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Метою даної роботи було розроблення високочутливої, селективної та відтворюва-
ної методики екстракційно-фотометричного визначення саліцилової кислоти з викорис-
танням катіонного ціанінового барвника астрафлоксину FF, придатної для аналітичного 
контролю її вмісту у харчових системах, лікарських рослинних екстрактах та біоло-
гічно активних добавках. Для реалізації мети дослідження поставлено та вирішено ряд 
завдань: досліджено умови утворення іонного асоціату саліцилату СК з астрафлоксином 
АФ у водних та водно-органічних середовищах; визначено оптимальні значення кислотно-
сті середовища, концентрацій реагентів, іонної сили та часу екстракції для забезпечення 
максимальної аналітичної чутливості; вивчено спектральні характеристики утвореного 
асоціату та оптимальну довжину хвилі для фотометричних вимірювань; оцінено метро-
логічні показники методики, зокрема межу виявлення, лінійний діапазон визначення, від-
творюваність і правильність, на модельних розчинах саліцилової кислоти.

Теоретичне обґрунтування формування іонного асоціату виконано методами кван-
тово-хімічного та молекулярного моделювання, що підтвердило термодинамічну доціль-
ність процесу та зростання дипольного моменту асоціату, що забезпечує його високу 
екстракційну здатність у органічну фазу і підвищену аналітичну чутливість фотоме-
тричного визначення. Оптимальні умови екстракції передбачають інтервал рН 4–6 та 
концентрацію астрафлоксину АФ (1,6–2,9)•10-4 М, що забезпечує максимальний вихід асо-
ціату толуеном і стабільність аналітичного сигналу. 

Методика апробована на модельних розчинах, де підтверджено її високу відтворю-
ваність, правильність і стабільність, що дозволяє розглядати її як потенційно ефектив-
ний інструмент для подальшого застосування у контролі харчових продуктів, лікарських 
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рослинних екстрактів та біологічно активних добавок. Перспективи подальших дослі-
джень включають вивчення впливу складних харчових матриць і супутніх компонентів 
на аналітичний сигнал, адаптацію методики для експресного контролю якості в умовах 
виробничих та контрольно-аналітичних лабораторій, а також застосування аналогіч-
ного підходу з іншими катіонними барвниками для визначення споріднених фенольних та 
карбоксильних сполук. 

Розроблена методика поєднує простоту виконання, доступність реагентів та високу 
аналітичну чутливість, що робить її перспективною для наукових і прикладних дослі-
джень у сфері харчових технологій і контролю безпеки харчових продуктів.

Ключові слова: саліцилова кислота, астрафлоксин FF, іонний асоціат, екстракцій-
но-фотометричний метод, модельні розчини, харчові системи, аналітичний контроль, 
спектрофотометрія, відтворюваність, аналітична чутливість.

Kormosh Zh. O., Bokhan Yu. V., Novikova N. V., Vohnivenko L. P. Extraction-photometric 
determination of salicylic acid for analytical control of food systems

The aim of this work was to develop a highly sensitive, selective, and reproducible extraction-
photometric method for the determination of salicylic acid using the cationic cyanine dye 
Astrafloxin АF, suitable for analytical control of its content in food systems, medicinal plant 
extracts, and dietary supplements. To achieve this goal, a series of tasks were set and addressed: 
the conditions for the formation of the salicylate ion pair with Astrafloxin АF in aqueous 
and aqueous-organic media were investigated; optimal values of medium acidity, reagent 
concentrations, ionic strength, and extraction time were determined to ensure maximum analytical 
sensitivity; the spectral characteristics of the formed complex and the optimal wavelength for 
photometric measurements were studied; metrological parameters of the method, including the 
detection limit, linear range, reproducibility, and accuracy, were evaluated using model solutions 
of salicylic acid.

