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Аннотация. Азотсодержащие гетероциклические соединения обладают различными химическими, 

физико-химическими и биологическими свойствами. Это обусловливает их широкое применение в ка-

честве лекарственных препаратов, фунгицидов, ингибиторов коррозии, катализаторов. Возможность 

присоединения к гетероциклу структурных фрагментов с различными функциональными группами 

позволяет проводить направленный синтез и получать вещества с заданными свойствами. Такие соеди-

нения можно рассматривать как модельные для изучения влияния структуры на физико-химические 

свойства. Целью данной работы является установление взаимосвязи между структурными особенно-

стями производных 1,2,4-триазола и их сорбционными характеристиками в условиях ВЭЖХ. В каче-

стве сорбента выбран пористый графитированный углерод, элюирование осуществлялось водно-аце-

тонитрильными растворами. Изучалось влияние различных условий на параметры удерживания, уста-

навливалась взаимосвязь между сорбционными и физико-химическими характеристиками, определя-

лись экспериментальные значения термодинамических параметров и сравнивались с теоретическими. 

Были рассмотрены производные 1,2,4-триазола, которые являлись орто- и пара-изомерами, гомоло-

гами, содержали гидроксильные и карбоксильные функциональные группы. Эксперимент проводили 

на жидкостном хроматографе со спектрофотометрическим детектором. Элюирование осуществляли в 

изократическом режиме растворами, в которых концентрацию ацетонитрила меняли от 30 до 80% (об.). 

и при трех температурах. Для оценки достоверности корреляционных зависимостей, которые отражают 

связь экспериментально полученных сорбционных и теоретически рассчитанных значений физико-хи-

мических параметров, использовался коэффициент корреляции Пирсона. 

Известно, что в условиях обращенно-фазовой жидкостной хроматографии процесс сорбции во многом 

определяется физико-химическими параметрами молекул. Установлено, например, что увеличение 

длины углеводородного радикала способствует росту численных значений липофильности и поляри-

зуемости, а это приводит к увеличению времени контакта молекул с поверхностью сорбента. Показано, 

при наличии полярных функциональных групп в производных триазола происходит более быстрое 

элюирование соединений из колонки, вероятно, вследствие более высоких численных значений ди-

польного момента. При исследовании влияния температуры на удерживание отмечается, что данный 

процесс является самопроизвольным и экзотермическим, так как значения энергии Гиббса и стандарт-

ных молярных энтальпии и энтропии отрицательны. Проведено сравнение констант Генри, рассчитан-

ных на основании экспериментальных данных, и полученных с использованием метода молекулярно-

статистического моделирования. Отмечается прослеживание средней положительной корреляции 

между этими значениями, так как коэффициент Пирсона лежит в диапазоне от 0.25 до 0.49 и составляет 

примерно 0.4.  

Ключевые слова: производные 1,2,4-триазола, высокоэффективная жидкостная хроматография, пори-

стый графитированный углерод, термодинамика сорбции, константа Генри. 
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Abstract. Nitrogen-containing heterocyclic compounds has various chemical, physicochemical and biological 

properties. This determines their wide application as drugs, fungicides, corrosion inhibitors, catalysts. The 

possibility of attaching structural fragments with various functional groups to a heterocycle allows for targeted 

synthesis and obtaining substances with desired properties. Such compounds can be considered as model com-

pounds for studying the effect of structure on physicochemical properties. The aim of this work is to establish 

the relationship between the structural features of 1,2,4-triazole derivatives and their sorption characteristics 

under HPLC conditions. Porous graphitized carbon was chosen as a sorbent, elution was carried out with water-

acetonitrile solutions. The effect of various conditions on retention parameters was studied, the relationship 

between sorption and physicochemical characteristics was established, experimental values of thermodynamic 

parameters were determined and compared with theoretical ones.  

The derivatives of 1,2,4-triazole were considered, which were ortho- and para-isomers, homologues, contained 

hydroxyl and carboxyl functional groups. The experiment was carried out on a liquid chromatograph with a 

spectrophotometric detector. Elution was carried out in an isocratic mode with solutions in which the concen-

tration of acetonitrile was changed from 30 to 80% (vol.) and at three temperatures. To assess the reliability of 

the correlation dependencies that reflect the relationship between the experimentally obtained sorption and 

theoretically calculated values of physicochemical parameters, the Pearson correlation coefficient was used.  

