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SO‘Z BOSH1

O'zbekiston Respublikasining «Ta’lim to‘g‘risida»gi Qonuni,
Kadrlar tayyorlash milliy dasturi hamda Vazkiar Maiikamasining
1998 yil 5-yanvaidagi «Uziuksiz ta’lhn tizhnini darsliklar va o'quv
adabiyotlari bilan ta’minlashni takomiJlashtirish to‘giisida»gi 4-
sonli garorl ijrosini ta’minlash nuqtai nazaridan 0 ‘zbekiston
Respublikasi uziuksiz ta’lim tizimi muassasaiarini yangi avlod o‘quv
adabiyotlari bilan ta’minlash, talaba-o'quvchilami komii inson gilib
yetishishiga qaratilgan darsliklar va o‘quv adabiyotlarini yaratish
bugungi kunning dolzarb vazifasidir. Chunki barkamol avlod
tarbiyasini va raqobatbardosh kadrlami tayyorlashni zamonaviy
adabiyotlarsiz tasawur etish mushkul.

Malumki, universitetlarning 5140500 —Kimyo bakalavri ta’lim
yo'nalishining o‘quv rejasiga «Kimyoviy birikmalar tuzilishi va
xossalarini matematik modeilash» fani mutaxassislik kursi sifatida
va «Kompyuter khnyosi» fani esa, 5A140501 - Fizik kimyo ixtisoshgi
bo”yicha magistraturaning o'quv rejasiga tanlov fani sifatida
kiritilgan. Lekin bugungi kunga gadar mazkur fanlardan o°‘zbek
tilida o‘quv adabiyotlari yozilgan va chop etilgan emas.

Hisoblash texnikasining rivojianishi bilan kvant mexanikasining
kimyoda go‘Uanilish imkoniyatlaridan kehb chiggan holda shuni
gayd etish mumkinki, bugungi kunda kompyuter birlamchi
kimyoviy yoki fizikaviy tajribalar olkazadigan tadgiqot asbobiga
aylandi.

Bugungi kunda «Komp>aiter kimyosi» nomini olgan fan sohasi
kvant-kimyoviy hisoblashlar bilan chegaralanmasdan to ‘kis nazariy
usullar doirasini, jumladan, modda fizik-kimyoviy xossalarini hisob-
lashning turh noempirik va yarimempirik usullarhii, sun’iy Intel-
lekt va neyron to‘rlari usullarining gollanilishini, malumotlar
bazasi, kimyoviy jarayonlarning statistik xarakteristikalari va



dinamikasini gamrab oldi. Qayd etilgan yo'nalishlarning har biri
universitet kursining predmeti bo‘lishi muinkin. Bu esa universi-
tetlarda ta’lira oladigan kimyogar talabalarda modda xossalari va
reaksion qobiliyatini oldindan aytish, modda tuziiishi va xossasi
orasidagi bog'iighklarni o‘rganish asosida ma’ium Xxossaga ega
bolgan kimyoviy birikmaiarni sintez qilish yo'llarini ishlab chigish
hagidagi ko‘nikmaiarni shakllantirishda juda muhimdir.
«Kimyoviy birikmalar tuziiishi va xossalarini matematik
modellash» fanidan o‘quv qo'llanma 0 ‘zbckiston Respubhkasi Oliy
va 0 ‘rta maxsus ta’lim vazirligi tomonidan tasdiglangan dastur asosida
yozilgan bo‘lib, 5140500 — Kimyo bakalavri talim yo'nalishida
ta’lim oladigan talabalarga moljallangan va asosiy e’tibor molekula
fazoviy tuzilishini vizuailashtirish; molekula geometrik tuzilishining
statistik xarakteristikalari va dinamikasini hisoblashning klassik
mexanikaga asoslangan usullari; molekulyar mexanika, moiekulyar
dinamika, Broun dinamikasi, Monte-Karlo usuh: kvant>kimyoviy
hisoblashlarning yarimempirik usullari; kvant-kimyoviy hisoblash-
laining noempirik (ab initio) usullari; «Modda tuziiishi —xossa»
orasidagi o‘zaro bogligliklar (QSAR) hagidaga nazariy bilimlar va
ChemOffice, flyperChem va GAUSSIAN universal, dasturiar
majmualarida bajariladigan amaliy mashg‘ulotiarga garatilgan.



l. KIMYOVIY BIRIKMAIAR TUZILISHI VA
XOSSAIARINI MATEMATIK MODELLASH FANINING
PREDMETI, VAZIFALARI VA AHAMIYATI

Zamonaviy jamiyatning rivojlanish tezligi doimiy oshib boryapti.
ishlab chigarishning turli sohalati yanada texnologiyalashib
bormoqgda, fan yangidan-yangi murakkab vazifalarga duch kel-
mogda, ularni yechish nafaqat tajribaviy usullarni takomil-
lashthishni, balki oiingan natijalarni gayta ishlash usullarini ham
takomillashtirish va yangilarini ishlab chiqgishni talab gilmoqgda.
Ushbu jarayonlarda informatsion texnologiyalar muhim o'rinni
egailamoqgda. Ulaming qo‘llanilishi yakuniy natijalarni ohshni
tezlatish bilan bir gatorda tadgiqotchilarda paydo bo‘lgan nazariy
va amaliy masalalami yechishda yangidan-yangi ufqlar ochadi.
Kimyo fani ham bundan mustasno emas, unda ham informatsion
texnologiya yutuglaridan keng foydalaniladi.

Molekulyar struktura parametrlari, ulaming fizik-kimyoviy xos-
salari va kimyoviy birikmalarning reaksion qobiliyatini matematik
usullarni go‘llab hisoblashlarga gizigish kimyoda atom-molekulyar
tushunchalar paydo boiishi bilan boshlangan edi. Dalton va boshga
kimyo fanining klassik darg'alarining ishlaridayoq atom-molekulyar
ta’limotni modda xossaiarini migdoriy jihatdan ifodalashga qo'llashga
harakatlar gilingan. Moddalar xossaiarini tizimli o'rganish XIX
asrda Kapp, Bertlo, Tomsenlarning ishiarida boshlangan. XX
asrning boshlarida esa kimyoviy tuzilishning klassik nazariyasi
asosida Paskal, Teylor, Rossin va boshga olimlar tamonidan davom
ettirilgan. Fagat kvant nazariyasining rivojlanishi bilan molekula
geometrik tuzilishi. va modda xossasini oldindan aytish (basho-
ratlash) haqiqiy ilmiy asosga ega bo‘ldi. Hisoblash texnikasining
rivojlanishi esa kvant mexanikasini kimyoda go‘llaniHsh imko-
niyatlarmi juda ham oshirib yubordi.

Nazariy fizika, amaliy hisoblash matematika va kimyoning
birlashtirilishidan kvant kimyosi deb ataladigan bilim sohasi yuzaga



keldi. Uniiig asoschisi sifatida R.Mailiken nomi qgayd etiladi.
R.Malliken molekulyar orbitallar nazariyasining asoslarini yaratgan
va bu ishlari uciiim 1966-yllda Nobel mukofatiga sazovor boMgan.
0 ‘sha paytda u quyidagi satdami yozgan: «Shunday davriar keladiki
yuzlab, hatto minglab kimyogariar iaboratoriyaga emas, hisoblash
mashinaiariga boradi». Qayd etish mumkinki, R.Malliken a>l;gan
davr keldi. Hagigatda bugungi kunda kompyuter tadgigotchining
asbobiga aylandi. Unda birlamchi kimyoviy yoki fizik tajribalar
amalga oshirilmogda. Bugungi kunga kelib tadgiqotchilar,
o‘gituvchilar, muhandislar jamoasi shakllandiki, ular uchun
kompyuterlaming kimyoda go‘Uanilishi asosiy ilraiy soha va ijodiy
kuchlarni amaliyotda goMlashning asosiy sohasi bo‘lib qoldi.
Kimyoda kompyuter modellashtirishiga to‘lig‘icha bag'ishlangan
ilmiy jurnallar payda bo'ldi. Internet tarmog‘ining rivojlanishi bu
jarayonlarni yanada tezlatdi, elektron jurnallarnifig paydo bo‘lishiga
ohb keldi. Elektron jurnallar, masalan «Kompyuter kimyosi» jurnali.
(www.eitc.wilev.co.uk) ilmiy maqoJalarni chop ettirish muddatini.
minimal gisqariiradi, ilmiy malumotlar almashinuvini kengaytiradi.

Bugungi kunga kelib «Kompyuter kimyosi» nomini oigan fan
sohasi kvant-kimyoviy hisoblashlar bilan chegaralanmasdan, u o‘zida
ko‘plab nazany usullarni gamrab oigan. Jumladan moddaiaming
fizik-kimyoviy xossalarini hisoblashning turii Yarimempirik va
noempirik usullari, sun’iy Intellekt usullari va neytron turlarining
go‘llanilishi, ma’lumotlar bazasi, kimyoviy jarayonlar statistik va
dinamik xaraktcrislil<aiarni sonli modellashtinsh va boshgalar. Qayd
etilgan har bir yo‘nalishning o‘zi alohida universitet kursining
predmeti boMishi mumkin. Shuning uchun liam kimyo bakalavr
yo‘nahshi bo‘yicha mutaxassislar tayyorlashda «Moddalar xossalari
va tuzilishini matematik modellashtirish» fan sifatida o‘quv rejadan
o‘rin oldi. Kimyo ixtisosligi bo'yicha rnagisirlar tayyorlashda o ‘quv
rejaning ajralmas gismiga aylandi. Oliy talimdan keyingi ta’lim ~
doktorantura tizimida «Matematik modellashtirish» fani bo‘yicha
imtilton topshirish belgilandi.

Mazkur kurs doirasida 26 soat ma’ruza o'qUadi 30 soat labo-
ratoriya ishlari bajariladi, mustaqgil ishlar uchun 30 soat vaqt
ajratilgan.


http://www.eitc.wilev.co.uk

Kursni o'rganishda asosiy e’tibor beriiadlgan mavzuiar quyida-
gilar;

e kimyoviy tadgiqotlarda kompyuterlami qo ‘Uash;

e kuch maydonlari yordamida molekulyar modellaslitirish

uslublari;

» Kvant kimyosi molekulyar sistemalar tahlilida.

» Kvani-kimyo uslublaii yordamida molekulyar strukturalami
ifodalash;

« kimyoviy masalalarning yarimempirik uslublari yordamida
yechilishi;

e Ab initio —noempirik kvant kimyoviy hisob uslublari;

8 Ab initio kvant kimyoviy hisob uslublarida masalalar yechish;

« kimyoviy birikmalarning xossalari va eiektron tLizilishi;

®kimyo va farmatsevtika tadgigotiarida QSAR va QSPR tahlil
uslublaiining ishlatilishi.

Kursni o ‘rganishdan hosil gilinadigan asosiy ko‘nikmalar:

» molekula tuzilishining fazoviy ko‘rinishi;

» organik birikinalar fizik-ldmyoviy xossalarini ularning kimyo-
viy tuzilishi asosida bashoratlash va kimyoviy birikmalar
ma’lumotiar bazasi tizimlarini boshgarish;

e kvant kimyosi;

« klassik mexanika; molekulyar mexanika, molekulyar dinamika,
Broun dinamikasi, Monte-Karlo usuliariga asoslangan molc-
kula geometrik tuzilishi, statistik va dinamik xarakterlsti-
kalarini hisobiash usullari.

Kursni o°‘rganishda asosiy e’tibor nafagat masalaning nazariy
asoslanishiga garatilmasdan, balki ulaming amaliyotda gollanilishiga
ham asosiy e’tibor garatiladi. Ushbu vazifaiarni bajarishda kompyu-
terlaming dastiu'iy ta’minotlari muhim o'rmni egailaydi.

Ma’lumki, bir tomondan matn va grafiklar bilan ishlash uchun
umumiy dasturiy majmualar (Microsoft Office, ABBYY Fine-
Reader, Adobe Reader, WinDjView, Adobe Photoshop,
CoreIDRAW, ACDSee, Origin va boshqgalar) ishlatilsa, boshqga
tomondan esa murakkab hisoblashlarni amalga oshirish uchun
ishlatiladigan va obyektlar ko‘rinishini osonlashtiruvclii ixtisoslash-
gan dasturlar, hamda moddalar identifikatsiyasini amalga oshirishda



golianiiadigan va o‘zida tuiii moddalar parametrlarini o‘zida
mujassamlashtirgan dasturlar (ChemDraw, Isis/Draw, ChemBio-
Draw, HyperChem 6.0, Atomic Models vi.0, MOPAC,
GAUSSIAN va boshgalar) ishlatiladi. Tadgiqotlar uchun mo“ljal-
langan asbob-uskunalar (YaMR-, 1Q-spektrometrlar, yorituvchi
va skanerlovchi elektron mikroskoplar, xromatograflar, xromato-
mass-spektrometrlar va boshqgalar) bilan ishlashga mo‘ljallangan
dasturiy ta’minotlar ham ixtisoslashgan dasturlardir.

Elektron-hisoblash texnikasining rivojlanishi turli soha tadqi-
gotchiiariga «qo‘!da» hisoblanishi mumkin bo'lImagan hisoblashlarni
bajarish imkonini berdi. Bu esa tekshiriladigan hodisalarni yanada
anigroq va sifalH tadqiq elishga sliaroit yaratdi.

Molekulyar sistemalar tuzilishi va xossaiarini hisoblash uchun
kvant-kimyoviy nazariyatardan foydalanish yugori tezlikda ishlovchi
hisoblash texnikasini talab etadi. Bunday masalalami yechishda
quwatU EHM lardan tashqgari ushbu magsadlar uchun qo‘llani-
ladigan dasturiy ta’minot ham muhim o‘rin egallaydi. Hozirgi
kunda mavjud bolgan dastuiiy majmualardan quyidagiiarini. ajratish
mumkin: GAMESS, Gaussian, Da/ton va NWChem dasturiy
komplekslan, HyperChem, ChemOficce, PRIRODA.

1.1. GAMESS dasturi (Programma GAMESS)

General Atomic and Molecular Elektronic Structure System ~
atom va molekulyar strukcuralarni hisoblashga mo‘ijallangan umu-
miy tizim. Bugungi kunda GAMESS dasturining uchta versiyasi
mavjud boib, ular AQSH (US), AngUya (UK) va Rossiyada (PC)
go‘llab-quwatlanadi va yangilanib boriladi. GAMESS-PC ning
asosiy 0°‘ziga xos ustunligi uning boshga kvant-kimyoviy dasturlarga
nisbatan katta tezlikda ishlashi. Bu esa murakkab molekulalarni
tekshirishda juda muhimdir. Lekin bugungi kunda funksiyalari
ko‘p bo‘lgani (lekin sekin ishlovchi) versiya GAMESS-US dir.

GAMESS dasturiniag ba’zi imkoniyatlari quyida keltirilgan:

1) RHF, UHF, ROHF, GVB va MCSCF vyagqginlashuvlarida
kelishilgan maydon usulida molekulyar to‘Iqii funksiyani hisoblash
imkoniga ega;



2)Klasterlar va funksional zichiikka bog'iiq holda g‘alayonlanish
nazariyasi (teoriya vozmusheniy), konformatsion o ‘zaro ta’sirga
asoslanib eiektron korrelyatsiyasi energiyasini hisobga oladi.

3) MNDO, AMi va PM3 Yarimempirik usullarda hisoblash-
larni amalga oshirish imkoniyati mavjud,;

4) Analitik gradiyentlami go‘llab molekula geometriyasini
magbullashtirish, o'tish holatini izlashni avtomatlashtirish imko-
niyatiga ega;

5) Tebranish masalalarini yechish — 1Q —va kombinatsiyali
sochilish spektriarinlng valent tebranishlari chastotaiarini hisoblash
iinkoniyatiga ega;

6) Dipol momenti, elektrostatik potensiai, eiektron va spin
zichiigi, Malhken va Lyovdin bo‘yicha joyiashislini analiz gihsh
kabi molekulyar xossalarni hisoblash imkoniga ega;

7) Erituvchi ta’sirini modellashtirish imkoniga ega.

1.2. GAUSSIAN dasttin (Programma GAUSSIAN)

Hozirgi kunda Gaussian dasturiy majmuasi eng keng targalgan
kvant-kimyoviy hisoblashlarni amalga oshiruvchi vositalardan biri-
dir. Buning asosiy sababi unda ko'plab kvant-kimyoviy uslublarning
mujassamligi, yugori samaraga ega ekanligi va foydalanuvchi
interfeysining qulayligidir.

G98 va G03 dasturlar majmuasining asosiy imkoniyatlari:

1) Molekulyar mexanika, yarimempirik yaginlashuvlar, chegara-
langan va chegaralanmagan Xartri-Fok usuilarida tekshirilayotgan
sistema energiyasi hisoblash. va stmkturasini magbullashtirish;

2) Ko.rreiyatsiya energiyasini hisobga bish usuUari keng go‘l-
lanilgan — g‘alayonlar nazariyasi, bog‘langan klasterlar, konfi-
guratsion o‘zaro ta’siriar, zichlik funksionali o‘zaro kelishiigan
ko‘p konfiguratsiyali usullar uchun analitik gradientlar bilan
energiyani hisoblash va strukturani maqbullashtirish imkoniyati
mavjud;

3) prof. Morokuma va boshqgalar tomonidan rivojlantirilgan
molekulaiamiparsionlask uslubiyati— ONIOM hisobigajuda katta
boigan molekulyar tizimlarni ham modellashtirish imkoniyati



mavjud. Unga ko‘ra molekulyar tizimlar 3 ta sohaga bo‘linadi.
Uiarda hisoblash anigligining to ‘iiq darajasi garaladi;

4) RHF, UHF, DFT, RMP2, UMP2 va CASSCF usuhari
uchun kucli konstantalarini analitik hisoblaydi;

5) Molekula keng ko'lamdagi spektrlarini, shu bilan bir gatorda
termokimyoviy parametriar va Yadro magnit rezonansi (YaMR)
kimyoviy siljishlarini hisobiash imkoniyati mavjud;

6) Tekshiriladigan tizim xossasiga erituvchi ta’sirini hisobga
oladi.

Dalton va NWChem dastuiiy komplekslari (Programnmie komp-
leksi Dalton i NWChem). Ushbu dasturiy komplekslar Unix-tizimi
uchun (Linux, Mac OS va h.z.) yaxshi funksionaliikka ega va
erkin targatiladi.

Dalton dasturining farq giladigan tomonlari:

1) Dastlabki matn sifatida tarqatiladi;

2) 64-bitli protsessorlar va operatsion sistemalar qo'llab-
guvvatlaydi;

3) Hisoblar yaxshi masshtablanadi, samarali parallellanadi;

4) Relyativistik omillar hisoblanadi;

5) Molekula xossalarini hisoblashda elektron kon'elyatsiyarting
o‘,iga hos tomonlarini bog'langan kJasteriar nazariyasi va ko
dcterminanlli yondashuv yordamida ixtisoslashtiradi.

1.3. HyperChem dasturi (Programma HyperChem)

Dnslur o'zida birikmalarning 3D-siaikiuralarini vizualizatori
funksiyasiiii hamda kvant-kimyoviy hisoblashlarni amalga oshirish
imkoniyatUii’iiii o‘/ida mujassamlashtirgan.

Molckulyai' dinamika va Yarimempirik usuUar bilan bir qatorda
ikkhiclu tartibli g‘alayonlanish nazariyasi va funksionai. zichliklar
bilan elektron korrelyatsiyasini hisobga olish amalga osbirilgan.

Dastuming yulugl sifatida unda molekula dastlabki geometriya-
sini berilishini yengillashtiruvchi molekulyar fragmentlar keng
katologining hamda hisoblashlarni bajarish davomida molekula
geometriyasinining magbullashtirilishini nazorat gilish imkoniya-
tining mavjudligini (magbullashtirishdagi barcha o‘zgarishlar displey



ekranida to xtovsiz tasvirlanadi) ko‘rsatish mumkin. Lekin undagi
gator kamchiliklar mazkur dasturni tadgigotchining asosiy quroli
sifatida foydaianishga tavsiya etish imkon bermaydi. Ular quyidagilar:

1) Kompyuter resiirslaridan samarasiz foydalanish, shu bilan
bir gatorda ko'p vaqt yo”qotilishiga olib keladigan molekulyar
tizimlar geometriyasini magqbiiilashtirishni tashkil etish;

2) Tanlanadigan bazis to‘plamlari va eiektron korrelyatsiyasini
hisobga oluvchi usullarning chegaralanganligi;

3) Molekulyar tizim dastlabki geometriyasini Z-matritsaiar
shakiida berilgandagina simmetriyani hisobga olish imkoniyati
mavijud. Bu esa molekulyar strukturalami interfaol tuzish bahosini
anchaga kamaytiradi.

IA PL LW BA dastari (Frogramma PEJRODA)

Ushbu kvant-kimyoviy dastur ko‘p sig'imh molekulyar model-
lashtirishning original amalga oshirihshiga misoldir. PBE funksional
zichlik usuli yordamida uch eksponentsialli bazis to‘plami bilan
chatishtirilgan holda hisoblash vagqti o0°‘rniga ga tushirilgan.
DFT bilan bir gatorda g‘alayonlanish va bog‘langan klasterlar
nazariyalaii amalga oshirilgan, Dannning korrelyatsion-kehshilgan
va relyativistik tuzatishlarni hisobga oluvchi psevdopotensialli
bazislarni hisobga ohsh imkoniyati mavjud.

Dasturning kamchiligiga foydalaniladigan hisoblash uslu-
biyatlarining «govushmasligi» ni jumJadan bazislar to ‘plamiga diifuz
gobiglar yoki go‘shimcha qutblanish funksiyalarini qo'sha olmas-
Ukni Kiritish mumkin.

Shunday dastLiriy vositalar komplekslaridan yana biri ChemOfRce
(CambridgeSoft Corporation ilrmasining mahsuloti) dir. Ushbu
dasturiy majmua bugungi kunda eng ko‘p targalgan dasturlardan
biri bolib, quyidagi 4 ta alohida dasturlarni o0‘z ichiga olgan:

® «Kimyoviy muharrir» CS Chem Draw ~ an'anaviy kimyoviy

formuialar muharriri vositasi;

®ixtisoslashgan raa’lumotlar bazasi muharriri CS ChemFinder

— kimyoviy birikmalar stmkturasini yaratish, tahririash va
malumotlar bazasini boshgarish uchun moMjallangan;



®cs Chema3D dasturi —kimyoviy birikmaiar fazo\4y modellarini

ko‘rish, kompyuter modellashtirish va hisoblashlar uchun
moljallangan;

« CS Table Editor jadval muharriri ~ CS ChemD dasturida

ishlatiladigan jadval ma’iumotlarini ko'rish va tahrirlash uchim
muljallangan.

Nazorat savollari

o~ o U

Kimyoviy birikmalarning tuzjlishi va xossaiarini matematik modellashfanining
predmeti nimadan iborat?

Kimyoviy birikmalarning tuzilishi va xossaiarini matematik modellashfanining
oldida ganday vazifaiar turadi?

. Kimyoviy hirikmaiaming tuzilishi va xossaiarini matematik modellash fani

ganday ahamiyatga ega?

. Qanday kvant-kimyoviy daslurlami bilasiz?

. GAMESS dasturi yordamida ganday vazifaiar bajariladi?

. Gaussian dasturi yordamida ganday vazifaiar bajariladi?

. HyperChem dasturi boshga dasturlardan qaysi jihatlari bilan farq qiladi?

ChemOjkce ganday taskkiliy gismlardan tashkil topgan va ular ganday
vazifalarni bajaradi?
PRIRODA dasturi yordamida ganday vazifaiar bajariladi?



Il. MOLEKULYAR MEXANIKA

Moiekula yoki molekulyar to‘plamlar potensial energiyasini
hisoblashning asosini atomlar ansambJining additiv sxemasi tashkil
etadi. Unga ko'ra potensial energiya (E) atomlar yoki atomlar
gumhlar juftlarining o'zaro ta’sirlari energiyalarining yig‘iiidisi
sifatida garaladi. Turli o‘zaro ta’sirlar ichida valent bog‘angan va
valent bog‘lanmagan atomlarning o‘zaro ta’sirlari ajratiiadi. Chunki,
vaient o‘zaro ta’sirlar garaladigan kimyoviy bog‘lanishga yaqin
joylashgan atomlar va bog‘ning yo‘nalganligi hisobga olinadi.
Shuning uchun ham ularni ifodalash uchun molekula tashkil
etuvchi atomlarining Joyiashishini umumlashgan koordinatalar deb
ataluvchi dekart koordinata sistemasiga (I-rasm) o‘tkazish qulaydir.
Bunda atomlar orasidagi masofa (r), valent burchagi (0) va ichki
ayianishning qin‘a burchagi ((p) ifodalanadi.

I-rasm. Molekuladagi atomlarning umumlashgan koordinatalari.

Potensial energiyani aniq hisoblashlarda atomlarning dekart
koordinatalarini umumlashgan koordinatalar orgali ifodalash lozim.
Buning uchun lokal (mahalliy) tizimdagi i —bog* bilan boglangan
atomlaming koordinatalari ifodalanadi {x 0‘qi i- va /+1 —atomning



bog‘i yo‘nalishida yo™nalgan, y o‘qi i, /—, /+1 lekisligida yotadi, z
o‘gi xy tekisligi bilan o‘ng koordinatlar tizimini hosil giladi).
Koordinataning lokal tizimi 2-rasmda berilgan:

CH,

Umumlashgan koordinatalarga. o‘tilgandan keyin barcha atom-
laming koordinatalai:in.i molekulalar atomlar ining boshlang‘ich
skeletlarini bir xil tizimda ifodalash uchun iilami matritsali qayta
o'tkazish orgali olish mumkin. Agar /-tizimdagi atomlarning koordi-
natalari Xibo‘lsa, u holda ulami /-1 ~ tizimga o'tkazish qgayta
o‘tkazish orgali amalga oshiriladi:

Xr-i = AjXi + (1)
Bunda
- cos 9 -sing 0 fr ~
A = sSmoOcosc>,_ |- ~000, DS i 0
sinQjsin(p,_| m -COSO, \ 0 /

Molekuianing muvozanatdagi konfiguratsiyasi potensiai ener-
giyaning minimal giymatiga javob beradi. Agar potensiai energiya
atomlar orasidagi masofa va valent bog' deformatsiyasiga bog‘liq
bo'lgan darajaU tashkil etuvchilarga ajratilsa, noldan farqg giladigan
birinchi had kvadratik bo‘lishi kerak, ya’ni:

Ev= K.(r- n)+ K"ie - (2)

bunda Ks va - mos ravishda valent bog”ining cho'zilishi va
valent burchagining egilishiga javob beradigan kuch doimiylari;
kg— umumlasligan bog‘lar orasidagi masofa (bog‘ uzunligi):



B0 -- umumlashgan bog* burchagi.

(2)"formuia bilan ifodalangan potensial energiya atomlarning
valent va deformatsion. garmonik iebranishlariga mos keladi. Tera-
peratura ko4arilishi bilan atomlaming harakati garmonik tebra-
nishga kara o‘xshash bo‘ladi. Potensial energiyaning atomlar orasi-
dagi masofaga bogliqgligini bog' uzilganga gadar Morze potensiali
bilan kerakli aniglikda ifodalash mumkin. Potensial funksiyani
itodalashning boshga empirik ko‘rinishlari (modellari) ham mavjud.
Ular EHM da o‘tkaziladigan amaliy hisoblashlarda go‘llanilmaydi,
Chunki exsponentani hisoblash darajani hisoblashga garaganda
ko‘p vaqtni talab giladi.

Shuning uchun ham garmonik yaginlashuvga garaganda
deformatsiya potensial energiyasini hisoblash anighgini oshirish
uchun potensial funksiyaning darajali hadlarga bo‘lish ko *paytiriladi
Valent bog‘ining deformatsiyasi uchun uchinchi va to'rtinch
darajali hadlari bolgan iunksiya, valent burchagi uchun esa oltinch
tartibli tuzatishli funksiya ishlaliladi;

Es — Kis(r — FoY + K2s(r — roY + X35{r — roy 3)
Es = K\s{B ~ +JAD(6 “ (4)

Bundan tashqari egilish-cho'zilish tuzatgiclii yordamida o ‘zga-
luvchilar o‘rtasidagi o'zaro ta'sir, ya’ni molekuladagi valent bur-
chagining o'zgarishi bilan atomlar orasidagi masofaning o ‘zgarishi
hisobga olinadi:

=KsB{r — o) (8 ~ BO) 5)

Molekula potensial energiyasining burchak ichki aylanishi
(pga bog'ligligi qaraladigan bog‘ga ulangan atomiiir o ‘rtasidagi o ‘zaro
ta’slrlarni hisobga oladi. Bu funksiya davriy bolislii mumkinligini
hisobga olib, uni Furye gatoriga bolingan holda ifodalash mumkin.
Amaliyotning ko'rsatisbicha Fuiye gatorining uchta hadi ko‘pgina
atomlar gumhlarining potensial funksiyalarini aniqg ifodalash uchun
yetarli:

:?(I +cos¢h)+— (I +cosZ<;))+”2 (I+cos3if) (6)



bunda K, \2, F3“ garaladigan bog‘gabog‘langanatomiamingturiga
bog'lig bo”~an parametriar.

Agar atom sp- gibridlashgan hoiatda bo‘lsa, u holda tekishkdan
tashqgaridagi tebranish ham hisobga olinadi. Uni markaziy atom D
ni ABC atomlar tekisHgidan uzoglashish burchagi & bilan xarak-
teriash mumkin (3-rasm):

Tekishkdan tashqgaridagi tebranishni hisobga oiuvchi potensial
funksiya sifatida dcformatsion tebranish uchun beriigan (4) ni (5)
tuzatish buan fagat berilgan gruppa atomlari tekislikdan tashqaridagi
tebranishiga mos keluvchi egihsh doimiysini hisobga oigan holda
go‘llash mumkin.

Molekulyar assotsiatning umumiy potensial energiyasini barcha
moiekulalardagi barcha atomlar guruhiari valent energiyalari va
valentli bo‘Imagan o°‘zaro ta’sirlar ulushlarining yig‘indisi sifatida
ifodalash mumkin:

S [ F,+ X Ess+ s X Em

bog'lar burchak- burchak- girralar atomlar (7)
lar lar burcbakiari juftlari

Fomiuladagi birinchi to‘rtta hadlaniing yig‘indisi vaient o‘zaro
ta’sirdagi barcha atomlar guruhiari bo‘yicha, keyingi hadlar esa -
valent boglanmagan atomlaming barcha juftlari bo‘yicha hisob-
lanadi. Potensial energiya boshga tomondan sterik energiya ham
deb atafadi. Uning absolvait (mutlaq) giymati chegaraviy fjzik
ma’noga ega bo'ladi va kvant kimyosi usullari bilan hisoblangan
moiekulaning to‘hq energiyasi bilan to‘g‘ridan-to‘g‘ri solishtirish



mumkin emas. Shu biian bir gatorda bir molekula turli konfor-
merlarinlng yoki bir sinfga taallugli bo”lgan turli tuzilishdagi
rnolekulalarning sterik energiyalarini solishtirishda ma’no bo'-

Valentli bo‘Imagan o'zaro ta’sirlarning potensiai funksiyalarini
ikki guruhga, ya’ni Van-der-Vaals va elektrostatik o ‘zaro ta’sirlarga
ajratish mumkin. Molekulyar mexanikada Van-der-Vaals o°‘zaro
ta’siming potensiai funksiyasi sifatida ko‘pincha I*nnerd-Djons
potensiah ishiatiladi:

Ei(r) - - (8)

bunda r ~ atomlar orasidagi masofa; Ai va Bi —berilgan atomlar
tipiga bog'liq bo‘lgan konstantalar.

Bu potensiai ikki parameirti. Shuning uchun ham ular barcha
ko‘rinishdagi valentli bo‘lmagan o‘zaro ta’sirlarm ifodalayvermaydi.
Ushbu ta’sirlami yanada aniqroq ifodaiashda modifikatsiyalangan
uch olchamli Bukingem potensiatidan («6-exp» poiensiai) foyda-
ianiladi:

™ + A.exp(—C>). 9)

Bukingem potensiali kopgina holatlarda uchinchi parametming
go‘shiJishi hisobiga tajribada olingan natijalar bilan mos kelishiga
va goniqgarli natijalar olinishiga garamasdan amaliy hisoblashlarda
«6- 12» potensiai. funksiyasidan (8-te.ngl.amadan) foydalanishni afzal
ko‘radi, chunki eksponetani hisobiash uchun ko‘p mashina vaqti
talab etiladi. Turli ko'rinishdagi valenth bo‘h-nagan o‘zaro ta’siriar
(dispersion, induktsion) turli potensiai funksiyalar bfian ifodala-
nishiga qaramasdan aniq hisoblashlarni o‘tkazishda ular o ‘rtasidagi
farq hisobga olinmaydi va barcha turdagi o‘zaro ta’siriar, shu bilan
bir qatorda vodorod bog‘i bir xil funksiya bilan, masalan, tajriba
natijalaridan yoki kvant-kimyoviy hisoblashlardan aitiglangan para-
metrlar yordamida (9) tenglama bilan ifodalanadi.

Potensiai energiyaning eletrostatik tashkil etuvchisi barcha
hisoblashlarda muhim emas. lekin qutbli birikmalar uchun sezilarli
ulush berishi mumkin. Zaryadlangan zarrachalar orasidagi o‘zaro
ta’sir Kulon gonuni bilan ifodalanadi:



"2

Dr (10)
bunda q\ vaqi birinchi va ikkinchi zarrachalaming mos ravish-
dagi zaryadiari; r — zarrachalar orasidagi masofa; D —molekulaning
0'zi va erituvchi bilan ta’siriashishi natijasida eiektrik o‘zaro ta’sii-
ning kamayishlga bog‘lig bo‘lgan muhitning samarali dieiektrik
o‘tkazuvchanligi. Atomlardagi zaryadlami aniglash masalasi yetarli
darajada murakkab. Chunki atom nugqtali zaryadga ega emas va
elektron zichlik katta hajmda targalgan. Dieiektrik konstantani
(D) aniglash, ham. yanada murakkabdir. Ko‘pgina hollarda dieiektrik
konstantani (¢)) aniglash dieiektrik o‘tkaziivchanlik giymatini o‘l-
chash orqali baliolanadi, atomlardagi zaryad miqdorini esa kichik
molekulalar dipol momentlariga boUish yoki noempirik kvant-
kimyoviy hisoblashlar natijasida anigiana.di.

Dipohar, ya’ni qutblangan molekulaiar orasidagi o‘zaro ta’siriar

quyidagi potensial funksiya orqali ifodalanishi mumkin:

ju.1i2(cOSy-3c0S0O:i C0S«2)

bunda B\ va jw ~ birinchi va ikkinchi bog”lanishlaniing mos
ravishdagi dipol momentlari; rn ™ bog'larni o‘zaro bog‘lovchi
vekior; % ~ bog‘lar vektorlari orasidagi burchak; ac~rn va
vektorlar orasidagi burchak; ai—rn va /;2 vektorlar orasidagi burchak;

~ samarali dieiektrik doimiysi.

