


















структуру, a продукт их взаимодействия является аморфным
веществом.

2. Методом дериватографического анализа показано, что значение энергии
активации термического разложения ЦИПС, ПК и равны 77.0
кДж/моль, 95.0 кДж/моль 156.0 кДж/моль соотвественно. Эти данны
указывают, что разложение может протекать при более низких
температурах, чем разложение IK, что представляет определенный
практический интерес, особенно при проведении радикальных процессов.

3. Установлено, что процессе окисления кумола инициирующая
эффективность ЦИПС примерно на два порядка выше, чем у его
можно рекомендовать в качестве эффективного инициатора в радикальных
процессах.

4. Впервые было проведено компьютерное моделирование для систем
ПК+ЧАС. На основании молекулярно - механических и полуэмпирических
(semi-empirical) кванто-химических исследований рассчитаны
структурные и энергетические параметры для системы ПК+ЧАС.
Установлено, что с энергетически более эффективен ЧАС, имеющий
алкильной цепи 16 атомов углерода, что соответствует
экспериментальными данным.

5. Установлено, что сочетание в одной молекуле поверхностно
активной группы остатка ЦПБ и пероксогрупп приводит к синергическому
эффекту по биоактивности по сравнению с ЦIБ. проявляет
противогрибковые, противомикробные и противовоспалительные
свойства.
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ԱԼԻՆԱ ԿԱՐՈՅԻ ԴՈՎ1 ԱԹՅԱՆ

ԿԱԼԻՈՒՄԻ ՊԵՐՍՈՒԼՖԱՏԻ ԵՎ ՉՈՐՐՈՐԴԱՅԻՆ ԱՄՈՆԻՈՒՄԱՅ
ՓՈԽԱԶԴԵՑՈՒԹՅԱՆ ԱՐԳԱՍԻՔՆԵՐԻ ՀԱՏԿՈՒԹՅՈՒՆՆԵ

ՈՒՍՈՒՄՆԱՍԻՐՈՒՄԸ

ԱՄՓՈՓԱԳԻՐ

Ատենախոսությունում ներկայացված են կալիումի պերսուլֆատի
(ԿՊ) և տարբեր ածխածնային շղթայի երկարությամբ չորրորդային
ամոնիումային աղերի (ՉԱՂ) փոխազդեցությունից գոյացած
միացությունների ուսումնասիրությունները:

Ուսումնասիրությունները կատարվել են մածուցիկաչափության,
էլեկտրահաղորդականության, կալորիմետրիայի, սպեկտրային (ՈՒՄ,
ԻԿ և ՄՄՌ), կինետիկական և կենսաբանական եղանակներով,
Hyperchem 8.0 ծրագրով: Դրանք հնարավորություն են տվել կատարել
ստացված նյութերի կառուցվածքային պարամետրերի քանակական
գնահատում և իրականացնել ԿՊ+ՉԱՂ ռեակցիայի կինետիկական
օրինաչափությունների քանակական հետազոտություն:

Սինթեզվել են պերօքսոդիսուլֆատի չորրորդային ամոնիումային
ածանցիալներ, որոշվել են վերջիններիս ստացման օպտիմալ
պայմանները: ԿՊ-ի և տարբեր ածխածնային շղթայի երկարությամբ
ՉԱՂ-երի միջև իոնափոխանակային եղանակով փոխազդեցությունն
իրականացնելիս պարզվել է, որ ածխածնային շղթայի փոքր
երկարությամբ ՉԱՂ-ի դեպքում, օրինակ դոդեցիլ պիրիդինիումի
քլորիդի, ստացվում է պղտոր լուծույթ, որը չի խառնվում ջրային
միջավայրի հետ, բայց լավ լուծվում է օրգանական լուծիչում, իսկ
տետրա - և պենտաղեցիլտրիմեթիլամոնիու բրոմիդների դեպքում
ստացվում են էմուլսիային համակարգեր: Տարբեր ֆիզիկաքիմիական
եղանակներով ուսումնասիրությունները ցույց են տվել, որ անկախ
ածխածնային շղթայի երկարությունից փոխազդեցությունն ընթանում է
ԿՊ-ի և ՉԱՂ-ի միջև, միայն թե կարճ ածխածնային շղթայով ՉԱՂ-ի
դեպքում փոխազդեցության արգասիքը հնարավոր չէ անջատել ջրային
միջավայրից:

Ռենտգենֆազային, ռենտգենակառուցվածքային և օպտիկական
մանրադիտակային եղանակներով ցույց է տրվել, որ ԿՊ-ն և ՑՊԲ--
(ցետիլ պիրիդինիումի բրոմիդ) ունեն բյուրեղային կառուցվածք, իսկ
դրանց փոխազդեցության արդյունք ցետիլիպիրիդինիումի

պերօքսոդիսուլֆատը ՑՊՊՍ-ն ամորֆ կառուցվածք: ՑՊՊՍ-ի հալման
ջերմաստիճանի որոշումը նույնպես հաստատում է դա:
Թերմոգրավիմետրիկ անալիզի եղանակով հաստատվել է, որ ՑՊՊՍ-ի
ջերմային քայքայման ակտիվացման էներգիան 77.0 կՋ/մոլ է, իսկ
նախացուցչային գործակիցը՝ lnA=6.95: ԿՊ-ի և ՑՊԲ-ի համար նշված
մեծությունները համապատասխանաբար հավասար են 95.0 կՋ/մոլ,
InA=5.3 և 156.0 կՋ/մոլ, InA=11.7: Փաստորեն, ՑՊՊՍ հանդիսանում է
ավելի արդյունավետ ռադիկալագոյացուցիչ, քան ԿՊ:

