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Визначено фізико-хімічні показники (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот та відповідних гідрохлоридів. 

Встановлено зв'язок між деякими показниками та будовою речовин. Встановлено відповідність молекулярної 

маси та коефіцієнту розподілення правилу Ліпінські. 
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Определены физико-химические показатели (хинолин-4-илтио)карбоновых кислот и соответствующих 

гидрохлоридов. Установлена связь между некоторыми показателями и строением вещества. Установлено 

соответствие молекулярной массы и коэффициента распределения правилу Липински. 
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INTRODUCTION 

Synthesis of new substances, study of their structure, physicochemical properties and further determination of their 

biological activity and use for production of new sovereign remedies will always be topical.      

Nowadays special attention is paid to the synthesis of derivative structures, which have high biological activity, as 

derivatives may have intensified biological activity and, sometimes, new properties, give the possibility to discover new 

fields of the use of these compounds. Besides, it is known, that different substitutes have a different influence on the 

properties of new-synthesized substances [1]. 

During the synthesis of new substance it becomes necessary to determine its structure, physical and chemical properties, 

main constants. Such problems are solved by means of modern research methods.   

Object of the work is: to determine some physicochemical properties of (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids, 

synthesized at the biotechnology laboratory of physiologically active substances of Zaporizhzhya National University. 

MATERIALS AND METHODS OF RESEARCH  

Object of research is: (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids and their hydrochlorides, synthesized at the biotechnology 

laboratory of physiologically active substances of Zaporizhzhya National University. 

Such characteristics as empirical formula, ultimate composition, molecular weight, partial coefficient P, molecular 

refraction coefficient R were determined by means of the following software package: Chem Office 6.0 and ACDlabs 

10. 

Organic substances melting temperature is determined using capillary method.   

Substance melting temperature is considered a temperature range from the moment of liquid phase appearance in 

capillary to the moment of solid phase total disappearance [2, 3]. 
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RESULTS AND THEIR DISCUSSION 

As synthesized compounds are potentially biologically active, so they have to comply with Lipinski’s rule, according to 

which molecular weight must not be more than 500 and partition coefficient logarithm n-octanol/water - 5 [4, 5]. 

During the analysis it was found out that the rates correspond to this rule.    

Molecular weight increases as radical becomes longer. Molecular weight of hydrochlorides is more than molecular 

weight of respective (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids. 

Partition coefficient value also increases as radical increases. As for hydrochlorides partition coefficients, they are lower 

than the partition coefficients of respective acids.    

When researching melting temperature it was ascertained that as radical becomes longer and more divided values 

become lower. Analysis of melting temperature of hydrochlorides of (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids showed that 

values also depend on radical’s structure. It should be noticed, that they all are lower than melting temperatures of 

respective acids.   

Value of molecular refraction coefficient depends on the compounds structure. As chain of radical becomes longer this 

value increases. Molecular refraction coefficients of hydrochlorides of (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids are lower 

than molecular refraction coefficients of (quinoline-4-ylthio)carboxylic.     

CONCLUSIONS  

1. Some physicochemical characteristics of (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids and respective 

hydrochlorides were determined.    

2. It was ascertained that molecular weight, melting temperature, partition coefficient, molecular 

refraction coefficient depend on radical’s structure. As radical becomes longer, values become lower.  

3. Physicochemical values of hydrochlorides of (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids differed from the 

values of respective acids according to the salification.    

4. It was revealed, that such characteristics as molecular weight and partition coefficient comply with 

Lipinski’s rule, therefore compounds that we studied may be used as potential biologically active substances.   

Keywords: (quinoline-4-ylthio)carboxylic acids, physicochemical properties, molecular refraction, melting 

temperature, partial coefficient P. 

ВСТУП 

Синтез нових речовин, дослідження їх будови, фізико-хімічних властивостей та подальше 

встановлення їх біологічної активності й використання для створення нових ефективних 

лікарських засобів завжди буде актуальним. 

