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Ìåòîäîì ñïåêòðîñêîïèè êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà èññëåäîâàíû áèíàðíûå ñìåñè ìåòèëîâîãî, 

ýòèëîâîãî, èçîàìèëîâîãî ñïèðòîâ è óêñóñíîé êèñëîòû ñ âîäîé â ðàçëè÷íûõ ñîîòíîøåíèÿõ. Ïðè èçìåíåíèè 
êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêîãî ðàñòâîðèòåëÿ â ðàñòâîðå îò âîäû äî ÷èñòîãî ðàñòâîðèòåëÿ íàáëþäàþòñÿ èçìå-
íåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñ âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï â äèàïàçîíå 2600–3800 ñì–1. Äëÿ êîëè-
÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêè ïàðöèàëüíîé êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêîãî êîìïîíåíòà âûáðàíà èíòåãðàëüíàÿ 
èíòåíñèâíîñòü ICH âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï, íîðìèðîâàííàÿ íà ñóììàðíóþ èíòåíñèâíîñòü ïîëîñ ÑÍ- 
è ÎÍ-êîëåáàíèé (ICH + IOH) â äèàïàçîíå 2600–3800 ñì–1. Ïðè òàêîé íîðìèðîâêå äëÿ ñïåêòðîâ âñåõ ñìåñåé 
èíòåíñèâíîñòü ICH/(ICH + IOH) ëèíåéíî çàâèñèò îò îáúåìíîé äîëè îðãàíè÷åñêîãî ðàñòâîðèòåëÿ âî âñåì èñ-
ñëåäîâàííîì äèàïàçîíå åãî êîíöåíòðàöèé. Ýòî äàåò âîçìîæíîñòü áåñêîíòàêòíûì ñïîñîáîì îïðåäåëÿòü ñî-
äåðæàíèå îðãàíè÷åñêèõ ðàñòâîðèòåëåé, â òîì ÷èñëå ãîðþ÷èõ è òîêñè÷íûõ, â èõ ñìåñè ñ âîäîé. Îòíîñèòåëü-
íàÿ ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ îáúåìíîé äîëè ýòàíîëà, ìåòàíîëà è óêñóñíîé êèñëîòû â âîäå ñîñòàâèëà 0,5; 
1,1 è 1,5% ñîîòâåòñòâåííî. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîìáèíàöèîííîå ðàññåÿíèå ñâåòà, ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïïû, âîäíûå ðàñòâîðû, îðãàíè÷åñêèå 
ðàñòâîðèòåëè, îïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè; Raman scattering, ÑÍ- and ÎÍ-groups, aqueous solutions, organic 
solvents, determination of concentration. 

 
Ââåäåíèå 

Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðîáëå-
ìà îáíàðóæåíèÿ ðàçëè÷íûõ îðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ, 
â òîì ÷èñëå âçðûâî- è îãíåîïàñíûõ êîìïîíåíòîâ,  
â æèäêîì ñîñòîÿíèè ÿâëÿåòñÿ âåñüìà àêòóàëüíîé, 
îíà åùå äàëåêà îò ñâîåãî ðåøåíèÿ, îñîáåííî â ïëà-
íå ïðàêòè÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ. ßñíî, ÷òî ïðè 
ýòîì íà ïåðåäíèé ïëàí äîëæíû âûõîäèòü âûñîêî-
÷óâñòâèòåëüíûå áåñêîíòàêòíûå ìåòîäû àíàëèçà, 
ðàáîòàþùèå â ðåæèìå ðåàëüíîãî âðåìåíè [1]. Ñó-
ùåñòâóþùèå ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñïîñîáû îáíàðó-
æåíèÿ îïàñíûõ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ïðåäïîëà-
ãàþò îòáîð è àíàëèç ïðîá. Íàïðèìåð, âîçìîæíî 
äåòåêòèðîâàíèå òàêèõ âåùåñòâ ñ ïîìîùüþ ñïåöè-
àëüíûõ ñîåäèíåíèé, ìåíÿþùèõ îêðàñêó â èõ ïðè-
ñóòñòâèè [2], îäíàêî â ýòîì ñëó÷àå íåâîçìîæíî îá-
íàðóæèòü îïàñíîå âåùåñòâî áåñêîíòàêòíî, íå íàðó-
øàÿ ãåðìåòè÷íîñòü óïàêîâêè.  