It is known that under the conditions of reversed-phase liquid chromatography, the sorption process is largely 

determined by the physicochemical parameters of molecules. It has been established, for example, that an 

increase in the length of a hydrocarbon radical promotes an increase in the numerical values of lipophilicity 

and polarizability, and this leads to an increase in the contact time of molecules with the sorbent surface. It is 

shown that in the presence of polar functional groups in triazole derivatives, the compounds are eluted more 

rapidly from the column, probably due to higher numerical values of the dipole moment. When studying the 

effect of temperature on retention, it is noted that this process is spontaneous and exothermic, since the values 

of the Gibbs energy and standard molar enthalpy and entropy are negative. A comparison is made of the Henry 

constants calculated on the basis of experimental data and those obtained using the molecular statistical mod-

eling method. It is noted that there is an average positive correlation between these values, since the Pearson 

coefficient lies in the range from 0.25 to 0.49 and is approximately 0.4. 

Keywords: 1,2,4-triazole derivatives, high-performance liquid chromatography, porous graphitized carbon, 

sorption thermodynamics, Henry's constant. 
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Введение 

Развитие химии гетероциклических 

ароматических соединений связано с 

наличием у них практически важных хи-

мических и биологических свойств. Дей-

ствующие вещества многих лекарствен-
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ных препаратов, применяемых для лече-

ния вирусных и грибковых инфекций, 

сердечно-сосудистых, неврологических и 

онкологических заболеваний содержат в 

своем составе азотсодержащие гетеро-

циклы [1-5]. Некоторые соединения этого 

класса обладают каталитическими, нели-

нейными оптическими свойствами, спо-

собностью к ингибированию коррозии 

[6-9]. Азотсодержащие гетероциклы 

успешно применяются в фармакологии и 

сельском хозяйстве, катализе, оптике и 

многих других отраслях науки и произ-

водства. Структурное разнообразие этих 

соединений обусловлено возможностью 

варьирования числа и природы гетеро-

атома, изменения размера цикла и присо-

единения к нему фрагментов с различ-

ными функциональными группами. 

Направленный синтез позволяет полу-

чать вещества с требуемыми физико-хи-

мическими свойствами, обладающими 

способностью к различного рода межмо-

лекулярным взаимодействиям. 

Установление взаимосвязи между 

структурой соединений и их физико-хи-

мическими свойствами является актуаль-

ной задачей современной физической хи-

мии, которой посвящено большое коли-

чество российских и зарубежных публи-

каций. Количественно оценить соотно-

шения «структура – свойство» можно при 

помощи высокоэффективной жидкост-

ной хроматографии (ВЭЖХ) на примере 

рассмотрения процесса адсорбции гете-

роциклических соединений, однако необ-

ходимо учитывать многообразие межмо-

лекулярных взаимодействий между сор-

бентом, сорбатом и элюентом. Анализ со-

ответствующих корреляционных зависи-

мостей позволяет прийти к пониманию 

механизмов адсорбции и, как следствие, 

прогнозированию сорбционного поведе-

ния. Среди публикаций, посвященных 

этой проблеме, не так много работ, в ко-

торых рассматриваются закономерности 

сорбции производных пятичленных азот-

содержащих гетероциклов, содержащих 

несколько атомов азота. Поэтому целью 

работы является установление взаимо-

связи между структурными особенно-

стями молекул азотсодержащих гетеро-

циклов и их сорбционными характери-

стиками в условиях обращенно-фазовой 

жидкостной хроматографии. Для дости-

жения поставленной цели решились сле-

дующие задачи: изучить влияние различ-

ных условий на параметры удерживания 

производных 1,2,4-триазола из водно-

ацетонитрильных растворов, установить 

взаимосвязь между сорбционными и фи-

зико-химическими характеристиками 

изучаемых молекул, определить экспери-

ментальные значения термодинамиче-

ских параметров и сравнить их с теорети-

ческими. 

