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синтезу

2. Investigation of thermodynamic properties of 4,7-dioxo-7-arylheptanoic acid derivatives and their synthesis
products

Реферат/анотація:
1. Дисертаційна робота присвячена експериментальному дослідженню термодинамічних властивостей
похідних 4,7-діоксо-7-арилгептанових кислот та продуктів їх синтезу. У роботі встановлено закономірності
зміни термодинамічних характеристик індивідуальних сполук і їх розчинів у ряді органічних розчинників, а
також проведено оцінку енергетичних властивостей досліджених речовин на основі експериментально
визначених ентальпій випаровування та стандартних ентальпій утворення в газоподібному стані. Важливе
значення як потенційно біологічно активні сполуки мають похідні, що містять арильні та фуранові
фрагменти. Встановлено, що функціоналізовані похідні арилів і фуранів здатні вступати в реакції
гетероциклізації та конденсації з утворенням нових фармакофорних фрагментів, які формують
фармакологічно активну частину молекул лікарських засобів. У зв’язку з цим синтез нових класів сполук, що
містять зазначені структурні фрагменти, а також визначення для них термодинамічних параметрів є



актуальною науковою задачею. Не менш важливим є дослідження поведінки таких сполук у розчинах різної
природи, що дозволяє глибше зрозуміти характер міжмолекулярних взаємодій та прогнозувати їх фізико-
хімічні й біологічні властивості. Метою дисертаційної роботи є експериментальне та розрахункове
визначення комплексу термодинамічних характеристик похідних 4,7-діоксо-7-арилгептанових кислот і
продуктів їх синтезу, а також встановлення закономірностей впливу структури молекул на енергетичні та
розчинні властивості досліджуваних сполук. У роботі поставлено та виконано такі завдання дослідження: •
Проаналізовано сучасні літературні джерела, присвячені термодинамічним і біологічним аспектам арильних
та фуранових похідних у різних фазових станах, що дозволило обґрунтувати вибір об’єктів дослідження та
напрямки термодинамічного й структурно-енергетичного аналізу. • Синтезовано шість нових органічних
сполук, а саме похідні 4,7-діоксо-7-фенілгептанової кислоти (I–III) та 3-(5-феніл-2-фурил)пропанової
кислоти (IV–VI). Їх структуру та індивідуальність підтверджено методами ІЧ-спектроскопії. • Досліджено
температурні залежності розчинності синтезованих кислот у ряді органічних розчинників різної полярності
(метилацетат, етилацетат, пропан-2-он, ацетонітрил, пропан-1-ол, пропан-2-ол, бутан-1-ол, 2-метилпропан-
1-ол) та на їх основі розраховано ентальпії й ентропії розчинення. • Уперше з використанням диференційно-
термічного та термогравіметричного методів аналізів встановлено ентальпії плавлення і випаровування
похідних 4,7-діоксо-7-арилгептанових кислот та 3-(5-феніл-2-фурил)пропанових кислот, чим суттєво
доповнено експериментальну базу термодинамічних даних для цього класу сполук. • Методом бомбової
калориметрії експериментально визначено енергії згорання шести синтезованих речовин; з урахуванням
відповідних поправок та реакції згоряння розраховано стандартні теплоти згорання та стандартні теплоти
утворення у конденсованому стані. • За перерахованими до температури 298,15 К значеннями ентальпій і
ентропій плавлення обчислено ентальпії та ентропії змішування, встановлено прояв ентальпійно-
ентропійної компенсації у розчинах досліджених сполук і проаналізовано вплив структурних особливостей
молекул на характер взаємодій з розчинниками. • Оцінено можливості застосування адитивних методів
групових внесків (Бенсона, Коена, Домальського, Салмон), методу заміни та композитного квантово-
хімічного підходу за Т1-алгоритмом для розрахунку ентальпій утворення у конденсованому та газоподібному
станах; показано задовільну узгодженість розрахункових і експериментальних даних, що підтверджує
доцільність використання цих методів для прогнозування термодинамічних характеристик арильних і
фуранових похідних.