Ba’zi hisoblashlarda «zaryad-zaryad» va «dipol-dipol» o'zaro
ta’sirdan tashqari «zaryad-dipol» o‘zaro ta’sir ham quyidagi
potensial funksiya yordamida hisobga olinadi:

gRcosa

w2
‘ap.

bunda rga” bog‘ o‘rtasidagi q zaryad bilan dipol momenti B ni
boglovchi vektor uzunligi; a —bog*“ dipol momenti vektori bilan
bog* o‘rtasini zaiyadni bog‘lovchi vektor orasidagi burchak.
Eiektrik o'zaro ta’sirJarga o‘xshab bo‘linmagan elektron juftla-
rining (BEJ) o‘zaro ta’siri ham hisobga oJinadi. Energiyada bu
ulush molekula konformatsiyasining bargarorligi turli atomlar



boUnmagan elektron jiiftlarinirsg (BEJ) o ‘zaro itarilishidan buziigan
hoiatlarda Msobga olinadi. Bu o'zaro ta’sirlarning tabiati kvant-
kimyoviydir va elektronlarning o‘zaro, elektronlarning yadro bilan
va yadrolarning o'zaro ta’siri bilan bog™liq. Shu biian bir gatorda
bo'hnmagan elektron juftlarining o'zaro ta’sirini empirik sxema
doirasida eiektrostatik potensialni oson modifikatsiyalab, bo'lin-
magan elektron juftlaming o ‘zaro ta’siri uchun potensial funksiyani
quyidagicha ifodalash mumkin.:

Ene Tt (12)

bunda qu g ~ ivaj atomlar bo‘linmagan eiektron juftlarimng
samarali zaiyadlari; nj — ular orasidagi masofa; S —
ko'rinishdagi tuzatish koediisienti.

da]
rij< daary+bry+c (

bunda m — kritik giymat; B, v va 5 — koeffitsientlar, ulardan
ikkitasi chegara shaitlari asosida hisoblanadi: ry'=rm da potensial
va uning birinchi hosilasi uzilishga ega bo‘Imasligi kerak.

Valentli bo'Imagan o'zaro ta’sir rasmiy jihatdan cheksiz ma-
sofada garaladi. Lekin araalda masofa uzayishi bilan u keskin
kamayadi va ko‘p atomli molekulada valentmas o‘zaro ta’sir
energiyasiga ulushni fagat yaqin joylashgan atomlar beradi. Shuning
uchun ham hisoblashlarni gisqartirish uchun valentli bo'lImagan
o”zaro ta’sir energiyasini hisoblashda baicha atomlarni emas, balki
fagat tanlangan atomlardan kritik gqiymatdan katta bo'Jmagan
masofada joylashgan atomJarni olish magsadga muvoilg. Juda ham
uzoqda joylashgan atomlarning valentli bo‘lmagan o°‘zaro ta’sir
energiyasini nolga teng deb olish mumkin. Ushbu tartibda bajarilgan
isliga valentli bo‘hnagan o'zaro ta’sir potensialini «kesish» deyiladi
va u mingdan ziyod atomlardan tashkil topgan, masalan, polimer
sistemalar uchun energiyani hisoblashni sezilarli darajada tezlatishga
olib keladi. Valentli bo'Imagan o'zaro ia'sir potensialini «kesish»ni
bajarishda ma’lum qiyinchiliklaiga duch kelish mumkin. Jumladan,
kesish nuqtasida .potensial energiya funksiyasi uzlish bo'ladi. Bu



esa energiyani mininiaiiashtirish yoki molekulyar dinamika algorit-
raida chetga chigishga olib kelishi mumldn. Ushbu muammoni
bartarafetish uchun potensialni «kesish» «o”zgartimvchi» deb atala-
digan funksiya yordamida bajariladi. Unda energiya funksiyasi
giymatidan kesish nugiasidagi nol giymatga asosiy o‘tish amalga
oshiriladi. Bunday o‘tish funksiyalari sifatida amalda polinomlar
ishiatiladi. «Kesish» ni go‘llanilishiga misol tarigasida dastlabki
funksiya (Erb) yordamida hisoblanadigan valentli bo‘Imagan o ‘zaro

ta’sir funksiyasini (Eff3) ko'rsatish mumkin:

(H)
bunda Fea — «kesish» funksiyasi quyidagicha hisoblanadi:
r,<r-da\
<r, < da
('m/-"ir) (15)
>rf dao

bunda va masofaning berilgan giymatlari.

Ushbu holatda r™& rj >r f oraligMda «kesish» beshinchi tartibU

polinom yordamida amalga oshiniadi.

Molekulyar sistemalarning potensiai energiyasini hisoblashning
garab chigilgan sxemasi molekulyar mexanikadagi ko‘pgina
zamonaviy kuch maydonlari uchun umumiy hisoblanadi. Eng ko'p
targalgan kuch maydoni Eiindjer tomonidan ishlab chigilgan MM?2
kuch maydonidir. U Chem3D dasturida asos sifatida ishiatiladi.
HyperChem dasturida hisoblashlar bir necha kuch maydonlari
yordamida amalga oshlriiishi mumkin. Ular atroilicha quyida bayon
etilgan. Turli kuch maydonlari prametrlardagi farglardan tashgari
potensiai funksiyalar gismlarini hisoblash, hamda molekula
uglevodorod gismini bolaklarga bo'lish (fragmentlash) darajasida
ham farq giladi. Shunga bog‘hq holda kuch maydonlari CH2 —
guruhdagi vodorod atom larini yagqol hisobga oladigan (Ali Atom



Force Fields) va CH2 — giiruhm bir atom, sifatida garaydigan
(United Atom Force Fields) larga bolinadi. Ke>dngi turdagi kuch
maydoni asosan pohmerlar va biopolimerlarda qo”lianiiadi. Berilgan
sistemaiarda o‘lchami katta bo'lgan moiekulalar tekshirilganligi
uchun CH2*“ guruhning qo‘pol ifodalanishi mashina vagtini keskin
tejashga olib keladi va natijada 0°‘rganiladigan si“ema 0°‘lchamini
oshirish imkoniyati paydo bo'ladi.

2.1. Chem3D da molekulyar mexanika va
molekulyar dinamika

Molekulyar mexanika va moiekuiyar dinamikani Chem3D
dasturida hisoblasli uchun dastur menyusida MM2 bandi bor.
Unda esa molekulyar sistema geometriyasini maqbullashtirish
uchun Minimize Energy va moiekuiyar dinamika algoritmini ishga
tushurish uchun Molecular Dynamics buyruglari bor.

2.1.1. Kuch maydonining potensial fuiksiyalari

ChemSD dasturida kengaytirilgan va modifikatsiyalangan MM?2
kuch maydoni Ishlatilgan. Kuch maydoni potensial funksiyalarini
modifikatsiyalash asosan Pander ishlaridan foydalanishga asoslan-
gan. Undan tashgari Chem3D dasturi mualliflari og‘ir atomlar
uchun yangi parametrlar, noma’lum bo‘lgan atomlar uchim esa
parametrlarni baholashning evristik algoritmini go'shishgan.

Valent bogiarning cho‘zilish energiyasi. MM2 kuch maydoiiida
valent bog‘larning cho‘zilish energiyasi garmonik yaginlashuv
go‘llanilb quyidagi formula yordamida hisoblanadi:

£,,=71.94 X iisi'-'0)"
bog'lar
bunda 7i,94 ™ energiyani kkai/mol da hisoblash uchun sonh
koefitsient; Ks — bog‘ning qattiglik parametri; /) — atomlararo
muvozanatdagi masofa.

Ushbu parametriarning giymatlari Elindjir tomonidan turii

atomlar jufilari uchun (C-C, C-N, C-0 va boshqalar) tebranish



spektrlari bo'~icha olingan tajriba natijaiaii asosida liisoblangan.
Agar molekuialarning muvozanat konfiguratsiyalarini topish lozim
bo‘lsa masala hal etiladigan bo‘lsa, u holda garmonik yaqinlashnv
o‘rinH. Lekin molekulyar-dinamik hisoblashlarda, aynigsa yuqori
temperaturalarda u anigmas natijalarni beradi, Shuning uchun
ham Cheni3D dasturda potensial energiyaning uchinchi va
to‘riinchi darajali hadlarini hisobga oladigan iloda ishlatiladi, ya'ni:

F-., =71,94 X ifs((*--'-0)"+CS(r-/-,,)" +eS(r-r,,r). .,74

bog'hr

Formuladagi CS va QS parametriar tajriba natijaiarida turii
atomlar guruhiari uchun hisoblangan bo‘lib, ularning giymatlari
Chcm3D dasturining parametriar bazasida berilgan. Noma’lum
atomlar guruhkiri uchun parametriar evristik algoritm yordamida
topiladi. Foydalanuvchi parametrlarni tahrir gilish imkoniyatiga
ega. Tinch turgan hoiatda hisoblashlar (17) formula bo'yicha
ma’iumotiar bazasida saqlanadigan parametrlardan foydalangan
holda bajarihtdi. Agar unga CS va QS parametrlarning giymatlari
nolga teng deb berilsa, n hoida hisoblashlar Ehndjerning MM2
parametriashtirishi beradigan natijalarga ekvivalent boiadi.

Valent burchaklari deformatsiyasining energiyasi MM?2 para-
metrlashtirishining hagiqgiy variantida valent burchaklari energiyasini
hisoblash xuddi bog‘larning cho‘zilishidagi garmonik yaginlashuv
kabi hisoblanadi:

£.,=0,02191418 X K,(B-B,,)\

burchaklar
bunda 0,02191418 —energiyani kkal/mol da hisoblash uchun sonli
koeffitsient; Kh”™ burchakning gattiglik parametri; burchakning
muvozanatdagi giymati. Ushbu parametriarning giymatlari Eiindjcr
tomonidan C-C-C, C-O-C, C-C-N kabi guruhlar uchun tajriba
natijalari asosida hisoblangan va Chem3D dasturining pararaetrlar
bazasida mavjud. Har ganday uchta atoraiar bog* burchaklarining
muvozanatdagi gqiymati markaziy atomning gaysi boshga atom bilan
bog‘langanligiga bogMiq. Uglerod atomi uchun uchta variant
mavjud: CH2, CRH, CR2. Birinchi yozuv C atomi ikkita vodorod
atomlari bilan bog‘langanligini bildiradi (masalan, propanda C-C-
C bog‘i uchun). Ikkinchi yozuv ikkita o‘rinbosardan biri uglevo-



dorod radikali ekanligini ko‘rsafadi (izobutandagi C-C-C bogi).
CR2 har iJdcaia o‘rinbosar ham uglevodorod radikah ekaiiiigini
ko'rsatadi (2.2-dimetilpropan). Valent burchaklari uchun uchta
parametrlar jadval bor. Ular asosiy, uch hadli va to‘rt hadli
jadvallardir.

Yuqori temperaturalar uchun garmonik yaginlashuvning
goniqarsiz natijalar berishi bog* burchagining gat’iy giymatga ega
bolmaganidir. Chem3D dasturida valent burchagining egilish
energiyasidagi aiiiglik oltinchi tartibli hadni qo'shish orqali amalga
oshiriladi:

=0,02191418 £ K,(,(e-e,,Y+SF(e-e,)"). (,9)

hurchaklur

SF ning giymati tinch holat uchun 0,00000007 ga teng deb
gabul gilingan. Agar parametrlar jadvahdagi bu giymat nolga teng-
I"shtiriisa, Il holda hisoblash natijalari Eimdjerniiig MM2 parametr-
iashi boyicha oiingan natijalarga ekvivaient bo ‘ladi.

Qayrilish"Cho‘zitish tuzalgicM. Valent burchagi o'zgarganda bog*
uzunligining o‘zgarishini hisobga oluvchi tuzatgich barcha bog‘lar
va valent burchaklarining yig'indisi shaklida quyidagi formula
bo'yicha liisoblanadi:

ASB= E MAsB(r-ro)(9~e™). (20)

Turli atomlar birlashmalari uchun & parametrlari. ChemBD
dasturining parametrlar bazasida berfigan.

Yassilikdan tashqaridagi deformatsiyani hisobga oluvchi tuzat-
gich trigonal yassi struktura (3~rasm) hosil giluvchi barcha atomlar
guruhlarining yig'indisi ko‘rinishida quyidagi foi*mula bo‘yicha
hisoblanadi:

ichki aylamsh energiyasi. Ichki aylanish energiyasini hisoblash
uchun kosinus bo‘yicha Furye gatoriga yoyilgan energiya funksiya-
sining uch liadini 0‘z ichiga oigan formula ishlatiladi:

ly Y y
Aor ~ ~2('| +003§>)-|2-_(|+c052g>)+—(l +00s3(p) (22)
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Bunda Fl, V2, va F3parametrlarning giymatlari har qaysi tipdagi
burchaklar uchun (masalan, C-C-C-C, C-O-C-N va boshgalar)
ChemSD dasturining parametriar bazasida mavjud.

Van-der-Vaals o‘zaro ta’sir energiyasi. Chem3D dasturida
Van-der-Vaals o‘zaro ta’sir uchun kuch maydoni funksiyasi sifatida
0‘zida darajau va eksponensial hadlarni mujassamlashtirgan «6-
exp» potensiali qo‘llaniladi. Darajau funksiya atomlarning uzoq
masofadan tortilishlarni, eksponensial funksiya esa uzoq masofa-
lardagi itarishlarni ifodaiaydi:

©s
(23)
bunda » n* E—«potensiai o‘ra» chuqurligini xarakterlovchi
parametr; va iT; ~ Van-der-Vaals radiuslanning giymatlari,

ularning yig‘indisi barcha valent bog‘lanmagan atomlar juftlari
bo‘yicha hisoblanadi.

Parametrlar jadvalida har bir atora uchun Van-der-Vaals
radiuslarining giymatlari va har bir atomlarjufti uchun parametr-
ning giymatlari saglangan.

liilsoblavsh vagtini gisqartirish magsadida Van-der-Vaals poten-
siali masofa 10 angstremdan katta bo‘lganda beshinchi tartibli poli-
nom yordamida «kesish» yo‘li bilan hisoblanadi.

Van-der-Vaals o'zaro ta’sir energiyasini hisoblash dasturi alo-
hida-alohida ikki gunih atomlar (bir-biridan uchta valent bog‘lari
bilan ajratilgan va bir-biridan to ‘rt hamda undim ortiq valent bog‘lari
bilan ajratilgan atomlar gruhi) bo‘yicha yig‘indini hisoblaydi.
Birinchi guruliga 1,4 VDW, ikkinchisiga esa 1,4 VDW mas 0 ‘zaro
ta’sir deyiladi. Bunday bo‘iinish 1,4 VDW o‘zaro ta’simi valentli
bo'Imagan o‘zaro ta’sirga kiritilishi mumkinligi bilan izohlanadi.
Chunki valent bog‘i va burchagi bilan aniglanadigan atomlar
orasidagi masofa chegaralangan giymatlarda o‘zgarishi mumkin.

Elektrik o‘zaro ta’sir energiyasi. ChemSD dasturida elektrik
0°‘zaro ta’sir energiyasi uchta o‘zaro ta’siriar, ya’ni zaryad-zaryad,
dipol-dipol va dipol-zaryadlar yig‘indilari shakiida hisoblanadi.



Elindjeming MM2 kuch maydoniga dipol-zaryad o'zaro ta’sir

kiiitilmagan, Chern3D muailiflari esa uni dasturga Kiritishgan.

Har qaysi turdagi energiya barcha zaryadlangan atomlar va

bog‘}ar dipol momentlarining yig'indilari shaklida hisoblanadi.
Zaryad-zaiyad o”zaro ta’sir energiyasi:

332,05382X 11~ (24)
yi
bunda 332,05382 —energiyani kkal/mol da hisoblash uchun sonli
koeffitsient; ¢,va atomlardagi zaryadlar; 4 ~ muhitning samarali
dieiektrik o ‘tkazuvchanligi.
Dipol-dipol o‘zaro ta’sir energiyasi;

=14,388 X XM ("\®X-3c053a,C053]) /25)
o J Ao
bunda 14,388 ~ energiyani kkai/moi da hisoblash uchun sonli
koeffitsient; qolgan beigilashlar (11) formuladagiga o'xshash.
Burchaklarni beigilashlar 4-rasmda keltirilgan sxemada tushun-
tirilgan.
Dipoi-zaryad o‘r:aro ta’sir energiyasi:

4-rasm. Dipoi-dipol o‘zaro ta’sir energiyasini hisoblashda
burchakiami beigilash.



bunda 69,120 — energiyani kkal/mol da hisoblash uchun sonli
koeffitsient; golJgan belgilashlar (12) formuladagiga o ‘xshash.
Atomlardagi zaryadlar, boglaming dipol momentiari va dieiektrik
doimiylari giymiitlari parametrlarning bazasida saglanadi.

n — bogMNiar energiyasi. Tarkibida n ~ boglari bo‘igan mole-
kulyar modellar uchun Chem3D dasturi orbitallar energiyasini
Parizer-Parr-Popl (PPP) usulini qo‘llab hisobktydi. Ushbu usul
CNDO usulining o'zginasi bo‘lib, unda barcha valent elektronlari
uchun variatsiya masalasini yechish o'miga Xartri-Fok usuli fagat
n “ eletronlar uchun yechiladi, -AO lari esa qutbianmagan deb
hisoblanadi va yadro tarkibiga kiritiladi. Hisoblashlar natijasida
tarkibida k — elektronlar bo'lgan bogTar tartibi hisoblanadi va
bog‘lar uzunligi hamda kuch doimiylarining muvozanatdagi para-
metdari tuzatiladi.

HyperChem dasturida moiekulyar mexanika va molekulyar
dinamika usuilarida modellashtirishni keskin kengaytiradigan o'ziga
xos tomonlari bor bo‘lib, ular quyidagiiaidan iborat:

e kimyoviy birikmalarning turli sIntlariga parametrlangan
molekulyar mexanika kuch maydonlarining bir necha va-
riantlari mavjud;

® «Aralash hisoblash» imkoniyati, mavjud, ya’ni molekulyar
modelning bir gism. uchun molekulyar mexanika usulida
hisoblash amalga oshirilsa, boshga gismi uchun kvant-
kimyoviy usulda hisoblash amalga oshiriladi;

e eritmaiarni daviiy chegaraviy shaitlarni go'llash bilan mo-
dellash imkoniyati mavjud;

« molekulyar dinamika usulida integrallashni o‘zgarmas tem-
peraturada va o‘zgarmas energiyada bajarish mumkin;

» molekulyar dinamika usulidan tashgari Lanjenovskiy dina-
mikasi usuli va Monte-Karlo usuli mavjud;

e dinamik modellaslitirish natijalari keyingi statistik gayta
ishlashlar uchun qulay boMgan holatda saglanadi.



Hisoblashlar uchun HyperChem dasturida quyidagi kuch
m,aydonlaridan birini tanlash mumkin: MM+, AMBER, BiO+,
OPLS. Kuch maydonlni tanlash Setup raenyuning Molecular
Mechanics punkti tanlanganda ochiladigan Molecular Mechanics
Force Field forraasidan (5-rasm) tanlanadi. Options tugmasi har
gaysi kuch maydonining ba’zi umumiy parametriarini sozlash
imkonini beradi: eiektrik o‘zaro ta’sirlarnhig hisoblash usuli, Van-
der~Vaals potensiallarim kesish radiusiari va boshqalar. Turh kuch
maydonlari bir-biridan molekulyar model potensial energiya va
potensial fufiksiyalar paranietrlaridagi alohida ulushlami hisoblash
usuli bilan farqg giladi.

M W Xxi

‘r no. p -
c? OPLS L— i

5-ram. HyperGieni dasturida uiolekulyar mexanika kucfe
maydonifi taniash uchim shaidiimg ko‘rmishi.

MM +. Ushbu kuch maydoni HyperChem dasturida mole-
kulyar mexanika kuch maydonining asosi hisoblanadi. Uning
prototipi Chem 3D dasturidagi kabi Elindjerning MM2 kuch may-
donidir. HyperChem dasturining. mualliflari potensiai funksiya
ko‘rinishini aniglab va yangi atomlar tiplari uchun parametrlarni
go‘shib, unijiddiy modiflkatsiyalashdi. Parametrlarning ma’iumotlar
bazasi tahrirlash uchun ochig, Chunks foydalanuvchl parametr-
laming giymatlariga aniglik kiritishi va ularni ma’iumotlar bazasiga
kiritish! mumKkin.



Valent burchakiaxi cho‘zilishining potensial energiyasi uchun
MM+ da uchinchi darajaii hadiargacha bo‘lingan ifodalash
ishlatiladi:

£4,=71.94 X Ks((r-r,f+CS(r-r,,Y. ™
boglar A *

Bu esa molekula modeli geometriyasini magbuliashtirish uchun
yetarli. Fagat amaliyotning ko‘rsatishicha yuqori temperaturalarda
molekulyar dinamik modellashda uchinchi darajali hadning
nogarmoniklik tuzatgichi sifatida go‘Uanilishi yetarli emas.
Chem3D dasturida valent boglanishiar deformatsiyasi energiyasini
hisoblash uchun ishlatiladigan (7) ifoda moiekulyar-dinamik
modellashda barqgaror natijalarni beradi.

Vaient burchaklar deformatsiyasi energiyasini hisoblash
Chem3D dasturidagi (19 formula) kabi oltinclii tartibh tuzatish
anigligigacha hisoblaydi. Egilish-qayrilish tuzatgichi va ichki
ayianish energiyasini hisobiash usuHarida ahamiyatli farq yo‘g.

.M.M+ kuchlanish maydonida elekirostatik o‘zaro ta’sirlarni
hisoblash uchun (25) formuladagi zaryad-zaryad o‘zaro Ta’siri
hisobga olir*masdan, balki bogiaming dipol momentlariga asos-
langan yondoshuv ishlatiladi.

Van-der-Vaals o‘zaro ta’siri energiyasini hisoblashda Chem3D
dasturidagi kabi «6-exp» potensiali ishlatiladi.

AMBER. Ushbu kuch maydoni Kaliforniya universiteti profes-
sor! Piter Kolman boshchiligidagi guruh tomonidan ogsillar va
nuklein Kislotalar strukturasini hisoblash uchun ishlab chigilgan.
Uning birinchi versiyasida atomlar giiruhlarini birlashtirish prinsipi
(-CH2-gunihi bitta atom deb garalgan) ishiatligan, keying versiya-
larida esa to‘liq atomli modifikatsiya yaratilgan. HyperChem
dasturida ushbu kuch maydonining turli modifikatsiyalariga o‘tka-
zish imkoniyati mavjud. Buning uchun Setup menyusidan Select
Parameter Set bandi tanlanib, Select Amber Parameter Set formasi
yordamida AMBER, modifikatsiyasi tanlanadi (6-rasm).

Ushbu kuch maydoni makromolekulalarni modellashtirish
uchun maxsus yaratUganligi uchun ko‘pgina quyi molekulyar orga-
nik birikmalar uchun mos holdagi parametriar bo‘hnaganligi uchun
yarogsiz.



6-msm. l-iyperCheoi dasturidan AMBER kuch maydoni

Bog'lanishlar va valent burchaldari diformatsiyasi energiya-
larining potensiai funksiyalari AMBER maydonida garmonik yaqin-
ya’ni:

Kr = | (27)

bog'iar

burcluiklar (28)

Potensiai funksiyaiarning parametrlari *str.txt va *ben.txt tipi-
dagi matn fayllarida bo‘iadi va zarurat bolgan hollarda foydala-
nuvchi ularni tahrirlash! mumkin.

Burchak ichki aylanish va burchak o'zgargandagi bog* uzun-
ligidagi chetlanishga tuzatish uchun potensiai funksiyalar MM+
kuch maydonidagi formuiaiarga o ‘xshash formulalar bo‘yicha

AMBER kuch maydonida Van-der-Vaals o'zaro ta’sir uchun
«6—12» potensial ishlatiladi:

Al
(30)



Bunda yig‘indini hisoblash barcha valent bo'Imagan bog‘la-
mslilar bo‘yicha amalga oshiriladi. Ay va By konstantalari quyidagi
formuialar yordamida hisoblanadi:

©r

IL-iL

B,,=2 (32)

bunda r4 i tipidagi ikki atom orasining muvozanatdagi masofasi;
£ —i tipidagi atomlar o‘zaro ta’sirlari uchun «potensial o ‘ra»
chuqurligi. Ushbu parametrlarning giymatlari prametrlarning
ma'lumotlar bazalarida *nbd.txt va *npr.txt matn fayllari shaklida
saqlanadi. Qoidaga ko‘ra 1,4 o'zaro ta’sir uchun 0,5 masshtablovchi
omili ishlatiladi.

Elektrostatik o‘zaro ta’sirlar energiyasini hisoblash uchun fagat
zaryad-zaryad tipidagi o‘zaro ta’sir hisobga olinadi:

(33)

bunda yig‘indirii hisoblash gj va g zaryadga ega bo‘lgan barcha
atomlar bo‘yicha amalga oshiriladi.

Donor-akseptor o‘zaro ta’sir va vodorod bog‘lanish energiyasi
quyidagi formula bo‘yicha hisoblanadi:

D,
(34)

¢y, Dij koeffitsientlari mos ravishdagi donor-akseptor juftlari uchun
*hbd.txt tipidagi parametrlarning ma’lumotlar bazasida mavjud.
Bo‘linmagan elektron juftlari bo'lgan atomlar (oltingugurt
atomi) uchun ular oziga xos parametriar bilan soxta atomlar sifatida
modellashtiriladi.
B1O+. Ushbu kuch maydoni CHARM (Chemistry at Han'ard
Molecular Mechanics) kuch maydonining rivojlantirilgani boMib,



makromolekulalami modeilash uchun yaxaitigan. Biiiashgan atomlar
kuch maydoni boigan CHARM dan fargli ularog BIO+ toliq
atomii kuch maydonidir. BIO+ kuch maydonining parametrlari
asosan aminokislotalarnl modeilash uchun yaroqgli. Parametr-
lashtirish ikkita imkoniyatidan birini Select Parameter Set punkti
yordamida tanlash mumkin,

BiO+ kuch maydoni potensiai funksiyalariiiing analitik ko‘ri-
nishlari AMBER kuch maydoninikiga o”xshash. Uning o0°ziga xos
tomonlari shundan iboratki, bolinmagan eiektron juftli atomlarni
hisoblamaydi va vodorod boglga javob beradigan bad yo‘g. Bu
kamchiliklar dastur mualliflari tomonidan qgayd etilgan va keyin-
chalik ular bartaraf etiladi.

OPLS. Yugorida gayd etilgan oxirgi ikkita kuch maydonlari
kabi OPLS (Optimized Potentials for Liquid Simulations) kuch
maydoni ham ogsillar va nuklein kisloialarni modeilash uchun
ishlab chigilgan. Uning o°‘ziga xos tomoni shundan iboratki, va-
lentli bolmagan o”zaro ta’siriar parametrlari mos holdagi quyi
molekulyar birikmalami Monte-Karlo usuiida atroflicha modeilash
asosida olingan. Agar erituvchi yaqqol berilsa, mazkur kuch
maydoni AMBER ga garaganda yaxshi ishlaydi deb hisoblanadi.
Ko‘pgina uglerod atomlari uchun birlashgan atomlar modeli
goilaniladi. BIO+ kuch maydoni kabi OPLS kuch maydonida
ham bo‘linmagan eiektron juftli atomlar va vodorod bog‘i hisobga
olinmaydi.

Potensiai funksiyalarning analitik ko‘rinishi AMBER kuch
maydoniniki kabi, fiigat Van-der-Vaals o‘zaro ta’siriar quyidagi
formula bo‘yicha hisoblanadi:

ANj=4(<Ti<7jf (35)

Elektrostatik o'zaro ta’siriar uchun muhit dieiektrik o ‘t-
kazuvchanligining masofaga bogligligini ifodalovchi topshiriq



opsiyasi berilmagan, chunki erituvchi moiekulalari yaqgol
berilishi zarur.

Nazorat savollari

1 Molekulyar mexanika va kuch maydoni hagida tushuncha bering.

Z Chem3D dasturida molekulyar mexanika va molekulyar dinamikaning o ziga
x0s tomonlari nimalardan iborat?

3. Kuch maydonining ganday potensial funksiyalarini bilasiz?

4. Molekulyar mexanikaning kuch maydonlari ganday birikmaiar uchun tshlab
chigilgan va ulaming o'ziga xos tomonlari nimalardan iborat?

5. Molekulyar tizimlarda dinamikani modellashning ganday ahamiyati bor?

6. Molekulyar dinamikaning ganday usullarini bilasiz?



ilL MOLEKULYAR DINAMIKA

3.1. Molekuiyar dmamika usuliga Kirish

3.1.1. Molekulyar cinamika usalimng ilzlk asosi

Molekulyar dinamika usulining asosida barcha atomlar moddiy
nuqta deb olingan ko'p atomli molekulyar sistemaning modelJi
ifodalanishi yotadi. Sistemada har gaysi atomning o ‘zin.i tutishi
harakatning klassik tenglamasi bilan ifodalanadi.

Unga ko‘ra:

(9

i ~ atom tartibi (1 <i<n), n —sistemadagi barcha atomlar sorti,
mi — atom massasi, * —atom radiusining vektori, ~ atomga

ta’sir eiuvchi teng ta’sir kuchi.
Teng ta’sir kuchi ikki tashkii etuvchidan tashkil topgan:

w @)

Il ~ sistemaning potensial energiyasi, ~ molekulaning muhit

bilan ta’sirlashishini aniglovchi kuch.

Birinchi tashkil etuvchi ~ barcha atomlar tomonidan berilgan
atornga ta’sir etuvchi kuch. Atomlar o‘rtasidagi o ‘zaro ia’sir poten-
sialdir, shuning uchun ham birinchi kuch sistema potensial ener-
giyasining gradient! sifatida ifodalangan.

Sistema potensial energiyasini atoinlar o‘rtasidagi turh o°‘zaro
ta’sirlarning yig‘indisi shaklida ifodalash mumkin:

U—Vs"rlWy Up Ug+ Uww + Um 3)

W ~ valent bog'laraing potensial energiyasi, Uy - valent bur-
chaklarining potensial energiyasi, £/« ~ to‘rsimon burchakning
potensial energiyaci, 11/ — yassi gurulilar va psevdotarsion bur-



chiikiar, Uyg kuion kuchlari, Uw—Van-der-Vaals o‘zaro ta’sirlar,
Uuh —vodorod bog‘lanishlar.

Har gaysi tipdagi o‘zaro ta’sir uchim o°‘zining fenoraenoiogik
gonuni Kiritiiadi.

Valent o ‘zaro ta’sirlar energiyasi va valent burchaklarining teb-
ranish energiyasi parabolik potensialiar (4- ya 5-tenglama) bilan
ifodalanadi:

1 Nb
N )
bunda Kbj —valent bog‘ining samarali gattigligi, i —molekuladagi

bog* tartibi, Nb ” valent bog‘lanishiarning to‘lig soni, n —bog’
uzunligi, r,j ” muvozanatdagi bog' uzunligi.

Potensialning parabolik ifodalanishi bog‘ni uzmasdan yugori
temperaturalarda hisoblashlarni amalga oshirish imkonini beradi:

| Nv

~v(a) =-)ﬁ‘v,(Ll,-a..i)" (5)

Kvji ~ valent burchagining samarali egiluvchanligi, i — valent
burchagining tartibi, Nv ~ valent burchaklarining to'liq soni, «i ”



valeni: burchagining giymati, «>~ valent burchagining muvoza-
naldagi giymati.

Valent ta’siriarni ifodalovclii haqiqiy potensialni parabolikka
ahnashtirilislii xona temperaturasida valent boglanishning tempera-
turas! past bolishi bilan oglangan (I-rasm). Shu bilan bir vaqtda
yuqori temperaturalarda ham model hisoblashlarini amalga oshirish
kerak va bunda parabolik potensialning go‘lJanilishi valent boglarini
uzilishiga olib kelmaydi.

Qirralar (tarsion) burchalciar, yassi guruhlar va psevdoqirrali
burchaklar Furye gatoridan tashkil topgan umumiy (6) tenglama
bilan beriladi. Barcha holatlarda to ‘rttadan ziyod bolmagan hadlarni
goldirish yetarli ekanligi aniglangan:

)

~ konstanta,  — qirralar orasidagi burchak ragami, | ~
garmonika (qat-gat gihb bo‘kilgan) ragami, g/ —qirralar orasidagi
burchak potensialiga garmonika qo‘shgan ulush (* I< gp/ <1), i\j
—agarmonika talcroriyligi. t/fva i/p potensiallan bir-biridan konstan-
talar bilan farqg qgiladi.

Zaiyadlangan atomlar o”zaro ta’sirining potensiai energiyasi
elektrostatik potensiai bilan xarakterlanadi:

" (7)

r, r. - 0"zaro ta’sirlashuvchi atomiaming koordinatalari, ¢, ¢
—ularning partsial zaiyadlari, e ~ muhitning dieiektrik olkazuv-
chaniigi (vakuum uchun e =1), = ~-A7 e

Valent boglari orgali bogManmagan atomlar o ‘rtasidagi o‘zaro
ta’siriar Lenard-Djons (8) potensiah yoki vodorod bog' uchun
potensiai (9) yordamida ifodalanadi:

A B_
W (8)



n® C)]
B va A, A'vdi B'-~ mos ravishda poiensiai o‘ra chuqurligi va uning
minimumi joylashishini aniglovchi konstaiitalar, rjj=\r*~rj\, buiida

fi —o‘zaro ta’sirfashuvchi alomlaniing koordinatalari.

1
Ushbu formulalarda itariiish ~“if had bilan Ifodalanadi (appro-

ksimirlanadi), 12-darajaning tanlanishi matematik jihatdan qulayiik
tug'dirilishi bilan bog‘iangan.
Vodorod boglanishi maxsus tipdagi bog‘lar jumlasiga Kirib,
ioniiiing radiusi boshga ionlarnikiga garaganda bir tartibga
kichikligi bilan ifodalanadi. (8) va (9) formulalarda tortishishiii

B
ifodalovchi hadlarda farg bor. (8) formuiadagi ~j had bog‘liglik
i

dispersion dipol'dipol o‘zaro ta’sirga mos keiadi, (9) formuiadagi

ijD had esa fenonienologik mulohazadan kehb chiqggan holda

go‘shilgan (2-rasm).

Qator kuch maydonlarining zamonaviy tahririda (masalan,
AMBER ning 96 versiyasidan boshlab) (9) formulada vodorod
bog'lanish potensiali qo‘Uanimaydi, Lennard-Djons potensiallari
kombinatsiyalari va yagin atomlarning kulon ta’sirlari esa samarali
hisobga olinadi.

Biomakromolekulalar strukturasini hisoblashda eng ko‘p qo'lla-
niladigan kuch maydonlari:

1.AMBJER (Assisted Model Building with Energy Refinement)

ogsillar, nuklein kislotalari va gator sinf molekulalari uchun
go™Uaniladi. Materialiar xossaiarini hisoblashga tavsiya etil-
maydi.

2. CHARMm (Chemistry at Haivard MacromolecuJar mecha-

nics) unchalik ko‘p boHmagan molelculalardan boshlab solvat-



ucliun potensialiarDI solishiirish.

lashgan bioiogik makromolekulalargacha bo’igan turii siste-
malar uchun ishlatiladi.