Экспериментальная часть 

Исследуемые производные 1,2,4-триа-

зола (таблица 1) синтезировали на ка-

федре органической, биоорганической и 

медицинской химии Самарского универ-

ситета [10]. Эксперимент проводили на 

жидкостном хроматографе Agilent 1200 

со спектрофотометрическим детектором 

при длине волны 254 нм. В качестве сор-

бента выбран пористый графитирован-

ный углерод (Hypercarb Thermo Scientific) 

с диаметром частиц 3 мкм, размеры 

стальной колонки 2.1×100 мм. Элюиро-

вание осуществляли в изократическом 

режиме водно-ацетонитрильной смесью с 

концентрацией органического раствори-

теля от 30 до 80% (по объему). В работе 

использовали ацетонитрил марки HPLC-

Gradient Grade (99.8%, J.T.Baker). Ско-

рость потока подвижной фазы составляла 

500 мкл/мин. Объем вводимой пробы рас-

твора исследуемых соединений состав-

лял 20 мкл.  

Регистрацию и обработку хромато-

грамм осуществляли с помощью про-

граммы ChemStation Software (Agilent). 

Значения фактора удерживания веществ 

(k) в колонке рассчитывали по известной 

формуле [11]: 

𝑘 =
𝑡𝑅 − 𝑡𝑀
𝑡𝑀

, (1) 
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где tR – время удерживания исследуемого 

вещества, мин; tM – время удерживания 

несорбирующегося компонента (нитрита 

натрия), мин.  

Вычисление термодинамических пара-

метров сорбции производных 1,2,4-триа-

зола осуществляли на основании экспе-

риментально полученных при различных 

температурах колонки значений факто-

Таблица 1. Структурные формулы исследуемых соединений 

Table 1. Structural formulas of the studied compounds 

№ Структурная формула Название 

1 

 

1,2,4 – триазол 

2 

 

2-(1H-триазол-1-илметил) фенол 

3 

 

4-(1H-триазол-1-илметил) фенол 

4 

 

1-[2-(бензилокси)этил]-1H-триазол 

5 

 

1-[4-(бензилокси)этил]-1H-триазол 

6 

 

1-[4-(бензил)этил]-1H-триазол 

7 

 

1-[4-(бензилокси)пропил]-1H-

триазол 

8 

 

1-[2-(бензилокси)бутил]- 

1H-триазол 

9 

 

1-[2-(бензилокси)бензил]-1H-

триазол 

10 

 

1-[2-(бензилокси)бензопропил]-

1H-триазол 

11 

 

4-[1H-1,2,4-триазол-1-илметил] 

бензойная кислота 

12 

 

4-[1H-1,2,4-триазол-1-илметил] 

метилбензоат 
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ров удерживания. Известно, что измене-

ние стандартных молярных энтальпии и 

энтропии перехода молекул адсорбата из 

объема подвижной фазы на поверхность 

частиц сорбента, можно определить по 

уравнению Вант-Гоффа [12]: 

ln 𝑘 = −
∆𝐻0

𝑅𝑇
+
∆𝑆0

𝑅
+ ln𝛽, (2) 

где ∆𝐻0– изменение стандартной моляр-

ной энтальпии, кДж/моль; ∆𝑆0– измене-

ние стандартной молярной энтропии, 

Дж/(моль∙К); R – универсальная газовая 

постоянная, Дж/(моль∙K); T – темпера-

тура колонки, K; 𝛽  – фазовое отношение 

хроматографической колонки, рассчи-

танное по известной формуле  

𝛽 =
𝑉𝑀

𝑉𝐶−𝑉𝑀
 [13], мертвый объем 𝑉𝑀 опре-

деляли по методу взвешивания [14]. 

Расчет экспериментальных значений 

стандартной молярной энергии Гиббса 

∆𝐺0(кДж/моль) осуществляли по уравне-

нию: 

∆𝐺0 = ∆𝐻0 − 𝑇∆𝑆0, (3) 

Характер взаимодействия молекул ге-

тероциклов с плоской поверхностью сор-

бента можно оценить с помощью кон-

станты Генри адсорбции (𝐾1,𝐶). Для этого 

вычисленные ранее по формуле (2) экспе-

риментальные значения стандартных мо-

лярных энтальпии и энтропии подстав-

ляли в линейное уравнение температур-

ной зависимости константы Генри [15]:  

ln 𝐾1,𝐶 = −
∆𝐻0

𝑅𝑇
+
∆𝑆0

𝑅
. (4) 

Вычисление теоретических констант 

Генри осуществлялось с использованием 

молекулярно-статистического алгоритма 

Метрополиса [16]. Этот метод ранее ис-

пользовался для оценки соответствия 

времен удерживания, полученных в усло-

виях жидкостной хроматографии, с кон-

стантами Генри, рассчитанными для ад-

сорбции из газовой фазы на графитиро-

ванной термической саже (ГТС) [17, 18].  