Äèñòàíöèîííûå (èëè áåñêîíòàêòíûå) ìåòîäû 
èññëåäîâàíèÿ îðãàíè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ â ãàçîâîé, 
òâåðäîé è æèäêîé ôàçàõ îñíîâûâàþòñÿ íà îïòè÷å- 
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ñêèõ ìåòîäàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ëàçåðîâ â êà÷åñòâå 
èñòî÷íèêà âîçáóæäàþùåãî èçëó÷åíèÿ [3]. Äëÿ îá-
íàðóæåíèÿ è êîëè÷åñòâåííîé äèàãíîñòèêè îðãàíè-
÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ ïðèìåíÿþòñÿ ôëóîðåñöåíòíûå 
ìåòîäû àíàëèçà [4], ìåòîä äèôôåðåíöèàëüíîé îïòè-
÷åñêîé àáñîðáöèîííîé ñïåêòðîñêîïèè â ÈÊ-äèàïà-
çîíå ñ îòðàæåíèåì èçëó÷åíèÿ îò òîïîãðàôè÷åñêîé 
ìèøåíè [5], ñïåêòðîñêîïèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ëà-
çåðíî-èñêðîâîé ýìèññèîííîé ñïåêòðîìåòðèè  [6, 7]. 
Îäíèì èç ýôôåêòèâíûõ ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ ëà-
çåðíîé êîëåáàòåëüíîé ñïåêòðîñêîïèè îðãàíè÷åñêèõ 
êîìïîíåíòîâ ñìåñåé ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ìàòðè÷íîé ÈÊ-
ñïåêòðîñêîïèè, çàêëþ÷àþùèéñÿ â ñòàáèëèçàöèè 
ïîëó÷àåìûõ â ãàçîâîé ôàçå ïðîäóêòîâ â ñðåäå 
èíåðòíîãî âåùåñòâà ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ è èõ 
ðåãèñòðàöèè ñ ïîìîùüþ ÈÊ-ñïåêòðîâ [8–11].  

Äëÿ îáíàðóæåíèÿ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé,  
â òîì ÷èñëå ãîðþ÷èõ è òîêñè÷íûõ æèäêîñòåé, êàê  
â îòêðûòûõ, òàê è â çàêðûòûõ ïðîçðà÷íûõ ïëàñòè-
êîâûõ èëè ñòåêëÿííûõ êîíòåéíåðàõ, âåñüìà ïåðñïåê-
òèâíûì ÿâëÿåòñÿ ïðèìåíåíèå ìåòîäà ñïåêòðîñêîïèè 
êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ (ÊÐ) ñâåòà, ðåàëèçóå-
ìîãî â äèñòàíöèîííîì âàðèàíòå [6, 12, 13]. Èçâåñòíî 
ìíîãî ïóáëèêàöèé ïî ñïåêòðîñêîïèè ÊÐ âîäíûõ 
ðàñòâîðîâ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé [14–16]. Áîëü-
øèíñòâî èç íèõ ïîñâÿùåíî èçó÷åíèþ ìîëåêóëÿðíûõ 
âçàèìîäåéñòâèé â áèíàðíûõ ðàñòâîðàõ [14, 16], 
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ïðîöåññàì îáðàçîâàíèÿ àññîöèàòîâ è ãèäðàòîâ â ñìå-
ñÿõ [15, 16], à íå ðåøåíèþ ïðàêòè÷åñêèõ çàäà÷ êî-
ëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà.  

Ê îñîáîìó òèïó æèäêîñòåé îòíîñèòñÿ ýòèëîâûé 
ñïèðò – ïî îáúåìó ïðîèçâîäñòâà îí çàíèìàåò îäíî 
èç ïåðâûõ ìåñò ñðåäè îðãàíè÷åñêèõ ïðîäóêòîâ. Ïî-
ñêîëüêó ýòàíîë øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â ïðîèçâîäñòâå, 
â òîì ÷èñëå â ïèùåâîé ïðîìûøëåííîñòè, ãäå èíî-
ãäà âûÿâëÿþòñÿ ñëó÷àè èñïîëüçîâàíèÿ ñóððîãàòíîãî 
àëêîãîëÿ, òî âåñüìà àêòóàëüíûì ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà 
÷óâñòâèòåëüíûõ è íàäåæíûõ ìåòîäîâ èäåíòèôèêàöèè 
ñïèðòîâ è îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè âîäíî-ñïèðòîâûõ 
ðàñòâîðîâ, â ÷àñòíîñòè ìåòîäîì ÊÐ- ñïåêòðîñêîïèè. 
Â ñïåêòðå ÊÐ èíòåíñèâíîñòè êîëåáàòåëüíûõ ïîëîñ 
ãðóïï ìîëåêóë ýòàíîëà ìîíîòîííî óâåëè÷èâàþòñÿ  
ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè ñïèðòà. Íà ýòîì îñíîâàí 
ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ñîäåðæàíèÿ ýòàíîëà â âîäíî-
ýòàíîëüíûõ ðàñòâîðàõ è àëêîãîëüíûõ íàïèòêàõ  
ñ ïîìîùüþ ÊÐ-ñïåêòðîñêîïèè [17–19].  