3. C A /'(Consistent Valence Force Field) kuch maydoni tashkii
etuvchilarning nogarmonik va o ‘zaro ta’sir tashkii etuvchiiarini
anigiashda qo‘llaniladi. Kuch maydoni peptidlar va ogsillarni
hisoblash uchun parametrlashtirilgan.

Molekuiyar dinamikaning dasturiy amalga oshirilishida sistema

ichkl koordinatalari atomlarning dekart koordinatalariga va Yeyring
algoritmi yordamida hisoblanadi.

3.1.2. Temperatura va termostailar

Haqigiy eksperimentlarda (tajribalarda) bizni gizigtirayotgan
molekulalar eritmada va erituvchi molekulalari bilan faol o°‘zaro
ta'sirda boiadi. Sistema temperaturas! tashgi muhit bilan issiglik
ahnasliinishi liisobiga saglanadi. Molekuialarning tashqi muhit bilan
0'zaro ta’sirini batafsii hisobga olish mumkin emas. Tashgi mubhit
bilan energiya almashinuvini hisobga olish uchun maxsus algo-
ritmiar — termostatlar ishlatiladi.

Molekulyar dinamikada molekulyar sistemaning temperaturas!
kinetik energiyaning solishtirma o‘rtacha giymati orgali kirituadi.
Kinetik energiyaning solishtirma o‘rtacha gqiymati uchun ifoda
quyidagicha:



(i0)

m - atomning molekuiyar massasi, v —atomning teziigi, N —
atomiaming tolig soni.

Statistik fizikadan ma’lumki, sistemaning kinetik energiyasi va
uning temperaturasi quyidagi nisbat orgali boglangan:

£=n, (H)

kR — Bolsman doimiysi.
(10) va (li) ifodalardan «temperatura» ning iahzadagi (berilgan
vagtdagi) giymati olinadi:

r= (12)

n=|
Keyin vagt bo‘yicha o‘rtacha giymatga o ‘tkaziladi va
molekulyar-dinamik tajribadagi temperaturaning giymati olinadi:

1 'O'N
\]"_ """" \ rnnvndi' I"I'S‘i

Konfiguratsion fazodagi reprezentativ nuqtalarning skaner-
lanisiiini tezlatish uchun hisoblashlar yugori temperaturalarda
amalga oshiriladi.,

Termostatlarning gollanilishi sistema relaksatsiyasi bosgichida
juda muhimdir. Termodinamik muvozanat garor topgan holatda
termostat temperaturasi bilan molekulyar sistemaning temperaturasi
mos kelishi kerak. Odatda sistema osti (podsistema) energiyasi
termostat energiyasidan ancha kichiq boMadi. Bu esa amaldagi
muvozanatning shartidir. Odatda molekulyar dinamikani 0°‘rga-
nishda termostat temperaturasi gayd etiladi. Bunda molekulyar
sistemaning temperaturasi har xil sabablarga ko‘ra o‘zgarishi mum-
kin. Masalan, oxirgi gadamda zarrachani integrallash klassik ta’qig-
langan sohada qolib ketishi mumkin. Bu esa energiyaning keskin
sakrashiga, keyin esa temperaturaning o ‘zgarishiga olib keladi.

Quyida energiya ko‘p uchraydigan termostatiar modeilari —
to'gnashishlar dinamikasiga asoslangan koUizionli termostat va



ishorasini o”zgartiruvchi chizigsiz ishqalanish harakati. tenglamasini
gollaydigan Eerendsen fermostati garaladi.

3.1.2.1. Kollizionli (to”~gaashish) termostat

Termostatning ushbu modelida o'rganiladigan molekulyar
sistema bilan o‘zaro ta’sirda bolgan virtual zarrachalar muliiti
kiritiladi. To'gnashishlar egiluvchi sharlar gonuni bo‘yicha amalga
oshadi. Virtual zarracha massasi va sistemadagi to‘gnashishlar
chastotasini o ‘zgartirib, hisob natijalarining tajriba natijalari bilan
eng yaxshi mosUgiga erishiladi. Odatda vakuumdagi hisoblashlarda
virtual zarracha massasi 18 m.a.b., to”gnashishlar chastotasi esa
55—60 ps"‘ giymatlarda beriladi. Ushbu muhit govushqgoglik
xossalari bo'yicha normal sharoitda suvga yagindir.

‘Termostat temperaturasi virtual zarrachalaming tezhk bo'yicha
tagsimlanish funksiyasini anigiaydi:

mv

") InnI:T exp (14)

Xv) —uvirtual zarrachaniag tezhk bo‘yicha tagsimlanish funksiyasi
ehtimoii; ij{v)dv ~ virtual zan'acha mutlag tczligining v dan
v-*dv gacha interval oralig‘ida bo'lish ehtimoli, m — virtual
zarracha massasi, k —Bolsman konstaniasi, T —termostat tempe-
raturasi.

To‘gnashislilar chastotasi Puasson tagsimoti bo‘yicha beriladi:

p(r)=: (15)

r!

p{r) “ berilgan (Q,i) vaqt oralig‘ida r marta to‘gnashishlar bo‘lish
ehtimoli, » ~ to‘gnashishlar chastotasi.

3.1.2.2. Berendsen termostati

Berendsen algoritmi ishorasi o‘zgaradigan ishgalanishga asos-
langan. Temperaturaning (7) muvozanatdagi giymatdan chetlanishi
Landau-Teller tenglamasiga ko‘ra tuzatiladi:



dT{t) _~TA-Tit)
dt T
T{t) —temperaturaning berilgan vaqtdagi giymati.

Temperatura giymatining chetianishi vaqtga (t) garab ekspo-
nensial kamayadi. Kinetik energiyaning o°‘zgarishi har gadamda
molekulyar sistemadagi atomlar tezliklarini qaytadan masshtablash
yo‘li biian modelashtiriladi:

A= -1
At
T(t-

X —tezlikni gayta hisoblash koelTitsienti, xi “ vaqt

M a’iumki, Berendsen termostatinJng unchalik katta bo‘Imagan
sistemaiarda va uzun trayektoriyalarda qo ‘lianilishi erkinlik darajasi
bo‘yicha energiyaning notelds tagsimlanishi buan bog‘liq bolgan
fizik jihatdan anig bo‘Imagan natijalarga olib keladi.

Molekulyar dinamikada trayektoriya uzunligi integrallash
gadamining araalga oshirilgan gadamlar soniga ko‘paytmasiga
tenglashtiriladi. Trayektoriya uzuniigini tanlash trayektoriyaning
ergodikligi tushunchasi biian ko‘p jihatdan bog‘iig. Moiekuiyar
dinamikada odatda trayektoriya bo‘ylanmasining o'rtacha giymati
(yoki vaqgt bo'yicha o‘rtacha giymati) biian ish ko‘riladi. Amaliyotda
esa odatda ansambllar bo‘yicha o'rtacha giymat bilan ish ko‘riladi.
Sistema statistik xarakteristikaiari bilan molekuiyar-dinamik
hisoblashlar natijalarini solishtirish uchun trayektoriya juda yaxvshi
ergodiklik xossalariga ega bolishi kerak. Hagigatda bu sistema
integrallanish vaqtida u kontlguratsion fazoning barcha ahamiyatli
sohalarida bir necha marta boiishi kerakliginl bildiradi.

(18) tenglamani qo'llab, har qaysi energetik to'siqlami oshib
o ‘tishi uchun zarur bo‘lgan vaqtga qaraganda katta bo‘lgan vaqgtdagi
molekula trayektoriyasining minimal uzuniigini baholash mumkin:



X—to‘signi oshib o‘tish vaqti, N -- molekuladagi tarsion burchaklar
soni, U — energetik to‘sig giymati, k ~ Bolsman doimiysi, T —
temperatura.

3.1.4. Sonli integrallash. Verle usuli

Klassik harakat tenglamalari sistemasini sonli yechishning turli
usullari mavjud. Molekulyar dinamikada hisoblash aniqgiigi va
tezligining murosah usuli bo'lgan Verle usuh keng qollaniiadi,
Unga kora atomlarga ta'sir etuvchi kuchlar potensiai enei-giyaning
hosilasl sifatida garaladi:

H 09)
Bundaa keyin atomlarning yangi koordinatalari hisoblanadi va
ulardan teng ta’sir etuvchi kuchlar aniglanadi:

i:(r+A0="(0 +V,WA< +-m A A (20)

F(f + A7)
bunda a ~ tezlanish, a(/+A)=— - —

Atomning harakat teziigi esa quyidagi formula bilan aniglanadi;

) . Ei(r+Ai)+a(i)

v(f-1-Ai) = v(i)-f ) Af. (21)

Integrallash ishlarini bajarishning eng muammoU tomoni
integrallash gadamini tanlashdir. Qadam katta tanlansa., integrallash
xatosi ahamiyatli bo'lib, beqgaror trayektoriyani hosii boiishiga olib
kelishi mumkin. Qadamni kichik tanlanishi esa hisoblash vagtini
anchaga oshirib yuborishi mumkin. Turli erkiniik darajasi bo'ylab
0 ‘zgaradigan harakat tenglamasida vaqt xarakteristikalari bir-biridan
keskin farq giladi. Tez va sekin o°‘zgaruvchilar bo‘yicha aniq
hisoblashlarni amalga oshirish uchun ular bo‘yicha integrallash
gadamlarni tanlash tuihcha bolishi mumkin. Tez o'zgaruvchi
bo‘yicha nisbatan katta gadam tanlanishi mumkin. Verle usulida



integraliash gadarai bir xil oli.nadi va 1,0- 1,5 fs magbui gadam
hisoblanadi. Bii giymat har ganday tezlikda harakatlanuvchi
molekulyar tebranish davrining o‘ndan bii gismini taslikil etadi.

Atomlaming boshlang‘ich tezhgi tasodifiy sonlaming generatori
yordamida Maksvell tagsimotiga mos ravishda berilgan tempera-
turada tanlanadi.

3,1.5. Natijalarni gayta ishiash. Statistikaiar

Natijalar analizida ko'pincha bir, ikki va uch tarsion (girralararo)
burchaklar uchun ehtimoliyat zichligining tagsimoti bo‘yicha
ma’lumotlardan hamda vaqti avto va krosskorrelyatsiyali funksiya-
lardan foydalaniladi:

f N N
PM = 3 - (22)

(23)

3-rasmda avtokorrelyatsion funksiya haqigiy gisminmg vaqtga
bog‘liglik grafigi berilgan.

F=cie~"l \-c

3-rasm. Avtokorrelyatsion funksiya hagigiy
bog‘Uqlik grafigi.



Krosskorrelyatsion funksiyaning grafigi turlicha ko‘rinishga ega
bo‘lishi mumkin. Agar krosskorrelyatsion funksiyaning giymati
noiga yagin bo‘isa, u holda mos ravishda dinamik o'zgaruvchilar
funksiyaga bog‘liq emas; agar funksiya giymati birdan katta bo‘lsa,
musbat Kkorreiyatsiya, noidan kichik bo‘lsa manfiy korreiyatsiya
kuzatiJadi. Burchak o‘zgaruvchilari holatlda bir burchak soat
strelkasi bo‘yicha o'zgarsa, boshqgasi soat streikasiga teskaricha
0 ‘zgaradi.

3.1.6. Natijalamiiig solishtirma anaiizi

Molekulaning dlnamik holatidagi o‘xshashlik va farglarning
tahliii uchun tiu*h usullar ishlatiladi. Masalan, molekula erkin
energiyasi darajasining topologik tuzihshi kartasi, ikki girrali
burchaklarning avto va krosskorrelyatsion funksiyalari o‘rga-
niladi.

Ushbu obyektlarning dispersion anaiizi o‘tkaziladi. Bunda
farglarni aniglash uchun Yevklidov o‘lchami kiritiladi. Masalan,
bir xildagi obyektlami tanlash va konformatsion erkinlik darajalarini
klassifikatsiyasi uchun erkin energiya darajalarining kartalari
orasidagi farq ishlatiladi. Ikki olcharnli kartalar va avtokorrelyatsion
funksiyalar fargini aniglashda ishlatiladigan o”lchamlar quyida
keltirilgan:

d. =

max (26)
bunda r, s indekslar ikkita turli aminokislotalar qoldiglariga mos
keladi, a — bo'laklash parametri, p — ehtimoliyat zichligi, / —
avtokorrelyatsion funksiya hagiqiy qismining giymati, i indeks bilan
avtokorrelyatsion funksiya beigilangan, garaladigan maydonda
integral ostidagi uning giymati maksimal. Klasterli tarmoglanishni
tuzish uciiun minimal masofani tanlash algoritmi qo‘llaniladi.



3.1.7.

Molekulyar-dinaraik tajribani o‘tkazishning aniq xarakterlash
va olingan natijalarni boshga mualhflaming naiijalari bilan solish-
tirish uchun hisoblashni bajarishdagi ma’lum parametrlarni
ifodalash yoki moiekulyar dinamika protokohni yozish lozim.
Molekulyar dinamika protokolida quyidagilarni ko‘rsatish zarur:

9

«

«

«

potensiai maydon;

trayektoriya uzunhgi;

termostat temperaturasi;

foydalaniladigan termostatiar;

berendsen temiostatidagi vaqt doimiysi, t;

virtual zarracha massasi (m) va virtual zarrachalarning atomlar
bilan to‘gnashishlarining o‘rtacha chastotasi (v) (termos-
tatdagi to‘gnashishlar);

muhitning dieiektrik o ‘tkazuvchanligi;

kulon o‘zaro ta’siriar uchun radius kesimi, Riti;
van-der-Vaals kuchlari ijchun radius kesimi, Rvdw;

sonli integrallash algoritmi;

boshlangich tezhklar va konfiguratsiyalarni aniglash usuli;
integrallash gadami;

trayektoriyani hisoblash bilan parallel holda olib boriladigan
statistik ma’lumotiar to‘plamidagi gadam;

trayektoriyali fayldagi ma’lumotlami yozish gadami.

Aniq vazifaga garab moiekulyar dinamika protokohga hisoblasli
usuliga taallugli boigan boshga malumotlarni ham Kkiritish
mumkin.

Nazorat savoUari

1
2.

3.

4.

Molekulyar dinamikaning ganday usullarini bilasiz?

Molekulyar dinamika usuliningfizik asosi nimadan iborat?

Molekulyar dinamikada temperatura va termostatiar nima uchun kerak ?
Trayektoriya uzunligi va ergodikligi ganday xarakteristikalami heradi?

1.4. Sonli integrallashning Verle usuH mohiyatini ayting.
1.5. Nima magsadda molekulyar dinamikada natijalar statistik qayta ishlanadi?



IV. KVANT KIMYONING YARIMEMPIRIK
USULLARI

4.1. Yarimempirik usullarinirag moMyaii

Noempirik {ab initio) usullar kvant kimyoning anig hisoblash
usullari bolishiga garamasdan ularni keng qgo‘llanilishiga to ‘siglik
giladigan bir gator quyidagi muhim kamchiliklar mavjud:

« hisoblashlarning n”™ga (bunda n ~ bazis atom orbitailarining
soni) oshadigan hisob vaqtiga boglig bolgan giyinchiligi,
n~200“ 250 tadan superkompyuterlardan foydalanishni talab
gihshi (n~200~250 kengaytirilgan bazis qo‘lianiiganda atomlar
soni N “ 10” 20 ga mos keladi);

® hozirgi kunga qadar korreiyatsion energiyani toliq hisobga
olish muammosi hal gilingan emas. Chunki ba’zi hollarda
korreiyatsion energiya molekula tolig energlyasiga (Etoi)
nisbatan kichik bo‘Hshiga qaramasdan mustahkam kovalent
bog* energiyasiga mos keladi. Masalan, AF molekulasi uchun
kelishilgan maydon (KM) usulining Hartri-Fok chegarasida
(HFCh) hisoblash! quyidagi xarakteristikalarni beradi:

I~jadval

HF Molekulasiinng tajribada olingan va hisoblangan to ‘Hq (Eioi) va
dissotsiatsiya energiyasi (Ed)

Xarakteristika Tajriba KM nt HFChaa hisoblash
E.. -2734,16 Wm2722,65
Eo -6,08 -4,11

Toliqg energiyaning hisoblash xatosi 0,5% dan oshmasligiga
garamasdan kimyoviy ahamiyatli dissotsiatsiya energiyasi (Ed)
quyidagi formula bo'yicha hisoblanadi:



E d Etat Eat,

bunda Eat ~ molekulani tashkil etuvchi izolyatsiyaiangan atomlar
energiyasi. Uning nisbiy xatosi 30% dan yuqori bo‘fadi va mutlaq
xato 1,97 eV ~ 45,5 kkal/mol ni tashkil etadi. Bu giymat ko‘pgina
ikki atomii molekulalardagi kovalent bog' energisi biian mos keladi:

2~Jadval
Tajriba natijalariga ko‘ra | va Tl davr gomoyadroli
molekulalarning uziijRliklari {Ro) va dissotsiatsiya energiyalari (£0
AUrakteristlka Li. Cz N. 0, "2
0,75 2,67 1,59 1.3] i,10 1,21 1,42
kkal/rnot 103 25 69 150 225 118 36

Shunday qilib hisoblash anigligini ko‘pi bilan bir tartibga oshirish
mumKkin.

Yarimempirik usullar yugorida qayd etilgan muammolarni
yechishga garatilgan va noempirik usullardan go‘yidagi muhim
jihatlari bilan farq giladi:

« yaginlashuvlar Kiritiiadi va kiritilgan yaginlashuvlar yordamida

ikki elektronli integrallarning (/¢viper) soni gisqaradi;

® ba’zi ikki elektronli integrallar hamda bir elektronli integrallar

va qoplash integrallari (5" =(-PpK)>

hisobianmaydi, tajribada ohngan natijalarga suyanib baho-
lanadi.

Shuni alohida qgayd etish kerakki, Shredingerning moiekuiyar
tenglamasini yechishga yondoshuv nuqtai nazaridan yarimempirik
va noempirik usullar bir-biridan farg qumaydi. Yarimempirik usullar
uclum ham noempirik. usullar uchun xos bo‘lgan umumiy sxema
xarakterli. Farg shundan iboratki, yarimempirik usuilarda hisob-
lashning har gaysi bosgichi juda ixchamlashiiriigan.

Ko‘rsatilgan farglar yarimempirik usullarning ustunliklari va
kamchiliklarini aniglaydi. Noempirik usullarga qaraganda ulaming
asosiy ustunliklari quyidagilardan iborat:



hisobiash tezhgi bir necha tartibga oshadi (S-jadval). Haqi-
gatan ham noempirik usullarda ikki elektronli integrallaraing
soni (/?i) bo‘iib, ularni hisoblashga “osiy mashina vaqii sarf

boMadi: . bunda ih — tanlangan ba’zis hisobga olin-
gandagi barcha atomlar AO ning umumiy soni. Yarimempirik

usullarda umumiy holda , bunda m —valent AO rung

umumiy soni, lekin goidaga ko‘ra qo‘shimcha yaginlashuvlar
hisobiga yana ham kichik boiadi. Natijada tarkibi 100—200
atomlar tashkil topgan katta organik molekulalarni ham
hisoblash imkoniyati paydo boladi.

e kimyoviy birikmaianiing ba’zi sinflari (asosan organik
moddaiai) uchun yarimempirik usulda hisoblangan molekula
xarakteristikalari noempirik usullardan past emas, ba’zi
hoUarda yuqori boiadi. Chunki yarimempirik usullarda para-
metrlashtirish anig moddaiaming real xaraktcristikalarining
tajribada olingan giymatlari bo‘yicha amalga osliriladi. Bu
esa 0°‘z-o‘zidan giymatlarning yuqori aniglikda aks etishini
ta’minlaydi.

3-Jadval

yarimempirik va ub initio usullarda hisoblashning nisbiy vaqti

Yarimempirik STO-3G
integyaliar yh ) bazlsdag!
ltisoblasli vaq CNDO |\I/|NTND|§0 A'\:AI:\,I?:S/@ u ab»iS:iittio

I-markazii 1! 26 173 368
2-iTiarkazii 55 55 568 6652
3-, 4--2-markaz2li 0 0 0 31226
Umumiy sorfi 66 81 741 38226
Nisbiy hisoblash vaqti* 1 1,2 11 580

~Hisoblash vagiini baholashdafaqat integrallarni hisoblash uchun sarfho ‘lgan
vagi hisobga olinadi. Aslida maiemalik operalsiyalaniing murakkablashuvi
hisoblashlarni sekinlashUradi.

Al



YarimeBipirik usullar chegaralanganJigmmg asosi uning uslun-
liwari bilan bir ildizga ega. Bunday o”ziga xoslik barcha kvant
kimyoviy hisobiash usiiUariga xos va «hisoblash anigligi ~ hisoblash
teziigi»- parametrlaridagi maqbul nisbatni tanlay olmaslik bilan
bog‘langan. Barcha yarimempirik usullar uchun quyidagi kam-
chiliklar xos:

» yarimempirik usullarda hisoblashlaming anigligi kengaytirilgan
bazis (bieksponensial yoki undan ham murakkab) ab initio
usuliariga garaganda ancha past;

» obyektlar atrofi, jumladan ularning fizik xarakteristikaiar
to‘plami berilgan yarimempirik usullarda gonigarli aniglikda
o‘rganilishi mumkin boiishiga garamasdan ularda qollani-
ladigan parametrlashtirish sxemalari o ‘ziga xos chegaralanishga
ega. Yarimempirik usullar odatda organik moddalarni hisob-
lash uchun ishiatiladi. Metallorganik, jumladan kompleks
birikmalar ishlatilganda parametrlashtirishning maxsus sxe-
masi talab etiladi. Quyida berilgan aniq usullarning kam-
chiliklari gayd etiladi.

» yugorida gayd etilgan kamchihk hamda yarimempirik usullar-
dagi ko‘plab «nofizJk» yaginlashuvlar xossalardagi anomaliya
holati, yangi xossalami paydo bo'lishini, ya’ni berilgan gator
uchun xos bolmagan birikma uchun xarakteristikalami
oldindan aytib va sabablarini tushuntirib bera olmaydi. Bosh-
gacha aytganda yarimempirik usuUar amaliyotchi kimyogar
uchun yaxshigina ko'makchi bolib, giyin boigan ekspe-
rimentlami olkazmasdan o‘i:ganiladigan sistemaning xossa-
larini baholash, nazariyachi kimyogar uchun esa paydo
boladigan yangi xossalarni tushuntirish va oldindan aytish
imkoniyati tug'iladi.

Yugorida gayd etilganlar ustunlik va kamchihklardan ko‘rinib
turibdiki, yarimempirik usullarning muvaffaqiyati aniq hisoblanishi
lozim bo‘lgan obyektlar va xossalar doirasida ularga qo‘yilgan chega-
ralar yaginlashuvlaming o°‘ziga xosligi va har gaysi usulning para-
metriashtirish sxemasiga bog‘hq. Endi usuUami ulaming murak-
kablashwd gatorida garaymiz. Bunda biz eng ko‘p ishlatiadigan
yarimempirik usufiarni garaymiz. Quyida garaladigan barcha usullar



ChemOflice va HyperChem hisoblash dasturlariga kirililgan. Har
gaysi usulning amaliyotda qo'llanilislii 4-jadvalda keltirilgan.

4-jadval

Yarimempirik usuilariung amaliyotda qo'Uaniush imkoniyatlari

Usoi

CNDO

INDO

M1MLW/3

MNDO

Hisob uchun
magbul obyekt

Asosiy holalida
juftlashgan
elektronlari
bo‘Imagan katta
molekuialar

Juillashnmgan
shu bilan bir
gatorda
uyg‘ongan
holatdagi
elektronli katta
moiekulalar

Kaibokationta-
r, poliilitro-
birikmalar,
siianlar

Tarkibidafosfor
vabor bo‘lgan
moiekulalar

Ustunlikbr

Hektronlar
tagsimoti, dipol
momentlari, mole-
kulalar geomet-
riyasi gonlqarli
hisoblanadi

CNDO usulidagiiar
+ spinlar zicliigi

Molekulaning
ko‘plab standart
xarakteristikaiari
goniqarli
hisoblanadi

MINDO/3
usulidagi vodorod
bog'ini qonigarsiz
hisob-lashidan
boshgabarcha
kamchiliklar
bartaraf gilingan

KamciulJiklar

Hosil bo'lish issiqligi,
ionlanish potensiallari,
spinlar zichligi qonigarsiz
baholanadi

Hosil bo‘lish issigligi,
ionlanish potensiallari
gonigarsiz baholanadi

Vodorod bog‘i qonigarsiz
hisoblanadi, uch raarkazii
bog‘ning barqgarorligi gayta
baholanadi, aromatik
birikmaiar bargarorligi,
hamda juftlashmagan
elektronlarning itarilishiga
to‘liq baho berilmaydi.
Valent burchaklarining
giymati 6—8° ga ortiqclia
hisoblanadi.

Tarkibida karbokationlar
va polinitro birikmaiar
bo'yiclia hisob natijalari
MINDO/3ga garaganda
yomon; vodorod bog'i
gonigansiz hisoblanadi,
uzoq masofadagi atomlar



orasidagi itarislilar baho-
lanmaydi, uch mar-kazii
bog‘lar energiyasi baho-
ianraaydi, ichki ayla-
nishlai-dagi io‘siglaini
hisobiash naiijalari

goniqarsiz.
AMI, Turli organik MNDO usulidagi Tarkibidafosfor vabor
RM3 birikmalar, shu asosiy kamchiliklarga bo‘lgaii molekulalarni
bilan bir barham berilgan hisoblash naiijalari
gatordavodorod MNDO usuliga garaganda
bogMa-nishli yoraon, kart)okationiar,
sistemalar poiinitro birikmalar

MIND O/3 usuliga
garaganda yomon
hisoblanadi

4.2. Asosiy yarimempirik usullar va ularoliig
0°‘ziga xosllgi

4.2.1. CNDO usuli

CNDO (DifTeretisial qopianishiarni e’iiborga olrnaslik usuli —
Complete Neglecting of Differential Overlap) usuli tarixan birinchi
yarimempirik usul bolib, unda juda muvafFagiyatli tanlangan para-
metriashtirishning sxemasi va yaginlashuvlar majmuasi organogen
elementiardan. (C, H, N, O) tashkil topgan barcha organik birikma*
lami hisoblash imkonini beradi. CNDO usulining olmishdoshi —
oddiy Hyukkel usuli va Parizer-Parr-Popl (PPP) usuli bo”*hb, ularda
eiektronli yaginlashuvlar ishlatilgan va tarkibida sistema boigan
molekulaiami tadgiq etish uchun moljailangan. CNDO usuli i.Pop!
gumhi tomonidan 1965-yilda ishlab chigilgan va yarimempirik
usullarini keng qollanilish davri ocliilgan va bugungi kunda ham
davom etmoqda. Keying] ishlab chigilgan barcha usullarda CNDO
usulidagi asosiy g‘oya saglanib golingan va parametrlashtirish



sxemalariiii yaxshilash va ba’zi yaginlashuvlarning bahridan o‘ish
hisobiga hisobiashiar anigligi oshirilgan. Shuning uchun ham
bugungi kunda amaliyotda Juda kam qollanitishiga garamasdan
CNDO usuhga atroflicha to ‘xialamiz.

CNDO usulining asosiy yaginiashuviari

1.Aiom orbitallafining chiziqii kombinatsiyasi (AOCHK) ~
molekuiyar orbitallar (MQO) yaginlashuvi.

2. Valentli yaginfashuv. Moiekulyar orbitailami tuzishda atom
orbitallarining fagat valent gavati ishlatiladi. Molekulyar orbitailami
toldirishda esa atom orbitallaridagi «vaient» eiektronlari garaladi.
Qolgan elektronlar esa (valentlik namoyon gilmaydigan elektronlar)
boglanishlarda ishtirok etmaydi va yadro zaryadida akslanadi. Ab
iniiio usulidan fargli ularoq barcha integrallarni hisoblashda slayter
tipidagi orbitallar bazisi ishlatiladi.

3. Noiinchi differensial qoplanishli (NDQ) yaginlashuv. Bu
barcha yarimempirik usuiiardagi markaziy va eng jiddiy yaqin-
lashiivdir. Uni gisqacha quyidagicha ifodalash mumkin: har ganday
olingan ikkita AO lari umumiy nuqgtaga ega emas, ya’ni qoplan-
maydi. NDQ dagi matematik yaginlashuvni quyidagi formula
ifodalaydi:

f'p(OvdV —0, (i)

Ushbu yaginlashuv tufayli yarimempirik usullarda ab initio
usulga garaganda hisoblash tezligi anchaga yugori boiadi. Hagigatan
ham unga ko‘ra uch va to‘rt markazli ikki elektronli
("uv\po),iuii\p<7) va (/xvipp)integrallarni hisoblash uchun mashina
vagtining asosiy ulushi sarf boiadi. Yarimempirik usullarda esa
bu integraliar nolga teng, ular ichida bir va ikki markazii
integrallardan nolga teng bolmaganlari (u/f| w) va kulon
integrallaridir. Bu yerda NDQ yagqinlashuvi flzik ma’noga ega
emasligini va gandaydir darajada gqoplanish matritsasining diagonal
elementlari diagonal bolmaganlariga qaraganda katta giymatga
ega ekanligi orgali asoslanishini gayd etamiz. Ushbu yaginlashuv
gollanilishining to‘g‘riligini yarimempirik usullarda bajariladigan
fizik-kimyoviy hisoblashlardagi addetivlik orgali tasdiglash
mumKkin,



4, Kuion integrallari (RRlvv) ¢?Vva (v (s — pXx— py —Yyokipz —
orbitallarining tabiatiga emas, fagat ularda lokallasiigan M va N
atomlarning tabiatlariga bogUig deb olinadi. Chunki kuion
integrallari ikki elektron bulutlari o‘zaro ta’sirining potensial ener-
giyasiga mos keladi. Bu yaginlashuv barcha valent orbitaiiari
bo‘yicha o‘zaro ta’siriar o ‘rtacha qilib olinishini bildiradi. To‘g‘ridan-
to‘g‘ri ym —(/i”™ lw)integrallari hisoblanadi.

Yugorida ko‘rsatiigan yaginlashuvlar ikki elektronli integrallar
soni va hisoblash vaqtini keskin kamaytiradi. Masalan, yuqorida
propan molekuiasi bilan keltirilgan misolda CNDO usuli 66 ta
ikki elektronli integrallami (11 ta bir markazli va 55 ta ikki raarkazU,
3-jadval) talab giladi. Umuman olganda bunday soddalashtirishlar
ko‘p atomli moiekulalar bilan hisoblashlar uchun ham yetarli. Lekin
umumiy qoidalarga zid bo‘lgan tomoni shundan iboratki, usul
anigligini oshirish uchun go‘shimcha ixchamlashtirishlar go‘shilishi
talab gijinadi. Masalaning nozik tomoni shundan iboratki, NDQ
yaginlashuvining ketma-ket qo'Uanilishi goniqgarsiz natijalarga ohb
keiadi. Unga ko”ra ko‘pgina ildd elektronli integrailaidan tashgari
bir elektronli rezonans intergalJari va qoplanish matrisasidagi
barcha diagonal bo‘Imagan integrallar ¢Jivham nolga teng boiishi
kerak. Shu bilan bir gatorda aynan gayd etilgan integrallar kimyoviy
bog* energiyasiga asosiy hissa qo‘shadi. Ularni hisobga olinmasligi
molekuladagi noi boMmagan kuchlar sifatida yadrolararo va
elektronlararo itarish hamda elekironlar va yadrolar o‘rtasidagi torti-
shish kuchlari (bir elektronli kulon integrallari bilan ifodalanadi)
goladi. Molekula aynan shunday garalsa, u atomlarga ajraiishi
kerak.

Shuning uchun ham hir elektronU rezonans integrallari va
goplanish integrallariga NDQ yaginlashuvi go‘llanilmaydi. Shun-
day noizchiilik asosiy yarimempirik yaginlashuvning «nolZik»ligini
ifodalaydi, Shu bilan bir gatorda ushbu integrallami malum bazis
to‘plamlari doirasida oddiy usullar yordamida hisoblash almasliingan
ikki elektronli intergallarni hisobga oimaslikni oglamaydi, ular
uchun NDQ vyaginlashuvining qo‘Uanilishi to‘g‘riligicha goladi.
Mos keladigan parametrlashtirish sxemasining go'Uanilishi orgali
bundan chigishning imkoni topilgan. Buning uchun ko’plab nol



bo'Imagan integrallar to'g‘ndan-to‘g‘ri hisoblanniasdan iilaming
giymatlari ma’iumotnomalar jadvailaridan olinadi. Ko‘pgina
garaladigan atomiaming jadvatarda berilgan giymatlari nlaming
tajribada topilgan parametrlari bilan mos keladi, boshqgalari esa
shunday tanlanadiki, ularning giymatlari tajribada ollnganlari bilan
eng yaxshi mos keladi. Ko‘plab molekulalar va nlaming xossalari
hamda tajribalarda olingan giymatiar bo‘yicha moslashtirilgan
yarimempirik parametrlar usulning gaysi sinf moddalari uchun
ishlashi, gaysi molekuiyar xarakteristikalami yetarli darajadagi
anigiikda hisoblashi bilan aniglanadi.

CNDO wusulida bir elektronh integrallarni hisoblash uchun
yetarh darajada yaqinlashuvlar mavjud. Ulardan aniq fizik ma’noga
ega boigan va usul parametrlanni tanlash usuli haqgida tasavvur
beradigan usuilardan ba’zilari bilan tanishamiz.

« bir elektronh kiilon integraHari ikki gismga ajratiiadi:

H A -

2 R, £27T ¢ k) (@)
undagi birinchi had atom yadrosi M maydonidagi orbitalda
joylashgan eiektron energiyasiga javob beradi, ikkinchisi ushbu
elektronning molekuladagi. boshga atomlar bilan o‘zaro ta’sirini
ifodaiaydi. Valent yaginlashuvga ko'ra hisoblaslilarda atomning to”*hq
zaryadi (2) ishlatimaydi, baiki atomrdng barcha valent elektronlari
chigarilgandan keyin golgan ionning zaryadiga teng boigan
atomning qoldiq zaryadi Z' ishiatiladi.

Birinchi integralni hisoblash uchun bir eiektronli gamiltonian-
ning xususiy funksiyasi deb hisoblanib, Geppert-Mayer va Sklyar
yaginlashuvi gishiatiladi:

/ \
w2

|—|2—<A\-— R
v, /

U holda barcha birin,chi integral quyidagicha ifodalanadi:

70

--A -
% r-R..



Bunday holda 1Y ning iizik raa’nosi izolyatsiyaiangan M
atomdagi orhitalda joylashgan eletronning toliq energiyasini
ifodalaydi. Shuning uchun ham bu kattalikni baholash uchun tajriba
natijalari ishlatiladi. CNDO/1 deb nomlanadigati CNDO usuiining
dastlabki parametriashtirish sxemasida

U - -h, (%)
olingan. Bunda 4 —elektron orbitaldan chiqarilgan deb olin-
gandagi atomning ionlanish potensiali. 1966-yida parametriashtirish
sxemasi yaxshilangan CNDO/2 da

(6)

bimda elektronga moyillikka mos keladi.