Теоретический расчет физико-химиче-

ских параметров молекул исследуемых 

соединений выполнялся ранее полуэмпи-

рическим методом PM3 в рамках метода 

Хартри-Фока [19]. Начальную геометрию 

исследованных соединений выбирали по 

справочным данным, заложенным в си-

стему ACDLabs’12 free. Полученные дан-

ные и значения фактора удерживания, 

вычисленные по формуле (1), приведены 

в таблице 2. 

Обсуждение результатов 

Известно, что в условиях жидкостной 

хроматографии удерживание молекул ад-

сорбата определяется разностью конку-

рентных межмолекулярных взаимодей-

ствий между всеми участниками про-

цесса. Взаимосвязь между строением мо-

лекул и их хроматографическим удержи-

ванием определяется на основе анализа 

значений коэффициента корреляции 

Пирсона [20]. В обращенно-фазовом 

(ОФ) варианте ВЭЖХ взаимодействия 

сорбат-сорбент определяются липофиль-

ностью (коэффициентом распределения в 

системе н-октанол – вода) и поляризуемо-

стью, а взаимодействия сорбата с поляр-

ным элюентом – дипольным моментом 

молекул, поскольку между полярными 

молекулами сорбата и растворителя обра-

зуются ассоциаты за счет диполь-диполь-

ных взаимодействий, водородных связей. 

Удерживание неполярных молекул на по-

верхности сорбента будет определяться 

дисперсионными силами и способностью 

к гидрофобным взаимодействиям. 

Исследуемые производные 1,2,4-триа-

зола являются сложными полифункцио-

нальными соединениями с несколькими 

сорбционно-активными центрами, спо-

собными взаимодействовать с подвиж-

ной и неподвижной фазами. Первым та-

ким центром является ароматическое 

кольцо с тремя атомами азота двух типов: 

один атом азота обладает относительно 

свободной электронной парой, за счет 

чего является нуклеофильным центром; 

другие атомы азота, принимающие уча-

стие в образовании π-системы цикла, ха-

рактеризуются дефицитом электронной 

плотности [21]. Вторым центром явля-
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ются присутствующие в молекуле ариль-

ные заместители и различные функцио-

нальные группы, которые также будут 

способствовать появлению межмолеку-

лярных взаимодействий с другими участ-

никами хроматографической системы.  

Представленные в таблице 2 данные 

свидетельствуют о том, что сорбционные 

характеристики структурно похожих ге-

тероциклов зависят от многих факторов 

и, в целом, их отличия соотносятся с об-

щими закономерностями сорбции в ОФ 

ВЭЖХ.  

Показано, что увеличение длины угле-

водородного заместителя, находящегося 

в орто- (соединения 4 и 8) или пара-по-

ложении ароматического кольца (соеди-

нения 7 и 5) приводит к изменению чис-

ленных значений липофильности и поля-

ризуемости молекул, рассчитанных кван-

тово-химическим методом, что способ-

ствует росту фактора удерживания более 

крупного гомолога.  

В случае орто- и пара-изомеров, 

например соединения 4 и 5, содержащих 

этокси-группу, также наблюдается незна-

чительно усиление сорбции для пара-

изомера (отличия между факторами удер-

живания порядка единицы) при концен-

трации ацетонитрила более 40%. Это мо-

жет быть связано с тем, что при практи-

чески одинаковых значениях остальных 

физико-химических параметров, рассчи-

танный дипольный момент для 1-[4-(бен-

зилокси)этил]-1H-триазола (5) почти в 2 

раза меньше дипольного момента для 1-

[2-(бензилокси)этил]-1H-триазола (4), 

вследствие чего взаимодействие орто-

изомера с полярными молекулами 

элюента более выражено в подвижной 

фазе, содержащей более 60% воды. 

