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SUMMARY

DETERMINATION OF EQUILIBRIUM CONSTANTS OF (5,6-DIOXO-3-
ULFOQUINOLINE-7-YLOXY) ACETIC ACID IN AQUEOUS SOLUTION
USING THE ITERATIVE APPROXIMATION ALGORITHM

In this research, an iteration approximation algorithm based on the data of potentiometric titration and
the least squares method to determine equilibrium constants of (5,6-dioxo-3-sulfoquinoline-7-
yloxyl)acetic acid in aqueous solution is described. The ionic strength of all solutions were maintained
by 1.0 M of KCI solution. The value of equilibrium constants of (5,6-dioxo-3-sulfoquinoline-7-
yloxyl)acetic acid, which have been calculated by this method, are pKal = 1.841 was assigned for
ammonium group (of quinoline ring) and the pKa2 = 3.391 for carboxyl group. The programme has
been written with the Matlab language.

Keywords:  (5,6-dioxo-3-sulfoquinoline-7-yloxyl)acetic  acid;  equilibrium constant; iteration
approximation algorithm.

1. MO PAU Nhu viy trong phéan tir ciia hop chat méi nay
Axit 5,6-dioxo-3-sunfoquinolin-7-yloxi axetic la vira ¢6 mot nhom NH* (c6 cu tric twong tu
mét axit méi duoc tong hop tir eugenol [1]. Day la quinolin), vira ¢6 mdt nhom chic axit
thude thir dugc tmg dung rong rdi trong y hoc ciing cacboxylic (twong tu véi axit axetic). Vi nhém

nhu trong héa p.han' tich de.f(ac dinh céc jon kim -SO; thé hién tinh bazo rat yéu, nén co thé
loai do vong quinolin c6 nhi€u trung tdm tao phirc ) ) ) o )
duge véi céc ion kim loai chuyén tiép coi axit 5,6-dioxo-3-sunfoquinolin-7-yloxi
) ) axetic trong dung dich nudce 1a axit 2 chirc, ky
hiéu 1a H,DSA. Axit H,DSA 1a axit méi duoc

tong hop, chua c6 tai li€u cong bo vé cac hang

Tir két qua xac dinh ciu triic bang nhidu xa tia
X don tinh thé, nhém nghién ctru dd xac dinh

dugc cong thitc cu tao ciia axit ndy trong dung , o ; i
s0 phan li axit, do d6 viéc xac dinh HSCB cua

dich nudc ¢ dang ion ludng cuc, sau khi co sy ] . 5
H,DSA 1a nhiém vu can thiét.

chuyén vi ndi phén tir (hinh I).

o Tir két qua nghién ctru co ban véi dbi twong
sos . o nghién ctu la ce}c axit d:.?l biét hang s6 can bang
| (HSCB) cho thay c6 thé sit dung phuong phap
_ chuén d6 dién thé véi cac ki thudt chuin do
NH* OCH,COOH

i i o ' khac nhau va xir 1i s6 lidu thuc nghiém theo
Hinh 1: Cong thirc cau tao cua HDSA
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céc thuat toan khac nhau, dé xac dinh HSCB
cua mdt axit mai té)ng hop duoc. Thuat toan
tinh 1ap gan dung lién tuc dua trén phuong
phap binh phuong tbi thiéu di dwoc sir dung
thanh cong dé xac dinh HSCB cua mét sb axit
nhu axit oxalic [2], axit citric [3] Chinh vi vay,
trong nghién ctru ndy, chung t6i van dung thuat
toan tinh lip dé tinh HSCB cua axit H,DSA
theo cac hé khac nhau twong ty [3], tir s6 liéu
thuc nghiém chuén do dién thé.