The theoretical rationale for ion-pair formation was carried out using quantum-chemical 
and molecular modeling methods, confirming the thermodynamic feasibility of the process and 
the increase in the dipole moment of the complex, which ensures its high extractability into the 
organic phase and enhanced analytical sensitivity for photometric determination. The optimal 
extraction conditions correspond to a pH range of 4–6 and an Astrafloxin АF concentration of 
(1,6–2,9)•10-4 M, providing maximal complex yield with toluene and stability of the analytical 
signal.

The method was tested on model solutions, demonstrating high reproducibility, accuracy, 
and stability, making it a potentially effective tool for further application in the control of food 
products, medicinal plant extracts, and dietary supplements. Prospects for further research include 
studying the influence of complex food matrices and concomitant components on the analytical 
signal, adapting the method for rapid quality control in production and analytical laboratories, 
as well as applying a similar approach with other cationic dyes for the determination of related 
phenolic and carboxylic compounds.

The developed method combines ease of execution, availability of reagents, and high 
analytical sensitivity, making it promising for both scientific and applied research in the field of 
food technology and food safety control.

Key words: salicylic acid, Astrafloxin АF, ion-pair, extraction-photometric method, model 
solutions, food systems, analytical control, spectrophotometry, reproducibility, analytical 
sensitivity.

Вступ. Консерванти та регулятори росту застосовують у харчовій промисло-
вості для збереження смакових властивостей, зовнішнього вигляду, текстури та 
подовження строків придатності продуктів харчування. До таких речовин нале-
жить і саліцилова кислота (СК), яка є ароматичною одноосновною карбоновою 
кислотою природного походження та проявляє виражені біологічно активні вла-
стивості. СК здатна інгібувати розвиток мікроорганізмів, а також функціонує як 
рослинний гормон, що обумовлює її можливу присутність у харчових продуктах 
рослинного походження, лікарських рослинних екстрактах та біологічно актив-
них добавках.

Водночас встановлено, що надлишковий вміст біологічно активних сполук, 
зокрема саліцилової кислоти, у харчових продуктах може спричиняти небажані 
фізіологічні реакції, включаючи алергічні прояви, порушення метаболічного 
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балансу та індивідуальну непереносимість. Клінічні прояви таких реакцій зале-
жать від концентрації речовини, чутливості організму та функціонального стану 
органів і систем, у яких розвивається відповідь. Окрім цього, перевищення допу-
стимого вмісту СК може негативно впливати на органолептичні показники харчо-
вих продуктів, знижуючи їх якість та споживчі властивості.

Саліцилова кислота широко застосовується у медицині, фармацевтичній та 
косметичній промисловості, а також є вихідною сполукою для синтезу ряду лікар-
ських засобів, зокрема саліцилатів, саліциламіду та ацетилсаліцилової кислоти. 
У зв’язку з цим СК може надходити в харчові системи як природним шляхом, 
так і опосередковано – через рослинну сировину, екстракти або продукти суміж-
них виробництв. Це зумовлює необхідність надійного аналітичного контролю її 
вмісту у харчових об’єктах.

Сучасні аналітичні методи визначення саліцилової кислоти у складних харчо-
вих матрицях часто є трудомісткими, потребують дорогого обладнання та трива-
лої пробопідготовки, що обмежує їх застосування в умовах рутинного контролю. 
У цьому контексті перспективними є екстракційно-фотометричні методи з вико-
ристанням катіонних ціанінових барвників, які забезпечують високу чутливість, 
селективність і відносну простоту виконання. Застосування астрафлоксину АФ, 
як реагенту для утворення іонних асоціатів із саліциловою кислотою відкриває 
нові можливості для створення ефективних методик контролю вмісту СК у харчо-
вих продуктах та біологічних екстрактах.

Таким чином, розробка та впровадження високочутливої екстракційно-фото-
метричної методики визначення саліцилової кислоти є важливою науково-прак-
тичною задачею, спрямованою на забезпечення безпеки, якості та відповідності 
харчової продукції сучасним вимогам харчових технологій.