В теперішній час особливу увагу приділяють синтезам похідних структур, які мають високу 

біологічну активність, оскільки похідні можуть мати підсилену біологічну дію та, інколи, 

нові властивості, дають можливість відкрити нові області використання цих сполук. Також 

відомо, що різні замісники по-різному впливають на властивості новосинтезованих речовин 

[1]. 

При синтезі нової сполуки виникає необхідність у встановлені її будови, фізичних та 

хімічних властивостей, основних констант. Такі задачі вирішуються за допомогою сучасних 

методів досліджень. 

Мета роботи: визначити деякі фізико-хімічні властивості (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот, 

синтезованих в лабораторії біотехнології ФАР Запорізького національного університету.  

МАТЕРІАЛИ І МЕТОДИ ДОСЛІДЖЕННЯ 

Об’єктом досліджень є (хінолін-4-ілтіо)карбонові кислоти та їх гідрохлориди, синтезовані в 

лабораторії біотехнології ФАР Запорізького національного університету (рис.1, 2). 
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Рисунок 1 – Загальна будова (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот: R – залишки карбонових 

кислот, R´ - Alk-O 
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Рисунок 2 – Загальна будова гідрохлоридів (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот: R – залишки 

карбонових кислот, R´ - Alk-O 

 

Визначення таких показників як брутто-формула, елементний склад, молекулярна маса, 

парціальний коефіцієнт Р, коефіцієнт молекулярної рефракції R здійснювалося за допомогою 

комп’ютерних пакетів програм Chem Office 6.0 та ACDlabs 10. 

Температуру плавлення органічних речовин визначають капілярним методом (рис. 3). 

Температурою плавлення речовини вважають інтервал температури з моменту появи рідкої 

фази в капілярі до моменту повного зникнення твердої фази [2, 3]. 

 

Рисунок 3 – Прилад для визначення температури плавлення 

1 – ємність; 2 – нагрівальна суміш; 3 – капіляр з речовиною; 4 – пробірка; 5 – термометр 
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РЕЗУЛЬТАТИ ТА ЇХ ОБГОВОРЕННЯ 

Так як синтезовані сполуки є потенційно біологічно активними, то вони мають відповідати 

правилу Ліпінскі, згідно з яким молекулярна маса не повинна перевищувати 500 у.а.о., а 

логарифм коефіцієнту розподілення н-октанол-вода – 5 [4]. Якщо логарифм розподілення 

більше 5, то це вказує на велику гідрофобність сполуки, а отже вона буде погано 

розчинятися у водних середовищах і мати низку біодоступність. Обмеження молекулярної 

маси дозволяє відокремити дуже великі молекули, які не зможуть пройти крізь клітинні 

мембрани [5]. 

При аналізі досліджуваних речовин виявлено, що показники відповідають даному правилу.  

 

Таблиця 1 - Фізико-хімічні показники гідрохлоридів (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот 
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[(5,8-

дималкоксихінолін-4-

іл)тіо]-етанової кислоти 

гідрохлорид 

C14H16NO4S
+
 294,35 220 

0
С 2,720 2,40±1,27- -0,42 7,8745 

[(5,8-диалкоксихінолін-

4-іл)тіо]-пропанової 

кислоти гідрохлорид 

C15H18NO4S
+ 308,37 192 

0
С 3,049 2,36±1,26- 2,93 8,3383 

[(5,8-диалкоксихінолін-4-

іл)тіо]-2-метилетанової 

кислоти гідрохлорид 

C15H18NO4S
+
 308,37 205 

0
С 3,02933 2,65±1,27 2,67 8,3383 

2-[(5,8-диалкоксихінолін  

4-іл)тіо]-бутандіової 

кислоти гідрохлорид 

C16H18NO6S
+
 352,38 192 

0
С 2,0257 2,50±1,56 1,85 8,2496 

 

Молекулярна маса зростає з подовженням радикалу. Найменшу молекулярну масу має [(5,8-

диалкоксихінолін-4-іл)тіо]-етанова кислота, а найбільшу – 2-[(5,8-диалкоксихінолін-4-іл)тіо]-

бутандіова кислота. Молекулярна маса гідрохлоридів більше молекулярної маси відповідних 

(хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот. 

