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Спектрофотометрия в видимой и УФ-области 
широко используется для исследования свойств 
комплексных соединений. Так,  измеряя оптические 
характеристики, устанавливают состав комплексных 
соединений, рассчитывают молярные коэффи-
циенты поглощения комплексов и константы их 
устойчивости β  [1-3]. Если существует область, 
в которой поглощает только комплекс, то  соот-
ветствующие расчеты ведут, измеряя поглощения 
при единственной длине волны [3, 4]. Если спектры 
исходных соединений и образующихся комплексов 
полностью перекрываются, традиционные способы 
изучения равновесий могут привести к неверным 
результатам. Чем сложнее состав исследуемого 
раствора и чем слабее выражены различия в оп-
тических свойствах равновесных форм, тем менее 
надежно определяются константы устойчивости 
и другие характеристики исследуемых процессов. 

Еще одной из  причин некорректности расчетов 
констант может быть неравноточность измерений 
при разных длинах волн. Это требует проведения 
специальных исследований для выбора оптималь-
ной длины волны [3, 5].

Для повышения надежности получаемых резуль-
татов ряд авторов указывают на целесообразность 
использования всего диапазона длин волн, в котором 
наблюдается поглощение света образующимися 
продуктами реакции [6-14]. Математическая обра-
ботка данных широких спектральных диапазонов 
теоретически  должна обеспечивать более высокую 
надежность получаемых результатов, в том числе 
более точные оценки констант устойчивости ком-
плексных соединений.  В работах, посвященных 
установлению равновесных констант, с этой целью 
применяют  разные хемометрические алгоритмы, 
например чередующихся наименьших квадратов 
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(MСR-ALS) [9-15], а также декомпозиции спектров 
на независимые компоненты (MILCA, SNICA) [12-14]. 
Перспективным, на наш взгляд, может быть также 
метод множественной линейной регрессии (МЛР). 
Но пока такие подходы используются редко – не-
достаточная информированность о наличии 
и доступности необходимых расчетных про-
грамм, а также недостаточно развитая общая  
методология решения подобного рода задач 
препятствуют их широкому применению.  

Цель настоящей работы – показать, что об-
работка больших массивов спектральных данных 
методом множественной линейной регрессии  
позволяет получать  более точные оценки кон-
стант устойчивости комплексных соединений по 
сравнению с традиционными расчетами.

Экспериментальная часть
В качестве объектов исследования были 

взяты две группы соединений. В первую группу 
вошли следующие системы – комплексы  Zn+2 с 
ксиленоловым оранжевым, Рb+2 с ЭДТА,  сульфо-
салицилатные комплексы Cu+2 (далее заряды ком-
плексных и других ионов  для краткости опущены). 
Эти системы хорошо изучены, подробно описаны в 
литературе, широко применяются в практике хими-
ческого анализа [15-17]. Выбор систем с известными 
характеристиками состава и устойчивости дает 
возможность сравнить получаемые результаты 
с известными, неоднократно проверенными на 
практике литературными данными [18, 19], и тем 
самым оценить их правильность.

Вторую группу составили системы, сведения 
о которых весьма малы. Это  комплексы Cu+2 и Рb+2  
с 1-(2-пиридилазо)-2-нафтолом (ПАН) в водных 
растворах. ПАН  один из наиболее чувствительных 
реагентов класса гетероциклических азосоедине-
ний, образует комплексные соединения с ионами 
многих металлов. В ходе анализа эти комплексы 
обычно извлекают в органическую фазу, и данные 
об их составах и устойчивости в водной фазе в 
известной нам литературе отсутствуют [20, 21]. 
Сведения о том, какие по составу  и прочности 

комплексы ПАН образует с ионами металлов в 
водной среде,  интересны не только с теоретиче-
ской, но и с практической стороны –  возможность 
определять ионы металла непосредственно в воде, 
без проведения этапа экстракционного извлече-
ния,  позволит существенно сократить  время и 
трудозатраты  на выполнение анализа [22].

