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Вступ 
 

Катіонні поверхнево-активні речовини 
(кПАР) широко застосовуються в промисло-
вості, медицині та в дослідженнях певних 
фізико-хімічних процесів. Результати дослід-
ження біологічної активності кПАР [1], 
зокрема, протимікробної [2, 3], антигрибкової 
[4] та біоцидних властивостей [5] вказують 
на значну перспективність таких сполук в цій 
області. Крім того, проводяться дослідження 
протикорозійних властивостей кПАР [5-7], а 
здатність стабілізувати емульсії [8] обумов-
лює використання кПАР при переробці 
олійних речовин [9]. Тому розробка нових 
кПАР є важливим завданням сучасної 
синтетичної та прикладної хімії. 

Постійне вдосконалення методів 
отримання нових матеріалів привело до 
широкого використання методів QSPR 
(quantitative structure-property relationship) 
[10-13], які дозволяють на основі молекуляр-
ної будови проводити прогнозування наперед 
заданих цінних властивостей. Одним із 
важливих параметрів кПАР є співвідношення 
полярної (зарядженої позитивно «голови») та 
неполярної (довгого вуглеводневого 
«хвоста») частин їх молекул – це спів-
відношення називають гідрофільно-
ліпофільним балансом (HLB, від англійсь-
кого "hydrophilic-lipophilic balance"). У 
роботах Гріффіна [14, 15] за 1949 та 1954 рр. 
розроблено шкалу HLB колоїдних ПАР, 
згідно якої цей параметр може приймати 
значення в інтервалі від 1 (речовина не 

розчиняється у воді, але добре розчиняється у 
неполярних рідинах) до 40 (речовина добре 
розчиняється у воді, і не розчиняється у 
неполярних рідинах) умовних одиниць. Для 
деяких речовин значення HLB було 
визначено експериментально, однак, врахо-
вуючи складність та довготривалість необхід-
ного експерименту, було розроблено матема-
тичні адитивні моделі для розрахунку HLB. 
Популярною є формула розроблена Девісом у 
1957 р. [16], що базуються на сумуванні 
"групових чисел", що відповідають 
функціональним групам, які входять до 
складу ПАР: 

∑
=

+=
m

1i
iH7HLB , 

де Н – це "групове число" функціональної 
групи, яке характеризує її гідрофільність. 
Табличні значення "групових чисел" 
функціональних груп можна знайти в роботі 
Девіса [16]. 

Згідно значення HLB, ПАР можна 
поділити на водорозчинні (HLB>10), водно-
дисперсні (10>HLB>6) та жиророзчинні 
(6>HLB). Величина параметру HLB визначає 
застосування ПАР як солюбілізатора (15-18), 
миючого засобу (13-15), емульгатора в сис-
темі «олія/вода» (8-16), змочуючого агента 
(7-9), емульгатора в системі «вода/олія» (3-6), 
антиспінювача (2-3). 

Враховуючи наші попередні напрацю-
вання пов’язані із дослідженням 1,2,4-
триазолієвих систем [17-20] та синтезом 
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кПАР методом електрофільної циклізації 
[21], було вирішено провести розрахунок 
HLB для двох класів сполук на основі 1,3-
тіазоло-1,2,4-триазолієвої конденсованої 
системи. 
 

Експериментальна частина 
 

Конструювання модельних сполук 
проводили у програмі Avogadro [22] з наступ-
ною оптимізацією їх геометрії за допомогою 
силового поля MMFF94 [23]. Розрахунок 
індексу HLB проводили трьома методами: 
методом Гріфіна, Девіса та за спів-
відношенням полярної та неполярної площі 
на ізоповерхні молекули за допомогою 
програмного пакету Vega ZZ [24-26]. 
 

Обговорення результатів 
 

Як модельні об’єкти було обрано 2,3-
заміщені катіони 5,6-дигідро-3H-
[1,3]тіазоло[3,2-b][1,2,4]триазол-7-ію А та В 
(рис. 1). Cтра-тегію синтезу представників 
типу В описано у роботі [21]. 

 
Рис. 1. Структура модельних катіонів А та В. 

 

Так як гідрофільно-ліпофільний баланс 
є адитивною характеристикою, то значення 
HLB в цілому залежать від загальної кіль-
кості метиленових груп у замісниках R1 та R2, 
а не від фактичної довжини карбонового 
ланцюга кожного замісника окремо. В табл. 1 
приведено результати розрахунку HLB для 
систем А та В згідно формули Девіса, яке 
відповідає лінійним рівнянням 1 та 2 відпо-
відно. NC – загальна кількість атомів карбону 
у замісниках R1 та R2. 
 

HLB = 5.577 – 0.475×NC       (1) 
 

HLB = 5.102 – 0.475×NC       (2) 

Розрахунок HLB для систем А та В за 
методом Гріфіна проводять за допомогою 
квадратних рівнянь 3 та 4 з коефіцієнтами 
кореляції R2, що рівні 0.987 та 0.994 
відповідно. 
 

HLB = 0.006×NC
2 – 0.256×NC + 3.986      (3) 

 
HLB = 0.010×NC

2 – 0.375×NC + 4.984      (4) 
 

Згідно методу співвідношення полярної 
та неполярної площ на ізоповерхні молекули, 
значення HLB виходять найвищими і майже 
вдвічі перевищують отримані значення 
методом Гріфіна. Для систем А та В 
відповідні значення HLB можна розрахувати 
за квадратними рівняннями 5 та 6. Коефіцієнт 
кореляції рівний 0.995 у випадку сполук А, та 
0.997 для сполук В. 
 