2.CO SO LI THUYET

Viéc thiét lap phuong trinh tinh ciing nhu thuat
toan tinh 1dp dugc thyc hién twong ty nhu [2],
nhung khong can tinh lap lyc ion, vi ¢ day luc
ion dd duoc duy tri bang dung dich KCI 1,00
M, do do6 gia tri nghich dao hé s6 hoat do cua
cac ion c6 dién tich =1 va =2 tinh duge

ngay theo phuong trinh Davies la: Q= 1,424

va @y =4,110.

3. THUC NGHIEM

3.1. Téng hop axit H2DSA

Axit H,DSA sau khi dwoc tong hop theo [1],
da dugc két tinh lai bang hdn hgp dung méi
etanol va etyl axetat. Két qua chup phd cong
hudng tir hat nhan '"HNMR da khang dinh do
tinh khiét cta axit nay.

3.2. Pha dung dich

- Dung dich KCI dé duy tri Iyc ion I = 1,00
trong cac dung dich phan tich cling nhu trong
dung dich chuan.

- Dung dich KOH 4,590.10° M (da dugc chuan
hoa bang axit oxalic).

- 10 dung dich (DD) axit HyDSA ¢ noéng do
khac nhau, dugc ghi trong bdng 1.

Bang 1: Nong dé cia 10 dung dich axit HDSA

DD H,DSA DD; DD, | DDs DD; | DDs DDs | DD; | DDg | DDg | DDyo
0,929 | 1,020 | 1,110 | 1,210 | 1,300 | 1,390 | 1,490 | 1,580 | 1,670 | 1,770
Cyypss-10'M
2
3.3. Po pH KOH 4,590.103 M ¢ (25,0 + 0,1)°C. Két qua

Tién hanh chuan do dién thé 10 dung dich axit
HoDSA (Vaxit = 25,00 mL) bang dung dich

chuén d6 dugc ghi trong hdng 2.

Bdng 2: Két qua chudn d¢ dién thé do pH ciia 10 dung dich H>DSA bang dung dich KOH.

DD; DD, DD; DD4 DDs
Vkou(mL) | pHi | Vkon(mL) | pH> | Vkou(mL) | pHs | Vkon(mL) | pHs | Vkon(mL) | pHs
0,00 3,01 0,00 2,97 0,00 2,94 0,00 2,91 0,00 2,89
1,00 3,07 1,00 3,03 1,00 3,00 1,00 2,97 1,00 2,94
2,00 3,14 2,00 3,10 2,00 3,06 2,00 3,02 2,00 2,99
3,00 3,22 3,00 3,16 3,00 3,12 3,00 3,08 3,00 3,04
4,00 3,30 4,00 3,24 4,00 3,19 4,00 3,14 4,00 3,10
4,50 3,34 5,00 3,32 5,00 3,26 5,00 3,21 5,00 3,16
4,80 3,37 5,20 3,34 5,50 3,30 6,00 3,28 6,00 3,23
5,00 3,39 5,50 3,37 5,80 3,33 6,20 3,30 6,50 3,27
5,20 3,41 5,70 3,39 6,00 3,34 6,50 3,32 6,80 3,29
5,50 3,44 6,00 3,42 6,20 3,36 6,80 3,35 7,00 3,30
5,70 3,47 6,50 3,47 6,50 3,39 7,00 3,36 7,50 3,34
6,00 3,50 7,00 3,53 7,00 3,44 8,00 3,46 8,00 3,38
6,50 3,57 8,00 3,66 8,00 3,55 9,00 3,57 9,00 3,48
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DD, DD, DD; DDy DDs
Vkou(mL) | pHi | Vkon(mL) | pH> | Vkou(mL) | pHs | Vkon(mL) | pHs | Vkou(mL) | pHs
7,00 3,64 9,00 3,85 9,00 3,68 10,00 3,71 10,00 3,58
8,00 3,83 10,00 4,13 10,00 3,86 11,00 3,88 11,00 3,72
9,00 4,12 10,60 4,47 11,00 4,15 12,00 4,17 12,00 3,90
9,60 4,46 10,80 4,68 11,60 4,48 12,60 4,49 13,00 4,18
9,80 4,67 11,00 5,08 11,80 4,69 12,80 4,69 13,60 4,50
10,00 5,10 11,20 9,09 12,00 5,07 13,00 5,05 13,80 4,69
10,20 9,17 11,40 9,68 12,20 8,99 13,20 8,88 14,00 5,04
10,40 9,71 11,60 9,92 12,40 9,65 13,40 9,62 14,20 8,73
10,60 9,95 12,60 9,90 13,60 9,88 14,40 9,59
10,80 10,11 14,60 9,85