Исходные растворы  солей металлов (5.10-2 

М), сульфосалициловой кислоты ССК (10-2 М)   и 
ксиленолового оранжевого КО (5.10-4 М) готовили  
в дистиллированной воде по точной навеске ре-
активов квалификации х.ч., раствор ЭДТА (5.10-2 

М) готовили из фиксанала. Исходный раствор 
ПАН  (5.10-3М) ввиду его плохой растворимости 
в воде готовили в этаноле.  Рабочие растворы 
готовили в день проведения эксперимента путем 
соответствующего разбавления исходных, с до-
бавлением буферных систем, в мерных колбах 
объемом 200 см3. Выбор рН сделан на основании 
литературных данных – в  указанных средах выходы 
образующихся комплексов максимальны. Для всех 
систем были приготовлены изомолярные серии 
растворов (по 10-18 смесей) с общей молярной 
концентрацией порядка  n.10-5 М и переменным 
соотношением  ионов металла и реагента от 10 
: 1 до 1 : 10.  Каждый раствор готовили не менее 
трех раз. Составы комплексов всех исследованных 
систем, их термодинамические (lg βТ) и условные 
значения констант (lg βусл), среда и  общие молярные 
концентрации растворов смесей приведены в табл. 
1.  Значения условных констант были вычислены 
из термодинамических констант соответствующих 
комплексов [18] с учетом протекания побочных 
реакций, а именно: протонирования лиганда при 
заданном рН раствора и образования малопрочных 
комплексов ионов металлов с ионами соответ-
ствующих буферных систем [23].  Для комплекса 
ионов цинка с КО приведены литературные данные 
условной константы  устойчивости [19].

Регистрацию спектров растворов проводили 
на спектрофотометре СФ-2000 в кварцевых кюве-
тах толщиной l = 1.0 см, в диапазоне 320-750 нм с 
шагом сканирования 0.2 нм. Условия регистрации 

таблица 1 
Характеристики исследованных систем

Система Состав
комплексов lg βТ  [18] lg βусл

Общая
С.105, М Среда

Zn-КО 1 : 1 - 6.20* 3.6 Ацетатный буферный 
раствор, рН = 5.7

Pb-ЭДТА 1 : 1 18.04 7.32 9.0 Ацетатный буферный 
раствор, рН = 4.4

Cu-ССК 1 : 1
1 : 2

9.52
16.45

6.01
12.94 3.0 Аммиачный буферный 

раствор, рН = 10.3

Pb-ПАН ? - - 8.0 Фосфатный буферный 
раствор, рН = 6.5

Cu-ПАН ? - - 12.0
Примечание: * – по литературным данным [19].



352

Аналитика и контроль.       2012.        Т. 16.        № 4.

спектров (температура, pH, ионная сила раство-
ров) были постоянны. 

Вычисление равновесных концентраций 
комплексов и констант устойчивости  по 
поглощению при единичной дине волны.  Для 
этого использовали данные изомолярных серий, 
построенные при аналитической длине волны в 
координатах ΔА – СR/Собщ.  Разность оптической 
плотности ΔА находили по формуле:

n.10-5 М и переменным соотношением  ионов металла и реагента от 10 : 1 до 1 

: 10.  Каждый раствор готовили не менее трех раз. Составы комплексов всех 

исследованных систем, их термодинамические (lg βТ) и условные значения 

констант (lg βусл), среда и  общие молярные концентрации растворов смесей 

приведены в табл. 1.  Значения условных констант были вычислены из 

термодинамических констант соответствующих комплексов [18] с учетом 

протекания побочных реакций, а именно: протонирования лиганда при 

заданном рН раствора и образования малопрочных комплексов ионов 

металлов с ионами соответствующих буферных систем [23].  Для комплекса 

ионов цинка с КО приведены литературные данные условной константы  

устойчивости [19]. 

Регистрацию спектров растворов проводили на спектрофотометре СФ-

2000 в кварцевых кюветах толщиной l = 1.0 см, в диапазоне 320-750 нм с 

шагом сканирования 0.2 нм. Условия регистрации спектров (температура, 

pH, ионная сила растворов) были постоянны.  