HLB = 0.015×NC
2 – 0.604×NC + 9.779      (5) 

 
HLB = 0.011×NC

2 – 0.463×NC + 8.306      (6) 
 

Висновки 
 

Таким чином, нами розраховано 
значення гідрофільно-ліпофільного балансу, 
за формулами Гріфіна, Девіса, та за 
співвідношенням полярної та неполярної 
площі на ізоповерхні молекули модельних 
сполук А та В. Встановлено прості 
математичні рівняння для розрахунку HLB на 
основі кількості атомів карбону у довгих 
алкільних замісниках. Значення HLB є 
найбільшими при розрахунку за 
співвідношенням площ полярної та 
неполярної частин молекули. Отримані 
результати розрахунку дозволяють нам 
зробити висновок, що досліджувані системи 
похідних 1,2,4-триазолів можуть бути 
використані як емульгатори в системі 
«олія/вода» (при коротких алкільних 
ланцюгах С1–С4), змочуючі агенти (при 
коротких алкільних ланцюгах С1–С5), 
емульгатори с системі «вода/олія» (при 
алкільних ланцюгах С5–С20), антиспінювачі 
(при алкільних ланцюгах С18–С20). 
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Таблиця 1. Розраховані значення HLB для структур А та В за методом Гріфіна, Девіса та по 
співвідношенню полярної та неполярної площі на ізоповерхні молекули (ПОЛ) 

NC А В 
Девіс  Гріфін ПОЛ Девіс  Гріфін ПОЛ 

1 5.10 4.92 9.48 4.62 3.89 8.04 
2 4.62 4.31 8.70 4.15 3.51 7.47 
3 4.15 3.88 8.04 3.68 3.24 6.98 
4 3.68 3.52 7.47 3.20 3.00 6.55 
5 3.20 3.21 6.98 2.73 2.78 6.16 
6 2.73 2.97 6.55 2.25 2.64 5.82 
7 2.25 2.75 6.16 1.78 2.45 5.52 
8 1.78 2.58 5.82 1.30 2.31 5.25 
9 1.30 2.42 5.52 0.83 2.18 5.00 
10 0.83 2.28 5.25 0.35 2.08 4.77 
11 0.35 2.16 5.00 –0.12 1.97 4.57 
12 –0.12 2.05 4.77 –0.60 1.88 4.38 
13 –0.60 1.95 4.57 –1.07 1.80 4.20 
14 –1.01 1.85 4.38 –1.55 1.72 4.04 
15 –1.55 1.77 4.20 –2.02 1.64 3.89 
16 –2.02 1.69 4.04 –2.50 1.57 3.75 
17 –2.50 1.62 3.89 –2.98 1.52 3.63 
18 –2.98 1.56 3.75 –3.45 1.45 3.51 
19 –3.45 1.50 3.63 –3.93 1.40 3.39 
20 –3.93 1.45 3.51 –4.40 1.37 3.29 

де NC – загальна кількість атомів карбону у замісниках R1 та R2. 
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CALCULATION OF HYDROPHILIC-LIPOPHILIC BALANCE 
FOR THE SYSTEM OF 2,3-SUBSTITUTED-5,6-DIHYDRO-3H- 

[1,3]THIAZOLO[3,2- b][1,2,4]TRIAZOL-7-IUM 
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Cationic surfactants are widely used in industry, medicine, and in studies of a number of 
physicochemical processes. Analysis of the literature data indicates the high biological activity of 
cationic surfactants, particularly antimicrobial, antifungal, and in general biocidal. Currently, QSPR 
methods are increasingly used; they allow the prediction of properties based on the compound's 
molecular structure. One of the important parameters of cationic surfactants is the ratio of polar 
(positively charged "head") and non-polar (long hydrocarbon "tail") parts of their molecules. This ratio 
is called hydrophilic-lipophilic balance (HLB). In 1949, Griffin and Davis developed HLB scales of 
colloidal surfactants, according to which the HLB parameter can take values in the range from 1 (the 
substance is insoluble in water but soluble in nonpolar liquids) to 40 (the substance is soluble in water 
and insoluble in nonpolar liquids) conventional units. Given the complexity of the experimental 
determination of HLB, mathematical additive models for its calculation were developed. 

In our previous studies, methods for the synthesis of cationic 1,2,4-triazolium systems, 
including cationic surfactants based on 1,3-thiazolo-1,2,4-triazole condensed nucleus, were developed. 
Thus, 2,3-substituted-5,6-dihydro-3H-[1,3]thiazolo[3,2-b][1,2,4]triazol-7-ium were selected as model 
objects in this study. 

The construction of model compounds was performed in the Avogadro program with 
subsequent optimization of the geometry using the force field MMFF94. The HLB index was 
calculated by three methods: Griffin, Davis, and the ratio of polar and nonpolar areas on the isosurface 
of the molecule using the software package Vega ZZ. 

Simple approach for calculating HLB based on the number of carbon atoms in long alkyl 
substituents have been established. HLB values are the largest when calculating the ratio of polar and 
non-polar parts of the molecule. The calculated values of HLB vary in a wide range, which allows 
referring the investigated systems to emulsifiers "oil/water" (for short alkyl chains C1–C4), wetting 
agents (for short alkyl chains C1–C5), emulsifiers "water/oil" (for alkyl chains C5–C20), antifoams (for 
alkyl chains C18–C20). 

Keywords: hydrophilic-lipophilic balance; QSPR; Griffin method; Davis method. 
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