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Экстракция является одним из основных способов промышленного разделения металлов в таких важных процессах как переработка отработавшего ядерного топлива или  получение радионуклидов для нужд радиофармацевтики. Основной сложностью экстракционного разделения является схожесть электронных свойств f-элементов и близкие радиусы этих атомов. Объяснение фундаментальных причин различия в связывании металлов с органическими лигандами и объяснение закономерности экстракционных свойств является важной задачей для поиска новых эффективных лигандов и экстракционных систем.
В настоящей работе был исследован набор органических лигандов  на основе фенантролина и комплексы соответствующих соединений с нитратом европия(III). С помощью синхротронного рентгеновского излучения были проведены следующие спектроскопические методы исследования: рентгеновское поглощение вблизи краевой структуры (XANES) на М4,5 краях атомов, а также на К-крае атомов азота органических лигандов, рентгеновское поглощение вблизи краевой структуры высокого разрешения (HERFD-XANES), а также измерена протяжённая тонкая структура рентгеновских спектров поглощения (EXAFS) на L3 крае Eu.
Полученные спектроскопические данные были соотнесены с различными методами теоретических расчетов, реализованных в п.п. FEFF, FDMNES и с вычислениями на основе временно-зависимой теории функционала плотности (TDDFT), выполненными в п.п. ORCA.
На основе данных рентгеновской спектроскопии получены данные о степенях оксиления и электронном состоянии атомов европия и азота. Была показана принципиальная возможность разделения в спектрах поглощения сигналов от атомов азота, присутствующих в одном соединении и входящих в различные функциональные группы  (амидные, фенантролиновые, нитрильные группы). С помощью сопосталения квантово-химических расчетов и экспериментальных результатов сделан вывод о различиях в связывании европия с различными лигандами, ковалентности свзяи металл-лиганд и влиянии замстителей в соединениях на экстракционные свойства органических экстрагентов. 
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