Постановка проблеми. Саліцилова кислота СК (SК) є важливою біологічно 
активною сполукою, яка виконує функції регулятора росту в рослинах, бере 
участь у метаболізмі фенольних сполук, а також є проміжним продуктом синтезу 
фармацевтичних препаратів, косметичних засобів та біологічно активних доба-
вок. У харчовій промисловості СК може бути присутньою як природний компо-
нент у фруктах, овочах, травах та лікарських рослинах, так і як залишкова речо-
вина після обробки рослин регуляторами росту. Контроль за її вмістом у харчових 
продуктах є важливим як для забезпечення безпеки споживачів, так і для дотри-
мання регламентів щодо допустимих концентрацій активних речовин у продуктах 
харчування.

Існуючі методи визначення саліцилової кислоти включають спектрофотоме-
трію, хроматографічні методи та електрохімічні підходи. Проте вони мають сут-
тєві обмеження: потребують дорогого обладнання, тривалого часу на підготовку 
та аналіз, високої кваліфікації персоналу та не завжди забезпечують достатню 
селективність і чутливість при визначенні СК у складних харчових матрицях, де 
присутні поліфеноли, органічні кислоти та інші інтерферуючі речовини. Ці обме-
ження зменшують можливості впровадження таких методик у виробничі лабо-
раторії харчових підприємств, де необхідні оперативні, надійні та високочутливі 
аналітичні підходи.

Відомо, що катіонні ціанінові барвники, зокрема астрафлоксин АF (АФ), ефек-
тивно утворюють комплекси з широким спектром біологічно активних і токсичних 
сполук, що дозволяє підвищити чутливість та селективність аналітичного визна-
чення. Використання таких барвників у методах екстракційно-фотометричного 
аналізу дозволяє спростити процедуру підготовки проб, скоротити час аналізу 
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та забезпечити можливість визначення низьких концентрацій цільових речовин 
у складних середовищах.

Незважаючи на наявність даних про взаємодію катіонних барвників з різними 
органічними кислотами, питання застосування астрафлоксину АФ для екстрак-
ційно-фотометричного визначення саліцилової кислоти саме у харчових систе-
мах досі не достатньо досліджене. Це створює нагальну потребу у розробці нової 
методики, яка поєднувала б високу чутливість, селективність та простоту вико-
нання, забезпечуючи надійний контроль за вмістом СК у продуктах харчування, 
лікарських рослинних екстрактах та біологічно активних добавках.

Таким чином, актуальність дослідження обумовлена не лише науковою заці-
кавленістю в механізмах утворення іонних асоціатів саліцилату з астрафлоксином 
АФ, а й практичною потребою створення швидкої, надійної та доступної аналі-
тичної методики для контролю якості та безпеки харчових продуктів, що містять 
або можуть містити саліцилову кислоту.

Аналіз останніх досліджень і публікацій. Саліцилова кислота (СК) є об’єк-
том численних наукових досліджень у різних галузях – від органічного синтезу до 
фармацевтики та харчових технологій [1-21]. Її аналітичне визначення у складних 
матрицях викликає особливий інтерес через необхідність контролю за безпекою 
та якістю продуктів харчування, лікарських рослинних екстрактів та біологічно 
активних добавок.

Сучасні методики спектрофотометричного визначення органічних кислот та 
фармацевтичних сполук активно розробляються українськими та міжнародними 
науковцями. Так, дослідження Кормош Ж. та співавт. показали ефективність фото-
метричного визначення різних фармацевтичних сполук, включно з 5-нітро-2-гід-
роксибензеновою кислотою [2], фуросемідом [3], етакриновою кислотою [4], 
флурбіпрофеном [5], 2-метил-4-хлорфеноксиоцтовою кислотою [6] та нестеро-
їдними протизапальними препаратами [7]. Вони продемонстрували, що застосу-
вання методів екстракційно-фотометричного аналізу забезпечує високу селектив-
ність і чутливість, що є особливо важливим при роботі зі складними біологічними 
та харчовими матрицями.

