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Сажетак: Деривати тиокарбохидразона припадају класи једињења која имају изражену биолошку активност. Многи од до сада испитаних тиокарбохидразона показали су се као добри антиоксидативни, антимикробни, антиинфламанторни и антитуморски агенси. Једињења синтетисана на бази тиокарбохидразида се деле на моно- и бисупституисане деривате, док бисупституисани деривати могу бити симетрични и асиметрични. У овом раду су испитане међумолекулске интеракције осам новосинтетисаних асиметричних тиокарбохидразона у дванаест растварача различитих својстава применом Камлет-Тафтовог солватохромног модела. Такође, испитан је и утицај врсте супституента на померања у апсорпционим спектрима, применом Хаметове једначине. Дефинисање врсте, интензитета и доминантости интеракција које се одвијају између растворене супстанце и околног медијума су од великог значаја када је у питању физичко-хемијска карактеризација новосинтетисаних деривата, а такође могу дати могу дати и информацију о потенцијалној биолошкој активности испитиваних једињења. 

Abstract: Thiocarbohydrazone derivatives belong to the class of biologically active compounds. Many compounds tested so far have proven to be good antioxidant, antimicrobial, anti-inflammatory, and antitumor agents. Compounds based on thiocarbohydrazide are divided into mono- and bisubstituted derivatives, while bisubstituted derivatives can be symmetrical and asymmetrical. In this paper, the intermolecular interactions of eight newly synthesized asymmetric thiocarbohydrazones in twelve solvents of different properties were investigated using Kamlet-Taft’s solvatochromic model. Also, the influence of the type of the substituent present on shifts in the absorption spectra was examined by applying Hammett's equation. Definition of the type, intensity, and dominance of the interactions that occur between the dissolved substance and the surrounding medium is of great importance when it comes to the physicochemical characterization of newly synthesized derivatives, and can also provide information on the potential biological activity of the tested compounds.
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1. УВОД 

Тиокарбохидразони представљају деривате тиокарбохидразида који се добијају његовом кондензацијом алдехидима или кетонима. У зависности од реакционих услова синтезе могу настати моно- или бисупституисана једињења. У највећем броју студија до сада окарактерисани су и испитани симетрични бистиокарбохидразони, док су подаци о асиметричним бисупституисаним тиокарбохидразонима, као и моносупституисаним дериватима малобројни због захтевнијих услова њихове синтезе. Свеукупно, једињења тиокарбохидразона, као и њихови комплекси са 
бројним металима, показала су широк спектар биолошких активности. Тиокарбохидразони су 
одлични антиоксидативни [1,2], антимикробни [3-7], антитуморски [8,9], антиканцерни [10,11] и антидиабететски агенси [12,13]. Потенцијална биолошка активност новосинтетисаних једињења може зависити од врсте и јачине интеракција које растворена супстанца остварује са околним медијумом (међумолекулских интеракција), а које се, као део физичко-хемијске карактеризације једињења, испитују UV-Vis апсорпционом спектрофотометријом. У зависности од својстава растварача и његове способности да ступа у разне физичке или хемијске интеракције са раствореном супстанцом, долази до различитих енергетских промена у самом молекулу. Промене у расподели енергије се региструју у апсорпционом спектру датог једињења у односу на спектар истог једињења у гасовитом стању. Ова чињеница је искоришћена за проучавање интер- и интрамолекулских интеракција, као и реактивности многих органских једињења применом методе линеарне корелације солватохромних енергија (ЛСЕР). Осим растварача у ком је нека супстанца растворена, на изглед UV-Vis спектара и положај максимума у њима утиче и сама структура испитиваног молекула, односно прерасподела његове електронске густине. Овај утицај се најчешће огледа кроз врсту и положај супституента присутног у молекулу, а квантитативно се може изразити линеарном корелацијом слободних енергија (ЛФЕР методом).
У овом раду је испитан утицај растварача и присутног супституента на промене у апсорпционим спектрима осам новосинтетисаних деривата асиметричних тиокарбохидразона у циљу добијања информација о међумолекулским интеракцијама које могу допринети њиховој потенцијалној биолошкој активности. Ефекат растварача је испитан применом Камлет-Тафтовог солватохромног модела, а додатне информације о интеракцијама растворак-растварач добијене су корелацијама са Хансеновим параметрима растварача. Утицај врсте и положаја супституента присутног на бензеновом прстену испитиваних деривата тумачен је применом Хаметове једначине. 
2. ЕКСПЕРИМЕНТАЛНИ ДЕО 
Осам деривата асиметричних тиокарбохидразона је синтетисано и окарактерисано на Катедри за аналитичку хемију, Универзитета у Новом Саду, Природно-математичког факултета. У Табели 1. су приказане структура и ознаке испитиваних једињења. 
Табела 1. Структура испитиваних асиметричних деривата тиокарбохидразона
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	Једињење
	Супституент (R)