Вычисление равновесных концентраций комплексов и констант 

устойчивости  по поглощению при единичной дине волны.  Для этого 

использовали данные изомолярных серий, построенные при аналитической 

длине волны в координатах ΔА – СR/Собщ.  Разность оптической плотности 

ΔА находили по формуле: 

 ΔА = Асмеси - АR - АМ   .                                                (1) 

В литературе описаны расчеты, предполагающие вначале вычисление 

молярных коэффициентов поглощения комплексов ε, а затем – их 

равновесных концентраций [3]. Мы предлагаем вести расчет, не требующий 

нахождения ε, на основе закона действия масс и закона Бера. Для этого 

измеряем ΔА двух (i-го и j-го) растворов изомолярной серии, полагая, что  
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Выражаем константу устойчивости βусл через 
равновесные концентрации комплексов и концен-
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Итак, если в растворе образуется единствен-
ный комплекс, то для расчета константы достаточно 
взять любые две смеси изомолярной серии. Если 
в растворе  могут образовываться два комплекса, 

то по смесям с соотношением М:R от 10 : 1 до 5 
: 5 вычисляем константу комплекса состава 1 : 1, 
а по смесям с соотношением М:R  от 3 : 7 до  1 : 
10 – константу комплекса состава 1 : 2, делая  при 
этом допущение, что в смесях образуется един-
ственный комплекс. 

Вычисление равновесных концентраций 
и констант устойчивости  по поглощению 
в широком спектральном диапазоне.  Расчет 
концентрации комплекса можно вести и с использо-
ванием данных широких спектральных диапазонов, 
но для этого надо знать коэффициенты поглощения 
комплекса при всех длинах волн. Учитывая, что 
спектры лиганда (или комплексообразователя) и 
комплексного соединения сильно перекрываются, 
рассчитать коэффициенты можно только по спектрам 
смесей известного состава, например, методом 
множественной линейной регрессии (непрямая 
градуировка) [24, 25]. С этой целью, используя 
найденные   при единичной длине волны значения 
констант, вычисляем равновесные концентрации 
ионов металла, лиганда и комплексов в растворах 
нескольких модельных смесей  (в данной работе 
для каждой системы потребовалось не более пяти 
смесей, назовем их градуировочными). Затем по 
их  спектрам методом МЛР  находим коэффици-
енты поглощения комплекса, ионов металла и 
лиганда. Теперь для нахождения равновесных 
концентраций всех частиц можно использовать 
широкие спектральные диапазоны. По спектрам 
оставшихся  смесей решаем обратную задачу:  ис-
пользуя коэффициенты, вычисляем методом МЛР 
равновесные концентрации всех частиц, после 
чего повторяем расчет константы устойчивости.

Все вычисления методом МЛР вели с по-
мощью специальной программы Optic-MLR, на-
писанной в пакете МATLAB  [26].   В отсутствие 
специализированных программ расчеты можно 
выполнять в пакете Excel. 

результаты и их обсуждение
Анализ систем с известными характери-

стиками состава и устойчивости комплексов. 
Во всех случаях области поглощения комплексов 
перекрывались  с областями поглощения либо ли-
ганда, либо комплексообразователя, т.е. областей 
индивидуального поглощения  частиц  не было. Для 
построения изомолярных кривых были выбраны 
длины волн, при которых отмечались наибольшие 
значения ΔА, это 570, 244  и 220 нм соответственно 
для систем Zn-КО,  Pb-ЭДТА и Сu-ССК. 

