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Похідні 1,2,4-триазолу є перспективними «будівельними блоками» в органічному синтезі лікарських засобів широкого спектру біологічної дії. Відомо, що збільшення кількості гетероатомів у будові молекул азотовмісних гетероароматичних сполук призводить до збільшення їх основних властивостей. Підвищення основності органічних речовин сприяє зменшенню їх здатності до електрофільного заміщення та збільшенню токсичності. Отже розробка підходів до підвищення кислотності органічних субстратів на основі 1,2,4-триазолу є актуальною задачею сучасної фармацевтичної хімії. Раціональним шляхом варіювання протолітичних властивостей даних субстратів вбачається введення у будову їх молекул електронодонорних або електроноакцепторних замісників. Такі замісники також впливатимуть на спектральні характеристики органічних речовин, розширюючи можливості їх використання як аналітичних реагентів, внаслідок покращення значення молярного коефіцієнту поглинання та квантового виходу флуоресценції. Тому метою роботи було оцінити вплив замісників різної природи на  кислотно-основні та спектрально-люмінесцентні властивості 1,2,4-триазолів.
Вплив природи замісника на протолітичні та люмінесцентні властивості 1,2,4-триазолів дослідили на прикладі модельного субстрату 2-(3-феніл-1Н-1,2,4-триазол-5-іл)піридину, що містив різні пара-замісники в арильному радикалі. Вибір даного триазолу був обумовлений можливістю вивчати зміну властивостей речовини у залежності від основних параметрів замісника (константи Гаммета, що є мірою електронних ефектів поля та резонансного ефекту – σпара; константи, що характеризує індукційний ефект замісника – σI; константи, що передає мезомерний ефект – σR, та  константи, що відображає просторовий вплив замісника – ES), які є чітко визначеними лише для замісників зв’язаних із бензольним кільцем. Для розчину 2-(3-феніл-1Н-1,2,4-триазол-5-іл)піридину характерні наступні протолітичні рівноваги: 
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	де  R: -NO2, -F, -H, -OCH3, -OH, NH2



Встановлено, що електронодонорні замісники збільшують значення рКа1 та рКа2, а також сприяють підвищенню інтенсивності флуоресценції похідних 2-(3-феніл-1Н-1,2,4-триазол-5-іл)піридину. З іншого боку електроноакцепторні замісники, навпаки, збільшують кислотні властивості субстрату, та значно зменшують інтенсивність його флуоресценції. Статистичною обробкою даних встановлено, що найбільше на рКа впливає значення σI, а найменше – стеричний параметр замісника ES. При цьому для прогнозу впливу замісника на константу дисоціації органічних речовин значення σR можна не враховувати. Однак, для оцінки впливу замісників на флуоресцентні властивості похідних 1,2,4-триазолів слід одночасно врахувати їх індукційний та мезомерний ефекти. На прикладі 4-(5-піридин-2-іл-1Н-1,2,4-триазол-3-іл)фенолу показано, що розроблена модель прогнозування кислотно-основних та флуоресцентних властивостей ряду 1,2,4-триазолів не придатна для триазолів, що здатні до прототропної таутомерії. Використовуючи уповільнюючу таутомерні перетворення триазолів дію ДМСО та диференціюючий ефект поверхнево-активної речовини додецилсульфату натрію показано можливість встановлення кількісного співвідношення таутомерних форм 1,2,4- триазолів у розчині та розрахунку їх констант дисоціації.