	1
	H

	2
	OH

	3
	CH3

	4
	NO2

	5
	OCH3

	6
	Cl

	7
	Br

	8
	F


Апсорпциони спектри осам једињења су снимљени у дванаест растварача различитих својстава у опсегу таласних дужина од 200 до 600 nm. Сви растварачи су произвођача Sigma Aldrich и то шест протичних: вода, метанол, етанол, 1-пропанол, 1-бутанол, 1-пентанол и шест апротичних: ацетонитрил (АЦН), диметил-сулфоксид (ДМСО), N,N-диметилформамид (ДМФ), дихлор-метан (ДЦМ), тетрахидрофуран (ТХФ) и 1,4-диоксан. Концентрација почетних раствора тиокарбохидразона је била 1·10-3 moldm-3, док је концентрација радних раствора 4·10-5 moldm-3. Апсорпциони спектри су снимљени спектрофотометром Shimadzu UV-1800, а добијени резултати су конвертовани и обрађени у програму Origin 8.1.
3. РЕЗУЛТАТИ И ДИСКУСИЈА
3.1. Утицај растварача на спектрално понашање испитиваних тиокарбохидразона

При растварању једињења у одређеном растварачу долази до разних физичких или хемијских интеракција, а самим тим и до енергетских промена у молекулу. Ове промене се могу регистровати у апсорпционом спектру испитиваног једињења и њиховом анализом утицај присутних интеракција може бити квантификован. На Слици 1. су приказани апсорпциони максимуми једињења 5 снимљени у протичним (Слика 1а.) и апротичним растварачима (Слика 1б). За сва остала испитивана једињења добијени су спектри сличног изгледа. 
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Слика 1. Апсорпциони спектри испитиваних једињења тиокарбохидразона снимљени у протичним (а) и апротичним (б) растварачима
Код испитиваних деривата се у спектрима јављају један или два апсорпциона максимума, а други, искоришћен за анализу, се налази у опсегу од 310 до 370 nm. Разлог овако широког опсега таласних дужина на којима се налазе анализирани максимуми јесте велика варијација присутних суптитуената, као и различита својства коришћених растварача. У Табели 2. су дате бројчане вредности апсорпционих фреквенција на максимуму апсорбанције (тзв. таласни бројеви) осам испитаних једињења у свим растварачима.

Табела 2. Апсорпционе фреквенције (νmax·10-3, cm-1) тиокарбохидразона у свим растварачима
	Једињење/

растварач
	Вода
	Метанол
	Етанол
	1-пропанол
	1-бутанол
	1-пентанол
	АЦН
	ДМСО
	ДМФ
	ДЦМ
	ТХФ
	1,4-диоксан

	1
	32,21
	31,57
	31,29
	31,20
	31,10
	31,10
	31,13
	30,96
	30,89
	30,91
	30,82
	30,82

	2
	31,55
	31,01
	30,71
	30,62
	30,74
	30,60
	30,60
	30,47
	30,38
	30,48
	30,37
	30,08

	3
	31,99
	31,20
	30,91
	30,89
	30,88
	30,79
	30,79
	30,73
	30,72
	30,64
	30,51
	30,33

	4
	28,67
	28,28
	27,97
	27,74
	27,82
	27,82
	27,73
	27,44
	27,28
	27,41
	27,15
	27,01

	5
	31,67
	31,12
	31,01
	30,94
	30,85
	30,82
	30,81
	30,67
	30,64
	30,62
	30,54
	30,36

	6
	31,55
	30,91
	30,72
	30,72
	30,54
	30,54
	30,59
	30,42
	30,48
	30,53
	30,36
	30,28

	7
	31,21
	30,82
	30,64
	30,54
	30,46
	30,36
	30,31
	30,22
	30,40
	30,15
	30,18
	30,18

	8
	32,28
	31,72
	31,58
	31,67
	31,67
	31,48
	31,47
	31,38
	31,22
	31,24
	31,01
	31,01