В случае образования единственного ком-
плекса состава 1 : 1 (системы Pb-ЭДТА, Zn-КО) изо-
молярные кривые имеют один, хорошо выраженный 
максимум.  Отсутствие  четкого максимума может 
свидетельствовать об образовании нескольких 
комплексов, как, например, в системе Cu-ССК, 
когда образуются комплексы составов 1 : 1 и 1 : 2. 
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Вычисленные нами по экспериментальным 
данным при единичной длине волны значения 
условных констант устойчивости комплексов Zn с 
КО и Cu с ССК  хорошо согласуются с константами, 
приведенными в табл.1. Так, для комплекса  Zn-КО 
lg βусл = 6.22 ± 0.24. Для сульфосалицилатных ком-
плексов меди составов  1 : 1 и 1 : 2 lg βусл равны  5.87 
± 0.09 и 12.76 ± 0.76 соответственно, следовательно, 
принятые при вычислении констант допущения об 
образовании в смесях единственного комплекса 
оказались оправданы. Хуже оказались результаты, 
полученные для комплексоната свинца. Вычис-
ленное по экспериментальным данным значение 
lg βусл  равно 8.32 ± 0.21, а это на порядок больше, 
чем значение  lg βусл, рассчитанное с  применением 
справочного значения термодинамической кон-
станты устойчивости (табл. 1). Итак, вычисления 
констант при единичной длине волны, как видно, 
не всегда дают правильные результаты. 

Затем для нахождения равновесных концен-
траций частиц в растворах применили метод МЛР 
в широком спектральном диапазоне. В табл. 2 при-
ведены в качестве примера результаты анализа 
некоторых модельных смесей Pb-ЭДТА и Zn-КО с 
разным соотношением ионов металлов и лигандов. 
Там же указаны  использованные в расчетах спек-
тральные диапазоны – как правило, это области 
максимальных поглощений комплексов.  Во всех 
случаях относительные погрешности определения 
общих концентраций ионов металла и лиганда 
достаточно малы, т.е. найденные равновесные 
концентрации адекватно описывают составы рас-
творов. Это дает основание  использовать их для 
повторного расчета констант устойчивости. 

Переход к многоволновой спектрофотоме-
трии позволил  установить интересный факт. В 
смесях с избытком ЭДТА найденное значение lg 
βусл комплексоната свинца  хорошо согласуется с 
литературными данными (табл. 1), а в смесях  с 
избытком ионов металла lg βусл  оказывается при-
мерно на порядок меньше (табл.3). Сравнение 
средних по коэффициенту Стьюдента указывает 
на  то, что различия статистически значимы (tкрит = 
2.45, P = 0.95, tэксп = 4.65, n1 = n2 = 4). Аналогичная 
зависимость наблюдается в растворах Zn-КО. И 
в этом случае значение константы в смесях с 
избытком ионов цинка оказывается меньше, чем 
в смесях с избытком лиганда (табл.3). Различие 
является статистически значимым, что было до-
казано сравнением средних двух выборок по кри-
терию Вилкоксона-Манна-Уитни (λкрит = 1.96,  P = 
0.95, λэксп = 2.74, n1 = n2 = 6) [27]. Очевидно,  в рас-
творах с малым содержанием лиганда в большей 
степени заметна роль конкурирующих реакций 
образования комплексов ионов металла с ионами 
буферной системы. 

В системе Cu-ССК найденные равновесные 
концентрации частиц также адекватно описывают 
составы смесей, а вычисленные по ним условные 
константы устойчивости lg β1усл = 5.91 ± 0.31, lg β2усл 
=12.77 ± 0.50 хорошо согласуются с  литературным  
данными, приведенными в табл. 1. Эффекта из-
менения констант в зависимости от соотношения 
ионов металла и лиганда, в отличие от предыду-
щих систем,  в растворах выявлено не было, их 
значения оставались примерно постоянными во 
всех смесях. 