DDs DD, DDg DDy DDjo
Vkon(mL) | pHe | Vkon(mL) | pH7 | Vkou(mL) | pHs | Vkon(mL) | pHe | Vkou(mL) | pHio
0,00 2,86 0,00 2,84 0,00 2,82 0,00 2,80 0,00 2,78
1,00 2,91 1,00 2,88 1,00 2,86 1,00 2,84 1,00 2,82
2,00 2,96 2,00 2,93 2,00 2,91 2,00 2,88 2,00 2,86
3,00 3,01 3,00 2,98 3,00 2,95 3,00 2,93 3,00 2,90
4,00 3,07 4,00 3,03 4,00 3,00 4,00 2,97 4,00 2,95
5,00 3,12 5,00 3,09 5,00 3,05 5,00 3,02 5,00 2,99
6,00 3,18 6,00 3,14 6,00 3,11 6,00 3,07 6,00 3,04
7,00 3,25 7,00 3,20 7,00 3,16 7,00 3,13 7,00 3,09
7,20 3,26 7,50 3,24 8,00 3,22 8,00 3,18 8,00 3,14
7,50 3,29 7,80 3,26 8,20 3,24 8,50 3,21 9,00 3,20
7,80 3,31 8,00 3,27 8,50 3,25 8,80 3,23 9,50 3,23
8,00 3,32 8,20 3,28 8,80 3,27 9,00 3,24 9,80 3,25
8,50 3,38 8,50 33 9,00 3,29 9,20 3,25 10,00 3,26
9,00 3,40 9,00 3,34 9,50 3,32 9,50 3,27 10,50 3,29
10,00 3,49 10,00 3,42 10,00 3,36 10,00 3,31 11,00 3,32
11,00 3,6 11,00 3,51 11,00 3,44 11,00 3,38 12,00 3,39
12,00 3,74 12,00 3,62 12,00 3,53 12,00 3,45 13,00 3,47
13,00 3,91 13,00 3,76 13,00 3,63 13,00 3,54 14,00 3,56
14,00 4,19 14,00 3,93 14,00 3,77 14,00 3,65 15,00 3,66
14,60 4,51 15,00 4,21 15,00 3,94 15,00 3,77 16,00 3,8
14,80 4,70 15,60 4,52 16,00 4,22 16,00 3,96 17,00 3,97
15,00 5,02 15,80 4,70 16,60 4,52 17,00 4,23 18,00 4,24
15,20 8,52 16,00 5,01 16,80 4,70 17,60 4,53 18,60 4,54
15,40 9,55 16,20 8,12 17,00 5,00 17,80 4,71 18,80 4,71
15,60 9,83 16,40 9,52 17,20 6,68 18,00 4,99 19,00 4,98
16,60 9,81 17,40 9,48 18,20 6,13 19,20 5,90
17,60 9,78 18,40 9,44 19,40 9,40
17,80 9,96 18,60 9,76 19,60 9,74
18,80 9,94 19,80 9,92
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4.KET QUA VA THAO LUAN