Изменение сорбционного поведения 

производных азотсодержащих гетеро-

циклов зависит как от наличия функцио-

нальной группы, так и от ее типа. При 

сравнении значений фактора удержива-

ния соединений 11 и 12, являющихся кар-

боновой кислотой и ее метиловым эфи-

ром, соответственно, замечено суще-

ственное различие в их сорбции. Во-пер-

вых, можно предположить, что для 4-[1H-

1,2,4-триазол-1-илметил] бензойной кис-

лоты (11) в режиме ОФ ВЭЖХ более ха-

Таблица 2. Некоторые физико-химические параметры молекул производных 1,2,4-триазола 

и значения фактора удерживания исследованных соединений при различных составах 

элюента (T=318 K) 

Table 2. Some physico-chemical parameters of molecules of 1,2,4-triazole derivatives and the re-

tention factor values of the studied compounds with different eluent compositions (T = 318 K) 

№ V, Å³ log P α, Å³ μ, D 
k 

30* 40 50 60 70 80 

1 66.39 -0.58 43.25 2.96 0.93 1.18 1.15 1.03 1.31 1.81 

2 176.21 0.38 52.78 2.95 5.87 3.46 2.42 2.09 1.74 1.70 

3 177.60 0.38 52.86 4.50 4.35 2.71 1.94 1.83 1.58 1.60 

4 216.92 1.56 55.96 5.33 32.94 17.59 9.27 5.58 4.30 3.46 

5 216.21 1.56 56.02 2.70 40.94 16.73 8.98 5.20 4.11 3.36 

6 207.02 2.11 55.18 3.50 29.99 16.06 8.76 5.37 4.13 3.39 

7 234.57 2.09 57.49 4.74 60.74 28.50 14.40 7.55 5.44 4.20 

8 252.82 2.62 58.94 5.36 - 82.05 32.66 15.17 9.99 6.75 

9 280.65 2.68 61.24 4.80 - - 163.26 72.35 42.67 28.14 

10 317.52 3.59 64.23 4.41 6.36 3.57 2.44 1.91 1.77 1.70 

11 199.16 0.79 54.58 1.63 9.59 5.37 3.38 2.95 2.61 3.30 

12 217.37 1.09 56.22 1.58 57.71 24.54 13.47 8.86 6.71 6.00 
*Концентрация ацетонитрила в элюенте, % (об.) 
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рактерно образование ассоциатов с по-

лярными молекулами растворителя за 

счет водородных связей, чем для ее мети-

лового эфира. Это можно объяснить тем, 

что значения энергий образования водород-

ных связей между молекулами воды и кар-

боксильными группами (15-20 кДж/моль), а 

также между молекулами воды и карбо-

нильными группами (4-6 кДж/моль) от-

личаются в ~4 раза [22]. Во-вторых, чис-

ленные значения липофильности и поля-

ризуемости для сложного эфира выше, 

чем у карбоновой кислоты, и, следова-

тельно, взаимодействия 4-[1H-1,2,4-триа-

зол-1-илметил] метилбензоата (12) с сор-

бентом должны быть более выражены, 

что и подтверждается эксперименталь-

ными данными. Очевидно, наличие кар-

боксильной группы в структуре произ-

водных триазола способствует снижению 

взаимодействия с поверхностью пори-

стого графитированного углерода и более 

быстрому вымыванию их из хроматогра-

фической колонки. 

Изменение положения функциональ-

ной группы, например, у соединений 2 и 

3, также приводит к некоторым разли-

чиям в сорбции, однако наиболее выра-

жены они становятся лишь в растворах 

подвижной фазы, содержащих значитель-

ное количество воды. 

На хроматографическое удерживание 

азолов оказывает влияние не только 

наличие, но и природа заместителей в мо-

лекуле. Так, например, замена гидрокси-

группы в 4-(1H-триазол-1-илметил) фе-

ноле (3) на этил (соединения 3 и 6, соот-

ветственно) приводит к росту физико-хи-

мических параметров молекулы, вызывая 

выраженный рост хроматографического 

удерживания при любых соотношениях 

ацетонитрила и воды в элюенте. 

В целом, в рядах гомологов и изомеров 

исследованных производных 1,2,4-триа-

зола наблюдается схожесть в изменении 

параметров, ответственных за дисперси-

онные взаимодействия и сорбционные 

характеристики. Это проиллюстрировано 

на примере зависимости фактора удержи-

вания от липофильности при различных 

соотношениях ацетонитрила и воды в 

элюенте (рис. 1). Установлено, что при 

изменении состава подвижной фазы об-

щий характер зависимости не меняется, а 

рассчитанные значения коэффициента 

корреляции Пирсона rp ~ 0.4 (табл. 3). Та-

кой результат характеризует взаимосвязь 

между практическими параметрами сорб-

ции и теоретическими расчётами липо-

фильности как среднюю положительную. 

