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В настоящее время экспериментальному  и теоретическому исследованию процессов комплексообразования производных 2-фенил-3-гидроксихромона с катионами щелочноземельных металлов (Me2+) в неводных растворителях посвящено большое количество работ, что связано с их широким применением в фармации, физической и аналитической химии.
Как было показано ранее [1], для корректного термодинамиского описания комплексообразования между Me2+ и лигандом (L): Me2+ + L = [MeL]2+, KL, необходим учет ионной ассоциации между катионом (Me2+) и анионом (An-) исходной соли : Me2+ + An- = MeAn+, KAI.
В данной работе определены константы комплексообразования (KL) Ba2+, Ca2+ и Mg2+ с 2-фенил-3-гидроксихромоном (flv) и константы ассоциации по первой ступени (KAI) в ацетонитриле (AN) при температурах 5-55ºC по экспериментальным кондуктометрическим данным систем Me(ClO4)2 – flv – AN. Для обработки кондуктометрических данных использовался оригинальный метод, описанный ранее в [1, 2]. Было установлено, что константы ассоциации для Ba(ClO4)2 и Ca(ClO4)2 на порядок превышают константы комплексообразования.
Для описания микроскопической структуры комплексов [Baflv]2+ и [Caflv]2+ было выполнено МД моделирование систем 1Me2+ + 1flv + 215 AN с помощью пакета MDCNT [3] при 25ºC. Было показано, что координационные числа катионов по отношению к молекулам ацетонитрила снижаются на одну или две единицы. Эти результаты позволяют сделать вывод, что комплексы [Baflv]2+ и [Caflv]2+ не образуют хелатные комплексы.
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