Àâòîðû ðàáîòû [17] äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîíöåí-
òðàöèè ýòàíîëà èñïîëüçîâàëè èíòåãðàëüíóþ èíòåí-
ñèâíîñòü ÑÍ-ïîëîñû ñ ìàêñèìóìîì 2941 ñì–1 è ïî-
ëó÷èëè òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ñïèðòà 
1%. Â ðàáîòå [18] êîíöåíòðàöèÿ ýòàíîëà â ðàñòâî-
ðàõ è àëêîãîëüíûõ íàïèòêàõ îïðåäåëÿëàñü ïî èíòå-
ãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ïîëîñû ñ ìàêñèìóìîì 
888 ñì–1 èëè ñîâîêóïíîñòè ëèíèé íà ÷àñòîòàõ 888, 
1062 è 1462 ñì–1. Ïðè ýòîì ñóììàðíàÿ èíòåíñèâ-
íîñòü ïåðå÷èñëåííûõ ëèíèé èñïîëüçîâàëàñü äëÿ 
íîðìèðîâêè íàèáîëåå èíòåíñèâíîé èç íèõ ñ ìàêñè-
ìóìîì 888 ñì–1. Òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ ýòàíîëà â ïðî-
áàõ ñîñòàâèëà îò îäíîãî äî íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ. 
Ðàáîòû [17, 18] ïîñâÿùåíû ðàçðàáîòêå íåäîðîãîãî 
ÊÐ-ñïåêòðîìåòðà äëÿ îáó÷åíèÿ ñòóäåíòîâ ñòàðøèõ 
êóðñîâ, ïîýòîìó â íèõ íå ñòàâèëàñü çàäà÷à ïðåöè-
çèîííûõ èçìåðåíèé. 

Ðàíåå â ñâîèõ èññëåäîâàíèÿõ ìû ïîêàçàëè, ÷òî 
ñîîòíîøåíèå êîìïîíåíòîâ â âîäíî-ýòàíîëüíîì ðàñ-
òâîðå ìîæíî îïðåäåëèòü ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ïî 
ñîîòíîøåíèþ èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñ 
êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï ICH è ÎÍ-ãðóïï IOH [19–21]. 
Ðåãèñòðèðóåìûå çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè ëèíèé ÊÐ 
çàâèñÿò îò ïàðàìåòðîâ ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâ-
êè (ìîùíîñòè ëàçåðà, ÷óâñòâèòåëüíîñòè ñèñòåìû 
ðåãèñòðàöèè, ïðîçðà÷íîñòè îáðàçöà è ò.ä.), ïîýòîìó 
äëÿ ïðåöèçèîííîãî èçìåðåíèÿ êîíöåíòðàöèè ýòàíî-
ëà â ïðîáàõ ñ ïîìîùüþ ñïåêòðîñêîïèè ÊÐ íåîáõî-
äèìî âûáðàòü íàäëåæàùóþ íîðìèðîâêó ïîëîñû. 
Èñêëþ÷èòü çàâèñèìîñòü ìåòîäà îò ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ ôàêòîðîâ óäàëîñü ñ ïîìîùüþ íîðìèðîâêè èí-
òåíñèâíîñòè ïîëîñ ÑÍ-ãðóïï (2600–3050 ñì–1) èëè 
ÎÍ-ãðóïï (3050–3800 ñì–1) íà èõ ñóììàðíóþ èí-
òåíñèâíîñòü IÑH + IÎH. Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè 
íîðìèðîâàííûõ èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé 
ICH/(IÑH + IÎH) è IOH/(IÑH + IÎH) îò êîíöåíòðàöèè 
ýòàíîëà â ðàñòâîðå, âûðàæåííîé â îáúåìíûõ ïðî-
öåíòàõ, ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ àïïðîêñèìèðîâàëèñü 
ëèíåéíûìè ôóíêöèÿìè [19]. Ýòè ëèíåéíûå çàâèñè-
ìîñòè ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñîäåð-
æàíèÿ ýòàíîëà â âîäíî-ñïèðòîâûõ ðàñòâîðàõ,  
â òîì ÷èñëå äëÿ îïðåäåëåíèÿ êðåïîñòè àëêîãîëüíûõ 
íàïèòêîâ áåñêîíòàêòíûì ñïîñîáîì.  

Öåëü äàííîé ðàáîòû çàêëþ÷àëàñü â èññëåäîâà-
íèè ñïåêòðîâ ÊÐ â áèíàðíûõ ñìåñÿõ âîäû ñ ìåòà-
íîëîì, èçîàìèëîâûì ñïèðòîì è óêñóñíîé êèñëîòîé, 
ðàçðàáîòêå ìåòîäà îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè êîì-
ïîíåíòîâ, à òàêæå îöåíêå ïîãðåøíîñòåé èçìåðåíèÿ 
êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ â òàêèõ ñèñòåìàõ è âîä-
íî-ýòàíîëüíûõ ðàñòâîðàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñïåê-
òðîñêîïèè ÊÐ ñâåòà. 