Shuni alohida gayd etish lozimki, (5) va (6) laming nisbati
i“ining anig giymatini bermaydi, fagat parametrlashtirishning aniq
sxemasi doirasida u yoki bu darajadagi muvaffagiyatli yaqinla-
shuvidir.

Integral! ikkinchi gismining interpretatsiyasi nisbatan mu-
rakkab boMganligi uchun bu yerda atroflicha garalmaydi.

Bir markazli rezonans integrallarini Hav hisobiash uchun quyi-
dagi nisbat ishlatiladi:

{y~ =N\WN ’ @)
bunda

[ie,v=P(& +15)). (8)

[?Mva RV parametriari fagat atomlarning tabiatiga boglig bo'lib,
ularning giymatlari ikki atomli gomoyadroli molekulalar uchun

va Sfiv giymatlari noempirik hisoblashlardan olinadi.

Keltirilgan misollar CNDO usulining parametriari ko‘p sonli
va har xil ekanligini ko‘rsatadi. Ularning giymatlari, sonlarini magbul
tanlash, liisoblash formulalaridagi o‘rniju aniglash parametriashtirish
sxemasining samarasini aniqlaydi. Shunday tanlash muammosi
barcha yarimempirik usullar uchun asosdir.

CNDO usuli boshga yarimempirik usullardan fagat bitta ustun-
likka ega. U ham boisa hisoblavshning nisbatan yuqori tezikdaligidir.



Shuning uchun ham hisoblashlarda limitlovchi omil mashina vagti
bo‘lganiigi uchun katta sistemalar (shu blan bir gatorda biomak-
romolekulalar) unmg qo‘Uanilisliini chegaralagan.

4.2.2. INDO usuli

INDO (Intermediate Neglect of Differential Overlap ~
Chastichnoe Prenebrejenie Differensiahiim Perekrivaniem
(ChPDP) — Differensia] goplanishlarni gisman e’tiborga olmaslik
DQQEO) usuli oxirgi yarimempirik usullardan biri bo‘lib, Dj.Popl
tomonidan 1967-yilda ishlab chigilgan.

U CNDO usuhdagi kimyoviy reaksiyalarda paydo bo‘ladigan
o‘tish komplekslarining uyg'ongan holatlari uchun xos bo'lgan
nol bo‘lmagan spin momentiga (ya’ni juftlashmagan elektronlari)
ega bo“lish bilan bog‘lig bo‘lgan molekula barcha xarakteristikalarni
gonigarsiz hisoblashdagi kamchiliklarni bartaraf etishga garatilgan.
Misol tarigasida uglerod atomlari to‘plamlarining energiyasini
hisoblash natijalarini garaymiz (1-rasm).

I-rasmdan ko‘rinib turibdiki, CNDO usul barcha to'plamiar
uchun bir xil energiyani berayapti, bu esa sifat nugtai nazaridan

ES3S

2.22
\i.42
1.56
1.26
tajriba ab initio (0ST-3G) CNDO

1-rasm. Uglerod atomi to”*plamlarini Rassel-Saunder sxemasining nolinchi
yaginlashuvda ab initio usulining minima! bazisida va CNDO usulida hisobiasb
hal!»da tajribada olinga» oatijaiar bUan solishtirish natijalari.



ham noto‘g‘ri. Bu xatonmg sababi usuidagi yaginlashxivning
xafosidir. To‘plamlar energiyalari orasidagi farq bir markazM ikki
eiektronli integrallarning aimashinishidan anigianadi.

Xususan:

e('d)_e[|p):2[p’p’\p1p;)! (9)

eCs)~e ("d)=i{p,p,\p,p,). (10)

Bunday integraliar CNDO usuhdagi yaginlashuvda nolga teng
deb oUnadi, shuning uchun ham to‘plamlar energiyalari orasidagi
farg ham mavjud bolmaydi.

Buni bartaraf etish uchun INDO usulida CNDO usulida
go'Uanilgan ba’zi yaginlashuvlar ishlatiJmagan, ya’ni barcha bir

markazli ikki atomii integraliar (Bv\fiv) hisobga olingan va ularning

giymatlari usul parametrlarining ro'yxatiga kiritilgan. Ular tajribada
olingan atomiaming spektrlaridan topiladi, (9) va (10) nisbatlar
goMlanilib, atomlar to‘plamlari orasidagi energiya fargi aniglanadi
(har gaysi energiyaning giymatiga atom spektridagi ma’lum spektr
Javob beradi). Natijada INDO usuh CNDO usuliga garaganda
gator ustunliklarga ega bo‘ladi (ilovaga garang), lekin difi'erensiai
goplanishni hisobga olmashkni qo‘llashdagi tartibsizlik (noketma-
ketlik) oshadi.

4.2.3. MINDO usuli

60-yillarning oxirlaridan boshlab hozirgi kunga gadar Yari-
mempirik usullarning rivojianishiga professor M. Dyiiar asos soigan
guruh juda katta hissa qo‘shdi. Dyuar sharofati bilan yaratilgan
iVIINDO usullari tadgigotchilarning gumhi Yarimempirik usuUami
har xil sinfdagi organik birikmalarning turlicha xossalarini
o°‘rganishga yarogli boMgan universal quroliga aylantirdi. Ushbu
guruh usullari nomining o°‘ziyoq uning MINDO usulining
modifikatsiyasi ekanligini ko‘rsatadi.

MINDO usuilarida ososiy yaginlashuvlarga jiddiy o*zgarislilar
kiritiJmagan, lekin parametriashtirish sxemasi sezilarli moditika-
tsiyalangan.



MINDO usullarida parametriashtirish sxemasining asosiy 0‘ziga
xosligi.

i.Kiilon integrallari io‘g'ridan-to‘g‘ri hisoblanmaydi, Ono-
Klopman formulasi bo'yicha baholanadi:

1
Ymn \2
«L+0,25 (H)
V Yom  faw
unda atomlar o‘rtasidagi masofa, Ynn—parametriar.

2. Bir elektronli rezonans integrallari quyidagi formula bo‘yicha
hisoblanadi:

(12)

bunda parametr.
3. Atomlar qoldiglarining itarish energiyalari quyidagi formula
bo'yicha hisoblanadi:

-ru (13)
CNDO va INDO usuilaridagi kabi nuqgtali zaryadlar uchun
Kulon gonuni bo‘yicha emas:

1<j RfI] (14)

hisobga ohnib, atomlar o‘rtasidagi masofa juda katta bo‘lganda
goldig atomlarning o‘zaro itarishlari quyidagi bog‘liglik orgali aniq
aparoicsimlrlanadi:

undagi kulon integrali va qoldiq zaiyadlarga ega bolgan
ikki eiektron bulutlarining itarilish energiyasiga javob beradi.

0da (13) tenglama (14) ga, ->«>da esa (15) ga aylanishini
ko‘rish giyin emas. Shunday qilib, atomlarning o‘zaro ta’-
siriashish tipiga bogliqg bo‘lgan parametriar to'plami paydo
boMadi.



MINDO usul INDO usulining modifikatsiyasi boUib, uning
MINDO/1, MINDO/2 va MINDO/3 variantlari yaratilgan,

MINDO/3 Yarimempirik usullar ichida parametrlashtirish
sxemasi eng murakkab bo‘lgan usuldir. 1- va 2-davr elementlari
uchun 102 ta har xil parametrlardan iborat. llovada ko‘rsatilgan
gator kamchiliklarga garamasdan MINDO usuli molekulyar xarak-
terlstikalar giymatini baholamasdan olish imkoniyatini beruvchi
birinchi Yarimempirik usuldir. MINDO/3 da qo'llanilgan qulay
parametrlashtirish sxemasi hozirgi kunda ham hisoblashlarda
gollanilmoqda.

4.2.4. MNDO usuli

1977-yilda yaratilgan MNDO usuli yarimempirik usullarni
noempirik usullarga asta-sekin yaginlashtirishda go‘yilgan gadamdir.
Yugorida gayd etilganidek, nolinchi differensial qoplanish (NQD)
yaqinlashuvi yarimempirik usullar kamchiliklari va yutuglarining
asosiy manbasidir. yarimempirik usullar anigligini oshirishga har
ganday urinishiar ushbu yaginlashuvdan to‘lig yoki gisman rad
etilishiga bog'liq. To‘lig rad etilish ab initio usullarining valent
yaginlashuviga qaytishni bildiradi. Chunki barcha ikki elektronli
integrallar hisoblanadi, mashina vaqtini tejash maqsadi talab
gilinmaganidan bir elektronli integrallar parametrlashtiriladi. Barcha
integrallami. hisoblashdan gisman voz kechish deganda ulardan
nolinchi differensial qoplanish (NQD) ning parametrlanish sxema-
siga gat’i amal gilgan holda ulaming ayrimlari goldiriladi. Har
ganday yarimempirik usulning shunday yo'ldan borishini bilamiz.
INDO va MINDO usullarida nolinchi diiierensial qoplanish
yaginlashuvlarning bir markazh ikki elektronU integrallarini
hisoblashdagi chetlanishlar boMishiga garamasdan boshga bir
markazli integrallami tashlab yuborish moiekulalaming o°‘ziga
xosligini ifodalash ular tarkibida juftlashmagan elektroniar
boiishi bilan boglig bolgan qoniqgarsiz natijalar olishga olib
keladi.

MNDO usulida nolinchi differensial goplanish yaginlashuvidan.
voz kechish bo‘yicha yana bir gqadara go‘yilgan. Nolinchi differensial



goplanish yaginlashitv nolinchi ikki atomii difFerensial goplanish
yaginlashuvi bilan almashtiriigan.

MNDO usulidagi yaginlashuvning farq giluvcM o0”ziga xos
tomonlari.

1 Nolinchi ikki atomii differensial qoplanish yaginlashuviga
ko‘ra faqat turii atomlarning elektronlari qoplanmaydi. Har ganday
bir xil atomlar juftining atom orbitallarining qoplanishi hisobga

olinadi. Natijada nafagat kulon va almashinuv {fiv\\v)
integrallari balki INDO va MINDO usullaridagi kabi barcha bir

markazli integraliar {fiv\pa) ham hisoblanadi. Shu bilan usullaming
ATigorida gayd etilgan kamchiliklariga barham beriladi.

2. Kulon integraUari (u/¢jvp) (@ va Qv orbitallarining tipiga

bog‘hg holda hisoblanadi. Shunday gilib, CNDO usuiidagi to‘rtinchi
yagiitiashuvga barham beriladi. Natijada MNDO usitii MINDO/
3 usuliga garaganda valent burchakiarining giymatlarini aniqroq
hisobiaydi (ilovaga garang), Chunki ular shu bilan bir gatorda
atom orbitallarining gibridlanish tipiga ham bog‘lig bo‘ladi.

MNOO iisulida parametrlashtirish sxemasida MINDO/3
usuliga garaganda bitta muhim o ‘zgarish Kiritilgan. Bir eiektronli
rezonans integrallarini hisoblashda bog* tipi bo‘yicha para-
metrlashtirish chigarib tashlangan (masalan, (12) formuladagi
[“mparametr atomlar orasidagi masofaga bogliq boigan flmksiyaga
almashtiriigan):

(16)

Natijada 1- va 2-davrlar atomlari uchun ishlatiladigan
parametrlar soni 102 tadan 41 ta gacha kamayadi.

4.2.5. AMI va PM3 usuHari

M.Dyuar guruhining yarimempirik usullaming modifikasiyasi
bo‘yicha oxirgi urinishlarining muvaffagiyatUsi 80-yillaming oxiriga
tegishli. 1985-yilda ular bugungi kunda eng keng targalgan
yarimempirik usuilardan biri boigan AMI (Austin Model 17~



«oslinovskaya model Ne I» —ostina modeli Kg 1) usulini takuf
etishdi. Usul M.Dyuar guruhi isblaydigan universitet joylashgan
Ostin shahri (Texas shtati, AQSH) sharafiga uning nomi bilan
nomlangan.

MNDO usuiiga garaganda bu usulda atomlar o‘rtasidagi ba’zi
uzoq ta’sirlarni baholashga, xususan, molekuladagi (ilova) ichki
ayianish to'sigladni baholashga barham berilgan. Natijada MNDO
usulidagi asosiy kamchilik yo‘qotilgan va vodorod bog*‘ni hisoblash
imkoniyati tug‘ilgan. Vodorod bog'ini hisoblashning ilgarigi
usullarida maxsus modifikatsiyalashlar amalga oshirilgan.

Yarimempirik usullami garab chigish davomida shuni qgayd
etish kerakki, bu usuiiardagi nolinchi differensial goplanish yaqin-
lashuv sxemalari ularni yanada takomillashtirishdagi imkoniyatlarini
yo‘gotgan deb aytish mumkin. RM3 (Parameter Model 3 —
«parametricheskaya rnodei N° 3» — parametrli model jS6 3) —
nomidan ham kehb chiqgib, usulning oxiigi modiiikatsiyasi, AMI
usuli parametriari to'plamining kchamlashtirilishidir va AM 1 usuli-
ning yutuq va kamchiliklariga ega.

Yarimempirik usuUarning kelajakdagi hisoblash texnikasining
rivojlanishi bilan parallel holda ab initio usullariga tomon asta-
sekiniik bilan yaginlashishi bo‘yicha ketadi.

4.3. Molekulyar xarakteristikalarm hisoMash

Yuqorida garab chiqugan usullar ko‘plab molekulyar xarakte-
ristikalarni hisoblash imkonini beradi. Ularning ba’zilari Uovada
keltirilgan. Ushbu boTimda ba’zi eng muhim o‘rganiladigan xarak-
teristikalarga, birinchi navbatda esa ularning iizik ma’nolariga
to ‘xtalamiz.

Bu xarakteristikalarni anig kimyoviy masalani hal elishda
go‘ilaniiishl bo‘yicha misollar keyingi gismda beriiadi. Agar
bir necha molekuialarning xossalarini solishtirma analizni
amalga oshirmoqchi boHsangiz, barcha molekuialarni aynan
bir xil yarimempirik usul yordamida hisoblash lozimligini
yodda tuting!



Har ganday yarimempirik usul molekulaning bir nechta
energetik xarakteristikasini hisoblash imkonini beradi:

1) Molekuladagi barcha elektronlarga mos keladigan elektron
energiyasi (Eei).

2) Atom qoldiglatining itariiih energiyasi (4ep).

3) Molekulaning to‘liq energiyasi

4) Normal sharoitda hosil bo‘lish entalpiyasi quyidagi
formula bo”yicha hisoblanadi:

(17)

bunda (i) va E(/) lar mos ravishda l-atomtiing standart

hosil bo‘Ush issigligi va to‘lig energiyasi (jadval ma’lumotlari).
Qavslar ichidagi ifodaga hogiovchi energiya deyiladi. (17) formula
entalpiyaning tebranish tashkil etuvchisini (shu bilan bir gatorda
nolinchi tebranish energiyasim — hisobga olmaydi.

Qat’iy holda olganda ideal gaz holidagi 1 mol moddaning
entalpiyasi T temperaturada quyidagi tashkil etuvchilarni o‘z ichiga
oladi:

H{T) =E,,,+EA,+RTA 4RT, (18)

bunda Q —taqgsimlanishning molekulyar funksiyasi. Reaksiya A/
ni hisoblashlarda reaksiya davomida Q o'zgarmaydi deb olinib,
(18) ifodadagi uchinchi had gisqartiriladi.

Bu kamchilik usulni parametrlashtirish bilan gisman goplanadi.

4.3.2. Molekula geometriyasi

Molekulaning geometrik parametriari bog* uzunligi, valent va
girralar (tarsion) orasidagi burchaklarni o'z ichiga oladi. AMI
usulida bog' uzuniigini hisoblashning xatosi o‘rtacha 0,01 A ni
tashkil etadi, valent burchaklari bir necha gradus aniglikkacha hi-



soblanadi. Bu giyinatiar natijalarni tajribalarda olijigandagi xatolar
tartibida (chegarasida).

Amahyotda ko‘p hollarda molekulalar geometrik parametriari
bilan ular energiyalari orasidagi bog'hglikni topish talab gilinadi.
Masaian, alkanlarda ichkl ayianish to'siglarini hisoblash va magbul
konformatslyani topishda Eot —Al-“'ccx) bog‘lighgini topish talab
etiladi (bunda «pxcex— S-C bogini atrofida ayianish natijasida
hosii bolgan qirralar orasidagi (tarsion) burchak). Murakkab
hoiatlarda funksionai bogliglik bir necha bir-biriga bog‘lig
boimagan o‘zgaruvcliiiami (N atomdan tashkil topgan molekuia
uchun 3N-6 gacha).

Bunday holda sirt potensial energiyasini hisoblash (SPE) hagida
gap ketadi. SPE ni hisoblash kompyuter kimyoning asosiy
masaialaridan biri. Chunki uning yordamida molekulaning kimyoviy
va dinamik xossalari hagida muhim xulosalarga kehsh mumkin,
kimyoviy reaksiya mexanizmini o°‘rganish mumkin. Xususan SPE
reaksiyaning koordinatasi bo‘yicha o‘zgarisiiidan olish holatining

asosiy termodinamik xarakteristikalarini topish
mumkin.

4.3.3. Molekulyar orbital energiyasi va shakli

Yarimempirik usullarda molekulyar orbital (MO) energiyasi
ab initio usullari kabi bir elektronli Fok operatorlarining xususiy
giymatlaridan io‘glidan-to‘g li olinadi. Bunda MO yuqori bandligi
(MOYTJB) va quyi erkinligi (MOQE) juda katta gizigish uyg‘otadi.
Chunki molekulaning ko‘pgina xossalari ushbu orbitallaming
kolkiishiga bogliq boiadi. Masalan Kupmens teoremasini qo‘llab,
MOYUB va MOQE energiyalari giymatlaridan birinchi ionlanish
potensialini (/¢/ = iEmoyub), elektronga moyilhk {Am= ~Emoce) va
molekula uchun uning donor-akseptor va oksidlanish-gaytarilish
xossalarini ifodalovchi energetik tirgish (iEmogi- ~ £moyub) baho-
lanadi.

MO lar formasining kolsatilgan chegaralari organik reaksiya-
larning mexanizmlari haqida xulosa gilishga olib keladi. Chunki



elektrofil hujum asosan MOYUB giymatlari katta boigan sohasid.a,
mMeofil hupX\mesa - MOQE giymati katta bo‘lgan sohada boradi.
Undan tashqgari ikki moiekuia bir-biri bilan MOYUB va MOQE
ko‘p kesishgan joylarda reaksiyaga kirishadi.

Nazorat savollaf

Yarimempirik usullarining mohiyati nimadan iborat?

AsQsiy yarimempirik usuUar va ularning o ziga xosligi nimadan iborat?
CNDO usuli ganday ustunlik va kamchiliklarga ega?

. INDO usuli ganday ustunlik va kamchiliklarga ega?

. MINDO/3 va MNDO usullari ganday ustunlik va kamchiliklafga ega?
AMI va RM3 usuUari ganday ustunlik va kamchiliklarga ega?

. Molekulalar energiyasini hisoblash formulasini yozing?

. Molekula geometriyasi qaysi kattaliklari hisoblanadi?

. Molekulyar orbital energiyasi va shakli ganday boiadi?

© 0 ug O U A WN



V. KVANT KIMYONING NOEMPIRIK (AB INITIO)
USULLAAI

Ab initio termini «biriamchi prinsiplardan» ma’nosini anglatadi.
Rus tilida chiqgadigan ilmiy adabiyotlarda bunday hisoblash
usuUaiiga noempirik usullar deb ham ataladi.

Har ganday ab initio usulining vazifasi shundan iboratki,
berilgan kristaUik strukturaga ega bolgan kimyoviy birikmaning
fizik va kimyoviy xossaiarini qo‘shimcha empirik ma’lumotlarsiz
nisbatan aniq va kam kompyuter vaqtini sarflab hisoblashdir.

Umuman olganda kvant-kimyoviy ifodalaslilar barcha zarra-
chalarga, Jumladan elektroniar va yadrolarga ham taallugli boiishi
kerak. Lekin amaliyotda Bom-Oppengeymer yaginlashuvi ish-
latilib, unda yadroning harakati hisobga olinmaydi, elektroniar
go‘zg‘almas yadrolar tizimi hosu gilgan potensialda harakatlanadi
deb olinadi.

Teksliiriladigan obyektning elektron tuzilishini kvanto-kimyoviy
hisoblashlardan oldin gamiltonioniar tanlanadi. Boshgacha aytganda
ganday o‘zaro ta’sirlar va gaysi ko'rinishda hisobga olinishi
aniqlanadi. Ko‘pgina hoiatlarda kinetik energiya, elektronlarning
yadrolar bilan eiektrostatik o'zaro ta’siri, hamda yadrolarning
0°‘zaro ta’sirini hisobga oluvchi nerelyativik gamiltonianlarni garash
bilan chegaralanadi. Oglr atomlar uchun relyativistik eiTektlami.
hisobga olish juda muhim. Ulami garab chigish uchun gamiltonian-
larga spin-orbital o‘zaro ta’sirlarga javob beradigan had go‘slillislii
kerak, yoki relyativistik bolmagan hisoblashlarni olkazib, a poste-
riori tuzatishini, masalan, qo‘zg‘aUsh nazariyasini qollab, Kiritish
kerak.

Gamiltonian ko‘rinishi va elektroniar soni berilgan sistema
elektron tuzilishi haqidagi zaruriy ham statistik, ham dinamik
malumotlarni saglaydi. Undan keyin garalayotgan sistemaning
elektroneytralligi, ya’ni elementar yacheykaga to‘g‘ri keladigan



elektronlar soni yadro zaryadining yigMndisiga tengligi hisobga
oMnadl

Keym sistemaning gaysi xossalarini aniglash gizigarli ekanligi
aniglanadi. Masalan, gattiq jismlar fizikasida eiektron tizimning
asosiy holati fundamental rolni o‘ynaydi. Shuning uchun ham
uni va unga bog'lig holda flzik-kimyoviy xossalami aniglash eng
e’tiborga loyiqdjr.

Sistemaning asosiy holatini aniglash uchun Shredinger tengla-
masini yechish va asosiy holatning energiyasini topish kerak. Lekin
umumiy holda bu tenglamani ko‘p eiektronli sistemalar uchun
yechishning iloji yo‘g. Shuning uchun ulami yechishda ko‘p eiekt-
ronli masalani bir elektronliga olib keladigan bir gator usuUar
go‘llaniladi. Mazkur ma’ruzada eng keng targalgan usullar hagida
gap boradi.

5.1. Kvant-kimyoviy usuUar ierarxiyasi

Umuman olganda molekula uchun Shredingeraing eiektron
tenglamasini Xartri-Fok usuiida yoki eiektron korrelyatsiyasini
hisobga oluvchi biror usul yordamida fagat fizika va mateniatika
gonunlari asosida tagriban yechish mumkin. Buning uchun funda-
mental fizik konstantalar, atom yadrolarining soni va xilini bilish
kerak. Lekin ommaviy hisoblashlar uchun bu juda murakkab yo‘l
va amaliyotda boshgacha yondashiladi. Avvalo Bom-Oppengeymer
yaginlashuvi qo‘lianilib, molekuianing strukturasi yadro koordi-
natalari ko rinishida beriladi. Keyin esa goidaga ko‘ra AOCHK
shiing MO yaginlashuviga harakat gilinadi va AO ni aks ettiruvchi
anadtik funksiyalar tanlanadi. Shu bilan «tashgari» dan olinadigan
ma’lumotlarga chegara go‘yiladi. Undan keyin barcha Integral-
laming hisoblanishi bilan boglig boigan gat’iy o‘zaro kelishuv
(agar imkoniyati bo‘isa, molekulalar simmetriyasi hisobga olingan
holda) olkaziladi. MO ni hisoblashning bunday usuliga noempirik
yoki ab initio, ya 'ni birlamchi prinsipldiiézn deb yuritiladi. Maydon
o‘zaro kelishuvi (MO*K) hisobining gat’iylik darajasi va mos
ravishda uning murakkabligi turlicha bolishi mumkin: hisoblash-
ning turli darajadagi toliglik bilan olib borilishiga uyg‘ongan



elektronlar konfiguratsiyasini go'shish mumkin, yoki bir deiermi-
nantli yaginlashuv bilan chegaralash mumkin. Noempirik hisoblash-
larda qo‘llaniladigan bazis funksiyiilar soni hiun turlicha bolishi
mumkin. Ularning barchasi hisoblashning magsadi va konipyu-
terning unumdorligidan aniglanadi. Kvanto-kimyoviy usullarning
ierarxiyasi kontsentrlangan ko'rinishda 1-rasmda keltirilgan. Uning
yordamida hisoblash darajasi gancha yugori bo‘lsa, shuncha aniq
natijalar olinishi mumkinhgi tushunarli. Shu bilan bir gatorda
ko'pgina magsadlarda quyi darajadagi hisoblashlarni o‘tkazish bilan
chegaralanish yetarli bo‘ladi. Undan tashgari moddalar gatori
tekshirilayotgan hoiatlarda ulaming mutlaq energiya giymatlari va
boshqga xarakteristikalari emas, balki nisbiy kattaliklarini hisoblash
mumkin bo‘lganda, hisoblash sxemasidagi integrallarni hisobia-
masdan, balki ularning giymatlarini tajribada olingan ma’lumotlar
asosida baholash lozim bo‘ladi.

Bunday hollarda integrallarning ko‘p gismini, ularning qiy-
matlarini kichik deb hisobiab, nolga tenglashtirish mumkin va
mos ravishda parametriar kattaliklarini samarali o‘zgartirish
mumkin. Hisoblashning bunday usullariga yarimempirik usullar
deyiladi.

Ular yordamida olib borilayotgan hisoblashlar nisbatan oddiy
va noempirik usuilarga garaganda tez bajariladi va ular ba’zi hollarda
yaxshi natijalarni beradi. Bunga esa muvaffagiyatli parametriashtirish
hisobiga erishihshini va yarimempirik usullarning asosiy kamchiligi
boMgan parametriarning bir sinfdan boshqgasiga o”tkazilganda yomon
ishlashini yoddan chigarmashk kerak.

U yoki bu usullarda hisoblanadigan kvanto-kimyoviy dasturlar-
ning soni ko‘p. Ularning toiig to‘plami Indiana (AQSH) shtati
universitetining kvanto-kimyoviy dasturiar fondida mavjud.

5.2. Noempirik usullar

Xartri-Fokning noempirik usuli va uning elektron korrelya-
tsiyasini turli usullarda hisobga oigan kengaytmasi gator kompyuter
dasturlarida amalga oshirilgan va bugungi kunda keng targatilmoqda.
Bular GAUSSIAN, GAMESS, CADPAC, CRYSTAL, HYPER



1-rasm. Kvaiito-kimyovly hisoblash usullarining
ierarxiyasi.

CHEM dasturlaridir. Ular turli pJatformadagi UNIX-stansiyali
gudratli zamonaviy hamda shaxsiy kompyuterlarda ishlashga
moljallangan. Hisoblashlar muloqat tartibida olkaziladi.

Buning uchun hisoblash usuli ko‘rsatilishi, molekuladagi
yadrolarning koordinatalari va elektroniar soni berilishi, hamda
hisoblash o‘tkaziladigan bazis tanlanishi kerak. Bazisni tanlash
muhim ahamiyatga ega.

Chunki natijalar, hisoblash vagti liamda hisoblashning giymati
bazisning tanlanishiga bog‘lig. Buni keyinchalik garab chigamiz.



5.3. Noempirik hisoblashlar uchun bazis funksiyalar
5.3.1. Bazis funksiyaiarning analitik ko”rinishi

AOCHQ ning MO ga yaginlashuvi barcha yadrolarda markaz-
lashgan AO yig'indisining MO ga approksixnatsiyasidan iborat. AO
bu Xariri“Fok tenglamasining atom uchun yechimidh, ya’ni o'rta
potensial uchun hisoblangan boshqa elektroniar va yadro yaratgan
atomlar bir elektronh to‘lgin ftinksiyasidir. Analitik AO ning go‘lla-
nilishi hisoblashlarni anchaga yengillashtiradi. Ma’lumki, AO ning
burchak gismlari bu sferik burmalardir. AO ning radial gismlaridagi
analitik yaginlashuvlami garaymiz. Aynan uJar bazis tipini ¢miglaydi.

Umuman olganda bazis funksiya sifatida fazoda elektron
tagsimotini yetarli darajada gamrab oluvchi istalgan funksiyadan
foydalatiish mumkin. Magbul bazis funksiyani tanlashning mohiyati
shundan iboratki, tanlangan analitik funksiya anig vodorodga
o0 ‘xshash AO ning radial tashkil etuvchisiga maksimal yaqin boiishi.
kerak. Bunday funksiyalar sleyter tipidagi orbitallar (STO yoki
STO) sifatida ma’lum. STO markaziy maydon potensialiga javob
beradi va yadroga yaqin va undan katta masofaga uzoglashgan
tolgin Hmksiyasining anig assimptotik holatini goniqtiradi (2-rasm):

V{r) =~~Anlr+[n{n-\)-1{I +\)]I2r" (1)

bunda n va 1~ bosh va orbital kvant sonlari, 1 = 0, i, 2, ....... ,
n~l.

Sferik {r, e, (p) koordinatalarida STO quyidagi ko‘rinishga ega
boladi:

X (™ ,n,I,m\r,6,<p) = (2)

bunda N — moladillashtiruvchi ko”paytuvchi, 7/,,(0.«) sferik

burihshlar, m — magiiit kvant soni.

/= —1 da STO eksponensial faktori ?= Z/n bo‘lgan vodorodga
o ‘xshash atomning AO ga oladi. Shuning uchun ham STO | > 1
bolganda STO AO holatini so‘zsiz bajaradi; | ning giymati bir xil,
lekin n turlicha bolganda STO ortoganal (to‘g‘ri) bolmaydi.



2~rasm. Tewl.r atomi 3iJ AO radial
gismimiig yadrogacha boigaa
masofaga bog4iqUgi.
| Xariri-Fok a O.
2. Ikki ebponensiaili STO.
3. Bir eksponensialii STO.

ra,b

STO ikki markazli kiilon va almashinish integrallarini tez
hisoblashga mos kelmaydi. Bunday integralJlarni hisoblash bazis
funksiyalar sifatida gaus tipidagi orbitallar (GTO) qo'lianilganda
Juda soddalashadi. Bu bazis fim.ksiyalari quyidagi muhim xossalarni
naraoyon giladi: A(AAy,A") va nuqgtalarda markaz-

lashgan ikki. gaussian ko ‘paytmasi F~(a”A+a:B)l[ay +«2) nuqtada
markazlashgan, AV chizigda yotuvchi:
exp(-oc, r2)exp(-<>c™ "B)==exp[-(">=|02 +°=2)Jexp[{-°=, + " 2/""'m

(3) gaiissiandir. Gaussian xossasining interpretatsiyasi 3-rasmda
keltirilgan.
GTO markaziy raaydon potensialiga javob beradi;

V(r) =

GTO berilgan markazda | bir xil, lekin n har hil bolganda
STO kabi ortogonal (to‘g‘ri) emas. Yakka holdagi GTO ning kam-
chiligi shundan iboratki, ularning yadro yaqini va iizogrogdagi
Jatiial holati aniq tolgin’funksiyalaridan faj'q guadi.



3-rasm. ikkita G\ = exp(—2jcy) (markazi A nugtada bo‘lgan)
va Gl = exp[~8(x—2)"] (markazi V nuqtada boMgan)
gaussianiaming ko‘paytmasi markazi R nuqtada bo‘igan uchinchi
G2 = exp(—0c™ + 32x ~ 32] gaussiandir. G3 ning giymati uni
ifodalashda gaussian ampHtudasiga mos holga keltirish uchun 1000
ga ko‘paytirilgan.

Nazorat savollari

1
1
3.
4. Kimyoviy birikmalar xossalarini ifodalashda bazis funksiyalarning a rni

o 0

Kvanto-kimyoviy usuliar ierarxiyasini izohlang.
Noempirik usuliar ucfiun bazis funksiyalar nimani xarakterlaydi?
Bazis to"plamlari ganday nomlanadi?

nimadan iborat?

Noempirik kvanio-kimyoviy hisoblashlanting anigligi ganday?

Kimyoviy birikmalar tuziiishi va xossalarini noempirik usullarda modellash-
tirishni kompyuterda bajarish ganday amalga oshiriladi?



VI. TAIMIBAYTY-STATISTIK USULLARDA ORGANIK
BIRIKMALARNING FIZIK-KIMYOVIY XOSSALARINI
ULARNING KIMYOVTY TUZILISHLARI ASOSIDA
BASHORATLASH

Bugungi kunga kelib turli kimyoviy tuzilishdagi bir necha o‘n
millionlab moddalar sintez gilingan. Ulardan bir necha o‘n mingi
amaliyotda qo‘llanilyapti. Har gaysi modda o ‘ziga xos fizik-kimyoviy
xossalarga ega. Lekin ko‘plarini, jumladan amaliyotda qo'llanila-
digan moddaiaming turli xossalarining aniq giymatlari yo‘q.
Ko‘pgina tajribada anigqlangan ma’lumotlar topish imkoniyati yo‘q,
bolganlari ham adabiyotlarda tarqog holda. Shuning uchun ham
kimyoviy birikmalar tuzihshi va xossalari o‘rtasidagi korreiyatsion
bog'liglikni (Quantitative Structure — Property Relationship ~
QSPR) miqdor jihatidan aniqlash eng dolzarb muammolardan
biridir. Bunday bog‘Ugliklarning o‘rnatilishi nafagat mavjud bolgan
moddalardan berilgm xossalami namoyon qilish uchun eng magbul
bo‘lgan biiikmani tanlash imkoniyatini beradi, baiki berilgan xossani
namoyon giladigan yangi moddani magsadh sintezlashning amalga
oshirish yo‘lini aniglaydi.

Moiekulyar nuqtai nazardan organik birikmalarning barcha
xarakteristikalarini 3 guruhga bo‘lish mumkin:

® koUegativ xarakteristikalar. Bu xarakteristikalar birikmaning
tuzilishiga bog™hg bo‘Imagan holda modda gramm-moleku-
lasiga (modda miqdoriga) hisoblanganda bir xil giymatga ega
boTadi. 0 ‘z-o‘zidan bu kattaliklarning son giymati modda
miqgdoriga bog‘hq bo'ladi. KoUegativ xarakteristikalarga fagat
ideal gazlar va ideal eritmalar ega;

» addetiv xarakteristikalar. Gramm-molekulaga hisoblaganda
bu xarakteristikalar ideal hoiatda molekula tashkil etuvchi
atomlari yoki atomlar guruhiari kattaliklarining yig‘indisiga
teng bolgan giymatga ega. Qat’iy addetivlikka fagat mole-
kulyar og'hlik ega. Ko'pgina uzik xarakteristikalar ham ma'-
him yaginlashuv bilan addetivdir. Masalan, mol hajm, mol



issiglik sig‘imi, mol yonish Issigligi, mol refraksiya va
boshgalar;

® konstitdtiv xarakterlstikakr. Bu xarakteristikalar to ‘lig mo.].e-

kulaning tuzilishi bilan aniglanadi. Ba xarakieristikalarning
kolligativ va addetivlikka nisbatan hech ganday aloqgasi yo‘q.
0 ‘ziga xos konstitutiv xarakteristikalarga yorugiikni taniab
yutish, magnit rezonansi va boshqalar kiradi. Bunday xarak-
teristikalar ma’lum ma’noda moddaning mos holdagi chaqiruv
guvohnomasidir.