Из этого следует, что для построения бо-

лее точных корреляционных уравнений, 

необходимо увеличение числа парамет-

ров, учитывающих дополнительные взаи-

модействия между участниками хромато-

графического процесса.  

 
Рис. 1. Зависимость фактора удерживания производных 1,2,4-триазола при 318 K 

от липофильности; элюент ацетонитрил – вода в различных объемных соотношениях 

Fig. 1. Dependence of the retention factor of 1,2,4-triazole derivatives at 318 K 

on lipophilicity; acetonitrile –water eluent in various volume ratios 
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Исследование влияния температуры 

на сорбцию производных 1,2,4-триазола в 

условиях ОФ ВЭЖХ показало, что про-

цесс перехода молекул гетероциклов из 

объемной фазы на поверхностный слой 

сорбента, является экзотермическим и са-

мопроизвольным, о чем свидетельствуют 

отрицательные значения изменения энер-

гии Гиббса, рассчитанной по формуле 

(3), и энтальпии (табл. 4).  

Установлено, что изменение темпера-

туры не оказывает существенного влия-

ния на удерживание производных 1,2,4-

триазола, как показано на графике зави-

симости логарифма фактора удержива-

ния от температуры (рис. 2). Для других 

составов подвижной фазы зависимости 

имеют похожий вид.  

Между численными значениями кон-

стант Генри, рассчитанными на основа-

нии экспериментально полученных дан-

ных о сорбции в условиях ВЭЖХ (фор-

мулы (2) и (4)) и с помощью молеку-

лярно-статистического метода для сорб-

ции на ГТС из газовой фазы, наблюдается 

средняя положительная корреляция 

(табл. 4), так как значения коэффициента 

Пирсона находятся в диапазоне значений 

0.25…0.49. Это объясняется существен-

ными отличиями механизмов адсорбции 

в условиях газовой и жидкостной хрома-

тографии (табл. 5), например, влиянием 

растворителя, способного взаимодей-

ствовать с функциональными группами 

молекул гетероциклов, что не учитыва-

ется в молекулярно-статистическом ме-

тоде.  

Молекулярно-статистическим расче-

том, основанным на геометрических па-

раметрах молекулы, для 1-[2-(бензи-

локси)бензопропил]-1H-триазола (10) по-

лучено максимальное значение кон-

Таблица 3. Корреляционные уравнения зависимостей фактора удерживания от липофиль-

ности при различных составах подвижной фазы и коэффициенты корреляции Пирсона 

(T=318 K) 

Table 3. Correlation equations of the dependence of the retention factor on lipophilicity for differ-

ent mobile phase compositions and Pearson correlation coefficients (T = 318 K) 

MeCN-H2O 
Корреляционное 

уравнение 
rp MeCN-H2O 

Корреляционное 

уравнение 
rp 

3:7 k = 1.98 Log P + 8.80 0.33 6:4 k = 3.53 Log P - 0.90 0.39 

4:6 k = 4.26 Log P + 2.19 0.45 7:3 k = 2.05 Log P - 0.41 0.39 

1:1 k = 8.09 Log P - 2.76 0.39 8:2 k = 1.28 Log P - 0.16 0.37 
 

 
Рис. 2. Зависимость логарифма фактора удерживания производных 1,2,4-триазола от 

температуры; содержание ацетонитрила в элюенте 60 % (об.) 

Fig. 2. Dependence of the logarithm of the retention factor of 1,2,4-triazole derivatives on 

temperature; the content of acetonitrile in the eluent is 60% (vol.) 
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станты Генри в ряду исследованных со-

единений, что должно свидетельствовать 

о более высоких значениях фактора удер-

живания для данного вещества на поверх-

ности гиперкарба в гомологическом ряду 

соединений (4), (8), (9), (10). Однако на 

практике сорбция 1-[2-(бензилокси)бен-

зопропил]-1H-триазола (10) на поверхно-

сти пористого графитированного угле-

рода не так сильна, что, вероятно, обу-

словлено высокими значениями диполь-

ного момента и объема молекулы – фи-

зико-химическими параметрами соедине-

ния, способствующими образованию ас-

социатов с молекулами растворителя и, 

как следствие, более быстрому элюирова-

нию. 

