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Сучасний фармацевтичний розвиток медичної хімії вимагає розробки нових ефективних препаратів на основі гетероциклічних азотовмісних сполук органічної природи із наперед заданими властивостями. Наявність великої кількості наукових досліджень про біологічну дію похідних тріазолів за останні роки свідчать, що саме цей клас сполук є одним із найперспективніших для створення нових лікарських засобів з протигрибковою, антидепресивною, гепатопротекторною, ранозагоювальною та противірусною активністю. Разом з цим тріазоли широкого використовуються як: ліганди в металорганічних комплексах, оптичні відбілювачі, напівпродукти для одержання пластифікаторів, інгібітори корозії, гербіциди та каталізатори. Наразі цікавість науковців до синтезу нових похідних тріазолів тільки зростає, а встановлення фізико–хімічних параметрів цих речовин є першочерговим завданням на шляху оцінки їх перспективності. При досліджені хіміко-аналітичних властивостей 1,2,4–тріазолів слід враховувати їх здатність до структурної ізомеризації та вплив замісників. 
Тому метою роботи було вивчити протолітичні та спектроскопічні властивості ряду вперше синтезованих регіоізомерів 1,2,4–тріазол–3–іл. бензойної кислоти та її метильованої похідної. Для дослідження були обрані 2-(1-метил-1,2,4-тріазол-5-іл) (1), 2-(1-метил-1,2,4-тріазол-3-іл) (2), 2-(4-метил-1,2,4-тріазол-3-іл) (3), 2-(1,2,4-тріазол-3-іл) (4), 3-(1,2,4-тріазол-3-іл) (5), 4-(1,2,4-тріазол-3-іл) (6) бензойні кислоти. 
Дослідивши розподіл 1-6 у системі вода–н–октанол показано, що з усіх досліджених речовин найбільш гідрофобними є 3 та 5 (logD7,4≈1,0),  logD7,4 для 2 та 6 становлять 0,65 та 0,54, а найменш гідрофобними виявились 1 та 4 (logD7,4≈0,3). Оскільки ці речовини малорозчинні у воді, визначення їх формальних констант дисоціації (pKf) проводили потенціометрично у суміші вода–ДМСО, а значення констант дисоціації у воді (рКа) розраховували екстраполяцією лінійної залежності pKf =f(wДМСО,%) на 0% ДМСО. Розраховані значення рКа1 та рКа2 для речовини 1 становлять 4,2 та 9,5, відповідно. Для речовин 2 та 3 значення констант дисоціації рКа1 близькі і дорівнюють 2,9. Значення рКа2 цих речовин істотно відрізняються, вони становлять 5,6 для 2 та 7,6 для 3. Одержані дані характеризують речовину 1 більш основним протолітом, порівняно з речовинами 2 та 3.  Речовини 4–6 характеризуються трьома константами дисоціації. Значення рКа1, рКа2 та рКа3 для 4 становлять 3,6, 5,7 та 10,4, відповідно. Дана речовина характеризується більш кислотними властивостями, оскільки значення рКа1, рКа2 та рКа3 речовини 5 дорівнюють 3,7, 7,9 та 10,5, а речовини 6 ‒ 5,2, 7,5 та 10,3. Показано можливість одночасного рН–метричного визначення вмісту пара і мета заміщеної 1,2,4–тріазол–3–іл бензойної кислоти у їх суміші. Речовини 1, 3 та 6 мають найвищі молярні коефіцієнти поглинання, які в максимумі 285 нм дорівнюють 6,68·103, 9,12·103 та 9,10·103 л·моль–1·см–1. Речовини 2, 4 та 5 характеризуються меншими значеннями ɛ285 ‒3,41·103, 1,60·103 та 0,77·103 л·моль–1·см–1, відповідно. 
Таким чином, з усіх досліджених речовин найбільш перспективним аналітичним реагентом вбачається 2–(4–метил–1,2,4–тріазол–3–іл) бензойна кислота, оскільки характеризується невисокою основністю, доброю розчинністю в полярних органічних розчинниках та високим значенням молярного коефіцієнту поглинання.