Հաստատվել է, որ կումոլի օքսիդացման ընթացքում ՑՊՊՍ-ով
հարուցման արագության հաստատունը երկու կարգով մեծ է ԿՊ-ով
հարուցման արագության հաստատունից: Այս հանգամանքը
հավանաբար պայմանավորված Է ՑՊՊՍ-ի բաղադրության մեջ մտնող
պիրիդինային խմբերի առկայությամբ, որոնք ազդում են պերօքսիդային
կապի էլեկտրոնային խտության վրա և նպաստում այդ կապի
քանդմանը:

Hyperchem 8.0 ծրագրի օգնությամբ առաջին անգամ իրականացվել
են ԿՊ+ՉԱՂ համակարգի քվանտաքիմիական տեսական հետազո-
տություններ: Հաշվարկվել են ԿՊ և ՉԱՂ - երի փոխազդեցությունից
գոյացած կոմպլեքսների կառուցվածքային և էներգիական
բնութագրերը: Ցույց է տրվել, որ համակարգն անցնում է կայուն
վիճակի n=16 (ո-ը ածխածնի ատոմների թիվն է ՉԱՂ-ի ալկիլ շղթայում)
դեպքում: ԿՊ + ՉԱՂ համակարգի համար տեսականորեն ստացված
արդյունքները համընկնում են փորձնականորեն ստացված տվյալների
հետ:

Ուսումնասիրվել է նաև ՑՊՊՍ-ի կենսաբանական ակտիվությունը,
ցույց է տրվել, որ ՑՊՊՍ ցուցաբերում է հակաբորբոքա հատկություն:

Հաստատվել է, որ ՑՊՊՍ-ի մոլեկուլում մակերևութային ակտիվ
խմբի և պերօքսիդային խմբի միաժամանակ գտնվելը բերում է ՑՊԲ-ի
կենսաբանական ակտիվության նկատմամբ սիներգիզմի երևույթի,
այսինքն ՑՊՊՍ-ն ի տարբերություն ՑՊԲ-ի ցուցաբերում է վառ
արտահայտված հակասնկային, հակամանրէային, հակաբորբոքային
հատկություններ: Հակասնկային հատկության համար ստացվել է ՀՀ
գյուտի արտոնագիր:
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ALINA KAROI DOVLATYAN

THE INVESTIGATION OF PRODUCTS PROPERTIES FROM INTERACTION OF
POTASSIUM PERSULFATE AND QUATERNARY AMMONIUM SALTS

RESUME

In the thesis the investigation of resulting products from interaction
of potassium persulfate (PPS) with different carbon chain quaternary
ammonium salts (QAS) are presented.

The studies were carried out by using viscosimetric, conductometric,
calorimetric, spectroscopic (UV, FT-IR and NMR), kinetic and biological
methods, by means of Hyperchem 8.0 program, the quantitative estimation of
structural parameters of resulting products was done and quantitative studies
of the kinetic regularities of potassium persulfate (PPS) + QAS reaction was
made.

OAS derivatives have been synthesized. The optimal conditions for
obtaining of the mentioned derivatives have been determined.

By the ion-exchange method between PPS and the QAS-S with
different carbon chain length, it was shown that in the case of short carbon
chain, for instance dodecylpyridinium chloride, we received turbid solution
which didn't mix with aqueous medium, but dissolved very well in organic
solvent. In the cases of tetra- and pentadecyltrimetylammoniu bromides the
emulsion systems were received.

By the investigations with different physicochemical methods, it was
shown, that independent from thelength of the carbon chain, the interaction
between PPS and QAS took place, in the case of short carbon chain of OAS
the resultant product was not possible to divide from aqueous medium.

By the methods of X-ray diffraction patterns, structural and optical
(optical polarizing microscope) it was shown, that PPS and cetylpyridinium
bromide (CPB) have a crystalline structure. The product of their interaction in
contrary to the initial products was an amorphous substance. The determination

of melting point of cetylpyridinium peroxydisulfate (CPPS) also showed, that
product have an amorphous structure.

By thermogravimetric analysis it was shown that effective activation
energy and pre-exponential coefficient for CPPS are equal to 77.0 k]/mole, InA=
6.95: For PPS and СРВ above mentioned quantities respectively are equal to
95.0 k]/mole, lnA=5.3 and 156.0 k]/mole, lnA=11.7. Thus, in the case of CPPS
the radical formation is energetically more effective than in the case of PPS.

It has been established that the initiation rate constant for CPPS is two
grades more than that for PPS during the cumene oxidation reaction. This fact
probably has place due to the presence of pyridine group in CPPS that are
influencing on the electron density of peroxide bond and facilitating the breaking
of peroxide bond.

For the first time the quantum chemical theoretical studies have
been performed for the PPS+ QAS system, by using Hyperchem 8.0 program.

By means of Hyperchem 8.0 program the structural and energetical
features of products from interaction of PPS with OAS are calculated. It is
shown that the system moves to stable condition in case of n=16 (n - number
of carbon atoms in alkyl chain of QAS). The theoretical results, obtained for
PPS + AAS system are in good coincide with experimental data.

The biological activities of CPPS are investigated. It is shown that
CPPS reveals anti-inflammatory property.

It has been established that simultaneous presence of surface active
group and peroxide groups in CPPS molecule results in synergic effect toward
the biological activity, thus, CPPS in contrary to the СРВ have pronounced
antifungal, antibacterial, anti-inflammatory propert For anti-inflammatory
properties the RA (Republic of Armenia) patent of invention was obtained.
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