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Реагенти тропеолінового ряду (тропеолін О, тропеолін ОО і 
тропеолін ООО) широко застосовуються в хімічному аналізі як кислотно-
основні індикатори та аналітичні реагенти. Незважаючи на широке 
застосування тропеолінів їх фізико-хімічні характеристики мало вивчені. 
Дані про кислотно-основні властивості тропеолінів, величини констант 
іонізації (pK ) їх функціональних груп розрізнені або взагалі відсутні. 

Виходячи з викладеного вище мета даної роботи полягає в 
детальному вивченні кислотно-основних характеристик реагентів 
тропеолінового ряду методом хімічної кольорометрії (МХК) в широкому 
діапазоні кислотності середовища (рН 1÷13). 

На основі масиву отриманих експериментальних  даних обчислені 
кольорометричні функції питомої  та повної відмінності кольору  розчинів 
тропеолінів та розраховані відповідні величини pK (таблиця). З метою 
перевірки правильності отриманих результатів pK визначали 
спектрофотометрично (СФМ) та прогнозували методами QSPR-аналізу, 
виходячи з структур реагентів із оптимізованою геометрією. 

Таблиця 
Константи іонізації тропеолінів у водних розчинах (n=3, P=0,95) 

 

Реагент Метод pK-N=N- pK1 pK2 

*Тропеолін О 
МХК 0,5±0,1 6,5±0,1 12,0±0,2 
СФМ 0,6±0,1 6,3±0,2 12,1±0,1 
QSPR 0,23 8,54 12,02 

** Тропеолін ОО 
МХК 0,8±0,1 2,0±0,1 - 
СФМ 0,9±0,2 2,1±0,1 - 
QSPR 0,84 1,29 - 

*** Тропеолін ООО 
МХК 2,0±0,1 8,5±0,1 - 
СФМ 2,2±0,1 8,3±0,1 - 
QSPR - 11,8 - 

*pK 1 та pK2 відповідають дисоціації п- та о-ОН груп тропеоліну О; 
** pK 1 відповідає іонізації –NH групи тропеоліну ОО; 
*** pK 1 відповідає дисоціації о-ОН групи тропеоліну ООО 
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Перспективність методу хімічної кольорометрії (МХК) для 

визначення величин показників констант іонізації (рК) барвників полягає у 
відході від оперування рівноважними концентраціями. Суть МХК - 
використання координат кольору системи CIELаb, які несуть інформацію 
про інтегральний розподіл світлопоглинання хімічної системи в широкому 
діапазоні довжин хвиль. Врахування різних складових частин кольору 
дозволяє простежити тонкі відмінності близьких за властивостями атомних 
угрупувань барвників і встановити відповідні величини рК. 

Мета роботи полягає у дослідженні можливостей кольорометричного 
методу для вивчення кислотно-основних властивостей барвників для яких 
у розчинах, окрім протолітичних, характерні прототропні та гідролітичні 
рівноваги. Нами синтезовано ряд похідних (І - ІІІ) хлориду 6,7-
дигідроксобензопірилію та досліджено зміну питомої відмінності кольору 
в залежності від кислотності середовища.  
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R1 = R2 = CH3 (I); R1 = С6H5, R2 = CH3 (IІ); R1 = R2 = С6H5 (IІІ). 

На основі масиву отриманих даних розраховані відповідні константи 
іонізації досліджуваних барвників (таблиця). 

Таблиця 
Константи іонізації хлоридів 6,7-дигідроксобензопірилію (n=3, P=0,95) 

Сполука рК1 рК2 рК3 рК4 рК5 
І 2,5±0,1 3,7±0,2 6,4±0,1 7,7±0,2 10,5±0,1 
ІІ 2,2±0,2 3,4±0,1 6,5±0,1 8,2±0,1 9,8±0,2 
ІІІ 1,4±0,1 2,9±0,2 6,7±0,1 7,8±0,1 9,7±0,1 

Як видно з таблиці, кількість та значення рК свідчать про наявність 
як протолітичних, так і гідролітичних процесів. За результатами 
дослідження визначено константи іонізації ряду похідних хлориду 6,7-
дигідроксобензопірилію, що відсутні в літературі. 
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