Особливу увагу приділяють використанню катіонних ціанінових барвни-
ків, таких як астрафлоксин АФ, для утворення іонних асоціатів із органічними 
кислотами. Так, Кормош Ж. та співавт. досліджували фотометричне визначення 
дикамби [8], пентахлорфенолу [9], 2,4-дихлорфеноксиоцтової кислоти [10], мефе-
намової кислоти [11] та інших кислот у водних розчинах і фармацевтичних пре-
паратах [12–16]. Результати цих досліджень підтверджують, що екстракційно-фо-
тометричні підходи з використанням барвників забезпечують швидке і чутливе 
визначення аналітів навіть у складних середовищах.

Додатково, роботи Bazel Y. та співавт. [17–19] висвітлюють фізико-хімічні вла-
стивості поліметинових барвників у водних розчинах і їх аналітичний потенціал, 
що підкреслює можливість застосування цих реагентів для точного визначення 
саліцилової кислоти у харчових продуктах та лікарських рослинних екстрактах.

Ряд зарубіжних досліджень присвячено визначенню саліцилової кислоти без-
посередньо у харчових продуктах. Зокрема, у роботі [20] проведено кількісне 
визначення СК у фруктах, овочах та соках методом високоефективної рідинної 
хроматографії. Показано, що вміст саліцилової кислоти суттєво залежить від виду 
сировини, ступеня стиглості та умов технологічної обробки. Автори відзначають 
складність пробопідготовки та необхідність дорогого обладнання, що обмежує 
використання методу для рутинного харчового контролю.
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У дослідженні [21] саліцилову кислоту визначали у рослинній харчовій сиро-
вині та продуктах її переробки з використанням хроматографічних і спектрофо-
тометричних підходів. Отримані результати підтвердили присутність СК у ряді 
продуктів рослинного походження в концентраціях, що потребують аналітичного 
контролю. Разом із цим автори наголошують на доцільності розробки простіших, 
швидших і більш доступних методик, адаптованих до аналізу багатокомпонент-
них харчових матриць.

Разом із цим, у сучасній літературі відсутні систематичні дослідження, 
присвячені екстракційно-фотометричному визначенню саліцилової кислоти 
саме у харчових системах із застосуванням астрафлоксину АФ. Це створює 
наукову та практичну потребу у розробці нової методики, яка поєднувала 
б високу чутливість, швидкість аналізу та простоту виконання, забезпечу-
ючи надійний контроль за вмістом СК у продуктах харчування та біологічно 
активних добавках.

Таким чином, проведений аналіз літератури свідчить про актуальність дослі-
дження екстракційно-фотометричного визначення саліцилової кислоти із застосу-
ванням катіонних барвників, що відкриває перспективи його застосування в ана-
літичній практиці харчових та фармацевтичних лабораторій.

Мета та завдання дослідження. Метою цієї роботи є створення нової високо-
чутливої, селективної та відтворюваної методики екстракційно-фотометричного 
визначення саліцилової кислоти із застосуванням катіонного ціанінового барв-
ника астрафлоксину АФ, придатної для аналітичного контролю її вмісту у харчо-
вих системах, зокрема у продуктах рослинного походження, лікарських рослин-
них екстрактах та біологічно активних добавках.