Значення коефіцієнту розподілення також зростає зі збільшенням радикалу. Що стосовно 

коефіцієнтів розподілення гідрохлоридів, то вони менші ніж у відповідних їм кислотам. Під 

час аналізу даного показника було відмічено, що мінімальне значення має [(5,8-

диаклоксихінолін-4-іл)тіо]-етанова кислота, а максимальне – [(5,8-диалкоксихінолін-4-

іл)тіо]-2-метилетанова кислота. 

При дослідженні температури плавлення встановлено, що з подовженням радикалу та зі 

збільшенням його розгалуженості показники зменшуються. Так найбільшу температуру 

плавлення має [(5,8-диалкоксихінолін-4-іл)тіо]-етанова кислота, у якої радикал менш 
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розгалужений. Більш розгалужений радикал та найменшу температуру плавлення має 2-[(5,8-

диалктоксихінолін-4-іл)тіо]-бутандіова кислота. 

Аналіз температури плавлення гідрохлоридів (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот показав, що 

показники також залежать від будови радикалу. Потрібно зазначити, що вони менші ніж 

температури плавлення відповідних їм кислот.  

Значення коефіцієнта молекулярної рефракції залежить від структури сполук. Найменше 

значення має [(5,8-диалкоксихінолін-4-іл)тіо]-етанова кислота. З подовженням ланцюга 

радикалу даний показник збільшується, а отже максимальне значення коефіцієнта 

молекулярної рефракції має 2-[(5,8-диалкоксихінолін-4-іл)тіо]-бутандіова кислота. 

Коефіцієнти молекулярної рефракції гідрохлоридів (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот 

менші ніж коефіцієнти молекулярної рефракції (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот. 

Фізико-хімічні показники досліджуваних сполук наведені в табл. 1-2. 

 

Таблиця 2 - Фізико-хімічні показники  (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот 
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[(5,8-диалкоксихінолін-4-

іл)тіо]-етанова кислота C14H16NO4S 293,34 250 
0
С 3,039 2,40±1,27 2,27 7,7858 

[(5,8-диалкоксихінолін-4-

іл)тіо]-пропанова кислота 
C15H17NO4S 307,36 220 

0
С 3,36808 2,77±1,56 2,57 8,2496 

[(5,8-диалкоксихінолін-4-

іл)тіо]-2-метилетанова 

кислота 

С15Н17О4S 307,36 225 
0
С 3,34808 2,75±1,27 2,77 8,2496 

2-[(5,8-диалкоксихінолін -

4-іл)тіо]-бутандіова 

кислота 

C16H18NO6S 351,37 180 
0
С 2,3444 2,50±1,56 1,99 8,9022 

 

ВИСНОВКИ 

1. Визначені деякі фізико-хімічні показники (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот та відповідних 

їм гідрохлоридів. 

2. Встановлено, що молекулярна маса, температура плавлення, коефіцієнт розподілення, 

коефіцієнт молекулярної рефракції залежать від будови радикалу. З подовження радикалу показники 

збільшувалися. Так, наприклад, найменшу молекулярну масу має [(5,8-диалкоксихінолін-4-іл)тіо]-

етанова кислота, а найбільшу – 2-[(5,8-диалкоксихінолін-4-іл)тіо]-бутандіова кислота. 

3. Фізико-хімічні показники гідрохлоридів (хінолін-4-ілтіо)карбонових кислот відрізнялися від 

показників відповідних кислот через солеутворення. 

4. Виявлено, що такі показники як молекулярна маса та коефіцієнт розподілення відповідають 

правилу Ліпінські, а отже досліджувані сполуки можуть бути застосовані в якості потенційних 

біологічно активних речовин. 
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