таблица 3
Условные константы устойчивости комплексов Pb-ЭДТА и Zn-КО, вычисленные при единичной длине 
волны и с использованием спектральных диапазонов

Смеси, используемые 
для вычисления 

констант

lg βусл lg βусл
(расчет по  

литературным
данным)

при
единичной длине 

волны

в спектральном 
диапазоне

Избыток Pb 8.31 ± 0.52 5.38 ± 0.48 7.32Избыток ЭДТА 6.99 ± 0.57
Избыток Zn 6.22 ± 0.24 5.65 ± 0.11 6.20
Избыток КО 6,48 ± 0,32

таблица 2
Расчет равновесных составов смесей Pb-ЭДТА и Zn-КО методом МЛР

Смеси
(спектральный 

диапазон)

Введено
С.105, М

Равновесные
концентрации

[С].105 ,М

Найдено С.105, 
М

Отн. 
погрешность,

δ, %
Ме R [Me] [R] [MeR] Me R Me R

Pb-ЭДТА
(234-244 нм)

8.10 1.80 6.50 0.20 1.70 8.20 1.90 1.2 5.6
5.00 8.40 0.10 3.00 5.10 5.20 8.10 4.0 - 3.6

Zn-КО
(400-600 нм) 

0.50 3.60 0.09 3.20 0.40 0.49 3.60 - 2.0 0.7
2.40 1.60 0.80 0.04 1.60 2.40 1.64 0.0 2.5
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Таким образом, расчет равновесных кон-
центраций частиц с применением метода МЛР в 
широком спектральном диапазоне позволил, во-
первых,  точнее вычислить значение константы 
устойчивости комплексоната свинца в выбранных 
условиях (при рН = 4.4), на что указывает ее хоро-
шее согласование с литературными данными;  во-
вторых, для комплексов Pb-ЭДТА и  Zn-КО выявить 
закономерности, которые не удается обнаружить с 
помощью традиционных способов расчета, а именно 
– уменьшение условной константы устойчивости  в 
растворах с малыми содержаниями лигандов. Что 
касается системы Cu-ССК, то заметного выигрыша 
переход к многоволновой спектрофотометрии в 
данном случае не дал – константы комплексов, 
вычисленные тем и другим способом, совпадают 
между собой и  с литературными данными.

Следующим этапом  была оценка возможности  
использования вычисленных коэффициентов для 
установления равновесных составов растворов и 
нахождения условных констант  при изменении рН 
растворов.   С этой целью были повторно приго-
товлены несколько растворов смесей  (с избытком 
лиганда)   в тех же буферных системах, но с мень-
шими значениями рН. Как видно из результатов, 
приведенных в табл. 4, значения логарифмов 
условных констант, найденные с применением 
данных широких спектральных диапазонов, с по-
нижением рН уменьшаются. Это соответствует 
теории комплексообразования, т.к. известно, что 
вследствие  протонирования лиганда прочность 
комплексов при подкислении растворов уменьшается. 
Полученные результаты  хорошо согласуются  со 
значениями  lg βусл, рассчитанными на основании 
литературных данных. Традиционные расчеты кон-
стант по поглощению при единичной длине волны 
в большинстве случаев дают сильно завышенные 
результаты и не отражают снижения процесса ком-
плексообразования, которое в действительности 
происходит в растворах.  Следовательно, расчет 
констант с использованием алгоритма МЛР для 
всех исследованных систем оказывается в данном 
случае точнее, чем вычисления при единичной 
длине волны.  

Анализ систем с неизвестными характери-
стиками состава и устойчивости комплексов. 
Из структурной формулы 1-(2-пиридилазо)-2-нафтола 
можно заключить, что с ионами меди и свинца  
возможно образование комплексов состава 1 : 1, 
или 1 : 2. Но образуются ли в водных растворах 
оба комплекса, или присутствует только один – не-
известно. Исследование проводили в фосфатной 
буферной системе (рН = 6.2), чтобы максимально 
снизить возможность образования комплексов 
ионов металлов с буферным раствором.  ПАН в 
диапазоне рН = 4–8 находится в молекулярной 
форме RH и не вступает в побочную реакцию 
протонирования [20]. 

В присутствии ионов свинца или меди спектры  
водных растворов ПАН (рис. 1, крив. 1) меняют 
вид – в первом случае увеличивается общее по-
глощение раствора практически без изменения 
области максимального поглощения (рис.1, крив. 
2). Во втором случае интенсивность поглощения 
почти не изменяется, зато максимум поглощения 
смещается в длинноволновую область –  с 470 
до 560 нм (рис. 1, крив. 3). Для построения изо-
молярных кривых в качестве аналитических длин 
волн были выбраны 550 нм для системы Си-ПАН  
и  548 нм для системы Рb–ПАН. 

