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	Аннотация
	Abstract

	С целью подтверждения представлен​ной ранее схемы образования галоге​нидов тетраалкилфосфония при взаи​модействии белого фосфора с маг​нием и алкилгалогенидом без раство​рителя изучались в отсутствии фос​фора реакции алкилгалогенида как с магнием, так и с алкилмагнийгалоге​нидом. Полученные результаты могут служить подтверждением полярного механизма нуклеофильного алкилиро​вания фосфора в его смеси с магнием и алкилгалогенидом, а также могут быть использованы при разработке прямых синтезов элементоорганиче​ских соединений реакцией с магнием и алкилгалогенидом без растворителя.
	In order to confirm the previously pre​sented scheme of the tetraalkyl phospho​nium halides formation, being a result of white phosphorus with magnesium and alkyl halide reaction without solvent, we have studied the reaction of the alkyl ha​lide with both magnesium and alkyl magnesium halide in the absence of phosphorus. The obtained results can be considered as confirmation of phospho​rus nucleophilic alkylation polar me​chanism in its mixture with magnesium and alkyl halide, and can also be used in the development of direct syntheses of organoelement compounds by reaction with magnesium and alkyl halide without solvent.
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	Аннотация
	Abstract

	Разработана технология получения ме​тилаля (диметоксиметана), которая включает две основные стадии: реакци​онно-ректификационный про​цесс полу​чения метилаля-сырца и его очистку методом азеотропной ректи​фикации с использованием н-пентана. Определены основные технологи​ческие параметры процесса. Уточнены и дополнены дан​ные по азеотропии и взаимной раство​римости в системе метилаль–метанол–н-пентан–вода. Наличие тройных азеотро​пов прове​рено методом ректификации. Полу​чаемый продукт содержит > 98 % масс. метилаля и менее 0,25 % масс. воды, что позволяет его использовать не  только как высокоэффективный эколо​гически чистый и нетоксичный раство​ритель, но и в качестве сырья для про​изводства антипиренов. Предложена технологическая схема получения то​варного продукта c рециклом азеотроп​ного агента.
	The technology for production of concentrated dimethoxymethane (methylal) which includes two main stages: reactive distillation process for raw methylal synthesis and its purification using azeotropic distillation with n-pentane has been developed. The data on azeotropy and mutual solubility in the methylal – methanol – n-pentane – water system are refined and supplemented. The presence 
of triple azeotropes in the system is verified by the rectification. The resulting product contains > 98 % of methylal and less than 0.25 % of water. This allows 
to use it not only as a highly effective environmentally friendly and non-toxic solvent, but also as a raw material for the production of flame retardants. 
A technological scheme for methylal production with a recycling 
of azeotropic agent has been proposed.
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	A complex technology for sanation of technogenic territories soils contaminated by heavy metals, arsenic and organic sub​stances based on combination of thermo​destruction and leaching methods has been proposed. A technology for cleaning and restoring of contaminated soils by leaching me​thod, including neutralization of waste​water generated by highly effective ad​sorbent, is presented. 
A method for prepa​ration of bentonite adsorbent modified by ferrum metahydroxide for waste obtained after soils leaching has been proposed. 
The complex technology fully meets the standards of environmental friendliness and energy efficiency adopted in the Rus​sian Federation.
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	Abstract

	Метод масс-спектрометрии использо​вали для исследования поведения N-[β-триалкоксисилил(этил)]диазолов в ус​ловиях электронной ионизации. Подтвержден состав образцов, молеку​лярные массы соединений, наличие заместителей при диазольных кольцах и атоме кремния. Обнаружены харак​терные отличия при фрагментации соединений, содержащих пиразольные и имидазольные фрагменты.
	The method of mass spectrometry was used for the investigation

of N-[β-trialkoxysilyl(ethyl)]diazoles under the conditions for the electronic ionization. The composition of samples, the molecular weights of the compounds, the presence of substituents at diazole rings and silicon have been confirmed. Characteristic differences at the fragmentation of the compounds containing pyrazole and imidazole fragments were identified.
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	Аннотация
	Abstract

	Ранее нами был разработан препара​тивный метод синтеза галогенидов 
1-(галогенметил)-(±)-3-хинуклидино​лов, заключающийся в обработке рас​творов (±)-3-хинуклидинола дигало​генметаном в присутствии карбоната калия. В результате проведенных рентгенодифракционных исследова​ний полученных соединений установ​лено строение их молекул и молеку​лярной упаковки. Проведено сравне​ние полученных данных для гидратов рацемата и оптически активного хло​рида 1-(хлорметил)-(+)-3-хинуклиди​нола.
	Previously we have developed a preparative method for the synthesis of the halides of (halomethyl)-(±)-3-qui​nuclidinol, consisting in the treatment 

of solutions of (±)-3-quinuclidinol by the dihalomethane in the presence of potassium carbonate. As a result of X-ray diffraction studies of the synthesized compounds there was established the structure of the molecules and it`s mole​cular packafing. A comparison of the data obtained for racemate hydrates and optically active 1-(chloromethyl)-(+)-3-quinuclidinol was made.
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	Аннотация
	Abstract

	Представлен новый подход к изучению количественных зависимостей «струк​тура-свойство» (QSPR), который опи​рается на вычисление 3D‒молекулярных дескрипторов, по​лученных на основании результатов квантовохимических расчетов для пар молекула ‒ ион. Вычисление дескрип​торов проводится параллельно для структур молекул, составляющих базу данных QSPR‒исследования, для род​ственных им ионов, а также путем рас​чета разности между соответствую​щими дескрипторами молекулы и иона. Данный подход позволяет найти количественную оценку тех свойств, которые не могут быть определены ис​ходя из структуры молекулы в стацио​нарном состоянии. Целью исследова​ния является устранение неопределен​ности в процедуре вычисления деск​рипторов для ароматических и алифа​тических углеводородов. Наиболее эффективным алгоритмом вычисления молекулярных дескрипторов в рамках нового подхода по результатам срав​нения статистических параметров по​лученных моделей был признан тот, который предполагает обработку кван​товохимических моделей молекул уг​леводородов в паре с соответствую​щим анионом, структуру которого мо​делируют путем удаления одного из атомов водорода исходной молекулы. Для молекул, содержащих в своем со​ставе гетероатомы – потенциальные акцепторы протона, центром иониза​ции является гетероатом.
	A new approach to QSPR-modeling involves the calculation of molecular quantum-chemical and geometrical descriptors for pairs of molecules and related ions. The values of molecular descriptors are calculated both for the structures of molecules that make up database and for related ions and as difference between the corresponding descriptors of molecule and ion. This approach allows to find a quantitative assessment of the properties of mole​cules that can not be determined based on the structure of the molecule in a stationary state. The aim of the study is to eliminate uncertainty in the procedure of descriptors calculation for aromatic and aliphatic hydrocarbons. In the most effective algorithm of calculating of molecular descriptors all molecules having electron donor atoms are treated in pair with the corresponding cation, where the added hydrogen atom is attached to the heteroatom, hydrocarbon molecules are treated in pair with the corresponding anion where one of hydrogen atoms of initial molecule is removed.
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