Ba’zi hollarda molekulalararo va ichki molekulyar ta’sirlar
birikmalarning kollegativ va additiv xossalariga kuchli ta’sir etadi
va konstitutiv xaraktedstikalarni aks ettiradi.

Addetivlik tamoyili organik birikmaiar turli fizik-kimyoviy
xarakteristikalarini empirik hisoblash uchun juda samarah vositadir.
Ushbu tamoyilga binoan 1 mol modda uchun mos holdagi xossa
alohida atomlar, atomlar guruhlari yoki boglar yig‘indlsi orqali
hisoblanadi, ya’ni:

P ="NiniFi, (1)
bunda F — tekshirilayotgan mol xarakteristika; ni ~ushbu xarak-
teristikaga ulush go‘shadigan i-tipidagi komponentlar soni yoki
ulushi; F — komponent ulushining soni giymati.

Alohida oiingan komponentlarning tashkil etuvchilari (Fi)
ulushlarini hisoblash uchun turli kimyoviy birikmaiar uchun
tekshiriladigan xossa bo‘yicha ma’iumotlar to‘plami bo‘lishi
zarur. To‘plamga Kiritilgan birikmaiar tarkibida analiz gilinayot-
gan birikma tarkibidagi kamida birorta Struktur element bo‘lishi
kerak.

To‘plamlar soni gancha katta bo'lsa, alohida oiingan tashkil
etuvchining (atomlar, atomlar gumhi, boglar va h.k.) ishonchliligi
shuncha katta bo'ladi. Gomologik gator moddalarining fizik-
kimyoviy xossalari bo‘yicha malumotlarni gayta ishlashda yaxshi
natijalar olinadi. (1) chizigii tenglamaga binoan matematik jihatdan
inkrementlami hisoblash masalasi ma’lum moddalaming fizik-
kimyoviy xossalari to'plamidan tenglama koeffitsientlarini topishga
olib keladi.



Chunki bugungi kunga kehb turU ma'iumoilarga doir adabiyot-
larda mingiab organik birikmalar va sanoatda ishlab chigariladigan
polmeriarntng xossalari bo'yicha juda ko‘plab tajriba natijalari chop
etilgan. Shuning uchun inkrementlami hisobiash amalda giyin-
chiliklar tug'dirmaydi. Inkrementiar aniglangandan keyin (!) teng-
lama yangi, ya’ni noma’lum birikma xossalarini hisoblash uchun
ishiatiladi.

Amaiiyotda molekulani tashkil etgan stmktura eiementlarining
tabiatiga garab inkrementiar usulida ikki yondoshuv keng yoyilgan:

* atomiar uluslilarinii gollasli. Molekuianing tekshiriladigan

xarakteritikasida additivlik sharti tolig bajarilganda molekula
tashkil etuvchi atomlarning ulushlari sifatida hisoblanishi
mumkin. Lekin bunday oddiy usul ma’ium gqo‘llanilish
chegarasiga ega. Yuqorida gayd etiiganidek, toliq addetiv
xarakteristikasiga atom massa ega. Ko‘pgina fizik-kimyoviy
xarakteristikaiar atomiar inkrementlari ulushlari bilan yetarli
darajada ifodalanraaydi.

a guniliiar ulushlarini golSash. Eng ko‘p uchraydigan atomiar

guruhlarida atornlarning kombinatsiyasi yo'li bilan (masalan

~ CH. —yoki —Off) addetiv sxema yordamida moddaianiing

xossalarini ifodalash imkoniyatini sezilaili darajada kengay-
tirish mumkin.

Hagigatda kimyoviy birikmaning u yoki bu sinfiga mansub
bo‘igan xossalarining kelib chigishi xaralcterli kimyoviy gumhning
(masalan, “ OH, —€OOfl va h.z.) mavjudligi bilan aniglanadi.

Shuni alohida gayd etish kerakki, ba’zi hoilarda anig gumhning
ulushi uning atrofiga guruhiarga bogMig. Bu esa o‘ziga xos gumhlar
sonini ko‘paytirishga olib keladi. Masalan, benzol haigasidagi qo‘sh-
bog* chizigli uglevodoroddagi qo‘shbog* bilan ekvivaleni emas. Shu-
ning uchun benzol halgasini alohida gumh sifatida garash lozim.

Additiv guruhli ulush usulining mohiyatini tushuntirish uchun
standait sharoitda (aHu) xlor almashgan alkanlaming buglanish
entalpiyasidan uglevodorodlar fragmentlari (bolaklari) va funksional
gm'uhlarning inkrementlarini hisoblaymiz. Ushbu yaqinlashuv
doirasida buglanish entalpiyasini molekuianing tashkil etuvchi



atomlar giiruhlari migdorining chiziqii funksiyasi (1) ko'rinishida
ifodalash mumkin. Birinchi yaginlashuvda uglevodorod fragmentlari
ulushini molekuladagi C-~H bog‘lar soni bo'yicha baholash
mumkin. Lekin har tomonlama tahlillar birlamchi, ikkilamchi va
uchlamchi uglerod atomlaridagi C—H bog‘lar bir-biriga ekvivalent
emasliginl ko ‘rsatadi.

Shuning uchun “ CH, ~CH2va —CH" molekula fragmentlarini
turli atomlar guruhlari sifatida garash magsadga muvofiq:

~ ACH +/2°CH2 > @)

bunda AHcflyHcH. *cH.’~ a birikma bug'lariish entalpiyasiga

guruhlaraing (inkrementlamiiig) mos hissalari;

ni, H, «3 « ~ berilgan birikma molekulasidagi guruhlarning
mos soni.

Inkrementlami hisoblash uchun isWatiladigan tajribaviy malu-
motlar massivi odatda ikki guruhga bo‘linadi. Birinchi guruh
massiviga o‘rgatuvchi tanlov deyiib, inkrementlami to‘g‘ridan —
to‘g‘ri hisoblash uchun ishlatiladi. ikkinchi guruhga tekshiruvchi
tanlov deyilib, aniglangan koeffitsientlar asosida hisoblangan modda
xossaiarini tajriba natijalari bilan solishtirish va bashoratlash
aniqgligini baholash uchun ishlatuadi. 0 ‘rgatuvchi tanlanmaning
hajmi gancha katta bo‘lsa, bashoratlashning ishonchliligi shuncha
katta bo‘ladi.

Boshga tomondan agar unchalik katta bo‘lmagan tanlamada
turli tuzilishli va molekuladagi atomlar soni turlicha bo'lgan
moddalaming ko'proq xossaiarini bashoratlash imJkoniyati bo‘lsa,
usulning samarasi yanada yagqgol nomoyon bo'ladi.

Buglanish entalpiyasi uchim ma’iumotlar adabiyotlarda Juda
ko‘plab moddalar uchun berilgan, Gsul imkoniyatiarini namoyish
etish uchun tarkibida uglerod atomlari soni oltitadan katta
bo‘lmagan 12 ta chizigii vatarmoqglangan alkanlar va xloralkanlarni
olib, hajmi katta bo‘lmagan tanlama asosida inkrementlami
hisoblaymiz (1-jadval).

Solishtiruv tanlamasi siiatida ma’lumotnoma (spravochnik) dagi
molekula tarkibidagi uglerod atomlari soni yettigacha bo‘lgan katta
guruh birikmalardan (alkanlar va xloralkanlar) foydalanamiz.



1-jadval
O”rgatuvchi sifatida taulanadigao birikmalarining standart sharoitdagi
bugianish entalpiyalari giymqtlari

Birikmaifiiig Gorahlar sont AHb,
liomi -CH “ CHj -CH3 -Cl kj/mol

Etan 0 0 2 0 5,16
Propan 0 1 2 0 14,79
Butan 0 2 2 0 21,62
Pentan 0 3 2 0 26,43
Geksan 0 4 2 0 31,56
2,2-dimetllpropan 0 0 4 0 21,84
2-meiilpentan 1 2 3 0 29,89
3-meti,Ipentan | 2 3 0 30,27
2,2-dimetilbutan 0 1 4 0 27,69
I-xlorbutan 0 3 1 1 33,51
1-xlorpentan 0 4 1 1 38,24
I-xloiBeksan 0 5 1 1 42,83

(2) tenglama ko‘rinishidagi regressiya tenlamasining koeffi-
tsientiarini Microsoft Excel dasturidan foydaianib, qisga kvadratlar
usulida hisoblash qulay. Unda maxsus «LINEYN» funksiyasi
bo'lib, chizigli model koeifitsientlarini gisqa kvadratlar usuMda hisob-
Jash imkonini beradi. Aynan shunday model yuqorida keltirilgan
(2) tenglamadh, chunki tanlamalar asosida hisoblanadigan barcha
noma’lum koefiitsientlar (atomlar guruhlarining inkrementlari)
unga birinchi daraja bilan kiradi.

I-jadvalda keltirilgan ma’lumotlar Microsoft Excel varag‘iga
joylashtiriladi (1-rasm). Ma’lumotlar jadvalning oxiridagi qatorning
C18;F18 bloklariga C3:F3 bloklaridagiga nisbatan teskari tartibda
atomlar guruhlarining belgisi bilan yoziladi. Bu belgilar (nomlar)
mos holdagi inkrementlarni simvollashtiradi. Ularni hisoblash
natijalari keyilgi gatorda joylashadi. Koeffitsientlar yozilishining



C3:F3 gatordagi bog‘liq bo'iraagan o'zgaruvchilarga nisbatan
teskaricha joylashishiga sabab sliuki, «LINEYN» ftinksiyasi liisob-
langan koefiitsientlar massivini aynan shu tartibda, ya’ni teskari
tartibda cliigaradi.

He A mii=  %m *
}é, f». -«a' ’ Kdfarfkix
Biribmanin;’ GuntbSar sani Hb,
nonu -CH -CH. -CH, -a kj/raol
ttati 0 0 2 5,ifi
®. Prcpan 0 1 i4.79
fluiad 0 2 2 0 2i,62
_I Pentan a 2 0 26,43
i;S; treksiin 0 31,fi
N 2,2-dimiMilpropan 0 0 4 0 21,84
e 2-meliipenlan 1 3 0 29.89
a 3-nietilpcnlan 1 2 3 302V
1P 2,2-dimelilbutan 0 1 4 0 27,69
1-xlofbuian 0 1 i 3351
i-xlorpeiitnn 0 4 1 ! 38,24
1S5 i *xlttrgcksaii 0 1 1 42,83
3 IskreiDcntiarni faisoblash
’ -Cl  -CH, --CH

1-rasm. Inkrementlarni tusobiash uchun aikaniar va xioralkanlaming bugianish
issigiiklari maMomotiari aks etgan Microsoft Excel varagU.

«LINEYN» funksiyasi Microsoft Excel funksiyalari jumlasiga
Kirib, bitta qiymat emas, balki bir nechta koeifitsientJarni massivda
beradi. Shuning uchun uni kiritish ma’iumotlar va funksiyalami
oddiy kiritiJishidan farg qgiladi. Funksiyadan foydalanish uchun
sichgoncha yordamida inkrementlar nomidan pastdagi CI19:F19
kataklar ajratiladi.

Inkrementlarsi liisohiash
-Cl  -CH, -CHj -CH



Birinchi maydonda «lzm-znach-y» C4:Gi5 kataidai'da joylash-
gan bo‘g‘anish entaipiyasining tajribaviy giymatlarini joyiashtirish
kerak. Bu fagat sichqoncha bilan varagning kerakli maydonini

2-rasm. Funksiyani izlash paneltdan kategoriya va
funksiyaai tanlash.

bo'yash orgaU amalga oshiriladi. Keyin instrumentiar panelidagi
fn tugmasi bosiladi (funksiyani qo‘yish) va funksiya masterining
ochilgan oynasidagi (2-rasm) kategoriyadan «Statisticheskie», funk-
siyaldar guruhidan esa <<LINEYN» funksiyasi tanlanadi.

«OK» tugmasi bosilgandan keyin «LINEYN» fixnksiyasining
oynasi ochiladi. Undagi funksiya argumentiarning maydoni
(3-rasra) to‘ldiriladi.

Oynani Kiritish maydonidan o‘ngda joylashgan tugmani bosib,
uni gaytarib go“>ish mumkin. Kataklarga ma’lumotlar kiritilganidan
keyin oyna ilgarigi holatiga tugmani bosish orgali gaylariladi.
Ma’lumotlar to‘g‘ri kiritUganda dastur funksiyasi oynasining Kiritish
maydonida kiritilgan giymatlar boshlang‘ich elementlarining massivi
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3-rasm. «LINEYNXx- funksiyasining oynasi.

chigadi. Kiiitishni tasdiglash uchun kompyuter klaviaturasidagi
Enter tugmasi bosiladi. Bunda kursor Kiritishning ke>dngi maydo-
niga o ‘tadi.

«lzm-znach-ch» maydonida bog‘lig bo‘lImagan o ‘zgaruvcliilar,
ya’ni har qaysi tipdagi atomlar guruhiari soni ko'rsatilgan C4;F15
katakiar blokining manzili ko‘rsatilishi lozim,

«Konstanta» maydonida regressiya tenglamasining erkin hadini
hisobiash yoki hisoblamaslikni ko‘rsatuvchi «ISTINA» (hagigat)
yoki «LOJ» (yolg‘on) mantiqgiy giymatjoylashtirilishi kerak. Qarala-
digan hoiatda (2) regressiya tenglamasi erkin hadga ega emas.
Shuning uchun berilgan maydonga «loj» giymati kiritiladi. «Sta-
tistika» maydonini bo‘sh goldirish mumkin. Chunki berilgan hoiatda
regressiya tenglamasining statistik tahlilining chiqgarilishi shait emas.
Ma’lumotlar to‘g‘ri kiritilganda funksiya oynasi 4-rasmda ko‘rsa-
tilgan ko‘rinishni oladi.

Kiritish maydonining quyida hisoblangan koeffitsientiar mas-
sivining boshlang‘ich giymatlari ko‘rinadi. Ushbu giymatlarni
varagning oldindan ajratilgan kataklarga Idritish uchun kompyuter
klaviaturasidagi Ctrl+Shift-f-Enter tugmalari bh vaqgtning o‘zida
bosiladi. Kiritishning aynan shunday usuli Microsoft Excel da
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A28 «LINEYNw funksiyasiiiing toidirilgan oynasi.

katakiar massivida formulani kirilishda go‘llaniladi. Natijada katak-
iarda koeffitsientlarning hisoblangan giymatlari paydo bo‘ladi.

iBkremeatiarni btsoblash

- a ~Cn, ~C14, -CH
11,63301754 5171263158 5347263158  3,871684211

Koeffitsientii har gaysi katakning Kiritish gatorida massiviiing

kiritilgan formulasi ifodalanadi:
-(-LINEYN(G4:G15;C4:F15;L0J)

Shunday qilib, (2) tenglama bo‘yicha bug‘lanish issigiigini
hisoblash uchun atomlar guruhJarining inkremientlari liisoblanadi.
Ushbu tenglama yordamida garaladigan sinfdagi (alkanlar va xloral-
kanlar) boshga birikmalarning bug‘lanish issigligi hisoblanishi mum-
kin. Fizik xossani bashoratlash anigligini baholash uchun tekshirish
tanlovi goMlaniiadi. Qaraladigan holatda ma’lumotnomada kel-
tirilgan koeffitsientlarni hisoblashda ishlatiimagan boshga aniq
moddalardan foydalanish mumkin. Alkanlar, alkenlar va monoal-
mashgan galogenalkanlar sinflariga mansub boigan 36 birikma



uchun aniglangan iakrementlardan foydaianib™ hisoblangan bugla-
nish issigligining tajribaviy giymatlarga mosligini ifodalovchi kor-
relyatsion diagramma 5-rasmda keltirilgan.

na

20 40 60 80 100
Tajriba, kj/roo!

5-rasm. AlJkaniar, alkeniar va monoalmastigan galogenalkanlarning hisoblangao
bugManish issigliklariniiig tajriba”y giymatlarga mosligint ifoflalovcbt
korreiyatsion dtagramnia.

Ushbu garalgan yondoshuv noma’lum moddalar xossalari
uchun ham ishonclili natljalarga olib keladi degan xulosaga keitiradi.
Kerak bolgan hoUarda moslikning statistik tahlilini o‘tkazish va
bashoratlash aniqgligini baholash mumkin. Tahlillar shuni ko‘rsa-
tadiki, inkrementlarni hisoblash uchun birikmalar sonining oshiri-
lishi, masalan, o‘rgatuvchi tanlovga nafagai monoalmashgan, balki
dialmashgan galogenalkanlarning qo'shilishi (1) chizigli model
bo‘yicha bashoratlash anigligini kamaytiradi. Umumiy holda alohida
guruhlar tashku etuvchiarining o ‘zaro ta’sirini hisobga olish uchun
(1) tenglamaga o'zaro ta’simi hisobga oiuvchi had go‘shilishi
mumkin:

S (3)
bunda Fi —mos / guruhning chizigli effekti; Fy —i vaJ guaihlar
0°‘zaro ta'sir effektlari.



Inkrementlar usuli k.o'pgina amaliy hoiatlarda yetarli darajadagi
aniglikka ega bo‘lishiga garamasdan uning go ‘UaniJish imkoniyatlari
chegaralangan. Bu chegaralanishlar izomer birikmaiar fizik xarakte-
ristikalarini soiishtirishda yaqqol namoyon bo‘ladi. Ma'lumki, bir
xil brutto- fontiulaga ega bo‘lgan izomerlar turli sti-ukturaga ega
bo‘ladi va ularning xossalari ham ba’zi hollarda keskin farq giladi.
Shuning uchun ham inkrementlar usuliga muqobil usul sifatida
kimyoviy birikmalarning tuzilishi va fizik xossalari o ‘rtasidagi
empirik bog‘ligliMami tuzish keiib chigadi. Shunday usullardan
biri bu stnikturli deskriptorlar (topologik mdekslar) usuiidir.

Kimyoviy strukturaning deskriptori bu orgaiiik birikma stmk-
turasini xarakterlovchi son yoki sonlar to‘plamidir. Umuman olgan-
da moddaning Struktur formulasidan kelib chiggan holda hisob-
lanishi mumJdn bo‘lgan har ganday son (molekulyar massa, aniq
atomlar, bog'lar yoki guruhlar, molekulyar hajm) deskriptor roiini
bajarishi mumkin. Shuning uchun addetiv-guruliti usulni Struktur
deskriptorlar xisulining xususiy hoiati deb garash mumkin. Shimga
garamasdan ushbu usullar o‘rtasida ma’ium farglar bor. Agar
inkrementlar usulida struktura deskiiptori sifatida molekulaning
aniq fizik xarakteristikasi, masalan, mos lioldagi atomlar guruh-
larining hajmiy yoki mol ulushlari ishlatilsa, topologik indekslar
usulida formal kattaliklar —topologik indekslar ishlatiadi.

Topologik indekslar molekulyar strukturalaiining nazariy-graf
yoki nazariy-informatsion invariantlaridir.

0 ‘z-o‘zidan «kimyoviy birikma strukturasini ganday qilib bir
nechta sonlar yoki sonlar to‘plami bilan kodlashtirish mumkin?»
—degan muammo paydo bo‘ladi. Shunday qilish kerakki, bunda
ifodalashda buzUish bo'lImasUgi kerak, ya’ni har bir sonlar to‘p-
lamiga aniq molekulyar struktura aynan mos kelishi lozim, Molekula
strukturasini kodlashtiruvchi songa topologik indeks dejdladi.
Bugungi kungacha ham mazkur muammo oxirigacha yechilmagan,
ya’ni istalgan kimyoviy blrikmaning strukturasini ifodalash uchun
bir xil xarakterlovchi indekslar topilmagan.

Topologik indekslarni tuzishning ba’zi usullarini garaymliz.
Molekula topologik strukturasini kodlashtirish uchun graflar naza-
riyasi “ obyektlaraing topologik xossaiarini ifodalashga bagHsh-



liingan matematikamng bo‘linii keng go‘llaniiadi. Topologik xossalar
cho‘gquar va uiarni birlashtimvchi chiziglar (qovLirg‘alar) holida
berilishi miimkin. Vodorod atomiari o‘chiri.lgan. uglevodorod zanji-
rini kimyoviy graf sifatida garash mumkin. Molekulani bunday
berilishining mohiyati shundan iboratkl, bunda molekuianing bar-
cha metrik xossalari - atomlar orasidagi masofa va valent burchagi
tashiab yuboriladi, fagat alomiaming bog‘langanligi ifodalanadi,
ya’ni molekuianing fagat topologik xossasi garaladi. Nazariyaning
klassik variantida atomlar tipian va bog‘lar tiplari o‘rtasidagi farglar
hisobga olinmaydi. Bundan qat’i ifodalanish fagat to‘yingan
uglevodorodlar sinfini ifodaiashda qgolianilishga yaroqli.

Topologik indekslar nazariyaning zamonoviy variantlarida cho‘g-
gilar va qovurg‘alarga turli atomlar va bog‘lar Gpiga javob beruvchi
vazn berilish yoli bilan atomlar va bogiar tiplari orasidagi farglar
hisobga olinadi.

Topologik indekslar kimyoviy grafni songa aylantirish yo‘ii bilan
tuziladi. Ushbu kimyoviy grafni songa aylantirishlar indeksdan
indeksga o‘zgaradi.

Izopentan molekulasi misolida topologik indekslarni hisoblashni
garab chigamiz. Izopentanning kimyoviy grafi quyidagi ko‘rinishga
ega:

1 2 3 4
00— 00— 0— 0O

05

Grafni migdorjihatdan xarakterlash uchun u topologik mal-
ritsa koVinishida beriladi. Buni turli usullarda bajarish mumkin,
Topologik indeksiari tuzish amauyotida ikki tipdagi matritsa: masofa
matritsasi va qo‘shni matritsasi holida berilishi keng go‘Uaniladi.
Ular kimyoviy grafga mos keluvchi gator va ustunlardan iborat
kvadrat matritsaiardir. Matritsa gatori va ustunining ragami uning
cho'qqgisining ragamiga teng. Matritsadagi masofa D ning har gaysi
elementi i cho‘qqginiJ cho‘qgqi bilan birlashtiruvchi eng yaqin yo‘l
dijbilan belgilanuvchi qovurg‘alar soni bilan beriladi. Aralashtirish
matritsasi A elem.entlari i cho‘qqi qovurg‘alij cho”qqi bilan bog*-



langan yoki boglanmagan holda dobilan belgilanadigan giymatlari
birga yoki nolga teng bo‘ladi. 5-rasmda izopentan uchim mos
keladigan matritsalar ko'rsatilgan:

12345 12345
012 32 | 01000
10 12 1 2 10 10 1
210 12 3 010 10
32103 4 00100
21230 > 01000

5-rasm. Izopentan moiekulasinmg masofa (D) va aralashgan

Turli muaM lar mdekslarni ifodalashning har xil usullarini taklif
etishgan. Viner tomonidan birinchiiardan bo”ib taklif etilgan
topologik indekslar masofa matritsasi elementlari yig'indisining
yarim sifatida hisoblanadi, ya’ni:

W=ohd.y @)

D matritsa elementlari giymatlari (4) tenglama bo‘yi.cha
izopentan uchun hisoblansa W=18 ga teng.

Viner indeksi unchalik yuqori diskrimirlovchiiik xossasini

namoyon gilmaydi. Turli indekslar D va A matritsalaming u yoki

bu variantlaridan iborat. Masalan, D matritsaning o ‘rtacha kvadratik
masofasini anigl*h unchalik giyin emas:

. Gy 2
24
bunda gi D matritsadagi oralaridagi masofa di bo‘lgan cho‘qgiJar

juftiga mos keliivclii son.
Izopentan uchun mos ravishda:

4-P+4.22+2-3'
10
83

S= =1,949.



Shunga o ‘xshash indeksni boglagan matritsa uchun ham odsh
mumkin. Masalan, Barton tomonidan Kliritilgan indeks boglangan
matritsa barcha elementlarining yig‘indisidir, ya’ni:

Izopentan, uchun uning giymati 8 ga teng.

Bog‘langan matritsa va masofii matritsasi oddiy ifodaianganda
fagat u to‘yingan uglevodorodiarni ifodalash uchun yarogh. Shuning
uchun geteroatomliva karrali bog‘li birikmalarda topologik indeks-
larni hisoblash uchun formulani qo‘llash imkoniyatiarini ken-
gaytiruvchi yondoshuviar taklif etilgan. Bularga mos holdagi
matritsa elementlariga vaznlar kiritish yo‘li bilan erishiladi. Matritsa
diagonal komponentlarining vaznlari mos holdagi kimyoviy graf
berilgan cho*qqisini hosii giladigan atomning istalgan xususiy
xarakteristikasidan, masalan, ushbu element atomi yadrosining
zaryadidan kelib chiggan holda hisoblanadi, masofa matritsasining
diagonal bo‘lmagan elementlari vazni esa bog‘lanadigan atomlar va
bog‘lar tipi (oddiy, go‘sh, uch) ga bog'liq holda o‘rnatiladi.
Matritsaning shunday modifikatsiyasidan keyin indekslarni klassik
matritsa uchun hisoblashlarda ishlatiladigan formulalar yordamida
hisoblash mumkin.

Masofa va bog”iangan matritsalarga asoslangan topologik
indekslardan tashgari gator boshga Struktur deskriptorlar mavjud:
markazlashgan topologik indekslar, nazariy ” informatsion in-
dekslar, tarkibli indekslar va boshqalar. Organik birikmalarning
tuzilishini ifodalash uchun mavjud bolgan Struktur deskriptor-
larning xilma-xilligi ulaming ma’ium kamchiliklarga ega ekanligini
ko‘rsatadi. Birinchidan barcha topologik indekslar ¢miq sharoitlarda
ifodalanadi, ya’ni moiekulalar stiukturalarni bir xil ma’noda
ifodalash mumkin emas. Ikki.nchidan, ba’zi topologik indekslar va
fizik xossalar o ‘rtasida kuzatilgan yaxshi korreiyatsiya boshga xos-
saga o'tganda goniqgarsiz bo‘lishi mumkin. Shuning uchun ham
stmktur deskriptorlar usuliga asoslangan ko‘pgina zamonoviy
dasturlar tekshiriladigan birikma xarakteristikalarini ifodalash uchun
bir nechta xilma xil indekslarni tanlab oladi.



Aniq topologik indeks tanlanganidan keyin «struktura —xossa»
o'rtasidagi bog‘ligiiklami ifodalash indeks kattaligi yoki ulaming
to‘plamiari va mos holdagi xossaning miqdoriy giymatini boglovclii
regressiya tenglamasi koeffitsientlarini hisoblash yo‘li bilan amalga
oshiriladi. Regressiya tenglamasining ko ‘rinishi va uning parametr-
larini hisoblash algoritmi turlicha bo‘lishi mumkin. Masalan,
yugorida qaralgan gisqa kvadratlar usulidan passiv eksperiment
sxemasi bo'yicha foydalanish mumkin. Agar imkoniyat bo‘lsa
tajriba sharoiti magsadii o‘zgartiriladi, ya’ni topologik indeksining
giymati oldindan berilgan birikma tekshirilsa, u holda tajribalarni
rejalashtirishning biror usulidan foydalanish ma’noga ega boiadi.
Lekin bunday imkoniyat kamdan-kam hoilarda kuzatiladi. Shuning
uchun rejalashtirishning moslashgan usuli, xususan «sirpanuvchi
nazorat» usuli gollaniladi.

Uning mohiyati shundan iboratki, /-chi birikmadan uzoqglash-
tirilgan k biribnadan tashkil topgan o'rgatuvchi to‘plamdan iborat
bolib, tanlangan deskriptorlar to‘plami va regressiya funksiyasi
uchun koefdtsientlar topiladi. Ohngan model bo‘yicha noma’lum
moddaning xossasi, bashoratlanadi. Bunda bashoratlashning xatosi
yodda saglanadi. Ushbu bajariladigan ish tartibi tekshiriladigan birik-
nia molekulalar to'plamining har qaysisi uchun k marta tak-
rorlanadi.

Shunday qilib «sirpanuvchi» xatolar vektori shakllantiriladi. U
orgali korrelyatsiya koeffitsienti, adekvatlik dispersiyasi hisoblanadi
va bashoratlash samaradoriigi baholanadi.

Adaptatsiya (moslashuv) usullarining turli tumanligi neyron
turlari yordamida tajribaviy bog”ligUklanii ifodalovchi algoritm-
laming xilma xiiligidandir. Bugungi kunda bu usuUar kompyuter
kimyosida go'Uanilmoqda.

Shuni alohida qayd etish kerakki, topologik indekslar ularning
yuzakilikdan tashkil topganligidan ma’lum kamchiliklarga ega.
Tekshirishlarning boshlang‘ich bosqichlarida bu kamchilik emas,
balki uning ustunligidir.

Chuiiki u ko‘p hajmdagi tajribaviy malumotlami gayta ishlash
va birikmalarning eng istigboUi sinflarini tanlash imkoniyatini
beradi. 0 ~z-0"zidan topologik indekslar kimyoviy birikmalar biolo-



faoliyatini bashoratlash — QSAR nisbatini tuzish sohasida
hamma vaqt asosiy instrument boMib qoiaveradi. Shu bilan bir
gatorda tekshirilayotgan jarayormi ifodalovchi fizilcaviy nazariya-
ning paydo bo‘lishi tekshirilayotgan hodisalarai birikmaning aniq
fizik xarakteristikasi (molekula hajmi, geometrik xarakteristikalar
elektron zichlikning tagsimlanishi va h.k.) bilan bog‘lash ehtiyojini
paydo gildi. Modda fizik-kimyoviy xossasini struktur deskriptorlar
usulida hisoblash kvant-mexanikasi darajasida asosiashga ruxsat
beradi. Bugungi kunda kvant-kimyoviy hisoblashlarning ochig
bo‘lganligidan QSPR nisbatlarni tuzish uchun molekulyar
struktura deskriptorlari sifatida asosan kvant-kimyoviy usullarda
hisoblangan molekulyar xarakterisiikalar, masalan, atomlarda
xususiy zaiyadlarning targalishi ishlatiladi.

Yugorida bayon etilgan molekuiyar deskriptorlarni goMIlani-
lishiga asoslangan organik birikmalarning fizik-kimyovly xossalarini
hisoblashning empirik usullari kompyuter kimyosining turli nia-
salalarini yechish uchun qo'llaniiadigan ko'plab zamonaviy dasmriy
vositaiar paketlarida o‘z aksini topgan. Misoi tarigasida Chem
3D pakelining ushbu sohada gollanilish imkoniyatlarini kel-
tiramiz.

Chem3D dasturida struktur deskriptorlari usulida birikmalar-
ning fizik- kimyoviy xossalarini hisoblash uchun Chem3D Ultra
varianti CS Chem Pro bilan berilgan. Uning ishlatilishidan modeii
uch o'lchamli muharrir oynasida ifodalangan birikmaning quyidagi
fizik va termodinamik xossalarini hisobiash mumkin:

Boiling Point —normal atmosfera bosimida moddaning gaynash
temperaturas!, K;

Cntlcal Teiliperatiire —kritik gaynash teinperatura, K —undan
yugori temperuturada gaz su”oiglikka uning bosiniiga bogliq
bo‘lmagan holda o‘tmaydi;

Critical Pressure —Kkritik temperaturaga mos kehivchi bosim,
bar;

Critical Volume ~ kritik hajm, smVniol ~ Kiitiic temperatura
va bosimdagi moddaning hajmi;

Heat of Formation - 298,15 K va latm bosimdagi birikmaning
hosil bo‘lish issigligi, kkal/mol;



Heilry’s Law Constant — Geiiri gonuni konstanlasining
logarifmi;

Ideal Gas Thermal Capacity ~ bosim 1 atm va temperaUira
218,15 K dagi birikmaning ideal gaz holatidagi issiglik sigUmi
(J/mol);

LogP — n-oktan SW aralashmadagi ajralish koeffitsientining
logarifrai;

Melting Pomt — birikmaning 1 atm bosimdagi suyuglanish
iemperaturasi, K;

Molar Refractivity ~ molyar refraksiya indeksi, smVmoi;

Standard Gibbs Free Energy — 29845 K temperatura va 1
atm bosimdagi erkin Gibbs energiyasi, kj/mol;

Vapor Pressure ~ 25“C temperaturadagi birikma bug‘ining
bosimi, Pa;

Water Solubility — 25°C temperaturada suvda eruvchanlik,
mg/l

Hisoblashlar «Analyze»/«Computer Properties» menyusining
ilovasini goHab, amalga oshiriladi. Berilgan «Slass» va «Seiver»
maydoniarida teng holatda «All» opsiyasi o°‘rnatiigan bo‘hb,
«Property» ro‘yxatiga barcha xossalar va paketda mavjud bo‘lgan
barcha hisoblash usuilari kiiitiladi. Ushbu bobda garalgan usullar
bilan chegaralanish uchun «Server» maydonidagi ro'yxatdan
«Chem Prop Pro» giymati tanlanishi kerak. Shundan keyin «Add»
(Qo*shish) va «Remov» (0 ‘chirish) tugmalari yordamida «Selected
Properties» o>Tiasida tekshiriladigan modda uchun hisoblanadigan
xossaiari ro‘yxari shakllantiriladi.

Har gaysi xossa uchun «Parametrs» tugmasi yordamida usul
tanlanishi mumkin. JumJadan, «Best Estimate» (Eng yugori. baho)
yoki «Literature Values» (Adabiyotlar ma’iumotlari). Keying!
holatda xossalar hisobianmaydi, balki adabiyotlardagi ma’iumotlar
manbaalari asosida tuzilgan ma’iumotlar bazasidan tanlanadi.
Yuqorida gayd etilgan parametriarni hisoblash uchun ishlatilgan
usuliar hagidagi ma'lumotlar «Property» maydoniga «Full Repont»
giymati tanlanganda chiqariladi. Bunday holatda garaladigan
birikma uchun barcha hisoblangan natijalar va adabiyotlardagi
ma’iumotlar chigariladi.



Ba’zi moddalar inkrementlarini hisoblash uchun ishonchli
tajriba natijalari bo'Imagan tagdirda moddalarning mos holdagi
xossalarni hisoblashga kirishish tagiqlanadi. Ba’zi moddalar
uchun buning aksincha, turli mualUfiar tomonidan taklif etilgan
bir nechta inkrementiar to‘plamlari mavjud. Shuni alohida gayd
etish kerakki, Chem3D dasturida gabul gilinganidek, ushbu
usulning umumiy kamchiligi tahlil etiladigan birikma moie-
kulasidagi atomlar soni 100 dan ortiq boMmasligi kerak. Birikma
xossasining hisoblangan giymatlari «Message» oynasida chi-
gariladi.

