvents are performed in ISUCT and they are one of the main scientific directions 

of the university. For systematization of thermodynamic parameters of complexation and solva-

tions in the mixed solvents which were obtained by researchers of ISUCT the database «Thermo-

dynamics of a complex formation and solvation in binary solvents» was developed using a MS 

Access Database Management System which provides fast search of necessary thermodynamic 

characteristics and also information on the used methods of researches. 

Keywords: database, complexation, data systematization, mixed solvents, solvation, DBMS MS Ac-

cess, thermodynamics 

 

 

Современное интенсивное развитие науко-

емких технологий обусловило острую потреб-

ность в быстром поиске научной информации во 

всех областях естественнонаучных знаний, в том 

числе в области термодинамики растворов [1].  

Важность изучения таких сложных систем, 

как растворы электролитов и неэлектролитов в 

смешанных водно-органических растворителях, 

подчеркивал еще в 1887 г. Д.И. Менделеев, обра-

щая внимание на то, что «…многие вопросы о 

растворах решаются проще всего и явственнее 

путем изучения именно таких сложных раство-

ров» [2]. Накопление и обобщение знаний о тер-

модинамических характеристиках реакций в рас-

творах не потеряло свою актуальность, поскольку 

целенаправленное воздействие на химическую 

систему посредством растворителя относится к 

числу важнейших фундаментальных и практиче-

ских задач [3-6].  

Исследования влияния сольватации на 

термодинамику и кинетику реакций комплексооб-

разования в смешанных растворителях проводятся 

в ИГХТУ и являются одним из основных научных 

направлений университета. В результате [7], был 

разработан комплексный подход к описанию роли 

растворителя в реакциях комплексообразования, 

включающий представления о растворителе как 

химическом реагенте и основанный на использо-

вании термодинамических характеристик каждого 

реагента. В дальнейшем, на примере реакций 

комплексообразования аминных и карбоксилат-

ных комплексов ионов d-металлов в водно-орга-

нических растворителях [8, 9], были установлены 

основные закономерности в изменении термоди-

намических характеристик комплексообразования 

и сольватации реагентов, на основании которых 

предложены способы прогнозирования изменения 

устойчивости комплексов и энергетики реакций 

комплексообразования при замене одного раство-

рителя на другой.  

Более чем за 40 лет исследований в этой 

области накоплен и обобщен материал: 

‒  по термодинамике и кинетике реакций 

комплексообразования иона Ni
2+

 с аминами (ам-

миаком, этилендиамином, пиридином и дипири-

дилом), включая кислотно-основные равновесия 

лигандов в смесях воды с метанолом, этанолом, 

ацетоном, диметилсульфоксидом, диметилформа-

мидом, диметилацетамидом, ацетонитрилом, ди-

оксаном и др.; 

‒  по термодинамике реакций образования 

аминных (аммиак, этилендиамин, пиридин, дипи-

ридил, метиламин, этиламин) и карбоксилатных 

(глицинат-ион, ацетат-ион) комплексов ионов 

Ni
2+

, Cu
2+

, Zn
2+

, Cd
2+

, Ag
+
 в смесях воды с этано-

лом, ацетоном и диметилсульфоксидом;  

‒  по термодинамике комплексообразова-

ния ионов Ag
+
 с аминами (пиридин, дипиридил, 

этилендиамин, пиперидин) и с краун-эфиром 18-

краун-6 в бинарных смесях неводных растворите-

лей (диметилсульфоксид, диметилформамид, аце-

тонитрил, метанол);  

‒  по термодинамике комплексообразова-

ния ионных и молекулярных комплексов с биоло-

гически активными лигандами и краун-эфиром 

18-краун-6 в водных растворах этанола, диметил-

сульфоксида и ацетона. 

Результаты этих работ опубликованы в 

более чем 250 научных трудах, среди которых мо-

нографии [7, 8, 10, 11] и статьи, список которых 

опубликован на сайте ИГХТУ [12]. Проведенные 

исследования позволили сделать существенный 

шаг к созданию научных основ для использования 

растворителя как средства управления процессами 

в жидкой фазе. 

Разработка научных основ подбора эф-

фективных растворителей для проведения хими-

ческих процессов находится в непрерывном раз-

витии. Научные знания накапливаются в дина-

мике благодаря синтезу новых перспективных 
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лигандов, возможностям со-

временной высокочувстви-

тельной аппаратуры для про-

ведения экспериментов, про-

грессу в расчетных методах 

квантово-химического моде-

лирования и молекулярной 

динамики. Для решения зада-

чи систематизации уже имею-

щегося [6-12] и постоянно 

нарабатываемого экспери-

ментального материала была 

создана база данных «Термо-

динамика комплексообразо-

вания и сольватации в би-

нарных растворителях» (БД), 

которая обеспечивает быст-

рый поиск необходимых термодинамических ха-

рактеристик комплексообразования и сольватации 

реагентов, а также информации об используемых 

методах исследований. 

