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В останні роки в якості нових потенційних антикарієсних агентів активно вивчаються 
амонієві гексафторосилікати, у тому числі ті, що включають до свого складу біологічно ак-
тивні катіони різної будови [1, 2]. Відомо, що найважливішою фізико-хімічною характерис-
тикою ліків є розчинність у воді [3]; оцінка розчинності у воді та органічних розчинниках є 
обов'язковою процедурою для всіх кандидатів у лікарські засоби. Метою цієї роботи є аналіз 
відомих експериментальних даних з розчинності гексафторосилікатів з гетероциклічними 
катіонами у воді і деяких органічних розчинниках з метою встановлення взаємозв'язків між 
розчинністю і характеристиками будови катіонів. 

Об'єктом аналізу були дані з розчинності у воді гексафторосилікатів з катіонами  
3,5-дизаміщених похідних 1,2,4-триазолію складу (LH)2SіF6·nH2O (8 сполук, R, R′ = 3,5-ди-
аміно-, n = 0 (I ), 3-піридин-3-іл-5-(2′-амінофеніл)-, n = 1 (II ), 3-бензофуран-2-іл-5-(2′-аміно-
3′-метил-феніл)-, n = 1 (III ), 5-(2′-аміно-5′-хлоро-феніл)-3-фуран-3-іл-, n = 1 (IV ), 3-адаман-
тан-1-іл-5-(2′-аміно-феніл)-, n = 2 (V), 5-(2′-аміно-3′-метил-феніл)-3-фуран-3-іл-, n = 1  (VI ), 
3-тіофен-3-іл-5-(2′-аміно-3′-фторо-феніл)-, n = 2 (VII ), 3-тіофен-2-іл-5-(2′-аміно-3′-фторо-
феніл)-, n = 3 (VIII )), 2-аміно-5-меркапто-1,3,4-тіадіазолію (LH)2SіF6 (IX ), N-цетилпіридинію 
(C21H38N)2SiF6 (X), заміщених похідних піридинію (RC5H4NH)2SіF6 (12 сполук, R = H (XI ),  
2-CH3 (XII ), 4-CH2OH (XIII ), 2-, 3-, 4-COOH (XIV-XVI ), 2-, 3-, 4-CH2COOH (XVII-XIX ),  
2-, 3-, 4-NH2 (XX-XXII )), [4-H3NHN(O)CC5H4NH]SiF6 (XXIII ), (RR′C5H3NH)2SіF6 (7 сполук, 
R = R′ = 2,6-CH3 (XXIV ), 2,6-CH2OH (XXV ), 2,5-COOH (XXVI ), 2,6-СООН (XXVII ), 2,6-NH2 
(XXVIII ), R = 2-C2H5, R′ = 4-C(S)NH2 (XXIX ), R = 2-C3H7, R′ = 4-C(S)NH2 (XXX )), (2-Br-6-
CH3C5H3NH)2SiF6·H2O (XXXI ), [2-CH3-3-OH-4,5-(HOCH2)C5HNH]2SiF6 (XXXII ), октенідину 
(C36H62N4)SіF6 (XXXIII ),  2,2′-, 4,4′-дипіридинію (2,2′-DipyH2)SiF6 (XXXIV ), (4,4′-
DipyH2)SiF6 (XXXV ), 2-аміно-4,6-дигідроксипіримідинію [2-NH2-4,6-(OH)2C4HN2H]2SiF6 

(XXXVI ), бензімідазолію та 2-амінобензімідазолію (LH)2SіF6 (XXXVII , XXXVIII ).  
Як було показано [1, 2], для гексафторосилікатів з гетероциклічними катіонами складу 

(LH)2SіF6 має місце кореляція між значеннями розчинності солей С (мол. %) та параметром h: 
 

 h = n/d(D···A)av., (1) 
 
де n – число сильних і середніх Н-зв'язків (D···A ≤ 3.2 Å [2]), d(D···A)av. – середня відстань 
донор-акцептор в структурі комплексу. Наприклад, розчинність солей піридинію варіюється 
в широких межах, від 11,60 мол. % для XII  до 0,06 мол. % для XXVIII , причому зв'язок ве-
личин С і h має антибатний характер: збільшення значення h, що відображає зростання числа 
і міцності Н-зв'язків, призводить до експоненціального зменшення розчинності відповідних 
гексафторосилікатів (рис. 1). В свою чергу, найнижче значення розчинності в ряду структур-
но вивчених комплексів, похідного піримідинію XXXVI  (0,002 мол. %) цілком прогнозовано, 
оскільки саме ця сполука максимально стабілізована ефектами Н-зв'язків. У структурі 
XXXVI реалізуються 8 Н-зв'язків типу NH···F, NH···O та контакт СН···F (D···A ≤ 3.2 Å), що 
забезпечує максимальне значення параметру h (3,0).   
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Рис. 1. Взаємозв’язок розчинності солей С у воді і параметру h.   
 
Відзначимо, що факт істотних відмінностей в розчинності ізомерних комплексів 

XXXIV і XXXV (10,58, 0,36 мол. % відповідно) не може бути пояснений в рамках уявлень [1, 
2] (солі ізомерних діпіридиніевих катіонів мають однакове значення параметру h = 0,37). 

Низька розчинність комплексу октенідину XXXIII (0,0034 мол. %) може відображати 
домінування ліпофільної складової в структурі дікатіону октенідину (24 ліпофільних фраг-
ментів (ЛФ) – групи –СН3, =СН2, ≡СН, 4 гідрофільних фрагментів (ГФ) – групи =NH, =N+–, 
ЛФ/ГФ = 6). Дуже низька розчинність гідратних форм солей II-VIII  (≤ 0,0002 мол. %) може 
бути пов’язана з домінуванням ліпофільного вкладу в ГФ/ЛФ баланс відповідних гетероцик-
лічних катіонів, а також несподіваним на перший погляд зменшенням гідрофільності гідратних 
форм солей внаслідок включення молекул води в системах Н-зв'язків (зростання величин h). 

Для гексафторосилікатів похідних піридинію XIII , XVII-XIX , піримідинію XXXVI , 
октенідину XXXIII  визначена також розчинність в метанолі, етанолі, ДМСО, і проведено 
порівняння розчинності солей в ряду розчинників H2O, CH3OH, C2H5OH, (CH3)2SO (тест 
«розчинність» відповідно рекомендацій ДФУ). Як випливає з отриманих даних, солі 2-, 3-, 
 4-карбоксиметилпіридинію XVII-XIX  і 4-гідроксиметилпіридинію XIII  дуже легко розчинні 
у воді, розчинні в ДМСО та малорозчинні в метанолі та етанолі. Соль октенідину XXXIII 
мало розчинна у воді, легко розчинна в метанолі, розчинна в етанолі, дуже малорозчинна в 
ДМСО. Соль 2-аміно-4,6-дигідроксипіримідинію XXXVI  малорозчинна у воді та дуже мало-
розчинна в органічних розчинниках. Слід визнати, що для аналізу тенденцій в зміні розчин-
ності амонієвих гексафторосилікатів в розчинниках різної природи необхідна більша кіль-
кість експериментальних даних. 
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