Полученные изомолярные кривые имели 
разный вид (рис. 2). С ионами меди, судя по  кривой, 

таблица 4 
Условные константы устойчивости  комплексов при разных значения рН

Система рН 
lg β усл

lg βусл  расчетн.при единичной 
длине волны

в спектральном 
диапазоне

Cu-ССК
10.3 5.87 ± 0.08

12.76 ± 0.76
5.91 ± 0.31

12.77 ± 0.50
6.01
13.0

8.9 6.37 ± 0.52
12.19 ± 0.62

5.22 ± 0.60
9.44 ± 0.74

5.57
9.70

Zn-КО 5.7 6.22 ± 0.24 6.10 ± 0.71 6.20
4.7 7.02 ± 0.07 5.69 ± 0.35 5.97

Pb-ЭДТА 4.4 8.32 ± 0.21 7.46 ± 0.29 7.32
3.0 3.17 ± 0.06 6.50 ± 0.16 7.01
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Рис. 1. Спектры поглощения растворов ПАН  и его 
смесей с ионами металлов: 1 – ПАН , 2 – ПАН с  
Pb2+ , 3 – ПАН с Cu2+; СПАН  = CСu  =  СPb =  2 10-5 M
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имеющей достаточно четкий максимум, идет реак-
ция образования комплекса состава 1 : 2 (рис. 2, а). 
А вот отсутствие хорошо выраженного максимума 
на изомолярной кривой  системы ПАН с ионами 
свинца может свидетельствовать об образовании 
одновременно  двух комплексов 1 : 1 и 1 : 2 (рис. 
2, б).  Исходя из этого, для системы Cu–ПАН мы 
вычислили константу комплекса состава 1:2, она 
оказалась равна  lg β2усл = 8.00 ± 0.18, а для систе-
мы Pb–ПАН две константы, соответственно для 
комплексов составов 1 : 1 и 1 : 2, значения  которых 
составили lg β1усл = 5.81 ± 0.12 и  lg β2усл = 7.88 ± 0.14. 

По найденным константам рассчитали равно-
весные концентрации реагента, ионов металлов, и 
комплексов в пяти  растворах каждой системы  и 
вычислили коэффициенты поглощения. В качестве 
примера на рис. 3 приведены коэффициенты ПАН 
и его комплексов с ионами свинца. Важно отметить, 
что коэффициенты ПАН,  вычисленные по спек-
трам растворов чистого реагента и по спектрам 
смесей практически совпали (R2 = 0.998). Это дает 
нам право предполагать, что и найденные коэф-
фициенты комплексов также близки к истинным.

Методом МЛР с использованием широких 
спектральных диапазонов (400-500 нм для систе-
мы Pb–ПАН и 400-600 нм для системы Сu-ПАН)  
нашли  равновесные концентрации всех частиц 
в тестовых растворах и с их помощью повторно 
вычислили константы устойчивости. В табл. 5 
представлены результаты анализа тестовых сме-
сей, содержащих ионы меди и ПАН. Погрешности 

определения общих концентраций меди и реагента 
не превышают 6 % отн.  Константа устойчивости 
комплекса, вычисленная с использованием полу-
ченных данных, оказывается примерно постоянной 
во всех смесях независимо от соотношения ком-
понентов. При этом ее среднее значение lg β2усл = 
8.32 ± 0.13  достоверно отличается от найденного 
первоначально при единичной длине волны (tэкс = 
2.69, tкрит = 2.04, α = 0.05). 

