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ИССЛЕДОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННЫХ СПЕКТРОВ ПОГЛОЩЕНИЯ 5-(((5-АДАМАНТАН-1-ИЛ)-

4-ФЕНИЛ-4Н-1,2,4-ТРИАЗОЛ-3-ИЛ)ТИО)МЕТИЛ)-4-ФЕНИЛ-4Н-1,2,4-ТРИАЗОЛ-3-ТИОЛА
Запорожский государственный медицинский университет, Запорожье, Украина
Исследованы электронные спектры поглощения 5-(((5-адамантан-1-ил)-4-фенил-4Н-1,2,4-три-

азол-3-ил)тио)метил)-4-фенил-4Н-1,2,4-триазол-3-тиола в растворителях различной полярности
(вода, 95 % раствор этанола, 0,1 М хлоридная кислота, 0,1 М сульфатная кислота, 0,1 М натрия
гидроксид, н-гексан). Установлено, что спектры поглощения изучаемого соединения характери-
зуются двумя полосами поглощения. Максимумы первой полосы поглощения расположены в
пределах 200–222 нм, а максимумы второй полосы находятся в пределах 254–286 нм. На осно-
вании строения изучаемого соединения и характера электронных спектров установлено, что мак-
симумы первой полосы поглощения обусловлены запрещенными π→πx-переходами бензольно-
го цикла типа 1La, а вторая полоса поглощения является результатом наложения 1Lb-полосы на
π→πx-переходы в молекулах 1,2,4-триазола.

Ключевые слова: 1,2,4-триазол, электронные спектры, π→πx-переходы, 1La- и 1Lb- полосы.
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STUDYING THE NATURE OF THE UV SPECTRA OF 5-(((5-ADAMANTANE-1-YL)-4-PHENYL-

4H-1,2,4-TRIAZOLE-3-YL)THIO)METHYL)-4-PHENYL-4H-1,2,4-TRIAZOLE-3-THIOL
The Zaporizhzhya State Medical University, Zaporizhzhya, Ukraine
Background. The problem of creating new drugs recently has acquired a significant relevance.

One of the areas in the search for new drugs is the synthesis of biologically active substances 1,2,4-
triazole derivatives, including well-proven highly effective tranquilizers, antifungal, antiviral, antican-
cer and other drugs.

The aim of research. The evidence based on the relationship between the structure and the spectral
characteristics of 1,2,4-triazole derivatives is absolutely essential to further research of their UV spec-
tra, a detailed study of the electronic structure of the synthesized compounds and depending on the
nature of the establishment of the UV spectra of the structure.

Materials and methods. For studying the nature of the UV spectra of 5-(((5-adamantane-1-yl)-
4-phenyl-4H-1,2,4-triazole-3-yl)thio)methyl)-4-phenyl-4H-1,2,4-triazole-3-thiol were used the solvents
with different polarity: water, 95 % etanol 0.1 M solution of acid chloride, acid sulphate, sodium
hydroxide, n-hexane.

Results. The molecule of 5-(((5-adamantane-1-yl)-4-phenyl-4H-1,2,4-triazole-3-yl)thio)methyl)-4-
phenyl-4H-1,2,4-triazole-3-thiol consists of two 1,2,4-triazole cycles interconnected by thiomethyl group.
In position of 4 triazole cycles are phenyl radicals. UV spectra of the studied compounds are charac-
terized by two absorption bands with maxima in the redistribution of 200–222 nm and 254–286 nm.

Conclusion. Based on the nature of the observed UV spectra and polar solvent must be conclud-
ed that the absorption band at 200–222 nm is due to the prohibited π→πx junctions benzene rings
transitions is 1La-stripe. Taking into account the contribution of the increments in the parental chroma-
tor of 1,2,4-triazole we must conclude that the absorption band in the range of 254-286 nm is the
result of the 1Lb-stripe imposition on the π→πx — transitions of the molecules of 1,2,4-triazole.

Key words: 1,2,4-triazole, electronic spectra, π→πx-transitions, 1La- and 1Lb-stripes.
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Вступ

Проблема створення віт-
чизняних високоефективних
лікарських засобів із низькою
токсичністю останнім часом
набуває значної актуальності.
Одним з напрямів у пошуку
нових препаратів є синтез біо-
логічно активних речовин на
основі похідних 1,2,4-тріазолу,
серед яких добре себе зареко-
мендували високоефективні
транквілізатори (тразадон, ало-
прозолам), протигрибкові (флу-
коназол, ітраконазол), проти-
вірусні (рибавірин), протипух-
линні (летрозол) та інші засо-
би [4; 5].