Ìåòîäèêà ýêñïåðèìåíòà  
Ðàñòâîðû îðãàíè÷åñêèõ æèäêîñòåé â âîäå ïðè-

ãîòàâëèâàëè ñìåøåíèåì îáúåìîâ ÷èñòûõ ðàñòâîðè-
òåëåé â îïðåäåëåííûõ ïðîïîðöèÿõ. Êîíöåíòðàöèè 
ðàñòâîðîâ âûðàæåíû â îáúåìíûõ äîëÿõ ÷èñòîãî 
âåùåñòâà ïî îòíîøåíèþ ê ñóììàðíîìó îáúåìó æèä-
êîñòåé. Èçìåðåíèå ñïåêòðîâ ÊÐ ïðîâîäèëè íà ëàçåð-
íîì ÊÐ-ñïåêòðîìåòðå, ïîäðîáíî îïèñàííîì â ðàáî-
òàõ [20, 21]. Âîçáóæäåíèå ñïåêòðîâ ÊÐ ñâåòà îñóùå-
ñòâëÿëîñü èçëó÷åíèåì àðãîíîâîãî ëàçåðà ñ äëèíîé 
âîëíû 488 íì è ìîùíîñòüþ îêîëî 350 ìÂò. Ðåãèñò-
ðàöèÿ ñïåêòðîâ ïðîâîäèëàñü ÏÇÑ-êàìåðîé ïîñëå 
ïðîõîæäåíèÿ ñèãíàëà ÷åðåç äâîéíîé ìîíîõðîìàòîð 
(Acton, ðåøåòêà 900 øòð./ìì, ôîêóñíîå ðàññòîÿíèå 
500 ìì). Òåìïåðàòóðà ïðîá âî âðåìÿ ýêñïåðèìåíòà 
ïîääåðæèâàëàñü ðàâíîé (22,0 ± 0,2) Ñ. Ñïåêòðû 
íîðìèðîâàëèñü íà ìîùíîñòü ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ  
è âðåìÿ íàêîïëåíèÿ ñïåêòðà.  

Ñïåêòðû ÊÐ áèíàðíûõ ñìåñåé 
ìåòàíîëà, èçîàìèëîâîãî ñïèðòà  

è óêñóñíîé êèñëîòû ñ âîäîé  
â îáëàñòè âàëåíòíûõ êîëåáàíèé  

ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï 
Êîëåáàòåëüíûå ñïåêòðû î÷åíü ÷óâñòâèòåëüíû  

ê ïðèðîäå âíóòðè- è ìåæìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé [22], 
÷òî äåëàåò ìåòîä ñïåêòðîñêîïèè ÊÐ óíèêàëüíûì 
èíñòðóìåíòîì äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è èäåíòèôèêàöèè 
ðàñòâîðåííûõ âåùåñòâ [23, 24]. Ñïåêòðû ÊÐ îðãà-
íè÷åñêèõ âåùåñòâ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íàáîð ïîëîñ, 
îáóñëîâëåííûõ õàðàêòåðèñòè÷åñêèìè êîëåáàíèÿìè 
ôóíêöèîíàëüíûõ ãðóïï ìîëåêóë – ãèäðîêñèëüíûõ, 
êàðáîêñèëüíûõ, àìèíîãðóïï è ò.ä. (ðèñ. 1, à, 
ðèñ. 2, à, ðèñ. 3, à). Äëÿ îðãàíè÷åñêèõ ðàñòâîðèòå-
ëåé áîëüøèíñòâî òàêèõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé íàõî-
äèòñÿ â îáëàñòè 500–1500 ñì–1, êîòîðàÿ íàçûâàåòñÿ 
«îáëàñòüþ îòïå÷àòêîâ ïàëüöåâ». Ñîâîêóïíîñòü ïî-
ëîñ ÊÐ â «îáëàñòè îòïå÷àòêîâ ïàëüöåâ» ÿâëÿåòñÿ 
èíäèâèäóàëüíîé õàðàêòåðèñòèêîé ñîåäèíåíèÿ è åãî 
èäåíòèôèêàöèîííûì ïðèçíàêîì.  

Ñïåêòðû ÊÐ â îáëàñòè âàëåíòíûõ êîëåáàíèé 
ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï áèíàðíûõ ñìåñåé ìåòàíîëà, óê-
ñóñíîé êèñëîòû è èçîàìèëîâîãî ñïèðòà ñ âîäîé  
ñ ðàçëè÷íûì ñîîòíîøåíèåì êîìïîíåíòîâ ïîêàçàíû 
íà ðèñ. 1, á, ðèñ. 2, á, ðèñ. 3, á. Äëÿ èçîàìèëîâîãî 
ñïèðòà ïðèâåäåíû ïðèáëèçèòåëüíûå ñîîòíîøåíèÿ 
êîìïîíåíòîâ ðàñòâîðà, òàê êàê èç-çà ïëîõîé ðàñ-
òâîðèìîñòè ñïèðòà â âîäå êîíöåíòðàöèÿ èçîàìèëî-
âîãî ñïèðòà â èññëåäóåìîì îáúåìå êþâåòû ìîæåò 
îòëè÷àòüñÿ îò ñðåäíåé ïî îáðàçöó. 
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Â îáëàñòè ÷àñòîò 2600–3800 ñì–1 íàáëþäàþòñÿ 
ïîëîñû âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï. Ïî-
ëîñà êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï â äèàïàçîíå 2600–3100 ñì–1 
èìååò íåñêîëüêî ÷åòêî ðàçðåøàþùèõñÿ ïèêîâ. Êî-
ëè÷åñòâî, ïîëîæåíèå, øèðèíà è èíòåíñèâíîñòü ïè-
êîâ êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï çàâèñÿò îò òèïà è êîíöåí-
òðàöèè îðãàíè÷åñêîãî êîìïîíåíòà. Äëÿ èçîàìèëîâî-