Ttr sy phén tich cdu tric cua axit H,DSA (theo
hinh 1), ching ta thay: do anh huéng cta hi¢u
ung —I va —C gdy nén bdi 2 nhom oxo, dac biét
do hiéu mg lién hop (vi N nam trong hé lién
hop), da 1am gidam manh tinh bazo ctia N trong
phén t¢ H,DSA, do do6 tinh axit cia nhom -
NH* s& manh hon khé nhiéu so véi axit lién
hop cua quinolin (pK, = 4,80) [4]. Tuong tu,
cling do chiu anh hudng cta hiéu tng —I cla
nguyén t¢ O nén tinh axit cia nhom -
OCH,COOH trong H,DSA s€ manh hon so voi
axit axetic (c6 pKa =4,76), tham chi manh hon
(nhung khong nhiéu) so véi axit glycolic (pKa
= 3,830) [4]. Nhu viy tir viéc phan tich cu
tric cta axit HoDSA, ¢ thé du doan pKai va
pK.» gan twong duong nhau va déu nho hon
4,76.

Tir s6 liéu bdng 2, ching t6i v& dudng cong
chudn d6 10 dung dich H,DSA bing dung dich
KOH. Két qua dugc biéu dién trén hinh 1.

12

Dung dich 1

L Dung dich 2

e Dung dich 3

Dung dich 4

-Dung dich 5
0 Dung dich 6
0 10 20 30
Hinh 2: Puong cong chudn do 10 dung dich
H,DSA bang dung dich KOH

Ciing tir két qua chuan d¢ (bang 2), ching t6i
sir dung phuong phap giai tich dé ngoai suy
dén diém twong duong (PTP), x4c dinh pH
twong duong (pHrp) va thé tich KOH (Vrp) di
tiéu thu tai DTD tng v6i mdi phép chuan do.
Tir gia tri Vo, d& dang tinh duoc ti 1& s6 mol
ctia KOH va s6 mol ctia H,DSA tai DTD.

Tir hinh 2 ching ta thdy: trén ca 10 dudng
cong chuan do déu chi c6 1 budc nhay chuan
d6 (BNCD) v6i khoang pH bién thién khé rong
la pH~5,0+9,5, trong khi d6 tai DTD s
mol KOH tiéu thy cua ca 10 phép chuin do
déu bang 2 lan

s6 mol cia H,DSA, nghia 1a khi chuén d6 dén
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DTD thi ca 2 proton cia axit ndy da bi trung
hoa. Nhu vy khéng c6 khd ning chudn dp
riéng néc 1 déi véi axit H:DSA ma chi chuin
do duoc tﬁng 2 nic:

H>DSA +2 OH- — DSAZ+2 H,0
Do d6, theo 1y thuyét chudn do axit-bazo [5],
cho phép suy doan vé axit H,DSA: i) c6 HSCB
tuong d6i 1on (do BNCD kha rong); ii) chic
chén pKa, < 9 (do chuén d6 dugc nic 2) va iii)
pKax — pKai <4 (tuc 1a gia tri Kqi va Kq» khong
chénh léch nhau nhiéu, do khong chuén do
riéng duge nac 1). Piéu nay hoan toan phi hop
v6i nhitng du doan khi phén tich cu trac cua
axit HbDSA ¢ trén. Chinh vi vay c6 kha nang
xac dinh dugc dong thoi ca 2 gia tri Kay va Ko
tur cac gia tri pH do duoc.
Twong ty [3], dé tinh HSCB ctia axit HyDSA theo
phuong phép binh phuong t6i thiéu, can lya chon
cac hé nghién ctru khac nhau. Tir két qua tinh
Vip (Ung v6i pHrp) cua 10 phép chudn do, dé
dang tinh dugc ndng do cta bazo DSA? (1a thanh
phén thu duoc tai DTD). Ciing tir gia trj Vp tinh
duoc theo mdi phép chuin do, két hop véi s lidu
thuc nghiém do dugc (bdng 2), chiing t6i can cr
vao thé tich cua thudc thir thém vao dé lua chon
duoc 2 hé dém khac nhau:
+ Hé dém gdm H,DSA va HDSA- (ki hiéu la
hé H,DSA + HDSA"), tmg vé6i thoi diém ma tai
d6 chon Vi =Vkou<0,5.Vrp
+ Hé dém gdbm HDSA" va DSAZ(ki hiéu 1a hé
HDSA" + DSAY) ung véi thoi diém chon
0,5.Vrp <V2=Vxou<Vrp
Tir cac gia tri V) va V; 1a thé tich KOH can lya
chon (ing véi cac gia tri pH thuc nghiém da do
dugc) tir bang 2 dé thu duge 2 hé dém trén,
chung t6i tinh dugc ndng do cua timg cau tir co
trong mdi hé dém. Két qua do pH cac dung
dich (DD) axit H,DSA (khi Vkon = 0,00 mL),
két qua tinh Vrp, pHrp (chinh 1a pH cta dung
dich DSA?), ti 1& s6 mol cac chét phan {ng