Для досягнення поставленої мети у роботі передбачалося розв’язання таких 
завдань:

•	 дослідити умови утворення іонного асоціату саліцилату з астрафлоксином 
АФ у водних та водно-органічних середовищах;

•	 встановити оптимальні значення кислотності середовища, концентрацій 
реагентів, іонної сили та часу екстракції, що забезпечують максимальну аналі-
тичну чутливість методу;

•	 вивчити спектральні характеристики утвореного іонного асоціату та визна-
чити оптимальну довжину хвилі для фотометричних вимірювань;

•	 оцінити метрологічні характеристики розробленої методики, зокрема ліній-
ний діапазон визначення, межу виявлення, межу кількісного визначення та від-
творюваність результатів;

•	 дослідити вплив можливих супутніх компонентів харчових матриць (орга-
нічних кислот, поліфенолів, цукрів) на точність визначення саліцилової кислоти;

•	 апробувати запропоновану методику на модельних харчових системах та 
реальних зразках харчових продуктів і рослинних екстрактів з метою оцінки її 
практичної придатності для рутинного контролю якості;

•	 порівняти отримані результати з даними, наведеними в літературі, та оці-
нити перспективи впровадження методики в лабораторну практику харчових 
і аграрних підприємств.

Реалізація зазначених завдань спрямована на розширення аналітичних мож-
ливостей екстракційно-фотометричних методів та створення доступного інстру-
менту контролю вмісту саліцилової кислоти у харчових продуктах, що відповідає 
сучасним вимогам харчових технологій і безпеки харчування.
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Матеріали і методи дослідження. 
Реагенти та матеріали
Для приготування стандартних і робочих розчинів використовували саліци-

лову кислоту аналітичної чистоти. Вихідний стандартний розчин саліцилової 
кислоти з концентрацією 0,01 М готували шляхом розчинення точної наважки 
речовини у 0,1 М розчині гідроксиду натрію. Робочі розчини з концентраціями 
(1·10-4–1·10-3) М одержували послідовним розведенням вихідного розчину дисти-
льованою водою безпосередньо перед проведенням експерименту.

Розчин катіонного ціанінового барвника астрафлоксину АФ з концентрацією 
1·10-3 М готували розчиненням точної наважки барвника (Jiacheng-Chem Enterprises 
Ltd., Китай) у дистильованій воді з додаванням етилового спирту. Кислотність 
досліджуваних розчинів регулювали внесенням універсального буферного роз-
чину, а також розчинів сірчаної кислоти або гідроксиду натрію кваліфікації ч.д.а. 
Іонну силу середовища підтримували за допомогою 2 М розчину сульфату натрію 
(ч.д.а.). Як органічний екстрагент використовували толуен аналітичної чистоти.

Апаратура
Спектрофотометричні вимірювання здійснювали на спектрофотометрі 

СФ-2000 (ЛОМО, Росія) з використанням кварцових кювет. Значення рН розчи-
нів визначали потенціометричним методом за допомогою іономіра АІ-123 (MLsoft 
Instruments, Україна), оснащеного комбінованим скляним електродом.

Методика дослідження
Екстракцію іонного асоціату саліцилату з астрафлоксином АФ проводили за 

температури (18–20)0C у скляних посудинах із притертими корками. До досліджу-
ваного водного розчину, що містив (4,2–254,4) мкг саліцилової кислоти, послі-
довно додавали 0,5 см3 універсального буферного розчину з рН 6, 0,8 см3 розчину 
астрафлоксину АФ концентрації 1·10-3 М та 2,0 см3 2 М розчину Na2SO4. Об’єм 
водної фази доводили до 5,0 см3 дистильованою водою.

Після цього додавали 5,0 см3 толуену та проводили екстракцію протягом 1 
хв інтенсивним струшуванням. Після розшарування фаз органічний екстракт 
відокремлювали та центрифугували для повного видалення слідів водної фази. 
Оптичну щільність отриманих екстрактів вимірювали на спектрофотометрі при 
довжині хвилі 546 нм у кварцових кюветах з товщиною шару l = 0,5 см.