Misol tarigasida izopentan uchun hisoblashning to‘Uqg hiso-
botini quyida keltiramiz:

Property Server: ChemPropPro
Parameters: N/lethod= Best Estimate
Full Report:

Kk kkkkkkkhhkhkhkhkhkkkkkkkkkkkkhkhhkkhkhkkhkkkkkkkkkkghkkkkkkkkkkkk ok ok ok k* *

Data from database
i**M**************M****M**********************M*****_*******_*
<Name of molecule>
Butane, 2-methyl-
2-Methylbutane
<Molecuiar formula>
C5H12
<CAS>
78-78-4
<Molecular weight>
72.1503
<Molar Refraction>
25.290
<Reference>
CRC Handbook of Chemistry and Physios, 65th ed.; Weast, R.C.,
Ed-:CRC:
Boca Raton, FL, 1984.



The molar refractivity was evaluated from refractive index, nD,molecular

weight, M, and density, d, by using the expression: MR = [(nD**2 - 1)/
(nD**2-r2)]{M/d)

<Entropy [cal/moi/K]>

82.090 at 25 C

<Reference>

Stull, D.R.;Westrum Jr., E.F.;Sinke, G.C.The Chemical Thermodynamics
of

Organic CompoundsJohn Wiley, New York1969,, 1.

<Heat of Formation [Kcal/mol]>

-36.700+-0.1 at25C

<Reference>

Pedley, J.B.;Rylance, J.Computer Analysed Thermochemical Data:
Organic and

Organometaliic CompoundsUniversity of Sussex, Brighton,
Englandl977,,1.

Estimation of logarithm of Partition Coefficient [n-Octanol/Water] Log(p)

Log{p)...... 2.50

St..deviation.: 0.47

by Crippen’s fragmentation: J.Chem.Inf. Comput. Sci.,27,21(1987).

Log(p)....... 2.42

St..deviation,: 0.49

by Viswanadhan's fragmentation:
J.Chem.inf.Comput.Sci.,29,163{ 1989).

Estimation using Broto's fragmentation method

Log(p)..eee.- 1 2.38

St..deviation.: 0,09

by Broto's method: Eur.J,Med.Chem.- Chim.Theor., 19,71(1984).

Estimation of Moiar Refractivity

MR ..o :25.45 [cm.cm.cm/mol]
St..deviation.: 1.27
by Crlppen’i?fragmentation: J.Chem.}nf.Comput.Sci., 27, 21 (1987).



MR :24.75 [cm.cm.cm/moi]

St.deviation.: 0.77

by Viswanadhan's fragmentation: J.Chem.inf.Comput.
Sci.,29.163(1989).

Estimation of Henry's Constant (H)

1, method: H =-1.721 iog[unitless|
Estimation of mean error..: 0.0620

2. method: H =-1.648 iog[unitle.ss]
Estimation of mean error..: 0.200

Estimation of the Bolling and Freezing points.

Normai Boiling Point [p=1atm]: 303.37 [K]

Standard Error: 20.400 [K]

Jobacic fragmentation method modified by S.E. Stein
Normai Boiiing Point [p=1atm]: 313.56 [K]

Standard Error: Error was not estimated.

Joback fragmentation method

Freezing Point ip=1atm]: 130.61 [K]

Standard Error: 25.000 [K]

Joback fragmentation method

Estimation of the; Critical properties.

_hkgkkhk | kg hhkkkgkkhhk kg gkghiyydokg Atk

*o¥ g 0

Criticai Temperature; 464.67 [K]
Standard Error; Error was not estimated.
Joback fragmentation method

Chtica! Pressure: 35.013 [bar]

Standard Error: Error was not estimated.
Joback fragmentation method

Critical Voiume: 309.50 [cm.crn.cm/moi]
Standard Error; Error was not estimated.
Joback fragmentation method

Estimation of the Thermodynamics properties
X A




Heat of Formation [T=298.15K, p=1atmj: --151,81 [kJ/mol]

Standard Error: Error was not estimated.

Joback fragmentation method

Gibbs Energy [T-298.15K, p==latm]: -11.220 [kJ/mol]

Standard Error: Error was not estimated.

Joback fragmentation method

Ideal gas thermal capacity for T" 298.15 [K] and p-latm: 120.95
[J/(mo!.K)]

Standard Error: Error was not estimated.

Joback fragmentation method

End of Text of Full Report



Vii. QSAR - STRUKTURA VA FAOLLIK 0 ‘RTASIDA
MIQDORIY 0 “ZAR0 BOG‘L!IQLIK

QSAR ” nima?

QSAR —ingliz tilidagi Quantitative Structure Activity
Relationships so‘zlariimig gisqartmasi bo‘lib, Struktura-Faollikning
miqdoriy nisbatini anglatadi.

Zamonaviy kimyo fanining eng rauhim vazifalaridan biri modda
tuzUishi bilan xossasi o”rtasidagi bog‘liglikm o ‘matishdir. Yangidan
sintez gilinmogqchi bo‘lgan organik birikmalar soni oshib bomioqgda.
Shnning uchun ham hali sintez gilinmagan yangi moddaning aniq
xossasini migdor jihatdan uning ma’lum fizik-kimyoviy xossalariga
asoslanib aytish (bashoratlash) eng dolzarb vazifadir.

Tarixan bularning barchasi modda stnikturasi bilan uning
xossalari orasidagi migdoriy bog'liglikni topish va bu bog‘hqglikni
miqdoriy ko‘rinishda, masalan, matematik tenglama ko‘rinishida
ifodalashdan boshiandi. Bu tenglama bir sonlar to‘plamining
(xossani ifodalovchi) boshga sonlar to ‘plami (stnikturani ifodalov-
chi) bilan bog'liglighii ifodalashi kerak. Xossani sonlar vositasida
ifodalash juda oson —qator moddalaming fiziologik faolliklarini
miqgdoriy o‘lchash mumkin. Kimyoviy birikmalarning tuzilishini
sonli ifodalash nisbatan giyin masala. Bugungi kunda kimyoviy
birikmalarning tuzilishini QSAR da sonli ifodaiashda kimyoviy
strukturalarning deskriptorlari deb ataluvchi kattalikiar ishlaitadi.

Deskriptor — organik birikma stmkturasini xarakterlovchi
parametr bo‘lib, uning o‘ziga xos tomoni shundan iboratki, u
berilgan strukturaning o‘ziga xos tomonini ifodaiaydi. Umuman
olganda deskriptor kimyoviy birikmaning stmktur formiilasidan
hisoblanuvchi istalgan son ~ molekulyar massa, alohida tipdagi
(masaian gibridlangan) atomlar, bog‘lar yoki guiuhiar soni,
molekulyar hajm, atomlardagi xususiy zaryadlar va boshqalar
bo”islii mumkin.



QSAR da fiziologik faollikni bashoratiashda asosan strukturaning
sterik, topologik p ‘ziga xosligi, elektron effektiar, liofilliklar asosida
hisoblangan deskriptor ishlatiladi. QSAR da topologik deskriptorlar
deb ataluvchi deskriptorlar muhim o‘rinni egallaydi. Struktur
deskriptorlar tekshiriladigan moddaning bionishon-molekula bilan
bog‘lanish mustalikamligini babolashda katta ahamiyat kasb etadi.
Elektron effektlar deskriptorlari birikmaning ionlanishi yoki qutbla-
nishini ifodalaydi. Liofillik deskriptorlari birikmaning yoglarda erish
xususiyatlarini baholashda, ya’ni dorivor moddaning hujayra
membranasi va boshga shu kabi biologik to‘siglardan o'tish
xususiyatini baholash imkonini beradi.

QSAR usulida struktura formulasi graflar nazariyasiga, ya’ni
ixtisoslashgan matematik apparat yordamiga tayanadi va matematik
graflar ko‘rinishda ifodalanadi. Graf ~ cho‘qqilar va tartibli yoki
tartibsiz cho‘qqgi'ar to‘plamlari (govurg‘a) shaklida berilgan
matematik obyelctdir. Graflar nazariyasi, graflar invariantlari deb
ataladigan kattaliklami hisoblash imkonini beradi. Ular 0 ‘z navbatida
deskriptorlar sifatida garaladi. Ular tekshiruvchilarning yuqori
potensial faollikka ega bo‘lgan noma’lum birikmalar tuzilishini
yasash ishlarini anchaga osonlashtiradi. Shunday gilib QSAR modeii
- bu matematik tenglama (model) bo‘Ub, uning yordamida bir
tomondan moddaning flziologik faolligini, ikkinchi tomondan esa
istalgan xossasini ifodalash mumkin. Boshgacha aytganda QSAR
—Dbu struktura va xossa o'rtasidagi miqdoriy nisbatdir.

QSAR metodologiyasi quyidagicha ishlaydi. Boshida tuziiishi
va fiziologik faolligi (tajribadan olingan giymatlar) anig boMgan
birikmalar ikki gismga: o‘rgatuvchi va testlovchi to'plamlarga
bo‘linadi.

Ushbu to‘plamlarda faollikni xarakterlovchi sonlar anig
strukturalarga mos keladi. Keyin deskriptorlar tanlanadi (bugungi
kunda yuzlab deskriptorlar o*lab toplgan, lekin ulardan foydalilari
sonogqligina; magbul deskriptorlarni tanlash bo‘yicha turlicha
yondoshuvlar mavjud). Keyingi bosgichda o ‘rgatuvchi to‘plamdan
foydaianib, faollikning modda uchun tanlangan deskriptorga
matematik bog‘ligligi (matematik tenglama tanlanadi) tuziladi va
natijada QSAR-tenglama olinadi.



QSAR tenglamasimng to‘g‘ri tuzllganligi testlovchi struktura
to ‘plaini biian tekshiiiJadi. Buning uchun dastlab testlovchi to'plam-
dagi tanlangan har gaysi struktura uchun deskriptorlar hisoblanadi,
keyin ular QSAR-tenglainaga go‘yilib, faollikning giymatlari
hisoblanadi va ular aniq tajribaviy natijalar bilan solishtiriladi. Agar
testlovchi to ‘plam bilan oiingan hisoblash natijalari tajribaviy natijiar
bilan mos kelsa (ruxsat etilgan xato chegarasida) u holda QSAR-
tenglamani yangi, hali sintez gilinmagan modda xossaiarini
bashoratlash uchun go”llash mumkin. QSAR usuli imkoniyatida
aniq faollikka ega bo‘lgan unchalik ko‘p bo'Imagan kimyoviy
birikmaiar bo‘la turib, kerakli strukturani (yoki modifikatsiyalash
uchun yo'nalishni ko‘rsatish) va shu bir gatorda tekshirishlar
doirasini keskin gisgartirish imkonini beradi.

Rivojlangan davlatlarda QSAR sohasidagi ishlar o'sib boruvchi
jadallikda olib borilmogda ” QSAR usullarining anig xossaga ega
bo‘lgan yangi birikmalarni yaratishda go”Uanihshi vaqt va resurslarni
keskin kamaytirishga va kerakli xossalarni namoyon giladigan
moddalarni magsadli sintez qilish imkonini beradi.

QSAR metodologiyasida masalalar to‘g‘ri va teskari ajratiladi.
QSAR ning to‘g'ri masalasi berilgan strukturaga qarab faollikni
bashoratlashdan iborat. QSAR ning teskari masalasi esa berilgan
giymatdagi faollikni namoyon qiladigan kimyoviy strukturani
tuzishdir.

Yuqorida gap biologik faollik hagida borayotganligi uchun
QSAR tushunchasi dorivor preparatlarni kompyuter modellash
(yoki dorilaming kompyuter dizayni) terminiga yaqgin. Shuning
uchun ham ingliz tilidagi adabiyotlarda Computer Aided Drug
Design termini, yoki gisqacha CADD —hisoblash usuilari majmuasi
(shu bilan bir gatorda QSAR usuilari ham) va moddalarning
maqsadli molekulyar dizayni uchun ishlatiladigan dasturlar
majmuasidir. Hozircha hisoblash dizayni hagida gapirishga erta,
chunki potensial dorilaming ko‘pgina xossalari bugungi kunda
tajriba yo'li bilan aniglanadi. Hisoblash usuilari siiatiy tabialni kasb
etadi. CADD (dorilaming kompyuter dizayni) ni CAMD (Com-
puter Aided Molecular Design) ~ kompyuterli molekulyar
dizaynning xususiy yo'nalishi deb garash mumkin.



Shunday qilib, kompyuterli molekulyar dizayn molekulyar
modeilash uchun go‘llanlladigan yondoshuvlar (usullar, dasturlar)
yig‘iridisidir. Keyingi o‘n “illlkda hisoblash usullarining eksponensial
rivojianishi asosan hisoblash manbaalarining quwati va ikkinchidan
turii usutiar va yondoshuvlaming oshishi bilan bog‘lig.

Hisobiash bioiogiyasi, bioinfonnatika sohalaridagi tadqigotlar
hamda predmetlararo hisoblash fanlari nisbatan yosh (sohaning
ayrim bolaJdari oyoqqa turish bosgichida). Rossiyada QSAR ning
targ'ibotchilaridan biri Moskva davlat universitcti kimyo fakulteti
organik kimyo kafedrasining akademik N.S.Zefirov boshchiligidagi
hisoblash kimyosi gunihidir. Bugungi kunga kelib galor ilmiy-
tadgigot institutiari va olly o‘quv yurtlari QSAR mavzusiga doir
ishlarni u yoki bu darajada boshgaiishmoqda. Bu borada O'zbekiston
FA 0 ‘simlik moddalar kimyosi insituti (rahbar prof.Shaxidayatov
X.M.) va Samarqgand davlat universitetida («Ushlanish kattaligi ~
xossa» 0°‘zaro bog‘ligiigi asosida) bajarilayotgan ishlarni misol sifatida
koVsatish mumkin.

Nazorat mvoUari

I. Struktura-Faollikning migdoriy nisbati — QSAR amaliy jihatdan nimani
heradi?

1 QSAR da ganday parametrlar ishiatiladi?

3. QSAR ning to g Ti va teskari masalalari nimadan iborat?

4. QSAR ning malum xossaga ega bo‘lgan moddalar sintezidagi ahamiyati
nimani beradi?

5. Molekulyar dizaynga izoh bering.



VIIT. HyperChem PROFESSIONAL DASTURIDA
HISOBLASHLAR

8.1. Molekulani poliempirik kvant-kimyoyiy
usulda hisoblash

Ishning maqgsadi: Hyper Chem dasturi yordamida mole-
kulaning singlet iiolatida MM-¥ molekulyar mexanik usulida
hamda MNDO usulida yarimempirik kvant-kimyoviy hisobiash-
lami o‘tkazish va olingan natijalarning kimyoviy nuqtai nazaridan
tahlili.

Ishning bajariiish tartibi.

1.Hyper Chem dasturini ishga tushurish.

Buning uchun «PUSK» tugmasi bosilib, menyudan
HyperChem Professional papkasi ochiladi va undan HyperChem
Professional fayli ishga tushiriladi.

2. Berilgan ko‘p atomli molekulani yasash.

Buning uchun dasturning ishchi oynasiga o‘gituvchi tomonidan
taklifetilgan geterosikUk molekula atomlarini quyidagi qoidaga rioya
etgan holda joylashtiring. Oldin uglerod atomlari (aromatik halga,
aromatik zanjirlar) undan keyin esa navbati bilan boshga gunih
atomlari (vodorod atomlaridan tashgari) qo‘yiladi. Atomlar oynaga
soat strelkasi bo'yicha kiritiladi. Atomlaming ragamianishi kom-
pyuter tomonidan avtomatik ravishda bajariladi. Molekula tuzilishini
dastur 05masiga kiritishni osonlashtirish uchun uni redin qog‘oziga
chizib ko‘ring.

Hyper Chem dasturining grafik qobiq vositasida molekulani
yasash oldingi ishlarda keltirilgan.

S.Vodorod atomlarini go”shish va molekula hoshlangMch
geometiryasini model tuzuvchi yordamida magbuliashtirish.

Tuzilgan model avtomatik ravishda vodorod atomlari qo‘shilishi
bilan elementlarning valentligi va atomlar o"rtasidagi o'matilgan
bog* tartibiga mos ravishda qayta tuziladi. Chizmaning noto‘g‘ri

hamda atomlararo masofa va valent bog‘larini to‘g'rilash uchun



BuU& menyusidan AdaS Model build buyrug'i laBlanadi. Buiida
ikki o‘lchamJi sxema uch o‘lchamliga ayiantirilishi mumkin. Agar
vodorod atomlari oynada aks ettiriknasa, u holda Display menyusi-
dan Shov hydrogens opsiyasini bekor gilish kerak.

Hyper Chem dasturidagi natijalarini kenga\ltmasi bilan
alohida nomda (masalan, Nitrobenzol.hin) sagiang.

File u:>enyusidan Stmr Log Mu tanlang. Faylga nom beriladi va
molekulyar mexanik hisoblash bayonnomasini yozishning toUqlik
darajasi Mechanics print level—9 o'matiadi.

5. Molekiilaai hisoblash.

BirincM usul: Molekulyar-mexanika usulida molekula geo-
metriyasini magbullashiirish.

Setup menyusidan molekulyar-mexanika usuli (MM+) (Mo-
lecular Mechanics) tanlanadi; tanlangan katakchaga «MM+»
o‘rnatiladi. Geometriyani magbullashtirish jarayoni Computer
menyusidan Geometry Optimizaton orgali ishga tushuriladi.

Magbullashtirish jarayoni tugagimda dastur ishchi oynasining
pastki. qatorida «Comerged-YES» yozuvi paydo bo'ladi va yoiqori*
dagi yozuv esa yo‘goladi.

Har ganday hisoblashlar tanlangan usulda bajarilib bo'lgamdan
keyin va yangi hisoblaslilarga kirishishdan oldin oiingan natijalar
fizik-kimyoviy nuqtai nazardan interpretatsiya gilinadi.

6. Molekulyar mexanik usulda hisoblash natijalarining
interpretatsiyasi

6.1. Molekula tuzilishiniog tahlili

Molekulyar koordinatalami hisoblash (bog' uzunligi, istalgan
atomlar rasidagi masofa, valent va qgirra burchaklari). Molekula
geometriyasini kvant-kimyoviy MNDO yarimempirik usulda mag-
buUashtirishga kirishishdan oldin molekulaning geometrik xarak-
teristikalarini (bog* uzunligi va valent burchagi), MM-f molekulyai'
mexanika usuli yordamida amalga oshirish davomida aniglab borish
maqgsadga muvofiq.

Eyper Chemda geometriya molekulasini olcha tartibi oldinda
yoziigan. Sizga berilgan birikma uchun 3 ta atomlararo masofa va
3 ta valent burchagini belgilab oling. Barcha aniglangan bog*



uzunligi (“A da) vavalent burchagi (gradus) bo‘yicha malumotlarni
holat gatoridan olib umumiy jadvaiga solishtirish uchun yozing.
Molekula geometriyasi bo‘yiclJia .MM+, MNBO usullari
yordamida hisoblangan natijalarni tajriba natijalari (Kimyoviy sxe-
malar yoki internetdan olingan) bilan solishtiring. Olib boriigan
hisoblashlarning anigligi hagida xulosa chigaring.

I-jadvai
Molekula tuziiisbi (Mitrobenzo! misolida)

0 ‘khanadigan 1 MM + MNDO -
xarakteristika j  hisoblash hisoMasls Tajrifea
i177 1,2.12 1,229
gq-c 1,343 1,405 1,385
1,103 1,091 1,095
c~c~cC, 1i18,2 119,27 us,i
121,0 120,46 120,3
01-N2-03 117,5 120,09 123,2

Jadvaidagi ma’lumotlardan bilish mumkinki, MKDO usulida
hisoblash anigligi bog* uzunligi uchun ~0,04A° ni, valent burchagi
uchun esa ~3~4” ni tashkil etadi.

Olingan manzarani molekulaning ko‘rinishi bilan Edit menyu-
sidagi Cope image (F9)ni go'llab nusxasini oling. Olingan tasvir
nusxasi buferiga joylashtiriladi. Uni har ganday matnli yoki grailk
muharrir (redacior)gdL olib go‘yish mumkin. Nusxasi olingan
tasvirni mos nom bilan (masalan, nitrobenzol.) o‘zingizmng ishchi
papkangizda sagiang.

Molekuladagi elementlar va ulaming ragamlarini ishchi oynada
ko‘rish uchun Display menyusidan Labels keyin esa Number yoki
Symbol tanlanadi.

Molekulani uch olchamli fazoda ifodalash uchun Display
meoyiisidan Rendering parametri tanlanadi.



1, log faylIni yopish.

File menyusidan Stop Log ni tanlang. Shii biian MM+ usuli
uchun inteipritatsiya tugaydi va shuning uchun MNDO usulida
hisoblashga o ‘tish mumkin.

Hisobiash natijalarini *.hit kengaytmasida alohida nom bilan
(masalan, mtrohenzoi-MM”Mi) ishchi papkangizda saglang.

S.Hisoblash protokoll log-fayini ishga tushuring.

Hie menyusidan Start Log tanianadi. Faylga nom beriladi va
kvant-kimyoviy hisoblashlar protokolini yozishning toliq darajasi
Quantum print level~9 o”matiladi.

%s.
S iC.
H
H
Rendering — Balls va Atomlari Atomlar belgilari
Cylinders ragamlangan go‘yilgan
molekuianing umumiy molekuianing molekuianing
ko‘rinishi umumiy ko‘rlnishi umumiy ko'rimshi

I~rasm. Nitrobeiizoi misolida moiekuiaQing ko'riidslii.

9. Molekulani hisoblash.

Ikkinchi usul: Molekula geometriyasini maqbullashtirish va
elelctron tuzilishini MNDO yarimempirik iisujda hisoblash.

Setup menyusidan Semi-empirical tanlanadi; oynaga MNDO
o‘rnatiladi (ill va undan yuqori davr elementlari uchun MNDO
o‘rnatiladi). Zarur bo'lganda Options tugmasi yordamida mos
ravishda zaryadning asosiy (Lowesi) yoki birinchi uyg'onish holati
(Next Lovest) o'rnatiladi.

Computer menyusidan Geometry Optimizotion buyrug‘i tanla-
nib geometriyani magbullashtirish ishga tushuriladi. Oynaning



pastida Conv= E&'S'yozuvi paydo bo'lishi bilan hisoblash jarayoni
tugaydi va yugqori blokirovkasi yo‘qoladi.

10, Yailmempirik usulda hisoblash natijalaiining inierpreiatsiyasi

10.1 Molekula tozilishining tahlili

Molekulyar koordinatalami hisoblash (bog‘ uzrunligi, istalgan
atomlar orasidagi masofa, valent va karralar burchaklari).

Molekulaning geometrik parametriari bilan javobni toldirishni
davom ettiring.

Keyingi interpretatsiya (10.2-10.10 bandlar) fagat MNDO usuli
uchun bajariladi. Chunki bu bandlar elektron tuzilishiga taaliugli.

10.2 Dipol momentini hisobiash va uniisg vekiori yo™nalishini
ifodalash.

Display menyusidan Show dipole moment tanlanib, dipol
momenti vektorining ifodalanishi go‘shiladi. Agar ushbu buyruqg
bajarilmasa (kui rang) u holda gaytadan molekulani hisoblashga
buyrug beriiadi. (Computer menyusidun Single Point). Dipol
momenti modullning giymatlari log-fayida keltiriladi.

Dipol mornenli

log-fayli fragmeniidao misoi

Dipole (Debyes) X y z Total
Point-Chg. 4,134 - 2,368 “ 0,000 4,764
sp Hybrid 0,419 0,240 - 0,000 0,483
pd Hybrid 0,000 0,000 0,000 0,000
Sum 4,553 - 2,608 ~ 0,000 5,247

Barcha qiymatlar Dcbay (D) biriigida berilgan

2-rasm. Dipol momentiDi hisoblashga doir misoUar.



Dipol moment yo”nalishini yaginroq garash uchtin moiekuiani
aylantirish instrumenti yordamida aylantirish yoki ko ‘rish massh-
tabini kattalashtirish lozim.

Keying! topshiriglarni bajarish uchun Edit"Copy imoge(F9)
foydalanib xossa graflk ifodasi yoki, molekula parametrlarini mos
nom bilan ishchi papkada saglasii uchun misxa olinadi.

10.3 Eruvchanliknt baholash.

Eaivchanlikni baholash moJekuja elektrik dipol momentini ma’-
lum erituvchilarning dipol mome.itlari (masalan, MCH20)=
-1,83D, M(CH30H “ 1,69D bilan solishtirish orgali amalga
oshiriladi.

Dipol momentlarining yaglnligiga garab moddaning qutbh yoki
qutbsiz erituvchilarda erishi haqid?. xulosa gilinadi.

Nitrobenzoining eruvchanligi’ii baholasliga misol nitrobenzol
dipol momentining giymati 5,25 D. Demak berilgan modda kuchJi
qutbli erituvcliilarda eriyd! yo>j o‘zi erituvchidir. Chuiiki molekula
katta dipol momentiga ega yani boshga misol sifatida CCIF3
molekulasi qaraladigan bo‘lsa unirif® elektrik dipol momenri 0,27
D ga teng, Demak molekula mos ravishda kuchsiz qutbli eritiiv-
chilarda eriydi.

10.4. Atomlarning zaryadlari, eiektrostatik potensial
xaritasl. va to‘ll.g zaryadlar zichllklarini hisoblash.

Atomlarnii® samarali zaryadlarining ekrandagi tasvirini chi-
garish uchun Display menyusidan Labels va keyin esa Change

buyruglari tanlanadi. -0 34 -0342
N 'OAS?
0.095

3-msm.

-0,077 Nitrobenzol
mokkulssi tashkit

0.076 eiuvcht

atomlarining

samarali zaryadi.



Atonilar atrofida zaryadlarning kuzatilgan tagsimlanish benzoii-
dagi vodorodning akseptor o'rinbosarga almashgandan keyingi
ta’sirini ko ‘rsatadi.

Elektrostatik potensiai tagsimotiismg tuzilishi va togiaslimagan
eiektron juftlarini ko'rish.

Buning uchun Computer menyusidan Plot Molecular graphs
tanlanadi. Oynada Electrostatic potensiai tanlanadi va ifodalash
usuli 3D yoki 2D o ‘raatiladi.

Keltirilgan rasm elektrostatik potensialning musbat va manfiy
sohalarida tagsimlanishini ko‘rsatadi.

4-rasm. Nitrobenzol molekuiasida elektrostatik potensiai (2 va 3D) va
zaryadning toMiq zichligini rasmiylashtirisbga misok

Elektrostatik potensialning musbat zaryadi yashil rang bilan
ifodalanadi. Kislorod atomidagi tenglashmagan eiektron jufti
sohasida elektrostatik potensiai manfiy. U siren (och binafsha)
rangida ifodalanadi. Bu esa, masalan, molekuianing erituvchi bilan
0 ‘zaro ta’siri hamda fikrlash imkoniyatini beradi. Ma’lumki kationlar
manfiy anionlar esa musbat potensiai sohasiga intiladi.

Masalan anilin (C6HsNIi) va nitroanilm (NH2-C6H4* N02)
solishtirilganida birinchi holatda azotda toglashmagan eiektron
jufti ko‘rinadi, nitroanilin holatida esa eiektron juftining xalga
ichiga nisbatan tortilgan bo'ladi. Shundan keyin Computer
menyusidan yana bir mari.a Plot Moleculare graphs tanlanadi.



Muloqgot oynasida Total Charge density va ifodalash usuh 2D
yoki 3D o‘matiladi.
Oynadagi tasvir mos nom biian ishchi papkada saqlanadi.
Molekulyar potensiallar tagsimoti rejimidan chigish uchun
sichgonchaning o°‘ng tugmasi bo‘sh joyga bosiladi.

10.5. Energetik sathlar dia.grammalarini tuzish, yuqori band
(YUBMO) va quyi bo‘sh (QVYMO) moiekaiyar orbitalarini
grafik Ifodalash

Energetik diagrammani olish uchun Computer menyusidan
Orbitals tanlanadi.

Noempirik (ab initio) hisoblashlardan fargli oTaroq bunda
barcha elektron tizimlar hisobga olinadi, yarimempirik usullarda
(masalan, MNDOQ) vaient yaqinlashuvi qo'llaniladi. Masalan F
atomini ifodalashda 9 ta elektrondan fagat 7 tasi hisobga olinadi.
Nitrobenzoldagi N, O va C atomlari uchun MNDO usuhda iiisob-
langanda Is elektronlar hisobga olinadi.

To‘lgan orbitallar nafagat rang (to‘lganlari yashil bo ‘shlari sariq)
bilan balki Leabels (v) belgisini qo'yishi bilan ham ajratiiadi.

YuBMO energiyasi QVMO energiyasi
(Ne23)7~10,312eV (Ne 24) = -1,221 eV.

5-rasm. Nitrobenzol MO xarakteristikasi va 2D fazodagi chegaralari.



oiingan molekulyar orbitaliaming grafik ifodasini olish uchun
oynada Orbitals buymgVidan MO ning kerakli ragami (Number)
tanlanadi. Bunda energetik daraja gizil rangga kiradi. Shundan
keyin tasvirning 2D yoki 3B oynasi oVnatiladi, PUt va OK
bosiladi.

YUTMO va QTMO da AO ning ulushiari (Nitrobenzol uchmi
Eigenvectors va Sigenvaieres(ev) seksiya fragmentlari) giymatlari
nolga teng bo‘lmaganlari berilgan (jadvalning haqiqiy o‘lchami
ancha katta).

Mol Orbita! 23VZMO 24NBMO
Eigeevaliae -iG,312 -1,221
Tip Orbita» Atom Ragaio
Pz N' 2 “ 0,00000 -0,30188
Pz 0 1 “0,00134 0,21777
Pz 0 3 0,00128 0,21781
Pz c 4 0,49900 0,36765
Pz c S 0,00010 -0,46746
Pz Cc 6 “0,49892 0,36775
Pz c 7 -0,50! U 0,18258
Pz c 8 -0.00013 ” 0,50831

Atom orbitallarida koeffisientlarning musbat giymatlari MO
da bog‘lovchi ulushni manfiy giymatlari esa bo‘shashtiruvchi
uluslini. beradi.

10.7, Moiekulaning nukieofil va elektrofil (donor-aksepior)
xossaiarini aiilglash

Molekula xossaiarini tanlash QVMO energiyasining giymati
bo‘yicha amalga oshiriladi; Agar ishora «+» bo‘lsa molekula
nukleoiil; ishora «--» bolsa elektrofiL



Nitrobenzol molekulasining nuMeofil va elektroSI xossalarini
aniqglasli misolida tushuntiramiz.

QVMO energiyasi = —1,22} ekv

KMBO energiyasi manfiy, shuning uchun nitrobenzol
elektroflldir. Kimyoviy reakslyalarda nukleofil elektronni bemalol
beradi, elektrofil esa bemalol gabul giiadi. Agar QVMO da eiektron
energiyasi musbat bo'lsa, bu degani bu joyda elektronning bolishi
energetik jihatdan foydasiz, ya’ni uyg‘otilishidan unga tushgan
energiya molekulani tark etishi mumldn. Shunday qilib, E qvmo <0
da molekula elektronlar band bo‘Imagan orbitaliga tusligan «begona»
eiektron unda qoladi. Chunki bu energetik jihatdan quiay, ya’ni
molekula eiektronJar donori bo‘ladi. Shuning uchun ham ikki.
molekuladan kompleks hosil bo‘llshida birinchi molekuiadan
ikkinchi molekulaga o'tkazilishining yetarli shartidir.

Eguwo 170, Egwo 2<0

10.8. Molekuianing qattigligi va yumshogligini aniglash

Molekuianing uyg'onish poiensiali quyidagi formula bilan
aniglanadi.

aE= Equmo™ Eyimbo.
Molekuianing gatiigligi quyidagi formula bilan hisoblanadi:
K ~ (Eqvr'lo~Eyumbo)/2.
Molekuianing yumshoqgligi uning gattigiigi bilan qujndagi nisbat
orgali boglangan:
S“1/(24, ya’ni S“ J(E g™o” Eyombo).

Agar YUBMO bilan QVMO o'rtasidagi energetik tirgish lekv
dan oshsa reagent gattig, agar YUBMO bilan QVMO o'rtasidagi
energetik tirgish lekv dan kichik bo‘lsa reagent yumshoq hisob-

Nitrobenzol molekulasining qattigiigi yoki yumsiiogligini
aniqlash.



Nitrobenzol molekulasida YUBMO va QVMO lar holaiiari
orasidagi faxq lekv dan katta. Shuning uchun ham. nitrobenzol
molekulasi gattiq elektofUdir.

Molekula gaitigligining migdoriy giymati.

1 — (Eqvmo~"Eyiumbo)/2 — ("~i,221 W ,372)/2 ™ 4,545 eV.

10.9. Molekalaning reaksion markazlari holatini
hisoblash

Qattiqg reagentlardagi asosi reaksion markazlaming holatlari
taxminan atomlardagi zaryadlar bilan aniglanadi. Buning uchun
Malliken bo'yicha tekshirilayotgan molekula atomlarida zaryadlar
tagsimoti keltirilishi lozim.

joaryadlar kattalikiari va ishoralari asosida kimyoviy reaksiyada
hujum qilinadigan yo‘nalishning eng katta ehtimoli hagida xuiosa
qlinadi.

Yumshog reagentlarda reaksion markazlaming holati elektron
zichliklar chegarasidan aniglanadi. A atomdagi elektron zichlik
chegarasi quyidagi formula bilan hisoblanadi.

A=2IC]J @
bunda Ci. ” A atomda markazlashgan AO bo‘yicha MO nukleofilda
YuBMO yoki elektrofilda QVMO ning chegaraviy bo‘lislii koef-
fisientlari.

/a kattaliklarini hisobiash va ular asosida eng ehtimoli katta
bo'lgan hujum yo‘nalishi hagida xuiosaga kefish mumkin.

Mugobil reaksion markazga reagent hujumini.ng yo‘nalishini
baholash uchun ulardagi zaryad kattalikiari (zaryad nazorati),
YUBMO yoki QVMO dagi (orbital iiazorati) AO koefiientiarining
kattalikiari va ishoralaridan foydalaniladi.

Reaksion markaz holatini aniglashga misol.

Qattig reagent sifatida nitrobenzol molekulasining reaksion
gobiliyati atomlardagi zaryadlar bilan aniglanadi.

Ato.miarda maksimal zaryadlarning tagsimlanishi quyi-
dagicha:



03 -0,342
02 -0,342
N1 0,487

Maksinial manfiy zaryad kislorod atomlarida.

Xulosa: kislorod atomlari elektrofil hujumining eng ektimolli
markazidir.

Tmii moddalaming reaksion gobiliyatlarini solishtirish uchun
chegaraviy orbittallar energiyalarining Eycbmo va Eqvmo qiymatlari
va ishoralarini bilish juda muhim. Qator aromatik va geterosiklik
birikmalarda nukleofil va elektrofil almashinish reaksiyalaiida zaryad
nazorati gollaniladi.

10.10. Tanlangan molekula spektrini modellashtirish va eng
ravshan tebraoishning xarakteristikalariini aniglash

Strukturasi MNDO usullarida tekshirilganidan keyin
tekshirilayotgan molekuladagi atomlaming tebranishlari atomlarning
koordinatalaridan foydalanib hisoblanadi.