ãî ñïèðòà âàëåíòíûå ïîëîñû ÑÍ èìåþò áîëåå 
ñëîæíóþ ñòðóêòóðó èç-çà áîëåå ñëîæíîãî ñòðîåíèÿ 
ìîëåêóëû ýòîãî ñïèðòà ïî ñðàâíåíèþ ñ äâóìÿ äðó-
ãèìè îðãàíè÷åñêèìè ðàñòâîðèòåëÿìè. Ñòðóêòóðó 
ÑÍ-ïîëîñ ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ èäåíòèôèêàöèè 
ðàñòâîðèòåëåé â ìíîãîêîìïîíåíòíûõ æèäêèõ ñìå-
ñÿõ ïðè íàëè÷èè êàòàëîãà ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ. 
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 à  á 
Ðèñ. 1. Ñïåêòðû ÊÐ äëÿ ñìåñåé ìåòàíîë/âîäà ñ ðàçëè÷íûì ñîîòíîøåíèåì êîìïîíåíòîâ: à – â îáëàñòè íèçêèõ ÷àñòîò;  
 á – â îáëàñòè âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï 
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Ðèñ. 2. Ñïåêòðû ÊÐ äëÿ ñìåñåé óêñóñíàÿ êèñëîòà/âîäà ñ ðàçëè÷íûì ñîîòíîøåíèåì êîìïîíåíòîâ: à – â îáëàñòè íèçêèõ  
 ÷àñòîò; á – â îáëàñòè âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï 
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 à  á 
Ðèñ. 3. Ñïåêòðû ÊÐ äëÿ ñìåñåé èçîàìèëîâûé ñïèðò/âîäà ñ ðàçëè÷íûì ñîîòíîøåíèåì êîìïîíåíòîâ: à – â îáëàñòè íèçêèõ  
 ÷àñòîò; á – â îáëàñòè âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï 
 

Ïîëîñà êîëåáàíèé ãèäðîêñèëüíûõ ãðóïï âîäû 
è ñïèðòîâ ðàñïîëîæåíà â áîëåå âûñîêî÷àñòîòíîé 
îáëàñòè è èìååò áóëüøóþ øèðèíó ïî ñðàâíåíèþ  
ñ ïîëîñîé êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï. Ïðè óâåëè÷åíèè 
êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêîãî ðàñòâîðèòåëÿ â âîäíîì 
ðàñòâîðå íàáëþäàþòñÿ óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòåé 
ïîëîñ âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï è îäíîâðå-
ìåííîå óìåíüøåíèå èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñû êîëåáà-
íèé ÎÍ-ãðóïï. Âêëàä â âàëåíòíûå êîëåáàíèÿ ÑÍ-
ãðóïï äàþò òîëüêî ìîëåêóëû îðãàíè÷åñêîãî ðàñòâî-
ðèòåëÿ. Îñíîâíîé âêëàä â ôîðìèðîâàíèå ïîëîñû 
ÎÍ-êîëåáàíèé âíîñÿò ìîëåêóëû âîäû, íî âêëàä 
ãèäðîêñèëüíûõ ãðóïï ñïèðòîâ òàêæå ïðèñóòñòâóåò  
è çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèè ñïèðòà.  

Îïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè 
îðãàíè÷åñêîãî êîìïîíåíòà â âîäíûõ 

ðàñòâîðàõ ïî ñïåêòðàì ÊÐ 
Äëÿ êîëè÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêè ïàðöèàëü-

íîé êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêîãî êîìïîíåíòà, êàê  
è â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ ïî èçó÷åíèþ âîäíî-ýòàíîëü-
íûõ ðàñòâîðîâ [19–21], áûëà âûáðàíà èíòåãðàëü-
íàÿ èíòåíñèâíîñòü ICH âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ-
ãðóïï, íîðìèðîâàííàÿ íà ñóììàðíóþ èíòåíñèâíîñòü 
ïîëîñ ÑÍ- è ÎÍ-êîëåáàíèé (ICH + IOH) â äèàïàçî-
íå 2600–3800 ñì–1. Çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè ïîëî-
ñû ÑÍ èíòåãðèðîâàëèñü â äèàïàçîíå âîëíîâûõ ÷è-
ñåë 2600–3050 ñì–1, à ïîëîñû ÎÍ – â äèàïàçîíå 
3050–3800 ñì–1. Îêàçàëîñü, ÷òî äëÿ ìåòàíîëà è óê-
ñóñíîé êèñëîòû (ðèñ. 4), êàê è äëÿ ýòàíîëà [19], 
íîðìèðîâàííàÿ èíòåíñèâíîñòü ICH/(ICH + IOH) ëè-
íåéíî çàâèñèò îò îáúåìíîé äîëè îðãàíè÷åñêîãî ðàñ-