У циљу анализе утицаја растварача на померања апсорпционих максимума тиокарбохидразона, пре свега су извршене корелације са емпиријским параметром поларности растварача, ETN чије су вредности дате у Табели 3. [14]. За сва једињења су добијене задовољавајуће линеарне зависности, а као пример, на Слици 3. приказана је корелација добијена за дериват са метокси групом као супституентом (једињење 5). 
Табела 3. Емпиријски параметри растварача
	Растварач
	ETN14
	Камлет-Тафтови параметри
	Хансенови параметри 

	
	
	α
	β
	π
	δd
	δp
	δh

	Вода
	1,000
	1,17
	0,47
	1,09
	15,6
	16,0
	42,3

	Метанол
	0,762
	0,98
	0,66
	0,60
	15,1
	12,3
	22,3

	Етанол
	0,654
	0,86
	0,75
	0,54
	15,8
	8,8
	19,4

	1-пропанол
	0,617
	0,84
	0,90
	0,52
	16,0
	6,8
	17,4

	1-бутанол
	0,586
	0,84
	0,84
	0,47
	16,0
	5,7
	15,8

	1-пентанол
	0,568
	0,84
	0,86
	0,40
	/
	/
	/

	АЦН
	0,460
	0,19
	0,40
	0,75
	15,3
	18,0
	6,1

	ДМСО
	0,444
	0,00
	0,76
	1,00
	18,4
	16,4
	10,2

	ДМФ
	0,386
	0,00
	0,69
	0,88
	17,4
	13,7
	11,3

	ДЦМ
	0,319
	0,13
	0,10
	0,82
	18,2
	6,3
	6,1

	ТХФ
	0,207
	0,00
	0,55
	0,58
	16,8
	5,7
	8,0

	1,4-диоксан
	0,164
	0,00
	0,37
	0,55
	19,0
	1,8
	7,4
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Слика 2. Зависност апсорпционих фреквенција једињења 5 од вредности емпиријског 
параметара поларности растварача (1-Вода, ..., 12-1,4-диоксан)
На основу добијене зависности може се закључити да са порастом поларности растварача долази до померања апсорпционих фреквенција тиокарбохидразона ка већим таласним дужинама, односно долази до хипсохромног помераја.
Даље су, у циљу квантитативне анализе утицаја појединих својстава коришћених растварача, вредности таласних бројева (Табела 2.) корелисане са параметрима Камлет-Тафтовог солватохромног модела (Табела 3.) применом линеарне корелације солватохромних енергија (ЛСЕР методе) по једначини:

ν = ν0 + aα + bβ+ sπ*                                                                                                                                        (1)
где су: ν – фреквенција у датом растварачу, ν0 – фреквенција у стандардном растварачу, 
α – киселост, β – базност, π* – поларизабилност/диполарност растварача, a, b и s – регресиони коефицијенти једначине [15-17].
Вредности добијених регресионих коефицијената поменутог модела, као и статистички параметри приказани су у Табели 4. 
Kоефицијент корелације, r2, за све солватохромне једначине je између 0,906 и 0,960 што доводи до претпоставке да је употребљени модел одговарајући за квантификацију утицаја својстава растварача на померања апсорпционих максимума тиокарбохидразона. На основу вредности регресионих коефицијената (a, b и s) се може уочити да поларизабилност/диполарност растварача има највећи утицај на спектралне промене тиокарбохидразона јер је вредност регресионог коефицијента s највећа. Изузетак је једињење 4 код којег је киселост најдоминантније својство. За сва једињења базност растварача је својство које има најмањи ефекат. Посматрајући предзнак испред сваког регресионог коефицијента може се закључити да ће са порастом киселости и поларизабилности/диполарности растварача доћи до хипсохромног померања апсорпционих максимума (позитиван предзнак), док ће се са повећањем базности вредности максимума померати батохромно (негативан предзнак). Ради лакшег прегледа утицаја појединих својстава растварача на спектралне промене тиокарбохидразона, у Табели 5. су приказани израчунате вредности процентних удела регресионих коефицијената Камлет-Тафтовог модела.
Табела 4. Регресиони коефицијенти Камлет-Тафтовог модела
	Једињење
	ν0·10-3, cm-1
	a·10-3, cm-1
	b·10-3, cm-1
	s·10-3, cm-1
	r2
	sd
	F

	1
	30,300 (± 0,192)
	0,800 (± 0,087)
	-0,233 (± 0,180)
	0,918 (± 0,181)
	0,929
	0,121
	35

	2
	29,795 (± 0,167)
	0,768 (± 0,076)
	-0,177 (± 0,157)
	0,838 (± 0,156)
	0,940
	0,106
	42