Похідні адамантану — уні-
кальні препарати XXI ст.,
здатні контролювати функціо-
нальну активність нервової та
імунної систем, регулювати
нейроімунний гомеостаз, поси-
лювати опірність організму до
вірусних і бактеріальних інфек-
цій, а також до інших неспри-
ятливих факторів середовища.
Поєднання в одній молекулі
структурних фрагментів 1,2,4-
тріазолу та радикалу адаман-
тил приводить до появи нових
сполук, зокрема 5-(((5-ада-
мантан-1-іл)-4-феніл-4Н-1,2,4-
тріазол-3-іл)тіо)метил)-4-феніл-
4Н-1,2,4-тріазол-3-тіолу, у ре-
зультаті чого речовина може
набути нових фармакологічних
властивостей. Безумовним є
той факт, що розробка теоре-
тичних основ цілеспрямова-
ного синтезу неможлива без
детального вивчення елект-
ронної структури синтезованих
сполук і встановлення залеж-
ності характеру УФ-спектрів
від будови похідних 1,2,4-тріа-
золу.

Останнім часом з’явилися
монографії, присвячені розгля-
ду проблем синтезу та вивчен-
ню фармакологічної активності
похідних 1,2,4-тріазолу [1; 6].
Дослідженню УФ-спектрів та
електронної будови деяких по-
хідних 1,2,4-тріазолу присвяче-
ні публікації науковців школи
проф. Є. Г. Книша і О. І. Пана-
сенка [2; 7].

Для науково обґрунтовано-
го зв’язку між будовою та спект-
ральними характеристиками
похідних 1,2,4-тріазолу вкрай
необхідним є подальше ви-
вчення їх УФ-спектрів.

Мета нашого дослідження
— встановлення зв’язку між
структурою 5-(((5-адамантан-
1-іл)-4-феніл-4Н-1,2,4-тріазол-
3-іл)тіо)метил)-4-феніл-4Н-
1,2,4-тріазол-3-тіолу та харак-
тером спектрів поглинання за-
значеної сполуки, що, безумов-
но, у подальшому сприятиме
науково обґрунтованому на-
пряму синтезу на основі вияв-
лення фармакофору.

Матеріали та методи
дослідження

УФ-спектри 5-(((5-адаман-
тан-1-іл)-4-феніл-4Н-1,2,4-трі-
азол-3-іл)тіо)метил)-4-феніл-
4Н-1,2,4-тріазол-3-тіолу вимірю-

вали за допомогою спектрофо-
тометра Specord 200-222U214
(Німеччина). Відповідність до-
сліджуваної сполуки її струк-
турі визначали методом еле-
ментного аналізу із викорис-
танням елементного аналіза-
тора GmbH (Німеччина). Усі
реагенти та розчинники мали
кваліфікацію «хімічно чисті».
Як розчинники були використа-
ні вода, 95 % розчин етанолу,
0,1 М хлоридна кислота, 0,1 М
сульфатна кислота, 0,1 М
розчин натрію гідроксиду та
н-гексан.

Результати дослідження
та їх обговорення

Результати вимірювання
УФ-спектрів досліджуваної ре-
човини наведені в табл. 1.

Молекула 5-(((5-адамантан-
1-іл)-4-феніл-4Н-1,2,4-тріазол-
3-іл)тіо)метил)-4-феніл-4Н-

Таблиця 1
Спектральна характеристика похідних

5-(((5-адамантан-1-іл)-4-феніл-4Н-1,2,4-тріазол-3-іл)тіо)метил)-
4-феніл-4Н-1,2,4-тріазол-3-тіолу

  Концентрація, λ, нм εмакс. lg ε  Переходи електронів     розчинник

2,00⋅10-5 М, 254 13 868 9,54 Накладання 1Lb-смуги
вода на π→πx -перехід

2,00⋅10-5 М, 205 23 983 10,09 1La-смуга
95 % розчин 255 13 668 9,52 Накладання 1Lb-смугиетанолу на π→πx -перехід

2,00⋅10-5 М, 202 19 726 9,88 1La-смуга
0,1 М HCl 204 19 376 9,87 1La-смуга

205 19 826 9,89 1La-смуга

254 12 316 9,42 Накладання 1Lb-смуги
на π→πx-перехід

2,00⋅10-5 М, 200 30 942 10,32 1La-смуга

0,1 М H2SO4 254 13 568 9,52 Накладання 1Lb-смуги
на π→πx-перехід

2,00⋅10-5 М, 286 16 022 9,68 Накладання 1Lb-смуги
0,1 М NaOH на π→πx-перехід

2,00⋅10-5 М, 201 11 866 9,38 1La-смуга
н-гексан 204 7710 8,95 1La-смуга

209 9864 9,19 1La-смуга

213 4106 8,32 1La-смуга

219 600 6,39 1La-смуга

222 1552 7,35 1La-смуга

255 8111 9,00 Накладання 1Lb-смуги
на π→πx-перехід
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1,2,4-тріазол-3-тіолу склада-
ється з двох 1,2,4-тріазольних
циклів, у положенні 4 яких зна-
ходяться фенільні радикали. В
одному з 1,2,4-тріазолів у по-
ложенні 5 знаходиться ада-
мантановий субституєнт, а у
положенні 3 іншого тріазоль-
ного циклу — тіольне угрупо-
вання (рис. 1).