òâîðèòåëÿ âî âñåì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé äëÿ êà-
æäîé èç èññëåäîâàííûõ îðãàíè÷åñêèõ æèäêîñòåé 
(íà ðèñ. 4 ýòî ëèíåéíûå àïïðîêñèìàöèè y(x), R2 – 
ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå îòêëîíåíèå ïîëó÷åííûõ â ðå-
çóëüòàòå àïïðîêñèìàöèè çíà÷åíèé îðäèíàò îò èñ-
õîäíûõ çíà÷åíèé íîðìèðîâàííûõ èíòåãðàëüíûõ 
èíòåíñèâíîñòåé). Êîýôôèöèåíòû ëèíåéíîé ðåãðåñ-
ñèè êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè äëÿ âîäíûõ 
ðàñòâîðîâ ìåòàíîëà è óêñóñíîé êèñëîòû îêàçàëèñü 
î÷åíü áëèçêè ìåæäó ñîáîé, íî îòëè÷àþòñÿ îò òàêî-
âîãî äëÿ âîäíî-ýòàíîëüíûõ ðàñòâîðîâ. Ïðè âû-
áðàííîé íàìè íîðìèðîâêå èíòåíñèâíîñòü ïîëîñû 
êîëåáàíèé ÎÍ-ãðóïï IÎH/(ICH + IOH) òàêæå ëè-
íåéíî çàâèñèò îò îáúåìíîé äîëè îðãàíè÷åñêîãî ðàñ-
òâîðèòåëÿ, ñ òåì æå ÷èñëîâûì çíà÷åíèåì êîýôôè-
öèåíòà ëèíåéíîé ðåãðåññèè, âçÿòûì ñ ïðîòèâîïî-
ëîæíûì çíàêîì. 

Ïîñòðîåííàÿ òàêèì îáðàçîì êîíöåíòðàöèîííàÿ 
çàâèñèìîñòü íîðìèðîâàííîé èíòåíñèâíîñòè ìîæåò 
ñëóæèòü â êà÷åñòâå êàëèáðîâî÷íîé çàâèñèìîñòè äëÿ 
îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè æèäêîñòåé â äâóõêîìïî-
íåíòíîé ñðåäå. Äëÿ ðàñòâîðîâ ñ íåèçâåñòíûì ñîîòíî-
øåíèåì êîìïîíåíòîâ èçìåðÿåòñÿ ñïåêòð ÊÐ, âû÷èñëÿ-
åòñÿ íîðìèðîâàííàÿ èíòåíñèâíîñòü ICH/(ICH + IOH) 
è ïî ýòîé âåëè÷èíå ñ ïîìîùüþ êîýôôèöèåíòîâ ëè-
íåéíîé ðåãðåññèè êàëèáðîâî÷íîé çàâèñèìîñòè âû-
÷èñëÿåòñÿ êîíöåíòðàöèÿ îðãàíè÷åñêîãî êîìïîíåíòà 
â âîäå, âûðàæåííàÿ â îáúåìíûõ äîëÿõ èëè îáúåì-
íûõ ïðîöåíòàõ. 

Ïðè ðàñ÷åòå èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïî-
ëîñ âàæíóþ ðîëü èãðàåò ñïîñîá ðàçäåëåíèÿ âêëàäîâ 
÷àñòè÷íî ïåðåêðûâàþùèõñÿ ïîëîñ âàëåíòíûõ êîëå-
áàíèé ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï. Íàïðèìåð, íà ÷àñòîòàõ 
ìåíåå 3050 ñì–1 ïðîÿâëÿåòñÿ êðûëî ÎÍ-ïîëîñû, 
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 à  á 
Ðèñ. 4. Çàâèñèìîñòü îò îáúåìíîé äîëè ìåòàíîëà (à) è óêñóñíîé êèñëîòû (á) èíòåãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ICH âàëåíòíûõ 
êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï, íîðìèðîâàííîé íà ñóììàðíóþ èíòåíñèâíîñòü (ICH + IÎH) êîëåáàíèé ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï â äèàïàçîíå  
 2600–3800 ñì–1 

