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Согласно концепции неклассических катионных ПАВ в неклассических
КПАВ гидрофобность углеводородных радикалов фрагментируется (разрыва-
ется) полярными гетероатомными группировками. Такая структура обеспечи-
вает их физико-химические свойства и адсорбционное поведение,
отличающиеся от классических ПАВ. Дифильная природа ПАВ приводит к
образованию в растворах различных наноструктур, наиболее известными из
которых являются мицеллы. При изучении мицеллярных растворов ПАВ в
последние десятилетия все более широкое применение находит вычисли-
тельный эксперимент, позволяющий получать детальную информацию о
структурных и термодинамических характеристиках изучаемых систем. В
данной работе в качестве объектов исследования был использован ряд ве-
ществ, синтезированных в ИОФХ им. Арбузова КазНЦ РАН, относящихся к
классу имидазолиниевых соединений.

Задачей исследования являлось компьютерное моделирование раство-
ров КПАВ с целью изучения изменений, происходящих в их поведении, при
варьировании концентрации и температуры. В процессе достижения цели
были решены следующие задачи: первое - описано строение одиночных мо-
лекул КПАВ в рамках силового поля OPLSAA и оптимизирована их геомет-
рическая структура, второе - на основании полученных одиночных молекул
созданы системы, моделирующие водные (SPC модель воды) растворы ПАВ
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разной концентрации, третье - исследован процесс агрегации молекул
КЛАВ молекулярно-динамическим методом (пакет GROMACS v.4.5.3) при
их различной концентрации и температуре, на основе анализа функций ради-
ального распределения рассчитаны значения критической концентрации
мицеллообразования (ККМ).

Изучение температурной зависимости ККМ позволило оценить изме-
нение термодинамических параметров моделируемых систем в процессе ми-
целлообразования. При этом процесс мицеллообразования является
самопроизвольным (AG°M < 0), изменение энтальпии и энтропии процесса
положительно. Анализ данных показывает, что на процесс мицеллообразова-
ния в водных растворах существенно влияет структура воды, которая способ-
ствует выталкиванию углеводородных радикалов из раствора; одновременно
частично разрушается структура воды. Поэтому с образованием мицелл в
растворах высвобождается структурированная вода, что и приводит к увели-
чению энтропии.
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Одним из наиболее перспективных областей органического синтеза яв-
ляется химия эпоксидных соединений. Прямое эпоксидирование алкенов пе-
роксидом водорода в присутствии пероксокомплексов переходных металлов
обеспечивает высокую селективность образования эпоксидов, однако более
высокая пероксидазная активность характерна для пероксогетерополисоеди-
нений, например, вольфрама (VI) и фосфора (V).

Исследование реакции эпоксидирования алкенов направлено на реше-
ние фундаментальной проблемы создания нового типа каталитически актив-
ных фосфатооксопероксовольфрамовых соединений, генерирующихся in situ^
в двухфазных водно-органических системах и экспериментальное установле-
ние их состава методом молярных отношений по данным каталитической ак-
тивности систем в модельных реакциях эпоксидирования гексена-1 и
циклогексена пероксидом водорода, в условиях межфазного катализа (МФК).

В работе проведены экспериментальные исследования влияния соот*
ношения реагентов Na2WC>4 и Н3РО4 (в присутствии избытка НгО2) и рН
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