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Аннотация
Впервые предложен способ получения монохлор- и монобром-о-ксилолов галогенированием о-ксилола N-хлор- и N-бромсахаринами в мягких условиях без использования катализаторов. Исследовано влияние соотношения реагентов, продолжительности и температуры проведения процесса на выход целевого продукта и соотношение образующихся изомеров.
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Аннотация
Разработан двухстадийный способ получения бензальдегида на основе бензилового спирта. Изучено влияние соотношения и природы реагентов, продолжительности и температуры проведения процесса на выход и чистоту целевого продукта, также исследовано образование побочных продуктов в зависимости от условий реакции.
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Синтез моногалогенфталевых кислот окислением соответствующих замещенных о-ксилолов разбавленной азотной кислотой
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Аннотация
Разработан способ получения моногалогензамещенных фталевых кислот окислением соответствующих о-ксилолов разбавленной азотной кислотой при повышенном давлении. Исследовано влияние соотношения реагентов на выход целевого продукта и состав образующихся побочных продуктов. Разработан способ выделения целевого продукта экстракцией этилацетатом, позволяющий увеличить выход продуктов.
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Электрохимическое окисление п-ксилола в присутствии солей Сe4+
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Аннотация
Рассмотрены особенности непрямого электрохимического окисления п-ксилола при катализе солями церия. Предложена схема процесса окисления с учетом образования катионного интермедиата. Проанализировано влияние среды на соотношение продуктов реакции. Разработана методика совместного получения п-толуилового альдегида и 4-метилбензилацетата.
Ключевые слова: анодное окисление, п-ксилол, п-толуиловый альдегид, п-толуилацетат, катион-переносчик.
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Раздел III. МЕТОДЫ ИСПЫТАНИЙ ВЕЩЕСТВ И МАТЕРИАЛОВ
Пыжьянов И.В., Трубицын М.Г., Петрунин В.А., Кондратьев В.Б.
Количественная зависимость коэффициента диффузии паров органических веществ в воздухе от их структуры
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Аннотация
Описана глобальная математическая модель количественной зависимости «структура-свойство» (КЗСС) для коэффициента диффузии паров органических веществ различных классов в воздухе при 25°С, включающая молекулярные дескрипторы нового класса ‒ комбинированные молекулярные дескрипторы. Авторами были использованы значения коэффициентов диффузии паров 115 органических соединений в обучающей группе и 17 в тестовой. Статистические характеристики множественной регрессионной модели КЗСС: стандартное отклонение ‒ 0,316 см2·с-1, коэффициент детерминации – 0,956.
Ключевые слова: комбинированные молекулярные дескрипторы; количественная зависимость «структура-свойство»; молекулярные дескрипторы; квантово-химические дескрипторы; коэффициент диффузии; множественная регрессия.
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Определение мышьяка в пробах органических жидкостей 
методом ИСП–МС
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Аннотация
В работе предложен способ определения мышьяка методом масс-спектрометрии с индуктивно-связанной плазмой в пробах органических жидкостей. Проведено сравнение извлечения мышьяка из органической матрицы с помощью стандартного кислотного разложения в открытых сосудах и минерализации в микроволновой печи. Показано, что микроволновое разложение более эффективно для образцов, содержащих органические соединения. Разработанные способы подготовки проб с органической матрицей успешно апробированы на модельных образцах и применялись при определении мышьяка в ходе выполнения профессиональных тестов Организации по запрещению химического оружия (ОЗХО).

Ключевые слова: масс-спектрометрия с индуктивно-связанной плазмой (ИСП–МС), определение содержания мышьяка, пробоподготовка, кислотное разложение, микроволновое разложение, профессиональные тесты ОЗХО.
Библиография
1. Конвенция о запрещении разработки, производства, накопления и применения химического оружия и о его уничтожении. Международная конференция по подписанию Конвенции. GE.92-61926, Париж, 1993. Бюллетень международных договоров. 1998. N 4. С. 3–116.

2. Recommended operating procedures for analysis in the verification of chemical disarmament / Editor: P. Vanninen. Helsinki: The Ministry for Foreign Affairs of Finland, 2017. 809 p. URL: http://www.helsinki.fi/verifin/bluebook (дата обращения 12.12.2019).

3. Рыбальченко И.В. Роль аналитической химии в обеспечении междуна​родного контроля исполнения Конвенции о запрещении химического оружия // Российский химический журнал (Журнал Российского химического общества им. Д. И. Менделеева). 2007. Т. LI. N 2. С. 101–108.

4. Тютюнник О.А., Гецина М.Л., Торопченова Е.С., Кубракова И.В. Микро​волновая пробоподготовка природных объектов к атомно-абсорбционному определению ртути и других токсичных элементов // Журнал аналитической химии. 2013. Т. 68. N 5. С. 420–429. DOI: 10.7868/S0044450213050162.