Виклад основного матеріалу. З метою теоретичного обґрунтування можли-
вості утворення та стабільності іонного асоціату (ІА) саліцилової кислоти з каті-
онним ціаніновим барвником астрафлоксином АФ було застосовано методи кван-
тово-хімічного та молекулярного моделювання. За допомогою математичного 
моделювання оцінено енергоефективність процесу формування ІА, а також розра-
ховано дипольні моменти як окремих іонів, так і утвореного асоціату.

Молекулярне моделювання системи «СК⁻ + АФ⁺» виконували з використанням 
програмного пакета HyperChem 8.0 для різних початкових варіантів взаємного 
просторового розташування протиіонів (процедура single point). Геометричну 
оптимізацію іонів здійснювали методом молекулярної механіки MM+, що дозво-
лило визначити найбільш енергетично вигідну конфігурацію системи.

Стандартну ентальпію утворення (ΔH⁰) окремих іонів та іонного асоціату «СК⁻ 
+ АФ⁺» розраховували напівемпіричним методом PM3. Параметри розрахунків 
підбирали з урахуванням необхідності максимально точного відтворення експе-
риментальних значень термодинамічних характеристик органічних сполук. Отри-
мані енергетичні характеристики та значення дипольних моментів компонентів 
взаємодії наведено в таблиці 1.
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Таблица 1 
Енергетичні характеристики та дипольні моменти  

компонентів взаємодії в системі СК- + АФ+
Частинка Е, кДж/моль Дипольний момент, Дебай

АФ+ 24290,2 2,7
СК- 7376,0 10,7

Σ (СК- + АФ+) 31666,2 -
ІА 31895,1 30,5

Σ (СК- + АФ+) – СК-АФ+ 228,9 -

Як свідчать результати розрахунків, різниця між енергією утворення іонного 
асоціату та сумарними енергіями утворення його окремих компонентів стано-
вить 228,9 кДж/моль, що підтверджує термодинамічну доцільність формування 
ІА. Характерною особливістю системи є значне зростання дипольного моменту 
іонного асоціату порівняно з вихідними іонами, що пояснює його підвищену здат-
ність до екстракції в органічну фазу та обумовлює високу чутливість фотометрич-
ного визначення.

Оптимізація умов екстракції
Саліцилова кислота є двоосновною органічною кислотою з константами дисо-

ціації Pk1 = 2,7 та pK2 = 7,5. У діапазоні значень рН 2,7–7,5 вона переважно пере-
буває в однозарядній аніонній формі, що є необхідною умовою для утворення 
іонного асоціату з катіонним барвником. Астрафлоксин АФ у водних розчинах 
може існувати у протонованій формі (RH2⁺), однозарядній катіонній формі (R⁺) та 
гідролізованій формі (ROH). Відповідні константи протолізу АФ становлять Pk1 = 
−1,18 та pK2 = 13,6 [17, 18].

У широкому інтервалі рН у водних розчинах переважає однозарядна іонна 
форма АФ⁺, яка характеризується інтенсивним забарвленням і високим молярним 
коефіцієнтом світлопоглинання (ε540 ≈ 1,0·105). Експериментальне дослідження 
впливу кислотності середовища на ефективність екстракції ІА показало, що мак-
симальне вилучення іонного асоціату толуеном спостерігається в інтервалі рН 
4–6, що було прийнято як оптимальні умови аналізу.

Досліджено вплив концентрації астрафлоксину АФ на оптичну густину толу-
енових екстрактів. Встановлено, що максимальна екстракція досягається за кон-
центрації барвника (1,6–2,9)·10⁻4 М. Подальше збільшення концентрації реагенту 
не призводить до зростання аналітичного сигналу, оскільки надлишок АФ зали-
шається у водній фазі. Рівноважний стан системи встановлюється протягом 50–60 
с, що свідчить про швидкість процесу і є важливим з точки зору експресного ана-
лізу харчових об’єктів.

