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Благодаря своим уникальным свойствам, краун-эфиры получили широкое распространение в аналитической, синтетической органической и неорганической химии. Их применение определяется, прежде всего, избирательной способностью связывать катионы определенного размера в зависимости от величины цикла и размера внутренней полости. При этом сольватация (в частности, гидратация) играет важнейшую роль в стабилизации комплексов 18-краун-6 (18C6). Для прогнозирования оптимальных условий выделения таких комплексов из водных растворов необходимо располагать информацией о термодинамических характеристиках кристаллогидратов краун-эфира и фазовых равновесиях с их участием, сведения о которых в литературе фрагментарны и противоречивы.
Цель настоящей работы состояла в построении диаграммы плавкости двухкомпонентной системы 18-краун-6–вода. Были решены следующие задачи:

· уточнены состав и свойства соединений, образующихся в указанной системе;

· с помощью полученных данных и известных ранее термодинамических характеристик фаз системы определены параметры модели NRTL, позволяющие адекватно описать весь набор имеющихся экспериментальных данных; 

· рассчитана фазовая диаграмма системы 18-краун-6–вода, проведен сравнительный анализ результатов расчета с литературными данными.

Гидраты краун-эфира 18C6(nН2O (n ≈ 6,8,12) получали при кристаллизации смеси стехиометрических количеств исходных реагентов с последующей фильтрацией. Содержание воды в кристаллогидрате определяли по методу Фишера. Методом дифференциальной сканирующей калориметрии (ДСК) на калориметре DSC 204 F1 Phoenix фирмы NETZSCH были определены температуры конгруэнтного и инконгруэнтного плавления, а также энтальпия плавления 18С6(6H2O. Результаты эксперимента подтвердили корректность проведенных нами оценок энтальпии плавления кристаллогидрата по методике, описанной в [1]. Построение фазовой диаграммы проводили в программном комплексе PhDi, разработанном в лаборатории химической термодинамики (http://td.chem.msu.ru).
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