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Проведен корреляционный анализ некоторых физико-химических харак-

теристик пиррола, пиразола, имидазола, триазола и тетразола, рассчитанных 

квантово-химическим полуэмпирическим методом АМ1. Найдены линейные 

зависимости потенциала ионизации, дипольного момента и кислотности от 

-избыточности, а также потенциала ионизации от энтальпии образования 

исследуемых азолов. 
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Пятичленные азотсодержащие гетероциклические соединения – пиррол 

(1), пиразол (2), имидазол (3), 1,2,3-триазол (4), 1,2,4-триазол (5) и тетразол 

(6) – обладают многими полезными свойствами [1], поэтому представляет 

интерес проведение сравнительного анализа некоторых их физико-хими-

ческих свойств. 
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С этой целью квантово-химическим полуэмпирическим методом АМ1 

[2] были рассчитаны значения энтальпии образования (Н), потенциала 

ионизации (I), дипольного момента () и -избыточности () [3] исследуе-

мых азолов. Расчеты проводились при полной оптимизации геометриче-

ских параметров. Полученные результаты хорошо согласуются с данными 

последних лет [4, 5]. С использованием данных расчетов были построены 

корреляционные кривые (рис. 1–3). 

Физический смысл (рис. 1a) зависимости потенциала ионизации 

исследуемых азолов от энтальпии их образования не вполне ясен, однако 

высокий коэффициент корреляции по Джаффе [6] (r = 0.98) позволяет 

сделать тривиальное заключение о том, что энергия ионизации 

увеличивается с ростом числа гетероциклических атомов азота и, 

следовательно, с увеличением значения энтальпии. В то же время 

потенциал ионизации линейно уменьшается с ростом -избыточности 

(рис. 1b). Это значит, что центром протонирования могут служить не 

только гетероциклические атомы азота, но также атомы углерода 

пятичленного цикла и что -избыточность облегчает процесс ионизации.  
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Естественно, что для пиррола 1 как родоначальника азолов характерны 

самое высокое значение -избыточности и меньшее значение I, а для 

тетразола 6 – противоположные свойства. Коэффициент этой корреляции 

r = 0.96. Следовательно, электрофильное замещение является наиболее 

характерным для пиррола [7], и такая реакционная способность 

уменьшается в ряду: 1  2  3  4  5  6. Аналогичная корреляция 

наблюдается и для дипольного момента (рис. 2, r = 0.95). Согласно этой 

зависимости, при уменьшении -заряда на атомах углерода цикла 

дипольный момент молекулы растет за счет увеличения  заряда на атомах 

азота цикла и, следовательно, полярность молекулы увеличивается в ряду: 

6  4  3  2  1. 

Известно, что азолы проявляют как основные, так и кислотные свой-

ства [1]. Основность (рКb) не коррелирует с -избыточностью, и в этом ря-

ду не наблюдается какой-либо закономерной связи с другими физико-хи-

мическими характеристиками. А вот кислотность (рКa) линейно увели-

чивается с уменьшением -избыточности (рис. 3а, r = 0.96). Уменьшение 

-электронного заряда на атомах углерода цикла вызывает увеличение 

заряда на атомах азота, связанных с атомом водорода, и, следовательно, 

увеличение кислотности. 

 

 
Рис. 2. Зависимость дипольного момента  от -избыточности () азолов 

 

а b 

 
 

Рис. 1. Зависимость потенциала ионизации I от энтальпии Н (а) 

и -избыточности () азолов (b) 
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Рис.3. Зависимость кислотности рКa от -избыточности () азолов (а) 

и порядка связи группы NH (PNH) (b) 

 

 

Возможность выявления общей закономерности изменения физико-

химических свойств азолов, по-видимому, является нереальной, однако 

нахождение некоторых корреляций несомненно способствует их сравни-

тельному количественному описанию. 

Кислотность азолов можно также описать количественно с использо-

ванием значения порядка связи группы NH (PNH). Действительно, как 

видно из рис. 3b, кислотность азолов линейно уменьшается с ростом зна-

чения PNH (r = 0.97), что объясняется увеличением подвижности аминного 

протона. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке Департамента науки и 

технологий Республики Грузия. 
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