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Одним із пріоритетних завдань сучасної аналітичної хімії є визначення мікрокількостей речовин, що, в переважній більшості випадків, потребує процедури попереднього концентрування. Міцелярна екстракція фазами неіонних ПАР (НПАР) набула широкого використання для концентрування іонів металів, органічних токсикантів та лікарських засобів. Раціональне створення ефективних міцелярно-екстракційних систем обумовлене закономірностями міжфазового розподілу субстратів різної природи. Для гідрофобних та помірно-гідрофобних сполук у літературі встановлено вплив загальної гідрофобності, заряду та структури молекули субстрату на ефективність їх вилучення у міцелярну фазу НПАР, запропоновані підходи для прогнозування коефіцієнтів розподілу речовин між водною та міцелярною фазами. На противагу до цього, можливості міцелярної екстракції по відношенню сполук гідрофільної природи практично не досліджувалися.

 У роботі досліджено міжфазовий розподіл ряду природних L-амінокислот, як модельних гідрофільних субстратів, у системі вода – міцелярна фаза неіонної ПАР Triton X‑100. Для контролю розподілу амінокислот у міцелярно-екстракційній системі розроблена методика їх титриметричного визначення методом формольного титрування у присутності неіонної ПАР.

У роботі були виміряні ступені вилучення та коефіцієнти розподілу 15-ти амінокислот. Показано, що максимальні ступені вилучення кислот досягаються в умовах існування їх цвіттер-іонних форм. З’ясовано вплив концентрацій неіонної ПАР та амінокислот на параметри міжфазового розподілу. Встановлено, що залежність ступеню вилучення амінокислот від розрахованих чисел гідратації міцелярних фаз, що передають ліофільні властивості фаз, має лінійний характер. Збільшення початкової концентрації амінокислоти при постійній концентрації неіонної ПАР зменшує ступінь вилучення у міцелярну фазу, що пояснюється зменшенням солюбілізаційної ємності утворюваних фаз.  У роботі також встановлено вплив електролітів на ефективність розподілу субстратів у досліджених міцелярно-екстракційних системах. В рамках адитивної моделі екстракції кислот розрахована вільна енергія пересольватації аміноксилот при їх вилученні у міцелярну фазу  Triton X‑100.

Для описання розподілу досліджених амінокислот між водою та міцелярною фазою НПАР було обрано ряд дескрипторів, які в тій чи іншій мірі визначають гідрофобні та структурні властивості амінокислот, зокрема, коефіцієнт розподілу у системі вода-октанол, величина hydropathy-index, загальна молекулярна поверхня, полярність тощо. Розрахована в роботі кореляційна матриця дескрипторів властивостей  та будови молекули амінокислот показує відсутність кореляції більшості параметрів між собою. Встановлено, що жоден із досліджених дескрипторів індивідуально не визначає міцелярну екстракцію амінокислот. Множинна регресія, що враховує молекулярну рефракцію, загальну молекулярну поверхню, максимально можливу кількість водневих зв’язків, які може утворювати молекула, характеризуються достатніми метрологічними показниками для описання міцелярної екстракції амінокислот. Слід зауважити, що використані у цій регресії параметри в тій чи іншій мірі описують структурно-гідрофобні властивості амінокислот. Особливістю запропонованого підходу є відсутність у рівнянні індексу гідрофобності logP, що вказує на суттєву різницю у механізмах міцелярної екстракції ряду гідрофільних амінокислот і помірно-гідрофобних сполук, міцелярна екстракція яких ретельно досліджена у літературі.