(Ngoy ZI’IHZDSA) va CDSAZ‘ tr s0 liéu thyc

nghiém cua 10 phép chuin dd, duogc ghi trong
bang 3. Két qua Iya chon Vi, V, tir s6 licu
bang 2 (g véi cac gia tri pH do dwoc) va két
qua tinh ndng d6 cac cdu tir trong 2 hé dém
dugc trinh bay trong bdng 4



Bdng 3: Két qua do pH cdc dung dich H:DSA va két qua xdc dinh

Vo, pHrp, CDS A2 Cla 10 phép chuan do

DD Hé Ho.DSA Hé DSA*
FLDSA CHZDSA'103(M) PHy1,psa Vi koH *TH,psA CDSA27-103(M) PH 2
DD, 0,929 3,01 10,10 ~2:1 0,660 7,17
DD, 1,020 2,97 11,10 ~2:1 0,706 7,14
DD; 1,110 2,94 12,10 ~2:1 0,748 7,11
DDy 1,210 2,91 13,11 ~2:1 0,787 7,08
DDs 1,300 2,89 14,11 ~2:1 0,831 7,04
DDs 1,390 2,86 15,11 ~2:1 0,866 6,97
DD, 1,490 2,84 16,12 ~2:1 0,900 6,94
DDy 1,580 2,82 17,26 ~2:1 0,935 7,54
DDy 1,670 2,80 18,28 ~2:1 0,970 7,52
DDy 1,770 2,78 19,29 ~2:1 0,999 7,47
Bdng 4: Két qua thue nghiém do pH va tinh nong dg ciia cau tir trong 2 hé dém
Hé H,DSA + HDSA Hé HDSA™ + DSA*
DD 3 3 3
v, (| Crrpsa 10 C .10 . ( nvli) Cppsn 107 [C_ 10 pH
M) M) (M) M)
DD; | 2,00 0,518 0,340 3,14 8,00 0,292 0,410 3,83
DD, | 4,00 0,246 0,633 3,24 9,00 0,285 0,465 3,85
DDs | 3,00 0,499 0,492 3,12 7,00 0,730 0,137 3,44
DD4| 3,00 0,579 0,492 3,08 10,00 0,403 0,454 3,71
DDs | 4,00 0,488 0,633 3,10 11,00 0,403 0,500 3,72
DDs | 2,00 0,947 0,340 2,96 12,00 0,390 0,549 3,74
DD;| 5,00 0,468 0,765 3,09 13,00 0,377 0,597 3,76
DDs | 4,00 0,729 0,633 3,00 15,00 0,254 0,734 3,94
DDy | 5,00 0,635 0,765 3,02 15,00 0,379 0,671 3,77
DDyo| 6,00 0,539 0,888 3,04 15,00 0,491 0,615 3,66

