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Section: Chemistry 
 

НОВА АНАЛІТИЧНА ФОРМА ДЛЯ ВИЗНАЧЕННЯ 
ПЕНТАХЛОРФЕНОЛУ  

 
Кормош Жолт 
к.х.н., професор 

Задорожна Олена 
к.п.н., доцент 

Загребельна Діана 
лаборант 

Уманський державний педагогічний університет 
 імені Павла Тичини, м. Умань, Україна; 

Ворошилов Сергій 
к.в.н., доцент 

Харківський національний університет  
Повітряних Сил імені Івана Кожедуба, м. Харків, Україна 

 
Пентахлорфенол (ПХФ) – це хлорорганічна сполука, яка використовується 

як пестицид та дезінфікуючий засіб. Вперше вироблений у 1930-х роках, він 
продається під багатьма торговими назвами. Його можна знайти у вигляді 
чистого пентахлорфенолу або у вигляді натрієвої солі, остання з яких легко 
розчиняється у воді. Він може біорозкладатися деякими бактеріями, зокрема 
sphingobium chlorophenolicum. Він використовувався як гербіцид, інсектицид, 
фунгіцид, альгіцид та дезінфікуючий засіб, а також як інгредієнт у 
протиобростаючих фарбах. Деякі застосування були у сільськогосподарському 
насінні (для нехарчового використання), шкірі, кам`яній кладці, консервації 
деревини, воді градирень, мотузках та папері. Раніше його використовували у 
виробництві пакувальних матеріалів для харчових продуктів. Його використання 
скоротилося через високу токсичність та повільний біорозклад. Для консервації 
деревини використовуються два загальні методи. Метод обробки під тиском 
передбачає розміщення деревини в резервуарі для обробки під тиском, де її 
занурюють у ПХФ, а потім піддають впливу тиску. У методі без тиску ПХФ 
наносять розпиленням, пензлем, зануренням або замочуванням [1].  

  

  
Рис. 1 Рис. 2 
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Відомо, що ціанінові катіонні барвники є ефективними аналітичними 
реагентами для визначення різноманітних біологічно активних і токсичних 
сполук [2–15]. Перспективним напрямом дослідження вбачалося вивчення 
можливості утворення та подальшої екстракції пентахлорфенолу із 
застосуванням 5-нітро-диіндокарбоціаніну (6НДІК) (Рис. 2). 

Мета даної роботи – розробка методики екстракційно-фотометричного 
визначення пентахлорфенолу з використанням 6НДІК. 

Реагенти та матеріали. Використовували 0,01 М вихідний стандартний 
розчин пентахлорфенолу. Робочі стандартні розчини (1·10-4 – 1·10-3 М) готували 
послідовним розбавленням стандартного дистильованою водою на день 
експерименту. 1·10-3 М розчин 6НДІК готували розчиненням точної наважки 
синтезованого препарату у водно-етанольному суміші. Кислотність середовища 
регулювали введенням універсального буферного розчину, сульфатної кислоти 
або розчину натрій гідроксиду.  

Апаратура. Вимірювання оптичної густини проводили спектрофотометром 
СФ-2000 (ЛОМО, Росія) з кварцовими кюветами. Кислотність розчинів 
контролювали потенціометрично іономіром АІ-123 (MLsoft Instruments, Україна) 
зі скляним електродом (аргентумхлоридний електрод порівняння). 

Методика експерименту. Іонний асоціат пентахлорфеноляту 6НДІК 
екстрагували при температурі (18 – 20 ºС) у пробірках із притертими корками. 
Для цього у пробірки вводили досліджуваний розчин, що містить 7,0 – 302,5 мкг 
пентахлорфенолу, додавали 0,5 см3 буферного розчину (рН 9,5); 0,8 см3 1·10–3 М 
розчину 6НДІК і доводили водну фазу до 5 см3 дистильованою водою. Вводили 
5 см3 амілацетату та проводили екстракцію протягом 1 хв. Паралельно 
проводили контрольний дослід. Після поділу фаз екстракти відокремлювали, 
центрифугували та вимірювали оптичну густину спектрофотометром в 
кварцових кюветах (l = 0,5 см) при довжині хвилі 552 нм. 

РЕЗУЛЬТАТИ ТА ЇХ ОБГОВОРЕННЯ 
Математичне моделювання процесу утворення іонного асоціату (ІА). 
За допомогою методів математичного моделювання підтверджено 

енергетичну ефективність утворення іонного асоціату, а також розраховано 
дипольні моменти як самого ІА, так і його окремих компонентів. 