	3
	29,730 (± 0,153)
	0,820 (± 0,070)
	/
	1,163 (± 0,144)
	0,960
	0,099
	65

	4
	26,766 (± 0,212)
	1,030 (± 0,096)
	/
	0,767 (± 0,201)
	0,942
	0,135
	43

	5
	30,009 (± 0,126)
	0,701 (± 0,057)
	/
	0,766 (± 0,119)
	0,959
	0,080
	63

	6
	29,915 (± 0,140)
	0,693 (± 0,064)
	-0,287 (± 0,131)
	0,820 (± 0,132)
	0,949
	0,089
	49

	7
	29,615 (± 0,195)
	0,689 (± 0,089)
	/
	0,765 (± 0,184)
	0,906
	0,124
	26

	8
	30,569 (± 0,131)
	0,721 (± 0,060)
	/
	0,765 (± 0,124)
	0,959
	0,083
	63


r2 – коефицијент корелације; sd – стандардна девијација; F – Фишеров статистички коефицијент
Табела 5. Процентни удео регресионих
 коефицијената Камлет-Тафтовог модела
	Једињење
	а, %
	b, %
	s, %

	1
	41,00
	11,94
	47,06

	2
	43,07
	9,93
	47,00

	3
	41,35
	/
	58,65

	4
	57,32
	/
	42,68

	5
	47,78
	/
	52,22

	6
	38,50
	15,94
	45,56

	7
	47,39
	/
	52,61

	8
	48,52
	/
	51,48


У циљу потврде исправности употребљеног солватохромног модела, корелисане су експериментално добијене вредности таласних бројева (νexp·10-3, cm-1) са теоријски израчунатим (νcalc·10-3, cm-1). Добијена зависност је приказана на Слици 3., а на основу високе вредности коефицијента корелације (r2 = 0,997) потврђена је раније изнета претпоставка да је Камлет-Тафтов солватохромни модел погодан за испитивање утицаја растварача на спектрална померања новосинтетисаних деривата тиокарбохидразона. 
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Слика 3. Зависност теоријски израчунатих од експериментално добијених апсорпционих фреквенција
Како бисмо добили још опширнију слику о присутности и доминантности појединих интеракција које се одвијају између растворене супстанце и околног медијума, као додатак утицају растварача урађене су корелације таласних бројева са Хансеновим параметрима растварача 
(Табела 3.) по једначини:
ν = ν0 + dδD + pδP + hδH                                                                                                                                   (2)
где су: δD – јачина дисперзионих интеракција, δP – мерило диполних интеракција, δH – јачина грађења водоничних веза између молекула, d, p и h – регресиони коефицијенти једначине [18].
Добијени резултати су приказани у Табелама 6. и 7.
Табела 6. Регресиони коефицијенти корелација са Хансеновим параметрима растварача
	Једињење
	ν0·10-3, cm-1
	d·10-3, cm-1
	p·10-3, cm-1
	h·10-3, cm-1
	r2
	sd
	F

	1
	31,288 (± 0,590)
	-0,043 (± 0,032)
	0,011 (± 0,007)
	0,032 (± 0,004)
	0,948
	0,113
	42

	2
	31,291 (± 0,664)
	-0,070 (± 0,036)
	0,012 (± 0,008)
	0,027 (± 0,005)
	0,925
	0,127
	29

	3
	30,649 (± 0,506)
	-0,029 (± 0,028)
	0,019 (±0,006)
	0,034 (± 0,003)
	0,965
	0,097
	65

	4
	29,454 (± 0,928)
	-0,140 (± 0,051)
	0,012 (±0,011)
	0,030 (± 0,006)
	0,911
	0,177
	24

	5
	31,460 (± 0,395)
	-0,066 (± 0,022)
	0,010 (±0,005)
	0,025 (± 0,003)
	0,968
	0,075
	71

	6
	30,604 (± 0,586)
	-0,028 (± 0,011)
	0,010 (± 0,007)
	0,028 (± 0,004)
	0,928
	0,112
	30