Twr céac gia tri thyc nghiém do pH cua hé da
axit HoDSA, hé da bazo DSA?* (bdng 3), cia
hé dém H,DSA + HDSA™ va hé dém HDSA" +
DSA?* (bdng 4), chung t6i st dung thuat toan
tinh 1p theo phwong phép binh phuong tdi
thiéu (BPTT) tuwong tu [3] dé tinh HSCB cua
axit HyDSA. Vi H,DSA 1a axit méi téng hop,
chua c6 tai liéu cong bd vé HSCB, do do dé co
két qua dbi chung, chung t6i di st dung
phuong phap hoa lugng tu ab-initio (phuong
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phap DFT (B3LYP)) dé tinh hang s6 phan li
axit cho 2 nhém chirc -NH* va -OCH,COOH.
Két qua xac dinh HSCB cua axit H;DSA theo
4 hé nghién ctru, mdi hé gom 10 gi4 tri pH do
dugc cua 10 phép chudn do dung dich axit
H,DSA bing KOH (phwong phap thuc
nghiém) va két qua tinh 1y thuyét theo phwong
phap tinh hoa lugng tir ab-initio, dugc tom tat
trong bdang 5.




Bdng 5: So sanh két qua xdc dinh chi sé hang sé phan li axit tirng ndc cia axit HyDSA theo phwong

phap thyc nghiém va phwong phdp tinh todn ly thuyét .

Phuong phap pK. | HE H,DSA Hé H,DSA + Hé HDSA™ + Hé DSA”
HDSA- DSA”
Phuong phap thuc pKai 2,156 1,841 1,589 Khoéng
hié K, ,321 ac dinh
nghiém pKa2 33 3.391 3.403 xac din
duoc
Phuong phap DFT pK =2,00 _
— K - 3950
(B3LYP) a(-NH') PRy cocr,co0i)

Nhan xét: Theo két qua bang 5 cho thay, tir
cac gia tri pH do dugc cua hé da axit va 2 h¢
dém, thuat toan tinh 1dp theo phuong phap binh
phuong t6i thiéu déu cho phép xac dinh dwoc
ddng thoi ca pKa; va pKa, trong d6 gia tri pKa
tinh dwoc trong ca 3 truong hop déu phu hop
tdt voi nhau. Con gia tri pKa; xac dinh dugc tr
pH cua hé da axit va h¢ dém H,DSA+HDSA"
la kha gan nhau, nhung c6 sai léch so véi
truong hop tinh theo hé dém HDSA+DSAZ.
Riéng dbi véi hé da bazo DSA?, ching t6i
khong xac dinh dugc HSCB cua axit nghién
ctru tir s6 liéu ngoai suy duogc ctia hé nay theo
két qua chuén do.

Nhu vay, c6 su phi hop rat t6t gitra két qua
tinh toan thuc nghiém voi nhiing du doan ly
thuyét vé cac gia tri HSCB khi phan tich cau
tric cua axit HoDSA va phéan tich duong cong
chuin d6: pKa < pKaz < 4,76 va pKay — pKar <
4 (bang 5). Chinh vi pK, =~ pKaz, do do6 khong
nhiing trong dung dich da axit H,DSA ma
trong ca dung dich dém H,DSA+HDSA" déu
xay ra 2 can bang:

H.DSA = H'+HDSA" K. (1)

HDSA" = H'+DSA> K. (2)

dugc dac trung boi Ka va Ky, vi vay tor pH
cua 2 hé nay cho phép xac dinh dugc déng thoi
ca 2 gia tri Ka; va Kqo. Diéu nay hoan toan phu
hopvéi nhitng nhan xét da dugc rat ra tir [3],
[6]: i) Tir cdc gid tri pH do dwoc bang thie
nghiém, thwong chi xac dinh dwoc chinh xac
gid tri hang s6 can bang ciia qud trinh nao ton
tai chinh trong dung dich va anh hwong truc
tiép d@én pH ciia hé dé; ii) Phwong phdp nghién
cieu cho phép xdc dinh dwoc déng thoi cdc
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HSCB c6 gid tri khong chénh léch nhau nhiéu.
Trong khi do, trong dung dich dém HDSA-
+DSA? chi ¢6 cin bang (2) - lién quan truc
tiép dén Ky, - 14 qué trinh chu yéu, cho nén tir
pH cua h¢ nay chi cho phép xac dinh chinh xac
duoc gia tri Ky Didu dé co nghia 1a gid tri
pKai = 1,589 (tinh dugc theo hé¢ dém HDSA"
+DSA?) 1a khong hop 1y.