Tebranish spektrini hisoblash Computer menyusidan Vibration,
Rotation HU tanlash orqgali araalga oshiriladi. Hisoblash oynaning
quyi gismida Calculating Vibrational Spectrum... yoki 100% yozuvi
paydo bolishi bilan tugaydi.

Tanlangan tebranish spektrini hisoblash vagti. elektron struktura
va muvozanatdagi geometriyani aniglash kabi molekula tuzilishining
murakkabligiga bog‘lig.

Tanlangan spektmi modellashtirish natijalarini ko‘rish Computer
menyusidan Vibrational Spectrum HU tanlash orgali amalga
oshiriladi. Keyin Vibrational Spectrum oynasida 3~4 ta engyorgin
normal tebranishlarni tanlang va faol chizigning ragami, va
chastotasi va yorqinligini gayd eting.

Chastota (sm“' da ) giymati log-fayl final gismida keltiriladi
(misolga go‘shing va Apply tugmasini bosing. Menyudagi Cancel
buyrug‘i bilan tebranish to”xtatiladi.

Barcha chastotalar musbatmi?

Manfiy chastotali.tebranishlarni tashkil etadi.



Nitrobenzol uchun model 1Q- spektriga misol {log—fayldan fragment)
======;===== ]R Spectrum

31 Normal Mode Frequency 1827.60 cm"“intensity 285.13387
28 Normal Mode Frequency 1605.93 intensity 221,70650

11 Normal Mode Frequency 726.64 Intensity 102.257

Dastlabki ikkita giymat NO va CN bog'larning valent tebranishlariga,
uchinchi guruhi esa molekuianing deformatsion tebranishiga taallugli.

10.11. Molekuianing energetik xarakterlstikalarini
I6g—fayldan go”shimcha kelttrish

Nitrobenzol uchun misol
ENERGIES AND GRADIENT

Total Energy - -35381.2387025 (kcai/mol)
Binding Energy —1503.6380795 (kcai/mol)
Isolated Atomic Energy = —33877.6006230 (kcal/mol)
Elektronic Eneigy ~ —150210.5977513 (kcai/mol)
Core-Core Intemction ” 114829.3590488 (kcal/mol)
Heat of Formation ~ 14.3299205 (kcal/moi)
Gradient ™ 0.0952986 (kcal/mol/Ang)

Log~faylni yopish

11. log-fayini yozish.

File menyusidan Stop Log HU tanlang.

Natijalarni ffypen Chem programmaning hin-faylida ishchi
papkada alohida nom ( masalan, nitrobenzol —MNDO. Hin) bilan
saglang.

12. Hisobotisi Word yoki OpenO”ce muharririda tayyorlash

Yugorida ko'rsatilgan misolga o‘xshab, MM-¥ va MNDO
usuilarida quyida keltirilganlaming biri uchun molekula geometrik,
eiektron tuzilishi, spektral xarakteristikalari va reaksion gobiliyat-
larini hisoblang.



Talabalarning yakka tartibda ishlashlari ucbun

molekulalar namunaiari:

Anilin Benzimidazol
Benztriazol Gisiidin
N-C~<"COOH
Indol Merkopto-amin-triazoi
SH
.7
"N

Bajarilgaji ish bo"yicha hisobot 3 gismdan iborat bo‘lib, ularda
quyidagi ma’iumotiar yoritilislii kerak:
1 MM+ (molekulyar mexanik) usullarida molekulaning dast-

iabki hisobi.

Merkaptotriazol
SH

N-
/ 'H
Imidazol-idin-tion

HN

Metil-
benztriazol

2. MNDO yarimempirik usulida jmagbuilaslitimh.

3. Hisob natijalarining interpretatsiyasi.
Hisobotga molekulyar geometriya bo'yicha ma’lumotlarni
go‘shing, barcha tasvirlarni keltiring va ulaming tagiga nomini

yozing, natijalarni keltiring.



8.2. Yariaaempirik usullarda hisoblash aEigliklarini
soUsMirish

Iskning magsadi: Ikki elektronU o‘zaro ta’sirni hisobga olmaslik
molekulaning asosiy geometrik, elektrik, spektroskopik va termo-
dinamik xossalariga ta’sirini turli yarimempirik usuUarda hi-
soblang.

Ushbu ishda keyingi ishlardagi kabi nioJekula strukturasini tu-
zish, hisob usulini tanlash va hisoblashlarni amalga oshirish tushirib
goidirilgan. Chunki ulaming barchasi 4.1-laboratoriya ishida batafsil
yoritilgan.

I-qgislm. Turli yarimemperik usuilarda hisoblash natijalarini
noempirik usul natijalari bilan solishtirish.

Laboratoriya isM bo‘yiclia topshirlglar.

1 0 ‘gituvchidan ikkitadan molekula oling. Ulardan biri qutbsiz
yoki kuchsiz qutbli molekula, ikkinchisi esa qutbh bo‘lsin,

2. Yaginlashishga asoslangan 4 ta yarimempirik usullarni
(CNDO, INDO, MNDO va AMI) tanlang.

Qutbsiz yoki kuchsiz 1) CHs-CHs, 2) CH,-CH,, 3) CgH”,
qufoli raolekiiMar 4) 5) Cfi,a, ) qH.ci,,

7) CO,, s) BHs, 9) CcClI,,

10) BCL
Tarkibida geteroatom 1) Hs0,, 2) (CH3),Co0, 3) HCOOH,
boTgan qutbli 4) CHsOH, 5) CHsNH-, s ) CHsCOOH,
moiekulalar. 7) (CHOjSO0, :) Ki-ICO:, 9) KSCN,

Jo) C,Ho

3 Tanlangan yarimempirik usullar yordamida har bir moleku-

lani magbullashtirish bilan to‘liq hisobini o‘tkazish va ishchi oynada
yoki log-fayl hisobotidan natijalarini aniglash:

—geometrik (bog‘lar uzunligi va valent burchaklari);

~ elektrik (atomlardagi zaryadlar va dipol momenti);

- spektral (IQ-tebranish chastotalan) xarakteristikalar;

~ hosil bo'lish issigiiklari (entalpiya).

Hisob natijalarini jadvalga gayd eting.



Atoialards” Dipol Tsbranish
< i : . ,H n
6033S "AB ABC zaryadlar momenti citastotasi

CNDO
INDO -
MNDO

AMI

4. Solishtirish asosida moiekiilaning u yoki bu xarakteristikalarim
hisoblash uchun tanlangan usullarning yarogliligi hagida xulosa
chigaring.

5. Olingan natijalarni STO 4-21G quyi bazalarida noempirik
abinitio usulida iiisoblash natijalari bilan soJishtiring.

If-gism. Hisob natijalarini tajribada aniglangan giymatlari biian
solishtiring.

Laboratoriya ishiga topshirigiar.

l. Gomoyadroli molekulalar uchun ionlanish potensiali (1)
elektronga moyillik (A) atomlararo muvozanatdagi masofa (R) va
dissotsiya energiyasini nisbatan anig baholovchi yarimemperik
usuilardan (CNDO, INDO, MNDO va AMI) birini anigiang.
Tajribada ropilgan natijalar 2-jadvalda keltirilgan.

2~jadval
Moickulaiiing tajribada aidgiangau giymatlari
NE 1 2 3 4 5 6 7 3 9 10
Molekula Li, c. N, 0, P P S, a, Br
1, ekv 154 51 124 156 121 157 111 94 115 10,7
A, ekv - 045 327 -180 045 308 059 167 238 222
R,A 0,74 267 124 110 121 141 189 189 199 2728

D,k.ka}./mol 103 24 143 225 iiS 37 16 101 57 46

Izoh: Molekulada MNDO yarimempirik usuli MNDO/d bilan AMI esa
PM3ga almashtiriladi.



Solishtirish natijalarini quyidagi Jadal asosida
rasmtykshtirishi mumkun

Usul Tajriba CNDO INOO MNDO AMI

l,Ekv
A, ekv
R,A’

D, kkai(moi)

2. Qaysi yarimempeiik usullarda (CNDO, INDO, MNDO va
PM) entalpiya Hf (hosil bo‘lish issighgi ) giymatini tajribada olingan
giymatga yagin hisoblashni aniglang. Ba’zi moddalarnmg tajribada
topilgan giymatlari 3-jadvalda keltirilgan

3-jadval
Molekulalar eotalpiyasining tajribaviy giymatiari
N 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Molekula LiH BeH, B,H, CH, NH, H,0 HF PH3 H,S HCI
AH,,
307 781 75 -203 -11 -57,8 -64,2 22 -48 -221
kkol/mol

3 Qaysi yarimemperik usullarda (CNDO, INDO, MNDO va

PM3) ikki atomli molekulaning dipol momentini tajribada anig-
langan giymatlarga yaqin ekanligini aniglang. Ba’zi molekulaiaiiling
dipol momentlari giymatlari 4-jadvalda keltirilgan.

4-jadval
Molekulalar dipol momcatlarioiog tajribada aniglangan
giymatlari
N 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Molekula BH CH NH HO HF HCI HBr HI CO CS

M D 058 089 149 198 183 108 0,78 038 0,11 196



5-jadvalda guruhlar bo‘yicha yo‘nalgan molekulalar dipol
momentiarining giymatlarini hisoblang ulanii tajribada aniglangan
giymatlar bilan solishtiiing.

Nima uchun guruhlar bo‘yicha baholash anigligi o‘zgaradi?

4. Olingan natijalarni solishtirish asosida tanlangan usulning
molekulani u yoki bu xarakteristikalarim hisoblashga yarogliligi
hagida xulosa chigaring.

5. Yugorida gayd etilgan xarakteristikalarai 6-31.G bilan bajaring.

5-jadval
Molekula dipol momentlariaiiig tajribaviy giymatlari
Ne 1 2
Molekula NH3 PH3 ASH3 H,0 H.S H"Se
/l. D 1,48 0,89 0,18 1,87 1,17 0,24
Ne 3 4

Molekula C3H, CHj-CH-CHj CH-OCH CH3CT CH~CI* CCI3H

H, D 0,09 0,364 0,78 1,83 1,62 1,01
Ne 5 6
Molekula CH.Br CBr,H Piridin Atseton Toluol
0 1,80 1,40 0,99 2,15 2,83 0,38

8.3. Siklik birikmalarda solishtirma bog‘ energiyasini
hisoblash

Ishning magsadi: Yarimemperik usullarda hisoblangan moleku-
ianing energetik xarakteristikalari va xossasiga polimerlanish dara-
jasining ta’sirini baholash.

Laboratoriya ishiga topshirigiar.

1 AM4- usuli yordamida to'liq magbullashtirish bilan quyidagi
C-C bog‘ning mustahkamligini anigiang: C2H2, C3H3, C5HS5,
C6Hé, c7H7, CsHs, coH9, CioHio Bitta C-H bog'ning bog‘lanish



energiyasini 100 kkal/moi ga teng deb gabul giling. Quyidagi
liollarni garang.

a) neytrai molekula; b)bir zaryadli anion

2. Geometriyani magbullashtirmasdan gaysi (C8, C20, C60,
CISC, C240, C540) C-C biryarim bog‘ining mnstahkamigi
yugoriligini CND® usulini goliab aniglang. Fuilirenlaming tay>'or
molekulyar strukturalarini \hin kengaytmali fayJlai*da o*qituvchidan

3. Siklik C3, C4, CS, C6, C7, C8, C9, CIO molekulalarini
yasang va PM 3 usuli yordamida gaysi siklda C-Cbog‘i mustahkam
ekanligini aniglang. Agar molekula energiyasi bog‘lar soniga bolinsa,
u holda mos ravishda molekuladagi bog‘ energiyasi olinadi.

4. i-3 topshirlglar uchun A-A bog‘ uzunligi o‘zgarishi bilan
A-A bog* energiyasi ganday o‘zgarishini baholang.

5. Quyidagi poiisikUk aromatik moiekulalar uchun CNDO
yarimempirik usulida geometriyani magbullashtirmasdan energetik
tirgish kengligini hisoblang.

CeHg, CiRHi2, CaH1S CMH18 CH

Tayyor molekulyar strukturaiami *.hin fayllarda o‘gituvchidan
oling.

8.4. Ikki atomli molekulalamiDg moiekuiyar orbitaiiari
sirametriyasini o‘rganish
ishning magsadi: Oddiy ikki atomli moiekulalar misolida MO
klassifikatsiyasini 0‘rganish.
Laboratoriya isiilariga lopshiriglar.

0 ‘gituvchi tomonidan berilgan ikki atomli gomoyadroli AA va
geteroyadroli moiekulalar uchun quyidagi topshiriglar bajariladi:

6-jadval
Gomovadroii oiolekiilaiar

N 1 2 3 4 5 6 7 s 9 10

Molekula Si, Li, C. 0. p. S Cl,



7-jadval
G/troyadroii iiicMekulaiar va molekulyar ioniar

N | 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Molekuia LiIF CN- NO“ BN BF LiCi BeO BC* CO CN'-

CN sian guaih, NO gumh va shunga o‘xshash neytral guruhlar
bir erkin valentli (toq sonli elektronli) va multipletli 2 ga teng
bo‘lgan begaror organik radikaldir. Shuning ucbun ham tanlangan
moddaiaming singlet holatini liisoblash qulay boiishl uchun za-
ryadlangan ioniar (CN-, NO- va x-3) olingan.

/. MNDO usulida kvant-kimyoviy hisoblashlarni o'tkazing: dipol
momentim aniglang, energetik diagrammasini tuzing va uning

2. Barcha valent MO larini —va tipidagi orbitallarga bo‘ling.

3. Istalgan 2 MO uchun gibrid orbitallar tipini aniglang, atom-
lardagi zaryadlar va atomlararo kimyoviy bog‘ tipini (kovalent,
qutbli, ion ) aniglang.

4. Energiyaning ishorasi va QVMO va YUBMO shaklidan mo-
lekulaning donoriik va akseptorlik xossalarini aniglang.

8.5. Molekulani noempirik kvant-kimyoviy usulda
hisoblash

Ishning magsadi: Hyper Chem dasturiar majmuasi yordamida
molekulani noempirik kvant-kimyoviy usulda hisoblash va olingan
natijalarning kimyoviy interpretatsiyasi.

ishning bajariiish tartibi.

1 Taklif etilgan molekulani tuzish.

Ushbu ishda molekulani noempirik usulda hisoblash ishlarini
etin, etanol misoiida olib boriladi (6-rasm.)

Natijalarni hin-fayl&a saglash.

2. Hisoblash protokoU log-faylini ishga tushurish.

File menyusidan Start—~Log tanlanadi. Faylga nom beriladi va
kvant-kimyoviy hisoblashlar protokolini to’ldirilish darajasi
o‘matiladi: Quantum’print level~9.



6-rasm. Etanoi molekulasi modellarl.

3. Ab-initio usulida noempirik hisoblashlar.

Ushbu ishda ST0-3G minimal bazisda boshlangich molekula
geometriyasini chegaralash bilan hisoblanadi. Setup menyusidan
abinitio tanlanadi; oynaga minimal basis o‘rnatiladi. Kerak bo‘lgan
hoilarda Options tugmasi yordamida mos ravishda o'rnatiladi. Teng
turgan holdagi parametrlar 7-rasmda ko*rsarilgan.

Computer menyusidan Geometriy Optimization buyrug‘i
tanlanib, geometric magbullashtirilishi biian hisob jarayom isbga
tushuriladi. 1015 atomidan iborat molekulani hisobiash Fintium
sinfidagi masliinada 10 minutdan ko'p vaqtni olishi mumkun.

kb ifijtio «nd :OFTOptions,

; Chargeand Spin d TS Nj
liotalcharge: . Jo —~1 Coniietgence lifiii: fle-006 | |
1 I iteration liffil 50 n
i :'Spin Paring-........
rHE A gy W AcemecneEne N
m8ingle Point Only.............. Iy
Paiariaghilities... I P Gradieni i

£ NP2 coretaHminclici| j
[ K 1 Cacelel 1

7-rasm. Noempirik hisoblashning bazis sharoitlari.
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Hisoblash bazisiniiig xarakteristikalaii.

C2H30H molekulasini STO-3G standart bazis to‘plamida
hisoblashdan ostov va valent AO ( ifodalash uchun 3 gause orbi-
tatarining cliizigii kombinatsiyasidan foydalaniladi. Shunday qilib
c2H50H molekulasini hisoblash uchun to‘liq bazis 62 primitiv
funksiyalaridan iborat:

2*C/\(3*(ISH3*(2/\3*/\))+ I*(K3*(IS)+3*(28+3*A)) _/\*H*(g*(ls) :::635

4. Molekula tuzilishinlng tahlili.

4.1. Noempirik usulda hisoblash natijalanning tahlili.

Molekulyar koordinataiami hisoblash (bog‘ uzunligi, valent va
girralar o'rtasidagi bog‘lar). Abinito usuli yordamida oiingan mole-
kula geometriyasi bo‘yicha ma’lumotlami tajribada oiingan katta-
liklar bilan (internetdagi kimyoviy sprovochiiiklardan foydalaning)
solishtiring. O ‘tkazilgan hisoblashlarninganigligi hagida xulosa
qgiling.

4.2. Molekuladagi bogiarning xossalari.

Bog‘ uzunligi, bog* tartibi, atomlarning valentliklarini shunday
kovalent va ionli birikmaiar bilan soUshtirib, tekshirilayotgan mo-
lekuladagi bogiarning kovalentlik, ionlilik darajalariga sifatjihatdan
baho berish mumkin.

4.3. Dipol momentini hisoblash va nning vektor yo”nalishini
ifodalash.

i 'laboratoriya ishidagi tartibda bajariladi.

4.4. Atomlarning samaraii zaryadlari, eiektrostatik potensial
kartasi va tolig zaryad zichligini hisoblash.

4.5. Energetik sohalar diagrammalarini tuzish, yuqori band
(YUBMO) va guyj vakant (QVMO) moiekuiyar orbltallarini ifoda-
lash.

4.6. Molekulaning nukleoRllik va elektrofillik xossaiarini aniqg-
lash.

4.7. Molekulaning qattigligi va yumsbogqiigini aniglash.

4.8. Molekulaning tebranish spektrlarini modellash va nisbatan
yorqin tebranishlar xarakteristikalarini aniglash.

Molekuladagi tebranishlaming valent yoki deformatsion tebra-
nishga tegishliiigini aniglash.



5. Log-faytini yopish.

File menyusidan Stop Log. Ni tanlang.

6, Word yoki Open Officl mufearnrida, hisobotni tayyorlash.

Molekuia geometriyasi bo‘yiclia ma’lumotlami (rasmlami)
go‘shing va ularga izohlar yozing, olingan natijalarni muhokama
giling.

Laboratoriya isMga topshirigiar.

Yuqorida keltirilgan misolga o‘xshab ab-initio usulida STO-
3G bazis to‘plamida geometrik struktura, elektron, spektral xarakte-
ristikalarini hisoblang hamda kimyoviy xossasi va reaksion
gobiliyatini qurishda keltirilgan biror modda uchun aniglang.

8.6. Noeinplnk usulda hisoblash anigligini
solishtirish

Ishning magsadi: Noempirik usulda tanlangan AO bazisining
molekulaning asosiy geometrik, eiektrik, spektral va termodinamik
Xossalarini hisoblash anigligiga ta'sirini baholash. Molekulyar
sistemalarini hisoblash uchun standart bazis to'plash. mezonlarini
aniglash.

¢"Qism. Abinitio noempirik usulida turli bahslardagi hisoblasii
natijalarini solishtirish.

1 Jadvaida keltirilgan birorta molekulani o'gituvchidan oling

N 1 2 3 4 5
Molekula CH, CCI&F CF ClI ca. CF,
6 7 8 9 10
Molekel £ SiH, CC1H CF3H CCIjFj CH”Ci

2. Abinitio usulining 6 bazis to’plamini tanlang (to’plam STO-
3G RHF, 3-2JG RHF, 3-2IG UHF, 3-21G RHF+MP2, 6-3IG
RHFf 6"J/C?**i?i/Fbazislardan tashkil topgan boMishi kerak).

Molekula geometriyasini magbuliashtirish bilan har ganday
tanlangan bazisda hisoblashlarni bajarib, natijalarni ekrandan oling
yoki log—faylga yozing.



~ geometrik (bog' uzunligi va valent burchagi);

— elektrik (atomlardagi zaryadlar, eiektron zichiigi va dipol
momenti);

“ spektral (tebranishntdg 1Q chastotasi) xarakteristikaiar.

4. Olingan natijalarni o‘zaro solishtiring.

5. Solishtlrishlar asosida har bir tanlangan bazis to‘plamim
molekuianing u yoki bu xarakteristikasini hisoblashga yarogliligi
haqgida xuiosa cliigaring.

Hisoblash natijalarini quyidagi jadvalda, to'ldiiiladi.

Atomdagi DipoS Tebramsh

<ABC . : .
momenti cliastotasi

STO-3G
3-21G RHF

3-21G UHF

3-210
RHF+MP2

6-3IG RHF

6-31G**RHF

Hisoblashlarda MP2 eiektron korrelyatsiyasini hisobga olib,
korrelyatsiya energiyasini (mutlag va umumiyga nisbatan%) ko‘r-
sating.

ll-gism. Tajriba naiijalari bilan hisob natijalarini solishtiring.

Laboratoriya isM iiclmE iopsiilriglar.

1 Noemperik usuilardan gaysi bazisda (ST0-3G RMF, J-
21G UHFj 6-31G REF) ionlanish potensiali (1), elektronga
moyilik energiyasi (A), atomlar orasidagi muvozanatdagi masofa
(R) va dissotsaisiya energiyasini (D) gomoyadroli molekulalar
uchun anigiang (hisoblash uchun m.olekulalar jadvalda kel-

tirilgan).



8-jadval

T/r 1 2 3 4 S 6 7 S 9 10
Molekula H, Li, c, N, - O, P, S. Cl, Br,
I, eV 154 51 124 156 121 157 11,1 94 115 10,7
A, eVv - 0,45 3,27 7180 045 3,08 059 167 238 2,22
R, A 0,74 2,67 124 110 121 141 189 189 j99 2,728

D, kkal/moi 103 24 143 225 il8 37 116 101 57 46
Oiingan natijalar quyidagi jadval ko'rmishida rasmiyJashtiriladi.

Usul Tajriba  STO-3G 3-21GRHF 3-21GUHF 6-31G RHF
I, ckv
A, ek?
R, "A

D, kkal/mol

8.7. Molekulyar oniish jarayosilarinl modellashtirisfe

IshiiiHg magsadi: Molekulyar struktura alohida konforma-
isiyalarining energetik xarakteristikalarini hisoblash.

Turli strukturalarini yasash:

a) fostinonitren — H2PN.

I H

\ /
/' \ p

i,2,3-diazafasfolen PN2C2H5



H.
AN
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\ /
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H \ / \
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MM+, FM3 usullarida va ST0-3G bazisini go‘Uab noempirik
sirt lokal minimumlarida potensial energiyani, tebranish chastotasi
va o‘tish holati energiyasini hasoblang. Berilgan molekulyar
konformatsiyaiarning geometriyasi magbullashtirilgandan keyingi

energetik bargarorligi hagida xulosalar chigaring.

B molekuia uchun

® fosforga bog‘langan vodorodni ftorga almashtirib;

e fosfor atomini almashtirib hisoblashlarni takrorlang.

8.8. Vodorod bog‘ini o‘rganish

isfeniing magsadi: Vodorod bog‘ining hosil bo‘lish mexanizmini
o‘rganish.

Laboratoriya sshiga topshirigiar.

Chumoli Mslotaning suv, H202, CH30H, NH3, HF, HNO3,
H3P0O4, H2S04, CHs=COCHKL CH2COOH lar bilan moleku-
lalararo assotsiaisiyalarining tuzilishini yasang. Uiar uchun geomet-
riya energiya va tebranish chastotalarini hisoblang. Hisoblashlarni
PM 3 va abinitio (ST0-3G) usullarini go‘Uab bajaring.

0]

8-rasm. Chumoli kislota
H O molekulasining strukturasi.



Vodorod bog‘ini hisobiash uchun chumoli Kkislotasi bilan
assotsiat hosil giladigan moiekuialar stnikturasi.

2.Yodorod 3~ . iS. Vodorod
1-Sot . 4. Ammiak
perokssd kisiota
H,0 H,o, NH3 HF
6. Nitrit. 7. Nitrat 8. Metan 9. SlLiliat 10, Atseton
kislota kislota kislota
H-ONO H-ONOj CH, H-O3SOH CH3* (C-0)“CH3

8.9, Molekuianing solvatlanisM va molekulyar
dmamikasisii o‘rganish

isliimg inagsadi: molekuianing eritmadagi issigiik xarakterim
modellaslitirish jarayonida uning konformatsion harakati hagida
ma’lumotiar olish,

Tshning bajarilish tartibi:

Molekulani yasang

1 Izoiyatsiyalangan strukturani hisoblash «Molekulyar mexa-
nika» hisoblash usulini o”matish (Setup-molecular Mechanics-
MM+) va ichki molekulyar ta’sirlarining potensiai energiyasini
(El) o‘lchash (Computer ~ Single Point).

Molekula geometriyasini magbullashtirish (Computer-Geomet-
ry Optinization ) bajariladi.

Molekula geometriyasini magbullashtirish (Computer-Geomet-
ry Optimization) bajariladi.

Potensiai energiyani minimallashtirish jarayonida molekula
konformatsiyasidagi o‘zgarish.lami kuzating. Molekula geomelriyasi
magbullashtirilganidan keyin potensiai energiyani (E2) olchang.
Struktiirani alohida faylda saglang.

Magbuliashtirilgan molekuianing izoiyatsiyalangan strukturasi
geometrik parametrlarini anigiang. Magbullashtirilgandan keyin
El va E" potensiai energiyalarga erishilgandagi olingan natijalarni
solishtiring. Molekulyar dinamika jarayonida molekula geometriya—
sining o'zgarishini nazorat gilish uchun bi?,iaiga girralar orasidagi



burchak va birorta bog‘ uziinligini bir nom bilan faylda sagiang.
Buning uchim tanlangan parametr boshlangandan Select menyu-
sidan Name Selection ni tanlang va nazorat gilinayotgan parametr
nom.ini yozing.

2. Erigan strukturani Msoblash.

Uch olchamii fazada (molekula oMchamlari) molekulaning
maksimal chiziqgii olchamiarini aniglang.

Suvli boksning (idishning) zaruriy minimal o‘ichamlarini
hisoblang. Buning uchun molekulaning olchamlariga 10°A dan
(har gaysi tomondan SOMA dan) go‘shing.

Suvli boksni berish uchun Setup menyusidan Periodio Bax ni
tanlang. Yagin suv molekulalari bilan erigan modda orasidagi masofa
2,7°A ga teng deb gabul gilingan.

Sistemaning potensial energiyasini minimallashtirin. Erigan
strukturaning magbullashtirish natijalarini alohida faylda sag-
iang.

Molekula maqgbullashtirilgan erigan strukturasi geometrik
parametrlarini olchang «suv-molekula» sistemasida o‘zaro ta’siming
to* energiyasini (E3J o‘lcliang.

Molekulani belgilang va uni ajratib olib, «suv-suv» 0"zaro
ta’sirning energiyasini (£4) o‘ichang.

(Computer menyusidan Single Point)

Edit menyusidan Undo tugmasini bosing, sistemani toliq
tiklaydi (yoki saglangan faylni oching).

Molekulani belgilang Select—-Complement buyrug‘i yordamida
suv molekulalarini belgilang va ulami o‘chiring. Molekulalararo
o‘zaro ta’sir energiyasini (Es) bilan solishtiring. To'liq sistemani
iiklang.

Molekulaning suvli muhit bilan o‘zaro ta’sirlashish energiyasini
E=E3 “ E4~E5 formula bo‘yicha hisoblang.

Molekulaning suvi rauhit bilan o‘zaro ta’sirlashishmng energe-
tik jihatdan qulay yoki qulaymasligi hagida xulosa chigaring.

3. Molekulyar dinaniikani hisoblash.

Molekulyar dinamika usul parametrlarini (9-rasmga garang)
go'llab molekulaning suvli eritmalardagi issiglik harakatini model-
lashtirishni amalga oshiring.
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9-rasm. Molekulyar dinamika parametrlarini o ‘rnatish.

Molecular Dynamics Averages mulogot buymg‘i yordamida
bog‘ligliklarni (oldindan girralar orasidagi burchak va bog* uzunligi
ko‘rinishida saglangan B« Bpat, Eor) o‘rtacha giymatini oUsh va
ifodalash uchun ma’lumotiami belgilang.

Dinamjk hisoblashlardan keyin sistema yangi minimal ener-
giyasini (E6) aniglash uchun sistema geometriyasini qaytadan
magbuUashtiring.

Magbul konformatsiyaga ertshilganligini tahiil eting.

Chiqgish fayli CSV fayli yordamida Excel dasturi yordamida
konformatsion parametrlarning vaqgtinchalik bog'ligliklari grafik-
larini tuzing.

Laboratoriya ishiga topshirigiar.

Yugorida qgayd etilgan reja asosida o‘gituvchi tomonidan berilgan
molekula uchun hisoblashlanii o‘tkazing.

Solvatlanish va molekulyar dinamik hisoblashlar uchun
molekulalar:



[. Chsissoti 2. Vodorod 3. Oriofosfat

4. Ammiak S. Metafiol
kislota peroksid ktsiota
H-(C=0-0H H-O"PIOH)” NH3 CH3OH
6. NiLrit y.Nitrat 8. Etanoi 9. Sulfat 10. Atseton
kislota kislota kislota

H-ONO H-ONOj C,H,OH H-03S0H CH3~(C=0)"CH3

Hisobotning mazmuni.

Molekuianing magbullasbtiriiishdan oldin, vakuumda, suvda
va isitiigandan keyingi magbuliashtirilgan fazoviy strukturalari
ifodalangan 4 ta rasm.

Molekula vakuumdagi dastlabki konformatsiyasi potensiai ener-
giyasining giymati (E2), sistemaning suvda magbullashtirilgandan
keyingi (E3 va molekulyar dinamika o‘tkazilgandan keyingi (Ei,)
energiyalari giymatlari. Molekuianing suv muhiti bilan o'zaro
la’sirlashish energiyasi hisoboti.

Konformatsiya parametxlarining molekulyar dinamikani model-
iashtirish vagtiga bog‘liglik grafiklari.

8.10. Sirt potensiai energiyasiul tuzish

ishning magsadi: Sirt potensiai energiyasi grafiklarining tah-
lilidan birikmaning muvozanatdagi geometriyasi parametrlari va
bog‘lar energiyalarini aniglash.

Laboratoriya ishiga topshirigiar.

1 Suv molekulasi uchun sirt potensiai energiyasining bir
o‘lchamli gismini PM3 usulida tuzing va bog‘ uzunligi R(0” H)
va bog‘ burchagi (<HOH) ning muvozanatdagi giymatlarini anig-
iang. Bog‘ uzunligini 0‘zgartirish oralig‘i, burchak va gadam
o'zgarishlarining giymatlarini o‘zingiz tajribada aniglangan bog*
uzunligi R(OH)-1.9572A va burchak < HOH=104,5“ ga teng
ekanligidan. kelib chiggan holda tanlang.

2. Suv molekulasining magbul geometriyasini izlash. ikki o‘l-
chamli sirt potensiai energiyasida minimum energiyaning joyla—
shishini aniglash.



Suv molekulasi energiyasim (to‘liq magbullashtirishsiz) bog*
uziinligi O-H va burchak HOH giymatlarini jadvaida keltiiilgandek
go‘lda kiritib hisoblang.

Bog' uzunligi va burchagi giymatlarini o‘zgartiiib, 9—jadvaining
kataklarini to‘ldiring.

9-jadval
Suv molekulasi energiyasi
Bog" iiziicMgi,
0,940 0,945 0,950 0,955 0,960

Barchak, ° 1025

103,0
103.5
104,0

1045

3, 1, 2-bandlardagi aniallami quyidagi moiekulalar uchun amalge
oshiring.

Metanol Metan Arniak Kaibanat Etan Bor gidi‘at
angidirid
Vodorod Atsitelin  Ditsilenin Formaidigid  Uglerod Bor xlorid
snlifid sulfide

*siit potensial energiyasini tuzish uchun bog‘ uzunUgi va bog*‘ burchagini
o‘gituvchi bilan tanlang.

Oiingan natijalarni Excel jadvaiiga kiriting va ulardan foydalanib
hajmiy diagramma tuzing. Maksimum nuqtasini ko‘rsatiiig va imi
bog* uzunligi R(OH) va bog* burchagining (<HOH) muvozanatdagi
gaysi giymatlariga mos kelishinl aniglang. Ushbu nugtadan u yoki
bu tomonga siljish energiyaning oshishiga olib kelish yoki kelmas-
ligiga, ya’'ni niigtaning statsionar emasligiga e’tibomi garating.



8.11. Elektron spektral va qo”zg™algan
hoiatlami hisobiash

isliRiwg inagsadi: Asosiy va qo‘zg‘algan holatdagi muvozanatdagi
geometriya parametrlarini fargiarni aniglash, uyg‘onish energiyasini
(vertikal va adiabatik) aniglash va eiektron o4ishlar spektrlarini
tahiil etish.

7.5-laboratoriya ishida keltirilgan molekulalar asosida quyidagi
vazifani bajaring.

Laboratorlya ishiga topshirigiar.

1 7.5-laboratoriya ishidagi molekulani nhoempirik usulda tahitl
etishning davomi sifatida qo‘zg‘algan holatdagi molekula geomet-
riyasini hisoblang. Molekula qo‘zg‘algan holatining parametrlarining
o‘matish uchun multipletlikni 3 ga teng ya’ni triplet holat deb
oling. (uchun Xertri-Fok usulini «chegarasizrga 0‘zgartirish talab
etiladi). Vertikal energiyani hisoblash uchun uyg‘onish energiyasi
molekula geometriyasi magbullashtiriimasdan hisoblash bajariladi.

Adiabatik energiyani hisoblash uchun go‘zg‘alishni to‘liq geo-
metriyani magbullashtirish bilan bajaring (Single Point-buyrugM).
Har ikkala go‘zg‘alish energiyasini solishtiring va ular orasidagi
fargni tushuntirdig.

2. Ko'p konfiguratsiyali o‘zaro ta’siriar usuli (Single Point C1)
yordamida o4ishlarning eiektron spektrlarini hisoblang.

Eluzonic Spectn.mi diagrammasi tahlilidan eng kichik energetik
o‘tish energiyasini (nm va ekv da) anigiang. Ushbu o4ish]arning
tabiatini (singlet yoki triplet) anigiang

*Elektron yutulish spektrlarini tahlilidan molekuianing OPTIK
faoUigini anigiang.

S.12. Atomlaroing eiektron tuziiisM

Isliiiiug Méagsadl: Noempirik Xertri-Fok usulida atomlarning
eiektron konfiguratsiyani aniglash.