	7
	30,860 (± 0,321)
	-0,049 (± 0,018)
	/
	0,026 (± 0,002)
	0,975
	0,061
	92

	 8*
	32,463 (± 0,641)
	-0,081 (± 0,035)
	/
	0,023 (± 0,004)
	0,924
	0,119
	24


*из корелације избачен ТХФ
Tabela 7. Процентни удео регресионих коефицијената 

корелација са Хансеновим параметрима
	Једињење
	d, %
	p, %
	h, %

	1
	50,00
	12,79
	37,21

	2
	64,22
	11,01
	24,77

	3
	35,37
	23,17
	41,46

	4
	76,92
	6,59
	16,49

	5
	65,35
	9,90
	24,75

	6
	42,42
	15,16
	42,42

	7
	65,33
	/
	34,67

	8
	77,88
	/
	22,12


Код већине једињења најдоминантније интеракције јесу дисперзионе силе. Након њих највећи утицај има могућност грађења водоничних веза, док је утицај диполних интеракција најмањи. На основу предзнака регресионих коефицијената се може уочити да ће са повећањем утицаја дисперзионих сила и могућности грађења водоничне везе доћи до хипсохромног померања апсорпционих максимума испитиваних тиокарбохидразона, док ће се са повећањем утицаја диполних сила максимуми померати батохромно, ка већим таласним дужинама.
3.2. Утицај присутног супституента у структури испитиваних тиокарбохидразона на њихово спектрално понашање
Осим растварача у ком је супстанца растворена, на изглед UV-Vis спектара и положај апсорпционих максимума утиче и структура самог једињења, односно расподела електронске густине у молекулу. Код испитиваних деривата тиокарбохидразона овај ефекат се огледа кроз врсту супституента присутног на бензеновом прстену. Квантитативна анализа утицаја супституента на спектрално понашање тиокарбохидразона је добијена линеарном корелацијом слободних енергија (ЛФЕР методом) применом Хаметове једначине:
νmax = ν0 + ρσm,p                                                                                                                                                 (3)
где су: νmax – апсорпциона фреквенција на максимуму апсорпције у испитиваном растварачу, 
ν0 – апсорпциона фреквенција несупституисаног члана серије, ρ – константа пропорционалности (реакциона константа), σm,p – Хаметова константа супституента [19].

На Слици 4. су приказани спектри свих испитиваних једињења снимљени у води као растварачу. Из приказаних спектара тиокарбохидразона, као и на основу вредности из Табеле 2. уочава се мање или веће батохромно померање апсорпционих максимума осталих једињења у односу на основно једињење (једињење 1, 4-H). Изузетак је једињење 8 (4-F) код ког се у одређеним растварачима уочава благо батохромно померање у односу на дериват 1.
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Слика 4. Апсорпциони спектри свих једињења снимљени у води 
Корелацијом апсорпционих фреквенција са Хаметовим константама супституената (Табела 8.) по једначини 3 добијају се зависности попут приказане на Слици 5. Линеарна зависност са позитивним нагибом добијена је за једињења са електрон-донорским супституентима, док су деривати са електрон-акцепторским супституентима описани корелацијом са негативном вредношћу нагиба једначине праве. Добијени резултати за обе врсте супституента су приказани у Табелама 9. и 10.
Табела 8. Вредности Хаметових константи растврача

	R
	σm,p
	R
	σm,p

	4-H
	0,00
	OH 
	-0,37

	4-F
	0,06
	CH3
	-0,17

	4-Cl
	0,23
	OCH3
	-0,27

	4-Br
	0,23
	
	

	4-NO2
	0,78
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Слика 5. Корелације апсорпционих фреквенција тиокарбохидразона у води као растварачу са Хаметовим константама супституената

Табела 9. Резултати примене Хаметове једначине за једињења са електрон-акцепторским супституентима
	Растварач
	ν0·10-3, cm-1
	ρ·10-3, cm-1
	r2
	sd

	Вода 
	32,420 (±0,128)
	-4,753 (±0,338)
	-0,992
	0,209

	Метанол
	31,823 (±0,117)
	-4,472 (±0,308)
	-0,993
	0,190

	Етанол
	31,636 (±0,158)
	-4,602 (±0,417)
	-0,988
	0,257

	1-пропанол
	31,647 (±0,209)
	-4,895 (±0,553)
	-0,981
	0,341

	1-бутанол
	31,539 (±0,217)
	-4,696 (±0,572)
	-0,978
	0,352

	1-пентанол
	31,453 (±0,174)
	-4,588 (±0,460)
	-0,985
	0,283

	АЦН
	31,475 (±0,176)
	-4,727 (±0,466)
	-0,986
	0,287

	ДМСО
	31,368 (±0,195)
	-4,939 (±0,515)
	-0,984
	0,318

	ДМФ
	31,366 (±0,221)
	-5,045 (±0,583)
	-0,981
	0,359

	ДЦМ
	31,316 (±0,206)
	-4,876 (±0,544)
	-0,982
	0,335

	ТХФ
	31,214 (±0,192)
	-5,038 (±0,506)
	-0,985
	0,312

	1,4-диоксан
	31,218 (±0,189)
	-5,223 (±0,499)
	-0,987
	0,307


Табела 10. Резултати примене Хаметове једначине за једињења са електрон-донорским супституентима