 
à íà ÷àñòîòàõ áîëåå 3050 ñì–1 – ÷àñòü êðûëà âà-
ëåíòíîé ÑÍ-ïîëîñû. Èíòåãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü 
êàæäîé èç ïîëîñ êîëåáàíèé ÑÍ è ÎÍ ðàññ÷èòûâà-
ëàñü íåñêîëüêèìè ñïîñîáàìè: èíòåãðèðîâàíèåì ïîëîñ 
â ðàçëè÷íûõ ïðåäåëàõ âîëíîâûõ ÷èñåë èëè èíòåã-
ðèðîâàíèåì ñîîòâåòñòâóþùèõ ñîñòàâëÿþùèõ ïîñëå 
ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî êîíòóðà íà êîìïîíåíòû 
ìåòîäîì ìàòåìàòè÷åñêîé äåêîíâîëþöèè [25]. Âî âñåõ 
ñëó÷àÿõ ïðè óñëîâèè ñîáëþäåíèÿ âûáðàííîé íîð-
ìèðîâêè ïîëîñ ÊÐ (íà ñóììàðíóþ èíòåíñèâíîñòü 
ÑÍ- è ÎÍ-ïîëîñ) êà÷åñòâî ëèíåéíîé àïïðîêñèìà-
öèè êîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé ïðàêòè÷åñêè 
íå èçìåíÿëîñü, ïîýòîìó äëÿ äàëüíåéøåé ïðîâåðêè 
àëãîðèòìà è îöåíêè ïîãðåøíîñòè ìåòîäà áûëî âû-
áðàíî âû÷èñëåíèå èíòåãðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé  
â óêàçàííûõ ñïåêòðàëüíûõ äèàïàçîíàõ êàê íàèáî-
ëåå ïðîñòîå íà ïðàêòèêå. 

Îöåíêà òî÷íîñòè ïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà ïðîâî-
äèëàñü ïóòåì ñðàâíåíèÿ êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêî-
ãî ðàñòâîðèòåëÿ (ýòàíîëà, ìåòàíîëà, óêñóñíîé êè-
ñëîòû) â ðàñòâîðå, îïðåäåëåííîé îïèñàííûì âûøå 
ñïîñîáîì ïî ñïåêòðàì ÊÐ ñâåòà, è íîìèíàëüíîé, 
èçâåñòíîé èç ïðèãîòîâëåíèÿ ðàñòâîðîâ. Äëÿ êàæäî-
ãî ðàñòâîðèòåëÿ òàêîå ñðàâíåíèå ïðîâîäèëîñü ïî 
ñåðèè ñïåêòðîâ äëÿ 24 ðàñòâîðîâ ñ ñîîòíîøåíèåì 
êîìïîíåíòîâ, ìåíÿþùèìñÿ îò 0 äî ÷èñòîãî ðàñòâî-
ðèòåëÿ. Óñðåäíåííàÿ ïî ñåðèè ñïåêòðîâ îòíîñè-
òåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ îáúåìíîé äîëè 
ýòàíîëà, ìåòàíîëà è óêñóñíîé êèñëîòû â âîäå ñî-
ñòàâèëà 0,5; 1,1 è 1,5% ñîîòâåòñòâåííî. Äëÿ èçî-
àìèëîâîãî ñïèðòà íå óäàëîñü ïîëó÷èòü ïîäîáíîé 
êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè èç-çà ïëîõîé ðàñ-
òâîðèìîñòè ýòîãî âåùåñòâà â âîäå. Ñîîòâåòñòâåííî, 
íåâîçìîæíî áûëî ïðèìåíèòü îïèñàííûé ìåòîä äëÿ 
îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ â ñìåñè.  

Îòìåòèì, ÷òî äàííûé ñïîñîá ìîæåò áûòü ïðè-
ìåíåí è ïðè äåòåêòèðîâàíèè ñèãíàëà ÊÐ ÷åðåç ïðî-
çðà÷íûé ïëàñòèêîâûé èëè ñòåêëÿííûé êîíòåéíåð 
áåç âñêðûòèÿ òàðû. Ïðîâåäåííûå íàìè òåñòîâûå 
ýêñïåðèìåíòû ïîêàçàëè, ÷òî ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ 
êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêîãî ðàñòâîðèòåëÿ â çàïå-
÷àòàííîé ñòåêëÿííîé áóòûëêå ïðè çîíäèðîâàíèè 
îáðàçöà ÷åðåç ñòåêëî èëè ïëàñòèê çàâèñèò îò êà÷å-
ñòâà ìàòåðèàëà êîíòåéíåðà, íî, â ïðèíöèïå, ìåòîä 
è â ýòîì ñëó÷àå îáåñïå÷èâàåò òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ 
êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿ äî íåñêîëü-
êèõ ïðîöåíòîâ. Äðóãèå âàðèàíòû ðåàëèçàöèè ìåòîäà 
îïðåäåëåíèÿ ïàðöèàëüíûõ êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ  
â ìíîãîêîìïîíåíòíûõ æèäêîñòÿõ ñ ïîìîùüþ ñïåê-
òðîñêîïèè ÊÐ ñâåòà âêëþ÷àþò çîíäèðîâàíèå æèä-
êîñòåé ñ ïîìîùüþ ïîãðóæàåìîãî â êàíèñòðó, öèñòåð-
íó, áåíçîáàê ñâåòîâîäà èëè àíàëèç æèäêîñòè â ïî-
òîêå íåïðåðûâíûì ñïîñîáîì. 