Молекулярне моделювання системи «ПХФ⁻ + 6НДІК⁺» проводили із 
застосуванням програмного комплексу HyperChem 8.0. Обчислення виконували 
для кількох початкових варіантів взаємного просторового розташування 
протиіонів із використанням процедури «single point». Оптимізацію геометрії 
іонів здійснювали методом молекулярної механіки MM+. Стандартну ентальпію 
утворення (ΔH°) індивідуальних іонів та іонного асоціату «ПХФ⁻ + 6НДІК⁺» 
визначали напівемпіричним методом PM3. Параметри розрахунків добирали 
таким чином, щоб забезпечити максимально наближене відтворення ΔH°. 

У таблиці 1 подано обчислені енергетичні параметри та дипольні моменти 
компонентів системи «ПХФ⁻ + 6НДІК⁺». 
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Встановлено, що різниця між енергією утворення іонного асоціату та сумою 
енергій утворення його окремих складових становить 126,4 кДж/моль, що 
свідчить про термодинамічну вигідність формування ІА. Додатковим 
аргументом на користь утворення сполуки ПХФ⁻ з 6НДІК⁺ є істотне збільшення 
дипольного моменту асоціату порівняно з відповідними значеннями для 
ізольованих компонентів. 

 
Таблица 1 Енергетичні характеристики та дипольні моменти компонентів взаємодії в 

системі ПХФ- + 6НДІК+ 
Частинка Е, кДж/моль Дипольний 

момент, Дебай 
6НДІК+ 25022,0 12,4 
ПХФ- 5535,4 4,9 
Σ (ПХФ- + 6НДІК+) 30557,4 - 
ІА 30683,8 54,0 
Σ (ПХФ- + 6НДІК+) - ПХФ-6НДІК+ 126,4 - 

 
Оптимізація умов екстракції. 
Пентахлорфенол є слабкою кислотою і за значень рН понад 5,0 переважно 

перебуває в однозарядній аніонній формі. 6НДІК у водному середовищі може 
існувати у трьох формах [16, 17], однак у широкому інтервалі рН домінує його 
однозарядна катіонна форма, що характеризується інтенсивним забарвленням. 

Експериментальне дослідження впливу рН водної фази на процес екстракції 
іонного асоціату пентахлорфенолу з 6НДІК у амілацетат показало, що 
максимальне вилучення ІА спостерігається в діапазоні рН 9–11. 

Встановлено вплив концентрації реагенту на оптичну густину толуольних 
екстрактів ІА ПХФ–6НДІК. Встановлено, що максимальне вилучення 
пентахлорфенолу досягається при концентрації 6НДІК 2,0·10⁻⁴ М; подальше 
підвищення концентрації не збільшує оптичної густини, оскільки надлишок 
барвника залишається у водній фазі. Час встановлення екстракційної рівноваги 
становить 55–60 с. 

Стехіометрію ІА пентахлорфенолу з 6НДІК встановили 
спектрофотометричними методами ізомолярних серій та зсуву рівноваги; 
співвідношення компонентів складає 1:1.  

 
Таблица 2 Результати визначення пентахлорфенолу методом введено–знайдено                             

(n = 5, Р = 0,95) 
Введено  

ПХФ, мкг 
Знайдено ПХФ, мкг 

В день 
апробації 
методики 

Sr, % R, % На 
наступний 

день 

Sr, % R, % 

8,0 7,9 2,6 99,8 7,9 2,5 99,8 
16,0 15,9 2,7 99,4 15,9 2,6 99,4 
24,0 24,0 2,1 100,0 23,9 2,3 99,6 
32,0 32,1 2,3 100,1 32,0 2,0 100,0 
40,0 39,8 2,1 99,5 39,9 2,0 99,8 
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На підставі отриманих даних розроблено методику екстракційно-
фотометричного визначення пентахлорфенолу та застосовано для його 
визначення у модельних розчинах (табл. 2). Правильність та точність результатів 
аналізу контролювали методом введено-знайдено. Математичну обробку 
результатів здійснювали згідно рекомендацій [18]. 

Визначення пентахлорфенолу. 1,0 см3 проби поміщають у посудину, 
додають 0,5 см3 буферного розчину з рН 9,5, додають 0,6 см3 1,0·10-3 М 6НДІК, 
об’єм розчину доводять до 5 см3 дистильованою водою, додають 5 см3 

амілацетату, екстрагують протягом 60 секунд; екстракт після розділення фаз 
центрифугують і фотометрують. Кількість пентахлорфенолу знаходять за 
градуйованим графіком, отриманим в аналогічних умовах. 

Висновки. Розроблено нову методику екстракційно-фотометричного 
визначення ПХФ. Методика проста у виконанні, не потребує складного 
обладнання, володіє задовільними метрологічними характеристиками. Вперше 
для визначення ПХФ пропонується нова аналітична форма пентахлорфенолят 
6НДІК. Максимальне вилучення ІА з водної фази досягається при рН 9 - 11 і 
концентрації барвника (2 - 6)·10-4 М. Умовний молярний коефіцієнт поглинання 
ІА становить 7,6·104, межа виявлення пентахлорфенолу - 0,40  мкг/см3.  
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