Данные о концентрации комплекса Сu-[ПАН]2 
в растворах использовали для оценки его мольной 
доли а затем сопоставили полученные значения  
со значениями ΔА. Оказалось, что изменение 
мольной доли комплекса  Сu-[ПАН]2 (рис. 4) в точ-
ности повторяет  изменение ΔА в растворах изо-
молярной серии (рис. 2, а), что может служить 
подтверждением сделанного предположения об 
образовании в системе единственного комплекса 
состава 1 : 2. Аналогичные расчеты были выпол-
нены  и для системы Pb-ПАН.  Значения констант, 
вычисленные с применением результатов, полу-
ченных методом МЛР, также достоверно отличались 
от первоначальных, lg β1усл = 4.91 ± 0.23 и  lg β2усл = 
8.55 ± 0.44 (tэксп 1 = 11.03; tэксп 2 = 5.80; tкрит = 2.37, α = 
0.05), и скорее всего, их оценки ближе к истинным 
значениям условных констант.

Для того чтобы убедиться, что сделанные 
предположения о присутствии в растворах Pb-
ПАН сразу двух комплексов верны,  мы, исходя из 
найденных равновесных концентраций комплексов 
и вычисленных коэффициентов поглощения, рас-
считали, каким должен быть вклад комплексов в 
оптические плотности смесей изомолярной серии 
и сравнили их с экспериментальными значениями 
ΔА. Оказалось, что расчетные значения ΔА близки 
к экспериментальным и отличаются от них не более 
чем на 10 %. Эти результаты дают основание сде-
лать окончательный вывод о том, что в условиях 
проведенного эксперимента между  ионами свинца 
и ПАН протекает реакция с одновременным об-
разованием двух комплексов составов 1 : 1 и 1 : 2.

Таким образом, на примере хорошо изученных 
систем показано, что  многоволновая спектрофо-
тометрия в сочетании с методом МЛР является 
надежным инструментом  для изучения равновесий 
в растворах комплексных соединений и получения 
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более точных оценок констант равновесия. Предло-
женный алгоритм вычисления констант устойчивости, 
сочетающий первичные расчеты при единичной 
длине волны и повторные – с применением дан-
ных широких спектральных диапазонов – хорошо 
зарекомендовал себя и при изучении новых ком-
плексных систем.   Необходимость дополнительных 
исследований в данном направлении очевидна и, 
прежде всего, требуют изучения системы более 
сложного состава, а также  системы  с разными 
характеристиками устойчивости и коэффициен-
тами поглощения.  Это позволит расширить круг 
решаемых задач и будет полезным инструментом 
в исследованиях специалистов, работающих в об-
ласти не только аналитической, но и органической, 
физической химии и т.п.

Работа выполнена при финансовой поддержке 
РФФИ, грант  №12-03-98003.
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таблица 5
Расчет равновесных концентраций методом МЛР (400-600 нм)  и условной константы устойчивости 
комплекса Сu- [ПАН]2

Введено, 
С·105М

Равновесные концентрации, 
[С]·105М

Найдено,  
С·105М

δ, %
lg β2усл

Сu ПАН [Сu] [ПАН] [Сu-[ПАН]2] Сu ПАН Сu ПАН
9.68 2.40 9.24 1.63 0.40 9.64 2.43 - 0.4 1.2 8.21
6.05 6.01 5.28 3.90 0.96 6.24 5.82 3.1 - 3.2 8.10
4.03 8.02 2.47 5.54 1.35 3.82 8.24 - 5.2 2.7 8.25
1.71 10.32 0.40 7.93 1.23 1.63 10.39 - 4.7 0.7 8.69
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SPECTROPHOTOMETRIC DETERMINATION OF CONSTANTS OF 
STABILITY OF COMPLEX COMPOUNDS USING ALGORITHM OF 

MULTIPLE LINEAR REGRESSION

T.Y. Zheleznova, I.V. Vlasova, S.M. Dobrovol’skiy, D.V. Filatova
Omsk State University n.a. F.M. Dostoevskiy

644077 Omsk, pr.Mira, 55а
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The method of multiple linear regression (MLR) was applied for the calculation of the absorption 
coefficients of complex compounds on the spectra of mixtures (a variant of indirect calibration). It is 
shown that the use of the calculated coefficients is expedient for the investigation of equilibrium in 
complex compounds solutions.
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