Çàêëþ÷åíèå 

Ìåòîäîì ñïåêòðîñêîïèè êîìáèíàöèîííîãî ðàñ-
ñåÿíèÿ ñâåòà èññëåäîâàíû áèíàðíûå ñìåñè ìåòèëî-
âîãî, ýòèëîâîãî, èçîàìèëîâîãî ñïèðòîâ è óêñóñíîé 
êèñëîòû ñ âîäîé â øèðîêîì äèàïàçîíå êîíöåíòðà-
öèé. Èçìåíåíèå ñîîòíîøåíèÿ êîìïîíåíòîâ áèíàð-
íûõ ðàñòâîðîâ ïðîÿâëÿåòñÿ â èçìåíåíèè ñîîòíîøå-
íèÿ èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñ âàëåíòíûõ êîëåáàíèé 
ÑÍ- è ÎÍ-ãðóïï â äèàïàçîíå âîëíîâûõ ÷èñåë 
2600–3800 ñì–1. Äëÿ êîëè÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòè-
êè ïàðöèàëüíîé êîíöåíòðàöèè îðãàíè÷åñêîãî êîì-
ïîíåíòà áûëà âûáðàíà èíòåãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü 
ICH âàëåíòíûõ êîëåáàíèé ÑÍ-ãðóïï, íîðìèðîâàí-
íàÿ íà ñóììàðíóþ èíòåíñèâíîñòü ïîëîñ ÑÍ- è ÎÍ-
êîëåáàíèé (ICH + IOH) â äèàïàçîíå 2600–3800 ñì–1. 
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Ïðè òàêîé íîðìèðîâêå èíòåíñèâíîñòü ICH/(ICH + IOH) 
ëèíåéíî çàâèñèò îò îáúåìíîé äîëè îðãàíè÷åñêîãî 
ðàñòâîðèòåëÿ äëÿ êàæäîé èç èññëåäîâàííûõ îðãà-
íè÷åñêèõ æèäêîñòåé âî âñåì äèàïàçîíå êîíöåíòðà-
öèé. Ýòî äàåò âîçìîæíîñòü áåñêîíòàêòíûì ñïîñî-
áîì (èëè äèñòàíöèîííî) îïðåäåëÿòü ñîäåðæàíèå 
îðãàíè÷åñêîãî ðàñòâîðèòåëÿ â åãî ñìåñè ñ âîäîé. 
Îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ îáúåìíîé 
äîëè ýòàíîëà, ìåòàíîëà è óêñóñíîé êèñëîòû â âîäå 
ñîñòàâèëà 0,5; 1,1 è 1,5% ñîîòâåòñòâåííî. Îòìåòèì, 
÷òî äàííûé àëãîðèòì îïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè 
âîäíî-ñïèðòîâûõ ðàñòâîðîâ íå çàâèñèò îò àïïàðà-
òóðíûõ ôàêòîðîâ è ïðîçðà÷íîñòè ñðåäû, ïîñêîëüêó 
èñïîëüçóþòñÿ íå àáñîëþòíûå èçìåðåíèÿ èíòåíñèâ-
íîñòåé ñïåêòðà, à íîðìèðîâàííûå âåëè÷èíû.  
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S.V. Patsaeva, Ò.À. Dolenko, S.A. Burikov, V.I. Yuzhakov. Remote determination of concentration of 

organic solvents in binary mixtures using Raman spectroscopy. 
Binary mixtures of methanol, ethanol, isoamyl alcohol, and acetic acid with water in various proportions 

have been studied using Raman spectroscopy. Upon variations in organic solvent concentration in water changes 
in intensities ratio for bands of ÑÍ- and ÎÍ-group stretching vibrations within a spectral range 2600–
3800 cm–1 were observed. For quantitative characterization of partial concentrations of solvents mixed with wa-
ter, we have chosen an integral intensity ICH of CH-stretching band, normalized to the sum (ICH + IOH) of both 
ÑÍ- and ÎÍ-group stretching bands taken within the 2600–3800 cm–1 wavenumber interval. Using this type of 
intensity normalization, we get the value ICH/(ICH + IOH) which depends linearly on the volume fraction of an 
organic solvent in aqueous solution throughout the whole studied range of its concentration. Raman spectros-
copy with normalization to sum of both CH- and ÎÍ-group stretching bands gives possibility of non-contact 
detection and quantification of flammable or toxic liquid mixed with water. Relative accuracy of concentration 
determination for ethanol, methanol, and acetic acid in water was achieved as good as 0.5, 1.1, and 1.5%, re-
spectively. 