Іонні асоціати ефективно екстрагуються ароматичними вуглеводнями. З ураху-
ванням токсичності бензену як екстрагенти було випробувано о-ксилен та толуен. 
Подальші дослідження проводили з використанням толуену, оскільки за цих умов 
фонове світлопоглинання контрольних зразків є мінімальним, що забезпечує 
кращу точність фотометричних вимірювань.

Стехіометрія та аналітичні характеристики
Стехіометрію іонного асоціату саліцилової кислоти з астрафлоксином АФ 

встановлювали спектрофотометричними методами ізомолярних серій та зсуву 
хімічної рівноваги. Отримані результати свідчать, що співвідношення компонен-
тів в іонному асоціаті становить 1:1.
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На основі оптимізованих умов розроблено методику екстракційно-фотоме-
тричного визначення саліцилової кислоти. Її правильність і точність перевіряли 
методом «введено – знайдено» на модельних розчинах. Результати наведено 
в таблиці 2.

Таблиця 2
Результати визначення саліцилової кислоти  

в модельних розчинах(n = 5, P = 0,95)

Введено 
СК, мкг

Знайдено СК, мкг
В день апр. 
методики Sr, % R, % На наст. день Sr, % R, %

6,95 6,90 1,4 99,3 6,92 1,9 99,6
13,92 13,90 1,3 99,9 13,86 1,2 99,6
20,88 20,90 2,1 100,0 20,88 2,2 100
27,84 27,79 1,8 99,8 27,78 2,3 99,8

Отримані дані свідчать про високу відтворюваність, правильність та стабіль-
ність методики як у день її апробації, так і при повторних вимірюваннях.

З метою теоретичного обґрунтування можливості утворення та стабіль-
ності іонного асоціату саліцилової кислоти з катіонним ціаніновим барвником 
астрафлоксином АФ було застосовано методи молекулярного моделювання. 
Результати геометричної оптимізації системи «СК⁻ + АФ⁺» свідчать про форму-
вання стійкого іонного асоціату за рахунок електростатичної взаємодії між проти-
лежно зарядженими іонами. Оптимізована просторова конфігурація іонного асо-
ціату, а також розподіл електронної густини в системі наведені на рис. 1. Як видно 
з рисунка, зближення аніонної форми саліцилової кислоти та катіонної форми 
астрафлоксину АФ супроводжується значною поляризацією системи, що зумов-
лює зростання дипольного моменту асоціату і пояснює його підвищену здатність 
до екстракції в органічну фазу. 

 

 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

Рис. 1. Просторова модель іонного асоціату саліцилату СК (SК) з катіонним 
ціаніновим барвником астрафлоксином АФ (АF) (SК⁻·АF⁺), отримана методом 

молекулярного моделювання

На рисунку 1 представлено оптимізовану геометрію іонного асоціату, утворе-
ного внаслідок електростатичної взаємодії аніонної форми саліцилової кислоти 
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SК⁻ (СК⁻) та катіонної форми астрафлоксину AF (АФ⁺). Аніон саліцилату лока-
лізований у лівій частині моделі та характеризується зоною підвищеної електро-
нної густини (позначено червоним кольором), що відповідає негативному заряду 
карбоксилатної групи. Катіон астрафлоксину AF розташований у правій частині 
асоціату та представлений ділянкою зниженої електронної густини (синє забарв-
лення), що відображає позитивний заряд барвника.

Контакт іонів здійснюється за рахунок кулонівського притягання між проти-
лежно зарядженими фрагментами молекул, що забезпечує формування стехіоме-
тричного іонного асоціату складу 1:1. Просторова орієнтація компонентів сприяє 
значному зростанню дипольного моменту системи порівняно з вихідними іонами, 
що узгоджується з результатами квантово-хімічних розрахунків та зумовлює 
високу екстракційну здатність асоціату в органічну фазу.

Отримана модель наочно підтверджує термодинамічну доцільність утворення 
іонного асоціату СК⁻·АФ⁺ та слугує теоретичним обґрунтуванням розробле-
ної екстракційно-фотометричної методики визначення саліцилової кислоти, що 
характеризується високою чутливістю, селективністю та відтворюваністю при 
аналізі харчових і рослинних об’єктів.