УФ-спектри досліджуваної
речовини у водному розчині
та розчині 0,1 М натрію гідро-
ксиду характеризуються од-
нією смугою поглинання серед-
ньої інтенсивності при 254 нм
(εмакс. 13 868, вода і εмакс. 16 022,
0,1 М NaOH). У 95 % розчині
етанолу, 0,1 М розчинах хло-
ридної та сульфатної кислот і
н-гексані відмічаються двома
смугами поглинання. Перша
смуга коливальної структури
знаходиться у межах 200–
222 нм, а друга смуга серед-
ньої інтенсивності має макси-
муми при 254 нм (0,1 М HCl та
0,1 М H2SO4), при 255 нм (95 %
розчин етанолу та н-гексан).

Виходячи з характеру УФ-
спектрів, які спостерігаються,
слід зробити висновок, що сму-
га поглинання в межах 200–
222 нм зумовлена наявністю
бензольного хромофору в мо-
лекулі сполуки, яку вивчаємо.
Загальновідомо, що для УФ-
спектрів бензолу характерні
три смуги поглинання при 184,
204 та 256 нм [10]. У наших
дослідженнях спостерігаються
смуги середньої інтенсивності
в межах від 200 до 222 та 254–
286 нм, які зумовлені заборо-
неними переходами у високо-
симетричній молекулі бензолу,
тому максимуми в межах 200–
222 нм слід зарахувати до 1La-
смуги, а в межах 254–286 нм
— до 1Lb-смуги.

Моноциклічна гетероаро-
матична сполука, яка містить
три гетероатоми азоту, а саме
1,2,4-тріазол, проявляє одну
смугу помірної інтенсивності у
близькій ділянці УФ-спектра
[3]. Характерною особливістю
спектрів поглинання 1,2,4-трі-
азолу є відсутність смуги, яка
зумовлена переходом з орбіт

неподілених електронів гете-
роатомів на π-орбіталь дослі-
джуваної гетероциклічної сис-
теми, яка не має вузлової пло-
щини, і тому π→πx-переходи в
молекулі 1,2,4-тріазолу від-
сутні. З цього слід зробити
висновок, що для молекули
1,2,4-тріазолу, яка містить у
середньому 1,2 π-електрона
на один атом циклу, можливі
лише π→πx-переходи. Зазначе-
ні π→πx-переходи електронів і
зумовлюють наявність макси-
муму в молекулі 1,2,4-тріазолу
при 187 нм. Відомо, що ада-
мантан — це насичений три-
циклічний мастиковий вуглево-
день, який складається з трьох
циклогексанових фраґментів
[8]. Таким чином, якщо за пра-
вилом Вудворда [9] до макси-
муму родоначального хрома-
тофора (187 нм) додати зна-
чення інкрементів: два алкіль-
них субституєнти в положенні
β (2 × 5 нм) та два SALK у по-
ложенні β′ (2 × 30 нм). Отже,
максимум середньохвильової
смуги поглинання досліджува-
ної речовини теоретично зна-
ходиться при 257 нм, а ми
практично спостерігаємо при
254–255 нм. Таке незначне
зміщення цього максимуму (на
3 або -3 нм) можна пояснити
утворенням водневого зв’язку.
Як і слід було очікувати, при
застосуванні 95 % розчину ета-
нолу як розчинника, максимум
нашої речовини знаходиться
при 255 нм (див. табл. 1).

Враховуючи вищезазначе-
не, першу смугу поглинання 5-
(((5-адамантан-1-іл)-4-феніл-
4Н-1,2,4-тріазол-3-іл)тіо)ме-
тил)-4-феніл-4Н-1,2,4-тріазол-
3-тіолу в межах 200–222 нм
слід ідентифікувати як 1La-сму-

гу, що зумовлена заборонени-
ми π→πx-переходами бензоль-
ного циклу. Друга смуга по-
глинання в межах 254–255
та 286 нм є результатом на-
кладання 1Lb-смуги бензоль-
них циклів на π→πx-переходи
1,2,4-тріазолового циклу.

Висновки

1. Вивчені УФ-спектри по-
глинання 5-(((5-адамантан-1-
іл)-4-феніл-4Н-1,2,4-тріазол-3-
іл)тіо)метил)-4-феніл-4Н-1,2,4-
тріазол-3-тіолу у розчинниках
різної полярності (вода, 95 %
розчин етанолу, 0,1 М HCl,
0,1 М H2SO4, 0,1 М NaOH та
н-гексан).

2. Установлено, що спектри
поглинання, що спостерігають-
ся, характеризуються у біль-
шості двома смугами. Перша
смуга проявляє максимуми в
межах 200–222 нм (εмакс. від
30 942 до 1552), друга — у ме-
жах 254–286 нм (εмакс. від 16 022
до 8111).

3. Враховуючи характер
спектрів поглинання, які спо-
стерігаються, їх інтенсивність
і природу використаного роз-
чинника слід зробити висно-
вок, що перша смуга зумовле-
на π→πx-переходами типу 1La,
а друга є результатом накла-
дання 1Lb-смуги на π→πx-пере-
ходи тріазолового циклу.
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4Н-1,2,4-тріазол-3-іл)тіо)метил)-
4-феніл-4Н-1,2,4-тріазол-3-тіолу
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