2. This dissertation is devoted to an experimental study of the thermodynamic properties of 4,7-dioxo-7-
arylheptanoic acid derivatives and their synthesis products. The dissertation establishes the regularities governing
the variation in the thermodynamic characteristics of individual compounds and their solutions in a series of
organic solvents and evaluates the energetic properties of the studied compounds based on experimentally
determined enthalpies of vaporization and standard gaseous enthalpies of formation. Derivatives containing aryl
and furan moieties are of particular importance as potentially biologically active compounds. It has been
established that functionalized aryl and furan derivatives undergo heterocyclization and condensation reactions to
form new pharmacophoric fragments responsible for the biological activity of drug molecules. In this regard, the
synthesis of new classes of compounds containing these structural fragments, as well as the determination of their
thermodynamic parameters, is a pressing scientific challenge. Equally important is the study of the behavior of
such compounds in solutions of various types, which allows for a deeper understanding of the nature of
intermolecular interactions and the prediction of their physicochemical and biological properties. The aim of this
dissertation is to experimentally and theoretically determine the thermodynamic properties of 4,7-dioxo-7-
arylheptanoic acid derivatives and their synthesis products and to establish the relationships between molecular
structure and the energetic and solubility properties of the studied compounds. The following research objectives
were set and accomplished in this work: • A review of the current literature on the thermodynamic and biological
aspects of aryl and furan derivatives in various phase states was carried out, providing the basis for the selection of
the research objects and the directions of the thermodynamic and structure–property analysis. • Six new organic
compounds were synthesized, namely derivatives of 4,7-dioxo-7-phenylheptanoic acid (I–III) and 3-(5-phenyl-2-
furyl)propanoic acid (IV–VI). Their structures and purity were confirmed by IR spectroscopy. • The temperature



dependencies of the solubility of the synthesized acids in a series of organic solvents of varying polarity (methyl
acetate, ethyl acetate, propan-2-one, acetonitrile, propan-1-ol, propan-2-ol, butan-1-ol, 2-methylpropan-1-ol)
were determined. Based on these data, the enthalpies and entropies of dissolution were calculated, enabling the
characterization of intermolecular interactions in solution. • For the first time, using differential thermal analysis
and thermogravimetric analysis, the enthalpies of fusion and evaporation of 4,7-dioxo-7-arylheptanoic acid
derivatives and their synthesis products were determined, thus significantly expanding the experimental database
of thermodynamic data for this class of compounds. • The combustion energies of six synthesized substances were
experimentally determined using bomb calorimetry; taking into account the relevant corrections and the
combustion reaction, standard enthalpies of combustion and standard enthalpies of formation in the condensed
state were calculated. • Using the values of enthalpies and entropies of fusion reduced to 298.15 K, the enthalpies
and entropies of mixing were calculated; the existence of enthalpy–entropy compensation in solutions of the
studied compounds was established, and the influence of the structural features of the molecules on the nature of
interactions with solvents was analysed. • The applicability of additive group contribution methods (Benson,
Cohen, Domalski, Salmon) and the composite quantum-chemical approach based on the T1 algorithm for
calculating formation enthalpies in the condensed and gaseous states was assessed; satisfactory agreement
between calculated and experimental data was demonstrated, confirming the suitability of these methods for
predicting the thermodynamic properties of aryl and furan derivatives.
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Ідентифікатор ROR:

Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Дутка Володимир Степанович

2. Volodymyr S. Dutka

Кваліфікація: д.х.н., професор, 02.00.04

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0003-4157-787X

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Львівський національний університет імені Івана Франка

Код за ЄДРПОУ: 02070987

Місцезнаходження: вул. Університетська, Львів, 79000, Україна



Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:

Рецензенти
Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Марінцова Наталія Геннадіївна

2. Natalia G. Marintsova

Кваліфікація: к.х.н., доцент, 02.00.03

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0003-3705-4443

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Національний університет "Львівська політехніка"

Код за ЄДРПОУ: 02071010

Місцезнаходження: вул. Степана Бандери, Львів, 79013, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:

Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Когут Ананій Михайлович

2. Ananii M. Kohut

Кваліфікація: д.х.н., професор, 02.00.06

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0002-7469-1209

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Національний університет "Львівська політехніка"

Код за ЄДРПОУ: 02071010

Місцезнаходження: вул. Степана Бандери, Львів, 79013, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:

VIII. Заключні відомості
Власне Прізвище Ім'я По-батькові
голови ради

 
Сергеєв Валентин Вікторович



Власне Прізвище Ім'я По-батькові
головуючого на засіданні

 
Сергеєв Валентин Вікторович

Відповідальний за підготовку
облікових документів

 
Гнатів З.Я. 

Реєстратор   Юрченко Тетяна Анатоліївна

Керівник відділу УкрІНТЕІ, що є
відповідальним за реєстрацію наукової
діяльності

Юрченко Тетяна Анатоліївна