Разработка базы данных осуществлялась с 

помощью СУБД MS Access. Основным критерием 

при выборе СУБД была простота ее использова-

ния. СУБД MS Access:  

‒  имеет интуитивно понятный интерфейс; 

‒  предоставляет возможность обновления 

БД не только специалистам в области разработки 

баз данных, но и авторизированным пользователям. 

База данных: 

‒  содержит гибкую систему сортировки 

данных по различным параметрам (химические 

формулы исследуемых веществ, термодинамиче-

ские характеристики процессов комплексообразо-

вания, условия проведения экспериментов, вы-

ходные данные опубликованных статей);  

‒  предусматривает гиперссылки на пуб-

ликации для обращения к требуемым статьям. 

Кроме этого, данная поисковая система 

имеет структуру, позволяющую адаптировать БД 

для систематизации данных, накопленных в раз-

личных областях фундаментальных и прикладных 

наук, расширяя, таким образом, области примене-

ния программного средства.  

БД может находиться не только непосред-

ственно на компьютере, но и на различных порта-

тивных носителях информации (например, на 

USB-флеш-накопителе). 

Интерфейс БД представляет собой кнопоч-

ную форму (рисунок), обеспечивающую удобный и 

оперативный поиск хранимой в ней информации. 

Кнопочная форма также позволяет предотвратить 

изменение пользователем внутренней структуры 

базы данных, как намеренное, так и случайное.  
 

Рис. Интерфейс начальной диалоговой страницы базы данных 

Fig. Interface of the home dialogue page of the database 

 

Наиболее значимые коммерческие базы 

термодинамических данных [1, 13-18], несмотря 

на несравнимо больший объем систематизирован-

ного материала, не всегда оперативно обновляют 

информацию о проведенных исследованиях в об-

ласти комплексообразования в растворах, посколь-

ку часть работ, выполненных учеными ИГХТУ и 

других научных школ Российской Федерации, 

опубликована на русском языке, что затрудняет 

доступ к ним иностранным разработчикам.  

Национальный институт стандартов и тех-

нологии (NIST, США) [13], Международный союз 

теоретической и прикладной химии (IUPAC), от-

деление Американского химического общества 

«Chemical abstract service» [14], которые являются 

мировыми лидерами по систематизации и стан-

дартизации опубликованных результатов иссле-

дований в области неорганической, органической, 

физической и структурной химии, предоставляют 

свободно [13, 15], в ограниченном режиме [16] и 

на коммерческой основе [17, 18] доступ к разра-

ботанным собственным базам данных, таким как 

SciFinder, The IUPAC Stability Constants Database 

«SCQuery for Analitical Chemistry» и др.   

Разработка подобных поисковых систем 

достаточно сложна, что отражается в высокой 

стоимости коммерческого использования и, как 

следствие, в ограниченной доступности для ши-

рокого круга заинтересованных пользователей. 

База данных «Термодинамика комплексо-

образования и сольватации в бинарных раствори-

телях» не имеет аналогов, идея ее создания и раз-

работки структуры является оригинальной и при-

надлежит авторам статьи. БД является простым, 

надежным и универсальным программным про-
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дуктом, который позволяет получать нужную ин-

формацию и своевременно ее пополнять.  

База данных находится в свободном до-

ступе на сайте кафедры общей химической техно-

логии ИГХТУ (https://www.isuct.ru/e-publ/portal/ 

/node/4258). Надеемся, что она может быть инте-

ресна специалистам в области создания новых 

функциональных материалов и лекарственных 

препаратов на основе молекулярных и ионных 

комплексов, разработчикам пилотных проектов, 

направленных на подбор оптимального состава 

растворителя для получения координационных 

соединений с заранее заданными функциональ-

ными свойствами. 

Данная БД может служить примером ко-

гнитивных технологий, которые объединяют зна-

ния, полученные в области термодинамики рас-

творов с возможностями программных методов 

систематизации накопленной информации. 

Работа выполнена в Институте термоди-

намики и кинетики химических процессов ИГХТУ в 

рамках государственного задания Министерства 

образования и науки Российской Федерации, про-

ект № 2293. 
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