5. Щукин В.М., Ерина А.А., Лисман Е.С., Ваганова О.А. Проблемы нормирования мышьяка в бурых водорослях и лекарственных препаратах на их основе // Ведомости Научного центра экспертизы средств медицинского применения. 2019. Т 9. N 3. С. 167–172. DOI: 10.30895/1991291920221214155.

6. Rabb S.A., Le M.D., Yu L.L. A novel approach to converting alkylated arsenic to arsenic acid for accurate ICP-OES determination of total arsenic in candidate speciation standards // Microchemical Journal. 2018. Vol. 143. P. 133–139. DOI: 10.1016/j.microc.2018.07.022.

7. ПНДФ 16.1:2.3:3.11-98. Количественный химический анализ почв. Методика выполнения измерений содержания металлов в твердых объектах методом спектрометрии с индуктивно-связанной плазмой. М.: Центр исследования и контроля воды, 2005. 28 с.

8. Jinadasa K.K., Pena-Vazquez E., Bermejo-Barrera P., Moreda-Pineiro A. Smart materials for mercury and arsenic determination in food and beverages // Microchemical Journal. 2022. V.179. P–107472. DOI: 10.1016/j.microc. 2022.107472.

9. ЦВ 3.18.05-2005. Качество воды. Методика выполнения измерений элементного состава питьевых, природных, сточных вод и атмосферных осадков методом масс-спектрометрии с ионизацией в индуктивно-связанной плазме. СПб.: Центр исследования и контроля воды, 2005. 19 с.

10. Методика определения микроэлементов в диагностируемых биосубстратах методом масс-спектрометрии с индуктивно-связанной плазмой. Методические рекомендации. М.: Федеральный центр Госсанэпиднадзора Минздрава России, 2003. 22 с.

11. Caumette G., Lienemann C.-P., Merdrignac I. et al. Sensitivity improvement in ICP MS analysis of fuel and light petroleum matrices using a microflow nebulizer and heated spray chamber sample introduction // Talanta. 2009. Vol. 80. P. 1039–1043. DOI: 10.1016/j.talanta.2009.08.017.

12. Santelli R.E., Oliveira E.P., de Carvalho M.F.B. et al. Total sulfur determination in gasoline, kerosene and diesel fuel using inductively coupled plasma optical emission spectrometry after direct sample introduction as detergent emulsions // Spectrochimica Acta Part A: Molecular and Biomolecular spectroscopy. 2008. Vol. 63. P. 800–804. DOI: 10.1016/j.sab.2008.04.020.

13. Sugiyama I., Williams-Jones A.E. An approach to determining nickel, vanadium and other metal concentrations in crude oil // Analytica Chimica Acta. 2018. Vol. 1002. P. 18–25. DOI: 10.1016/j.aca.2017.11.040.

14. Овсиенко С.В., Щукин В.М., Блинкова Е.А., Кузьмина Н.Е. Определение методом масс-спектрометрии с индуктивно связанной плазмой содержания тяжелых металлов, мышьяка и алюминия в лекарственном растительном сырье «Тыквы семена» и нативных продуктах на его основе // Ведомости Научного центра экспертизы средств медицинского применения. Регуляторные исследования и экспертиза лекарственных средств. 2022. Т. 12. N 1. С. 41–55. DOI: 10.30895/1991291920221214155.

15. Никольский Б.П. Справочник химика, том II. М.: Госхимиздат, 1964. 1168 с.
___________________________________________________________________

Раздел IV. ИССЛЕДОВАНИЯ В ОБЛАСТИ ХИМИЧЕСКОЙ И БИОЛОГИЧЕСКОЙ БЕЗОПАСНОСТИ
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Метод сравнения двух групп биообъектов по изменению гематологических и биохимических показателей
1Федеральное государственное унитарное предприятие «Государственный научно-исследовательский институт органической химии и технологии» Государственный научный центр Российской Федерации, Москва 111024
2Федеральное государственное бюджетное учреждение «Центр стратегического планирования и управления медико-биологическими рисками здоровью» Федерального медико-биологического агентства, Москва 119121
Аннотация
Обосновывается, что для надежных статистических выводов при анализе экспериментальных данных целесообразно использовать не простейшие характеристики случайной величины – математическое ожидание и доверительный интервал, оценки которых являются непрерывными случайными величинами, а наиболее полную характеристику случайной величины – закон ее распределения. В статье показано, что случайные величины биохимических показателей крови в теоретическом плане описываются логарифмически нормальным, а не широко используемым на практике нормальным законом распределения. Определены параметры логарифмически нормального закона распределения различных показателей крови белых нелинейных крыс, а также взрослого населения. Разработан способ сравнения двух законов распределения случайной величины биохимического

показателя для двух групп биообъектов (людей) и критерий, по которому осуществляется сравнение. Способ сравнения продемонстрирован на характере изменения некоторых биохимических показателей в контрольной группе и группе сравнения.
Ключевые слова: случайная величина показателя, закон распределения, параметры закона распределения, вероятность совпадения двух законов распределения.
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