З урахуванням результатів молекулярного моделювання, а також даних щодо 
впливу кислотності середовища, концентрацій реагентів і умов екстракції, було 
розроблено та оптимізовано методику екстракційно-фотометричного визна-
чення саліцилової кислоти з використанням катіонного ціанінового барвника 
астрафлоксину АФ.

Методика визначення саліцилової кислоти

 
Рис. 2. Схема екстракційно-фотометричного визначення саліцилової кислоти 

з використанням катіонного ціанінового барвника астрафлоксину АФ
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Для визначення саліцилової кислоти у досліджуваних зразках у пробірку вно-
сять 1,0 см³ проби, додають 0,5 см3 буферного розчину з рН 6 та 0,5 см3 розчину 
астрафлоксину АФ концентрації 1,0·10-3 М. Об’єм водної фази доводять до 5,0 см3 

дистильованою водою, після чого додають 5,0 см³ толуену та проводять екстрак-
цію протягом 60 с. Після розшарування фаз органічний екстракт відокремлюють, 
центрифугують і вимірюють його оптичну густину при λ = 546 нм. Вміст саліци-
лової кислоти визначають за градуйованим графіком, побудованим за аналогічних 
умов (рис. 2).

Висновки. У результаті проведених досліджень розроблено нову екстракцій-
но-фотометричну методику визначення саліцилової кислоти, що ґрунтується на 
утворенні іонного асоціату між аніонною формою саліцилової кислоти та каті-
онним ціаніновим барвником астрафлоксином АФ. Запропонований підхід не 
потребує використання складного або дорогого аналітичного обладнання, є техно-
логічно простим у виконанні та характеризується задовільними метрологічними 
показниками, що робить його придатним для рутинного аналітичного контролю.

Вперше для визначення саліцилової кислоти використано нову аналітичну 
форму – іонний асоціат саліцилату з астрафлоксином АФ, утворення та стабіль-
ність якого теоретично обґрунтовано методами квантово-хімічного та молекуляр-
ного моделювання. Показано, що формування іонного асоціату є термодинамічно 
доцільним і супроводжується суттєвим зростанням дипольного моменту системи, 
що зумовлює його високу екстракційну здатність у органічну фазу та забезпечує 
підвищену аналітичну чутливість фотометричного визначення.

Встановлено оптимальні умови екстракції іонного асоціату з водної фази, 
а саме інтервал кислотності середовища рН 4–6 та концентрацію астрафлоксину 
АФ (1,6–2,9)·10-4 М. За цих умов досягається максимальне вилучення асоціату 
толуеном і стабільність аналітичного сигналу. Умовний молярний коефіцієнт 
світлопоглинання іонного асоціату становить 1,0·105, що забезпечує низьку межу 
виявлення саліцилової кислоти – 0,68 мкг/см3 та широкий лінійний діапазон 
визначення.

Результати апробації методики на модельних розчинах підтверджують її високу 
правильність, відтворюваність і стабільність у часі, що дозволяє рекомендувати 
запропонований підхід для аналітичного контролю вмісту саліцилової кислоти.

Перспективи подальших досліджень полягають у розширенні області засто-
сування розробленої методики для аналізу реальних харчових продуктів, лікар-
ської рослинної сировини, рослинних екстрактів та біологічно активних добавок. 
Доцільним є також вивчення впливу складних харчових матриць і супутніх компо-
нентів на аналітичний сигнал, а також адаптація методики для експресного контр-
олю якості в умовах виробничих і контрольно-аналітичних лабораторій. Окремий 
інтерес становить можливість застосування аналогічного підходу з використан-
ням інших катіонних барвників для визначення споріднених фенольних і кар-
боксильних сполук.
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