	Растварач
	
	ν0·10-3, cm-1
	ρ·10-3, cm-1
	r2
	sd

	Вода 
	
	32,234 (±0,062)
	1,873 (±0,253)
	0,982
	0,069

	Метанол
	
	31,529 (±0,058)
	1,502 (±0,238)
	0,976
	0,065

	Етанол
	
	31,261 (±0,111)
	1,389 (±0,454)
	0,908
	0,124

	1-пропанол
	
	31,196 (±0,096)
	1,401 (±0,391)
	0,930
	0,107

	1-бутанол
	
	31,082 (±0,032)
	0,938 (±0,132)
	0,981
	0,036

	1-пентанол
	
	31,079 (±0,071)
	1,240 (±0,292)
	0,949
	0,080

	АЦН
	
	31,109 (±0,071)
	1,330 (±0,292)
	0,955
	0,080

	ДМСО
	
	30,963 (±0,036)
	1,261 (±0,149)
	0,986
	0,041

	ДМФ
	
	30,920 (±0,063)
	1,296 (±0,257)
	0,963
	0,070

	ДЦМ
	
	30,887 (±0,045)
	1,109 (±0,183)
	0,974
	0,050

	ТХФ
	
	30,788 (±0,068)
	1,128 (±0,279)
	0,944
	0,076

	1,4-диоксан
	
	30,775 (±0,102)
	1,862 (±0,419)
	0,953
	0,115


Апсолутна вредност константе реакције, ρ, показује у којој мери супституенти утичу на промену електронске густине у молекулу, а самим тим и на померања максимума у апсорпционим спектрима. На основу вредности у Табелама 9. и 10. може се закључити да много већи утицај на спектралне промене има присуство електрон-акцепторских супституената од електрон-донорских јер је вредност за ρ код њих много већа. Негативна вредност реакционе константе код електрон-донора у свим растварачима указује на повећану електронску густину у побуђеном стању у односу на основно, док је код код електрон-акцептора обратно – електронска густина је мања у побуђеном него у основном стању.

4. ЗАКЉУЧАК

У овом раду је испитан утицај растварача и структуре једињења на спектрално понашање одабраних деривата асиметричних тиокарбохидразона. Спектри су снимљени за осам једињења у дванаест растварача различитих својстава (шест протичних и шест апротичних), у опсегу таласних дужина од 200 дo 600 nm. Добијени експериментални подаци су обрађени методом линеарне корелације солватохромних енергија (ЛСЕР) и методом линеарне корелације слободних енергија (ЛФЕР).
На основу резултата добијених применом ЛСЕР методе и Камлет-Тафтовог модела закључено је да највећи утицај на спектралне промене тиокарбохидразона има поларизабилност/диполарност растварача. Након тога следи киселост, док је базност растварача својство које у најмањој мери утиче на померења апсорпционих максимума. Такође је установљено да ће са порастом киселости и поларизабилности/диполарности растварача доћи до хипсохромног померања апсорпционих максимума, док ће се са повећањем базности вредности максимума померати батохромно. 
Као додатак утицају растварача, у циљу добијања још података о врсти и доминантности присутних интеракција урађене су корелације са Хансеновим параметрима растварача, а добијени резултати су показали да су најдоминантније дисперзионе силе, након којих следи могућност грађења водоничних веза, док је утицај диполних интеракција најмањи. Повећањем утицаја дисперзионих сила и могућности грађења водоничне везе доћи ће до хипсохромног померања апсорпционих максимума испитиваних тиокарбохидразона, док ће се са повећањем утицаја диполних сила максимуми померати батохромно, ка већим таласним дужинама.
Резултати добијени применом Хаметове једначине су показали да много већи утицај на спектралне промене и расподелу електронске густине у молекулу имају електрон-акцепторски супституенти од електрон-донорских. Негативна вредност реакционе константе код електрон-донора у свим растварачима указује на повећану електронску густину у побуђеном стању у односу на основно, док је код код електрон-акцептора обратно – електронска густина је мања у побуђеном него у основном стању.
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