Riéng v6i hé da bazo DSA?Z, trong dung dich
xdy ra cac qua trinh:

DSA* +H,0 = OH +HDSA~ Ky (3)
HDSA™ + H,O — OH + H,DSA K (4)
H,O — OH +H* Ky (5)
Do tich sb ion cua ca 3 cin bang (3), (4), (5)
déu nho va xdp xi nhau, nén ca 2 qué trinh
nhan proton ciia DSAZ déu xay ra khong déng
ké va hau nhu khong anh huéng nhiéu dén pH
clia nude. Didu nay thé hién & gia tri pHrp ~ 7
(bang 2). Chinh vi vay tu pH cua hé da bazo
khong xac dinh dugc HSCB cua axit HoDSA.
DPé két ludn vé cac gia tri HSCB cua axit
H,DSA, theo bdng 5 ta thdy: gia tri pKa xéac
dinh tir cac gia tri pH do dugc cia hé da axit va
clia hé dém H,DSA+HDSA" 1a twong dbi phu
hop nhau va cling phu hgp véi gia tri pK, ctua
nhom -NH* tinh dugc theo phuong phap Hoa
luong tir. Tuong tu gia tri pKa, tinh dugce tu pH
cla ca hé da axit va ca 2 hé dém déu phu hop
t6t v6i nhau va ciing phi hop voi gia tri pKa
cua nhom —OCH,COOH (tinh theo phuong
phap B3LYP). Mat khac, cling theo [3], [5] cho
thdy: Két qud tinh HSCB ciia cdc axit tir gid tri
pH ciia hé d@ém la hop Iy va chinh xdc nht.
Chinh vi vy chung t6i chon két qua xac dinh
HSCB cua axit H,DSA tir cac gia tri pH do




dugc cia h¢ dém H,DSA+ HDSA": pK. =
1,841 va gan cho nhom -NH" cua axit H,DSA,;
chon pKa = 3,391 va gan cho nhom chuc —
OCH,COOH cua axit nay

5. KET LUAN

D3 str dung thuat toan tinh 1dp dya trén phuong
phap binh phuong ti thiéu dé xac dinh thanh
HSCB 5,6-dioxo-3-
sunfoquinolin-7-yloxi axetic. Két qua tinh dua

cong cia  axit
trén sb liéu thuc nghiém chuin do dién thé
hoan toan phu hop vdéi nhling du doan ly
thuyét khi phén tich cau triic phan tir cua axit
nghién ctru va phén tich duong cong chuan do.
Déng thoi két qua thu dugc tir thyc nghiém
cling phu hop tot véi két qua tinh toan Iy
thuyét bang phuong phap Hoa luong tir.

Tir sy phan tich cdu triic va so sanh véi nhiing
hop chét c¢6 céu trac tuong ty, ching t6i dd gan
hop ly gia tri HSCB tinh dugc cho ting nhom
chuce: pKa = 1,841 = pKa(_W)Vél pKa2 =3,391

~ PR, Coacoory”

Loi cam on: Ching t6i xin chan thanh cam on
PGS.TS. Lé Thi Hong Hai va PGS. TS.
Nguyén Ngoc Ha (Khoa Héa hoc, trudng
DHSPHN) dd gitip chung toi rat nhidu trong
quéa trinh tong hop axit nghién ciru va tinh
HSCB cua axit nay theo phuong phdp Hoa
lugng ta.
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