Заключение 

Таким образом, экспериментально 

определены параметры удерживания 

производных 1,2,4-триазола в условиях 

обращенно-фазовой жидкостной хрома-

тографии при различных объемных соот-

ношениях ацетонитрила и воды, измерен-

ные при трех температурах. Построены 

корреляционные зависимости между зна-

чениями фактора удерживания и липо-

фильности исследуемых гетероциклов, 

показывающие, что процесс сорбции во 

многом определяется физико-химиче-

скими параметрами молекул. Так, увели-

чение длины углеводородного радикала 

способствует росту численных значений 

липофильности и поляризуемости и, как 

следствие, повышению времени взаимо-

действия молекул с поверхностью сор-

бента. Отмечено, что присутствие функ-

циональных групп в структуре гетеро-

циклов приводит к более быстрому вы-

мыванию веществ из колонки, что может 

объясняться более высокими значениями 

Таблица 4. Значения термодинамических параметров производных 1,2,4-триазола при тем-

пературе 318 K и содержании ацетонитрила в элюенте 60% (об.), рассчитанные на основа-

нии эмпирических данных и молекулярно-статистического метода 

Table 4. Values of thermodynamic parameters of 1,2,4-triazole derivatives at a temperature of 318 

K and an acetonitrile content in an eluent of 60% (vol.), calculated on the basis of empirical data 

and a molecular statistical method 

№ 
−∆𝐻0, 

кДж/моль  
−∆𝑆0, Дж/(моль∙K) 

−∆𝐺0, 
кДж/моль 

ln 𝐾1,𝐶
эксп. ln𝐾1,𝐶

расч.
 

1 7.45 23.78 -0.12 -1.30 1.78 

2 2.55 5.68 0.75 0.26 11.84 

3 2.55 5.68 0.75 0.26 12.15 

4 4.50 3.46 3.40 0.44 16.99 

5 5.55 7.20 3.26 0.10 15.84 

6 2.90 -0.90 3.18 0.88 13.18 

7 -0.03 -12.63 3.99 2.25 17.07 

8 8.61 8.00 6.06 0.02 18.14 

9 9.79 -0.85 10.06 0.70 22.80 

10 1.80 3.79 0.59 0.45 24.76 

11 10.75 27.89 1.88 -1.46 13.53 

12 14.75 31.83 4.62 -1.58 13.34 
 

Таблица 5. Корреляционные уравнения зависимости между константами Генри, рассчитан-

ными молекулярно-статистическим методом и на основании экспериментальных данных 

Table 5. Correlation equations of dependence between Henry constants calculated by the molecular 

statistical method and based on experimental data 

Температура, K Корреляционное уравнение rp 

298 ln 𝐾1,𝐶
расч.

= 2.24 ∙ ln𝐾1,𝐶
эксп. + 17.63 0.38 

318 ln 𝐾1,𝐶
расч.

= 2.16 ∙ ln𝐾1,𝐶
эксп. + 15.02 0.41 

338 ln 𝐾1,𝐶
расч.

= 1.87 ∙ ln𝐾1,𝐶
эксп. + 13.57 0.37 

 



 

Сорбционные и хроматографические процессы. 2024. Т. 24, № 5. С. 620-630. 

Sorbtsionnye i khromatograficheskie protsessy. 2024. Vol. 24, No 5. pp. 620-630. 
 

ISSN 1680-0613_____________________________________________________________ 
 

 

 
 

629  

дипольного момента молекул. Проанали-

зировано влияние температуры на сорб-

цию азолов на поверхности гиперкарба и 

показано, что данный процесс самопро-

извольный и экзотермический, поскольку 

значения энергии Гиббса и стандартных 

мольных энтальпий отрицательны. Вы-

полнено сравнение значений констант 

Генри адсорбции производных 1,2,4-три-

азола, рассчитанных на основании экспе-

риментальных данных и вычисленных 

молекулярно-статистическим методом. В 

целом прослеживается общая корреляция 

между ними, однако наблюдаются разли-

чия в численных значениях констант 

Генри, обусловленные влиянием элюента 

на сорбцию в условиях жидкостной хро-

матографии и особенностями химиче-

ского строения молекул гетероциклов. 

Конфликт интересов  

Авторы заявляют, что у них нет из-

вестных финансовых конфликтов интере-

сов или личных отношений, которые 

могли бы повлиять на работу, представ-

ленную в этой статье. 
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