Laboratoriya ishiga topshirigiar,

RHF/6-31G" UHF/6-3iG" UHF MP2/6-31G=" usuilarida
quyidagilarni hisoblang.



a. to‘lig va elekixon energiyasi;

b. birlamchi ionlanish potensialiar;

c. elektronga moyulik;

d. atomlarning har bir elektroniga to‘g‘ri keladigan elektron
korrelyatsiyasini (MP2) baholang;

e. atomlarning elektron konfiguratsiyasi va asosiy holatining
termalarini aniglang;

Ko'rsatma: Birlamchi ionlaming potensiali elektronga moyilligi
a) Kupmans nazariyasi va b) Xatri-Fok yaginlashuvini gollab,
neytral va zaryadlangan sistemalar energiyalar fargini liisoblashdan
topiladi.

Natijalarni tajribaviy ma’iumotlar bilan solishtiring. U yoki bu
usulning atom elektron tuzUishini ifodalash uchun yaroqliligi hagida
xulosa chigaring.

Topshiriglar variaf3tlari.

i 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Li Be B C N 0 F Ne Na Mg
1 12 13 14 15 16 17 18 19 20
Al S At ca Br

8.13. Ikki atomli moiekulalaming eiektron
tuzilishi

Ishning magsadi: Yarimemperik PM va noemperik Xartri-Fok
usullarida oddiy ikki atomli gomo va geteroyadroli moiekulalaming
elektron konfigui-atsiyalari va tuzilishlarini aniglang.

Laboratoriya istiiga topshiriglar.

RHF MP2, UHF PM3, UHF/6-31G*, UHF MP2/6-31G*
usuUarida quyidagilami hisoblang:

a. tolig va elektron energiyasi;

b. orbitallar energiyasi;

c. birlamchi ionlanish energiyasi va elektronga moyillik;

d. muvozanatdagi masofa;

e. boglanish energiyasi;



f. atomJaniing har bir eleklroniga to‘g‘ri keiadigan elektron
korrelyatsiyani bajiolang.

Ko‘rsatma: Birlamciii ionlaming potensiali elektronga moyillik
a) Kupmans nazariyasi va b) Xatri-Fok yaginlashuvini qo‘liab
neytral va zaryadlangan sistemalar energiyalar fargini hisoblashdan
topiladi.

Molekula va uning ioni bir xil yaginlashuvda hisoblanishiga
e’tibomi garating.

Natijalarni tajribaviy ra’lumotlar bilan solishtiring. U yoki bu
usulning atora elektron tuzilishhii ifodalash uchun yaroqgliligi hagida
Xulosa chigaring.

Sizga berilgan molekula uchun alohida atomlarda orbitallar
energiyalari giymatlaridan foydaianib yopiq gobiqu va Xartri-Fok
yaginlashuvi bilan chegaralangan molekulyar sistema uchun mole-
kulyar diagram.mada mos ravishda orbital sathlarining holatini
aniglang.

Molekula energetik sath egri chizigUning muvozanatdagi
masofani katta va kichik tomonga 20% ga o'zgartirilgandagi holatini
tekshiring.

Topshirigiar variantlari.

Gomoyadrol molekulalar

1 2 3 4 5
Cl,, Cl,- S,, s/ cv N,, N,/
6 7 S 9 10
Mgj, Sij.

1 12 13 14 15
B, 9’ Ne2, Ne2+ Na,,

16 17 18 19 20

Ar” A-rj— K,, \V4 CaA' Ge/\’ Ge/\u BI”\, Br/\u



1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
CO NO FO CHO SiO PN SO NaF LiO CF
ii 12 13 14 15 16 17 18 19 20

liF BeO BN UC BeF AIO CS BP NaO  LiCl



IXXHEMOFFICE DASTURI BILAN ISHLASH

9.1. ChemoMce/Chem3D dasturi bilau Ishlashning
asosiy ko™nikmalari

Isbsmg magsadi. Dasturiaming interfeysiaridan foydalanishni
o'rganish.

ishai bajarisliga Mrlshish uchun nazorat savollari.

1 Qanday qilib gattiq diskda berilgan nomdagi papka yara—
tiladi?

2. Berilgan papkada ganday qilib fayl saglanadi? Fayl ganday
gayta nomlanadi? Fayldan ganday nusxa ko‘chiriladi? Fayl ganday
o‘chiriladi?

3. Fayl (papka) ganday ochiladi?

Ishning borishi.

L Chem3D dasturi bilan ishlash.

Dasturning ishchi oynasi ganday ochiladi?

Buning uchun «Ishga tushir» («Pusk») menyusidan. Dasturlar
(Fr&gmmmi) zakladkasi, keyin esa ChemOJ3ce papkasi tanlanadi.
Undan esa Chem3D zakladkasi tanlanadi.

Dastuming grafik interfeysi (I-rasm) foydalanuvchi uchun
hisoblashlarni juda qulay va ko‘rgazmali bo‘lishini ta’minlaydi.
Dastur interfeysi molekulani ifodalash uchun oyna, menyu va
buyruglar gatorlari hamda turli instrumentlar to'plamidan
iborat.

Model oynasi vazifasini ishchi fazo tashki etib, unda moleku-
ianing modellashtirUishi amalga oshirUadi. Bu fazo nafagat mole-
kulani ifodalovchi oynadan iborat bo'lishidan tashgari gatorning
holati va aylanish yo‘lagini ham o‘z ichiga oigan. Model haqgidagi
tegishli ma’lumotlar uiarni chigarish uchun moljalJlangan oynaga
chiqariladi. Quyida modellaming oyna elementlari go'llaniladigan
masaianing tiplari jadval shakiida keltiriladi.



Element

Model oynasi

Satming holati

Aylanisli yo‘kk-
iari (paneS)

Oyna saria™asi

Satr menyusi

Tiishuncfaa

Ishchi fazo —mida modeining tasviri kh'itiladi, Uizish va
o'zgartirish jarayonlarl amalga oshiriladi. Modehiing ganday
yoyilgan va uning masshtabiga garamasdan dekart sistemasi
koordinatasining hisob boshlanish nuqtasi (0,0,0) oyna
niarkazigajoyiaslitiriiadi. Dekart koordinata sistemasining
o'glari model oynasiga nisbatan harakalsiz qoiadi.

Berilgan modeining faol chegaralari va modeining
yashiringan atomlari hagidagi ma’lumotlami aks ettiradi.

Qaysi atomajratib, belgilanganiga bog'lig holda turli o'glar
atrofida aylanishlarni amalga oshiradi.
Model saglangan fayl nomini aks ettiradi

Modei bilan amalga oshiriiishi mumkin boMgan operatsiyaiar
menyusidan tashkil topgan.

| Oynit s8rio>faasi J ° . N\
T dREARRR LY

E 3
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]-rasm. Chem3D dasturming grafik interfeysi.
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Masshtablash paneli modelning o'lchamlarini o‘zga.rtirish
imkonijii beradi.

Masshtablash paoell Tushnntirish
eicmentlari
Kichraytirish g Masshtabni kichiklashtiradi.U bir marta

bosilsa, rnashtab 10 % gakichiklasliadi.

Kattalashtirish Q Masshtabni kattalashtiradi. U bir marta bosilsa,
rnashtab 10 % ga kattalashadi.

Modeini tuzish uchun instrumentlar to‘plami modellarni tuzish
va ularni boshqgarish imkonini beradi.

1. Modeln! tuzish

Yangi modeini yaratish uchun Fayi (File) men3Tasidan Yarat
~ Sozdat (New model) tanlanadi. Keyin to‘g‘ridan-to‘g‘ri modeini
tuzishga kirishiJadi. Misol sifatida atseton molekulasi modelini tuzish
tartibi amalga oshiriladi.

1 Modelning uglerodli asosini yaratish.

Birinchi gadamda modelning uglerodli asosi yaratiladi. Buning
uchun bogUamiyaratish instrumentidan foydalanib, bog* yaratiladi.
Ushbu instrument go‘llanilganda fagat uglerod-uglerod bog‘i
yaratiladi.

Buning uchun bir bog‘ [\ instrumenti bosiladi va oynada uni
istalgan yo'nalish bo‘yicha uzaytirib (sichgoncha knopkasi bilan
oyna maydoni bo”icha bosiladi va uning chap tomondagi tugmasi
bosilgan holda istalgan tomonga tortiladi va go'yib yuboriladi) bog'
chiziladi. Modelga yana bogiami go‘shish uchun boglar instru-
mentlari paneHdan kej-akli bog" instrumenti tanlanadi. Maydondagi
model gaysi atomiga bog‘ go”shiladigan bo'lsa, u tanlanadi.
Sichgoncha chap tugmachasi bosilgan holda bog‘ kerakli nugtagacha
cho'ziladi. Shundan keyin bosib turilgan tugmacha go‘yib
yuboriladi. Standart to‘g‘rilangan hoiatlarda uglerod atomlari paydo
bolishi bilan uglerod atomining gibridianish darajasiga mos ravishda
avtomatik ravishda vodorod atomlari modelga qo‘sliiladi.



-«

J-gadam 2~gadam
2. Modelga geteroatomlami kiritish

MolekuiaBjjig uglerod asosi yaratilgandan Iceyin unga geteroa-
tomlarni kiritib, modeini o‘zgartirish mumkin. Modelga geteroa-
tomni kiritish uchun quyidagi usuldan foydalanish mumkin:

Bidnchidan bog‘lar yaratish instrumentining qo‘shimcha bog'i
yaratiladi (3-, 4-gadam). Undan keyin instrumentlar to‘plaraidan
atomlar tipini berish instrumenti tanlanadi va uning o‘rniga
geteroatom almashtiriladigan atom bo‘yicha bosiladi (5-gadam).
Shundan keyin tekstni kiritish uchun o'chib yonadigan kursorli
katak (yacheyka) paydo bo‘ladi. Ushbu katakka geteroatomning
belgisi teriladi, shundan keyin klaviaturaning Enter kiavishi bosiladi.
Natijada tanlangan uglerod (yoki vodorod) atomi geteroatomga
almashtiriladi.

J-gadam 4-A¢Am



5-aadam 6~gadam

3. Qo’shiiiicha funksiyaiar

Modeidagi ortigcha eiementlami instrumentiar paneiidagi ke-
rakli tugmachani modeining keraksiz gismiga bosish orgaii amalga
oshiriladi. Modeining ma’ium qismini ajratish uchun ajratish
instrumentidan foydalaniladi.

Molekulaga (masalan, svitterionlar uchun) zaryad qo'yish
uchxm quyidagi ikki usuldan foydalanish mumkin:

—  tekstinstrumeniiaanfoydaianib. Zaryad go'yiHslii lozim bo‘lgan
atom ustiga ko'rsatkich bosiladi va klaviaturada «+» yoki «— teriladi.
Terilgan zaryad keyingi hisoblashlar uchun dastur tomonidan
avtomatik holda gayd etiladi

“ Kalit sozlarni qoilah. MOPAC menyusidan Bnergiyani
minimailashtirish —Minimizatsiya Energii (Minimize Energy)
tanlanadi. Keyin Umumiy — Obshee (General ) menyudauy Qo™
shimcha kalit sozlar ~ Dopolnitelnie klyuchevie slova (Additional
Keywords) katagiga CHARGE—a kalit sozi teriladi. Bunda n musbat
yoki maniiy zaryadga javob beradi {-2, -1, +1, +2 va h.z.).

Ikkala usulda ohngan zaiyadning tagsimlanishi bir xil bolmasligi
ham nuimkinligini alohida ta’kidlash lozim.



3. Kvaflt-kimyoviy hisoblashlar. MOPAC

MOPAC dasturi turli molekulalarda yarimempirik hisob-
lashlar uchun mo‘ljallangan. Dastur qo‘llaniiishi bo'yicha che-
garaga ega, Chunki unda 250 ta og‘ir atomlarning kerakli para-
metrlari mavjud.

Quyida bajariladigan hisobiashlarning ish tartibi avsosiy ter-
minlar (molekulalar tuziiishiru magbullashtirish, energiyani mi-
nimallash, nuqtaii hisoblashlar) hagidagi bilimlarni bitshni talab

Hisoblashlar uchun quyidagi tipdagi asosiy masalalar ajratiiadi:

- energiyani minimialiashtirish;

“mp ‘tisii holatini izlash;

— molekuianing turli xossalarini hisobiash (dipol momenti,
tenzorlar, zaryadli tagsimlanish va boshgalar).

1 Modelning energiya minimummi izlash, moiekula xossalarini
hisobiash

Dasturlarni ishga tushurish (Zapusk programmi).

Energiyani minimallashtirish bu eng birinchi va zarur boigan
va bajarilishi lozim boMgan ishlardan biridir. Bu molekuianing boshga
xossalari bo‘yicha aniq ma’lumotlami olishning garovidir. Shuning
uchun molekula xossalarini hisoblashga kirishishdan oldin mo-
delning energiyasi minimallashtirilishi lozim. Energiyani mini-
mallashtirish uchun,MOPAC menyusidan Energiyani minimal-
lash “ Minimizatsiya energii (Minimize Energy) (7-gqadam) tan-
lanadi. Shundan keyin amalga oshiriladigan ishlarning mulogat
oynasi paydo bo‘ladi. Mulogat oynasi to‘rtta men"-aichalardan
tashkil topgan: masala tipi —tip zadachi (Job type), nazariya tipi
” tip teorii (Theory), xossa ~ svoystva(Properties), umumiy —
obshee (General).

Masala tipi —tip zadachi (Job type) (8-gadam) menyuchasida
displey ekraniga chigariladigan hisoblash natijalarini nazorat gila-
digan va gradientning minimal giymatini beradigan opsiyalar
to‘plamini o‘niati.sh mumkin.

Masala tipi ~ tip zadachi (Job type) menyuchasida yana
ganday opsiyalarni tanlash mumkin?
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~ar siz
xohlasangiz

Potensial
energiyasirtida
minimumni
izlash
anigligining
me’zonini
baring

Magbullash-
tirishning har
bir gadamida
ininimallash-
tirish jarayo-
nini «tirik»
kuzatish
Miniraallash-
tirishning liar
bir gadamini
gayta takror-
lash uchun uni
video tasvir
kadri sitatida
yozish

U holda

Buning uchun kiavlatura yordamida ~ Gradientoing miaimal
giymati - Minimalnoe zaachenie gradienta (Minimum RMS
Gradient)ni tering. Agar siz <0,01 giymatni bermoqchi bo‘l-
sangiz, u holda qo'shimcha tayanch iboralar seksiyadan LET
ni berishingiz lozim. Agar potensial energiya sirtidagi
«tepalik» ahamiyatsiz bo‘lsa, u holda minimailashtirish
islilari to‘xtatiladi. Bunday holda mahalliy (lokal) minimuraga
erishilganlik hagida gapiriladi. Indamay turishda (po umol-
chaniyu) gradient giymati 0,100 gateng bo‘lib, anigiik va
hisoblash vaqti foydasiga eng magbul tanlovdir. Bii gqiymat-
ning kamaytirilishi hisoblashlarni sustlashtiradi, chunki
minimum sohasiga yaginlashgan sayin unga yetishish uchun
ko‘p vaqgt talab etadi. Xuddi shuningdek, gradient giyma-
tining osliiriUshi liam hisoblash natijalari anigligini oshi-
rilishiga oUb kelmaydi. Qancha gradientning qiymati katta
bo‘ladigan bo'lsa, shunclia minimum holatidan uzoglashish
kuzatiladi. i*kin konformatsion analizda bu holat bahosiz
yordamberishi mumkin. Molekulalar konformatsiyasi bar-
qgaror bo‘]ib, ular energiya bo'yicha farq giladi. Shuning
uchun liamjuda kichik gradiyent berib, minimailashtirish
natijasida eng quyi energiyaga javob beradigan konformatsiya
topiladi.

Har Mr gadamni aks ettirish - Otobr”*euie k*dogo

(Display Every Iteration). Eslatma: Har bir qadamni
minimailashtirish aks ettixish va ma’lumotlarni saglash
hisoblash vaqgtini keskin oshishiga olib keladi.

Har bir gadam natijaiarim yozish
sbaga (Record Everyltcration).

Zapis remttatov kajdogo



Hisoblashlar OMchashlardan xabar shakiida nasxa ko*chirista —Kopirovst

natijalarini izmcreniya v vide soobsheniya (CopyMeasurements to
xabar Messages)

shakiida aks

cltirish

Nazariya tipi ~ tip teorii (Theory) menyuchasi (9-gadam)
masala uchun usul va foydahtniladigan to‘lgin futiksiyaning
berilishida ishiatiladi. Buning uchun birinchldan, mos usul {AMI,
RM3 va h.z.), ikkinchidan esa mos to‘lgin fimksiyasi tanlanadi.
Wave Function menyusidan Xartri-Foka (Closed Shells i Open
Shells) chegaralangan-ogranichennim (RHF) ya chegaralanmagan
— neogranichennim (UHF) usul tanlanadi. Tinch turganda yopiq
va ochiq bulutli sistemalar uchun chegaralangan-ogranichennim
(RHF) Xartri-Foka (Closed Shells i Open Shells) go‘yilgan bo‘ladi.
Agar model ochiqg elektronii bulutga ega bo'lsa, u holda chega-
raiangan Xartri-Foka usulining polielektron yaginlashuvi va
konfiguratsion o zaro ta'sir {KUT) usuli sistemalarning singletli
mikrohalatlari uchun amal qgiladi.

Xartri-Fokaning chegaralanmagan usuli alternativ bo‘lib, u
yopiq hamda ochiq sistemalardagi molekulaiami hisoblash uchun
go'ilaniladi, lekin hisoblashlar uchun karaida ikki marta ko‘p vaqt
laiab giJadi.

Xartri-Fokaning chegaralangan usuli amal qilishi uchun to‘lgin
funksiyaning Yopiq buluti — Zakritaya obolochka (Closed Shell
(Restricted) tanlanishi kerak. Xartri-Fokaning chegaralanmagan
usuli amal gilishi uchun to‘igin funksiyaning Ochiq buluti-
Otkritaya obolochka (Open Shell (Unrestricted) tanlanadi.

MOPAC dasturi «<indamay turgan» (po umoichaniyu) bo‘yicha
model uchun minimal energiyani izlashda gradient bo ytcha tushish
algoritmini (Eigenvector Following , EF). Lekin boshga Broyden
—Fletcher — Goldfarb — Shanno (BFGS) algoritmidan ham
foydalanish mumkin. Uni berish uchun qo‘shimcha tayanch
iboraiar katagiga EF yoki BFGS kalit iboralami Kiritish kerak. Bu
shartlar MOPAC dasturi tomonidan avtomatik ravishda gabul
gilinadi.
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Xossa — svoystva (Properties) menyuchasi (10-gadam).
MOPAC dasturi dipol momenti, zaryadlar tagsimoti, qutblanish
tenzoriari, molekulaning eiektrostatik potensiallari va boshgalarni
hisoblash imkonini beradi.
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Zaryad tagsimotini hisoblash uchun Milliken yoki Vang-Ford
modelim olish mimikin. Lekin Vang-Ford modeli AM | usulidagi
poliempirik bisoblashlarda go*‘Uaniiadi!

Xossa —svoystva (Properties) ning muloqot oynasida moleku-
laning qizigtirgan xossaiarini oldindan tanlash ma’quL

Hisoblashlar uchun barcha shartlar berilganidan kejin umumly
“ obshee (General) menyuchasida hisoblash natijalarini saglash
uchun direktoriya ko‘rsatiladi va Ikyl saglanadi (11-gadam). Buning
uchun Top ~ Nayti (Browse) (12-gadam) tanlanadi.

Hisoblashlarni bajarish uchun Ishga tushurish ~ Zapustit (Run)
tugmasi bosiladi. Hisoblashlar tugaganidan keyin hisoblashning
barcha ma’iumotlarini oldindan tanlangan papkadagi «*.out»
kengaytmasi bilan berilgan fayidan (masalan, atseton.out) topish
mumkin.

2. Hisoblash natijalarini o‘gish

Tanlangan papkadagi «*.out» kengaytmasi bilan berilgan
natijaviy faylda barcha natijalar teks formatida beriladi. Berilgan
faylning quyidagi bandlarini garash muhim. Birinchi navbatda
hisoblashning start ma’lumotlari va tayanch iboralari bo‘lgan
buyruglar gatori beriladi:
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Keyin molekuianing Z-matritsasi keltiriladi:
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Keying! bosgichda Z-matritsa dekait koordinatalar sistemasiga
ayiantiriladi.

X
€ 0000
5755
3804 4 0.9368
Xi

Keying! ikki gaiorda ko‘rsatilgan atomlar uchun qo‘lla-
nilayotgan parametrlar keltirilgan adabiyotlarga bibliograflk havola
(ssilka) keltiriladi. Shu bilan bir gatorda molekula simmetriyasining
nuqgtali guruhlari va molekulyar formulasi keltiriladi.

m¥ CAtCUtATIOIN. no. (if PPID)UBLy OCEUPIED LtVelS, « 12

H: im i): M.lL.S. } ET ¢U.,, 3. a«, chew, SOC. m? 3902-51?09 <1985)
c: (AMI): C«SIAR tr AL, J. CHEM. soc. 107 3902-5909 <1585)
ot ieWAIR ?:t 3. CHCM. ,5<K;. .107 (19S5)
GRF-mcAL CiiHO
pomr amup : c

Qo‘llaniladigan Xartri-Fok usulining tipi va molekuladagi ikki
marta to‘igan energetik darajalaming soni albatta ko”rsatiladi.
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Ushbu bolimda shu biian bir gatorda magbuliashtirish aigo-
ritmi, hisoblashlar vaqgti, tanlangan usul tipi, band molekulyar
orbitallar soni va o ‘rganilayotgan moiekuianing molekulyar massasi
ko'rsaiiladi. Hisoblaming golgan natijalari. kelgusi laboratoriya
ishlarida atrofUcha qaraladi.

9.2. Molekula geometriyasiid magbuliashtirish.
Magbuliashtirish aigoritmlarl

{shniiig magsadi. Magbuliashtirish usulining tanlanishiga garab
magbuliashtirish natijalari ganday o‘zgarishini baholash. Magbul-
lashtirish algoritmining tanlanishiga garab aniglikning o'zgarishini
baholash.

Isimi bajarlshga kirlshish uchun nazorat savollari.

1 Molekulani magbuliashtirish nima?

2. Potensial energiya sirti deganda nima tushuniladi ? Unda
ganday xarakterli nugtalar joylashgan? Ekstiimum belgilari.

3. Maksimum va minimum beigiiari. Mahalliy (keng gamrovii)
minimuiitiar va maksimumlar. O ‘tish holatlari.

4. «Gradient boyicha harakat» nima?

5. Molekula geometriyasini magbuliashtirishda minimum/mak-
simumga erishishning me’zoni nima?



6. MOPAC da magbullashlirishda magbullashtirishning gaysi
asosiy iJddta algorifmi go‘llaniiadi?

7. Molekuianing gaysi energetik xarakteristikalari sizga ma’lum?

hhning borishi.

1 Molekulani uchta usuida (MiNDO/3, PM3, AMI, CNDO,
MNDO) EF algoritmini go‘llab magbuiJashtiring.

2. Molekulani uchta usulda (MINDO/3, FM3, AMI, CNDO,
MNDO) BFGS algoritmini go‘liab magbuUashtiring.

3. Har gaysi poliempirik usul uchun hisob natijalarini umum-
lashtiruvchi jadval tuzing.

Anoritm

EF BFGS

Ko‘rsatkichiar

Gradient giymati

Molekula energetik xarakteristikalarining giymati

Hisoblash naiijalari *.out faylining quyidagi gismida beriJadi.
Bunda hisoblashlar gradient boyicha tushish algoritmi (Eigenvector
Following, EF) bo‘yicha oiib borilgan bolsa, u natijalarda ko‘rsa—
tiladi. Agar hisoblashlar Broydena ~ Fletchera ~ Goldfarba ~
SHanno (BFGS) aigoritmida olib borilgim bo‘lsa, u holda faylda
hech ganday ma'lumot berilmaydi.
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4. Jadvaidagi umumlashgan ma’iumotlar asosida magbuliashtirish
algoritmiga bog‘lig holda hisoblash natijalari ganday o‘zgarishini
tahlil giling.

5. Turli usullarda magbuUashtirishning turii algoritmlarinl
goMlab magbullashtiriigan molekula uchun (bog‘ uzunligi, valent
burchagi, girralar orasidagi burchak) Z-matritsada ko‘rsatilgan
molekulaning geometrik parametrlaridan iborat ikkita jadval tuzing.

Geometrik pararaetrlar 1-lisill 2>usal 3-osu!
1-algoritm
Molekula geometrik xaraktcristikalarining
giymatlari
2-algoritm
Molekula geometrik xaraktcristikaiarining
giymatlari

6. MagbuUashtirishning tanlangan usuli va berilgan usulda tan-
langan algoritmiga bog‘liq holda molekula geometrik xarakteri-
stikalarining o'zgarishini analiz qiling.

9.3. Molekuia dipol momentim hisoblash orgali zaryadlar
tagsimoti bisoblarining anigligini baholash

Ishning magsadi. Molekulada zaryad tagsimotni nisbatan aniq
hisoblovchi poliempirik hisob usulinl tanlash.

Ishni bajarishga kirishish uchun nazorat savollari.

1 Kvant-kimyoviy hisobiashlaniing gaysi ikki sinfi sizga ma’ium?

2. Hisoblashlarning gaysi poliempirik usullari sizga ma’ium?
Ulaming gisgartmasini (abbreviaturiusini) izohlang.

3. Nolinchi differensial goplash nima?

4. Tajribaning ganday sharoitlari poliempirik hisob usullarini
takrorlaydi?

5. Molekulaning dipol momentini gaysi formula bo‘yicha
hisoblash mumkin?

6. Fazonmg turli yo‘nalishlari bo*yicha molekulaning dipol
momenti giymatlari turlichami?



Ishning bgjafilishi.

LTaklif etilgan (o'giiuvchi tomonidan berilgan) moiekiiiani
poliempirik iisullar doirasida magbuUashtiring (magbuliashtirisli
usuli o*gituvchi iomoiiidan ko‘rsattadi).

2. *.out fayldagi malumotiardan dipol momentining umumiy
kattaliklarini aniglang.

OIPOLE X Y% z TOTAL
PUINT-CHG. ~2.479  -4.029 -0.005 4,731
HYBRID -0.074  -0.120 -0.001 CK14i

-2.S53 -4.1S0O -0.006 4,S72

3. Bu kattaliklamiiig qanday tashkil etuvcloiJardan iborat ekan-
ligini aniglang.

4. Hisoblangan dipol momentining tajribada aniglangan diy-
matlar bilan mos kellshini aniglang (tajriba nalijalarini Gordon,
A., Ford, R. Sputnik Ximika. —M.; Mir, 1976. —51Is. dan olish
mumkin).

5. Tajriba natijalariga mos kelishi yoki kelmasligidan foydaianib,
gaysi hisoblash usuli ma’qulroq ekanligini aniglang.

9.4. Mono- va di-aimashgan benzol gatori moddalarida
nukleofil va elektrofil hujum markazlarini aniglash

Ishnkg magsadi. Kvant-kimyoviy hisoblashlarni go‘llab, mono-
va di-almashgan benzol hosilalarida nukleofil va elektrofil hujum
markazlarini (atomlardagi zaryadlami) anigl*h. Zaryad tagsimoti
hagidagi ma’lumotlardan foydaianib, di- almashgan benzol hoshalari
uchun kelishilgan oriyentatsiya goidasiga ko'ra reaksiyaning yo‘na—
lishini bashoratlash.

Ishni bajarishga kirishish uchun nazorai savollari.

1 Aromatik gator moddalarida elektrofil almashinish mexanizmi
ganday boradi?

2. Elektrofil almashinish nazariyasi doirasida benzol halgasidagi
orinbosarlcu* (qaysi belgiga’ko™ra) ganday ikki sinfga bo'linadi?

3. Polialmashgan benzoUar gatorida kelishilgan oriyentatsiya
prinsipi.



Ishning bajarHishi.

1 Poliempirik hisoblash usuilari doirasida mono- va di-
almashgan benzol gatori molekulalarini magbullashtirish (usul va
misol sifatida olinadigan molekula o‘qituvchi tomonidan ko‘r-
satiladi).

2. Chiquvchi =*,ou fayldagi Z-matritsa malumotiaridan foyda-

lanib, molekuladagi atomlarni ragamlash. Sxematik ko‘rinishda
ifodalash.

Masalan: ' 2

3 Zaryadlar tagsimoti hagidagi raa’lumotlardan foydalanib,
atomiar ragamlariga mos keladigan zaryadiarni qo‘yish. Zaryadlar
tagsimoti diagrammasini tuzish.

mT ATmic cHATWS ahg oipoie COVTRIBUTIO?S

ARM TVRE CHARCE Arm HI
1 C -0.149916
3 c -0.149194 4.1492
c 1. 4.15U6
4 c w ~Q147632 4.1476
5 c -0.098942 4.0989
6 C -0147377 4 1474
7 Ci -Q.035B22 7.
6 H 8 '%;2141 O%%%Z
10 H 0.122801. 8r»
11 H 0.179121 0.929
u H 0.1:79077 0.B29

4. Zaryadlar tagsimotiga binoan monoalmashingan benzol hO*
silalaridagi o‘rinbosarlarning gaysi sinfga taallugli ekanligini
aniglash.

5. Zar™adlar tagsimoti hagidagi ma’lumotlardan foydalanib,
atomlar ragamlariga mos keladigan zaryadlanii qo‘yish. Zaiyadiar
tagsimoti diagrammasini tuzish. U qaysi tipdagi oriyentant?



6. Kelishiigan, oriyentatsiya prinsipi bo‘yicha keyingi elektrofil
almashinish niarkazini aniglash. Zaryadlar tagsimoti bo‘yicha
giiingan hisob natijalarining nazariy bashoratlash bilan mos kelishini
aniglash.

9.5, 1,3-butadiyen misolida elektrosikJik jarayon
mexanizmini o‘rganish. Kourotator va disrotator
U elektrotsikllanish

Ishmng magsadi. Kvant-kimyoviy hisoblash natijalarini qollab
(yugori bandii molekulyar orbitallar ~ YUBMO (VZMO) va quyi
erkin molekulyar orbitallar — QEMO (ISMO) ni ifodalovchi
tenglamalar ko'rinishi), 1,3-buiadiyemiing ikki tipdagi (konrotator
va disrotator) elektrotsikllanisMni o‘rganish.

izok. Tarkibida 4n elektronlar bo'igan siklik bo‘lmagan sistema-
larda yoiqgori bandii molekulyar orbitallarda (o‘zb. YUBMO, rus.
VZMO, ingl. HOMO) simmetriyasi shundayki, ularda zanijirlar
oxindagi orbitallar o‘rtasidagi o‘zaro ta’siriar simmetriya tekisJigidan
garama-garshi tomonda bo‘lgan yarim orbitatiar o‘itasidagi qopla-
nishlami hisobga olishi kerak. Bu fagat konrotator deb ataluvchi
jarayonda mumkin, yant

dHOMO

Tarkibida 4n elektronlar bo‘lgan sikiik bo‘lmagan sistemalarda
zanjirlar oxiridagi orbitallar o‘rtasidagi o‘zaro ta’sirlarda simmetriya
tekisligining bir tomonda bo'lgan yarim orbitallar o‘rtasidagi
goplanishlarni hisobga oUsh kerak. Bu disrotator deb ataluvchi
jarayonda amalga oshadi, ya’ni:

\

ambiguous
irans-cis-tram , stereochemistry



Ishni bajarishga kirishish uchun nazorai savoHari.

1 MO da AOCHK ning mohiyati nimada ?

2. Qaysi si.nf reaksiyasi perisiklik realcsiyalar deb nonilangan?
Qanday perisiklik reaksiyaJami bilasiz?

3. 1,3“buladiyenning to‘rt xil molekulyar orbitaliarini chizing.
Ularni energiyaning ortishi bo‘yicha joylashtiring. Chizilgan
molekulyar orbitallardan qaysilari YUBMO, qaysilari esa
QEMO?

4. Butadiyen sikUanishning gaysi ikki mexanizul oidin taklif
etilgan. Qaysi holatlarda ular amalga oshadi va nima uchun?
Orbitallar diagraramalarini qo‘llab isbotlang.

Ishning borishi.

1.Poliemperik usullar doirasida 1,3-bUtadiyenning sis-
konformatsiyasini magbuUashtiring (magbuliashtirish usuli
o‘qgiiuvchi tomonidan ko‘rsatiladi). Bunda BONDS
VECTORS qgo‘shimcha tayanch iborasidan foydalaning. Un-
dan foydalanish xususiy vektorlami hisoblashni ishga tushirish
imkonini beradi.

2. Chiquvchi *.out faylidaga Z-matritsa ma’lumotlaridan foyda-
ianib, molekuiadigi atomlarni ragamlang. Atomlaming ragam-
lanishinj sxematik ifodalang.

3. Chiquvchi *.out faylidan molekuladagi elektronlar gancha
ekanligini va sistemada ikki marta band bolgan gavatlar sonini
aniglang.
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4. Quyidagi ma’lumotlarga binoan YUBMO va QEMO lar
tartibi va ulaming eiiergiyalarini aniglang;

mmuYBCKm'

mDO0A o0.0tol “0 0.i0CIS Q
-0.8003 m(0.0147 0.1007
«0.0004 0,0003 0,0004 +0.3137 0.S705
-0.5634 565 042?72 D.0002 0.0006
0.0QtlI0  t}.0mQ d.pDOOO m0,2iri 0.1S33
0.000,2 S.0e.0i -0.0003 «0.1333 0.1156
«0.1) 002 +11.0001 0.(1001 '0.7eid -ti.;;si?

m0-4272 ~0.563" o0 o0o002. —0,0007
0.0001 maQooi 0.11000 0.1591
'0.0012 p.po13 ™0.S021 -0.3268 0.2155
0.0009 0.80X7 0,2«S9 -0.0925
0.4272 'U4231 LK¥%&3A w0,0004 O.Oiia
'‘0.0001 w=0.0i0l -0,0003 “0.0346

-0.0018 '0.DiI19 0.DOil '0.3004 0.2s01
0.001S 0.0Ul? -0.8008 =0.1143 -0.0119
«(0.0087 0.000S

o.i Cr.oeo0 0.(1003 +0.3675 -0.1405
0.0006 -0.0001 o0,2774 0.3
p.ciop3 <0.0 0.S008 wmOBQ

0.0003 P. 0,0007 0.0924 +0.43S9
obooo 1 m0.so0l mu,um U.ZM6
0J 0.d002 0.3716 m0.130.1

5 YUBMO va QEMO lami aniglang va energiyasini yozib
oling. YUBMO va QEMO lar energiyalari fargidan foydalanib
1,3-butadiyen molekulasini asosiy qo‘zg‘almagan holatdan birinchi
go‘zg‘algan holatga o*tishi uchun gancha energiya zarurligini hi-
soblang.



6. Xususiy vektorlarning xususiy giymatiaridan foydalanib, MO
liosil bo‘lishda ishtirok etadigan AO r-orbitaliar loposlarining
ishoralarini anigiang. YUBMO va QEMO lar ifodalovchi tengla—
malarni tuzing. YUBMO va QEMO iarni grafik jihatdan ifodalang.
Ba’zi molekulalar uchun YUBMO ni tuzishga doir misollar quyida
keltirilgan:

Eyubmo ~  9.356 eV

ij/MUBMD — 05634 P,(C 0+0.4272 P,(C2)--0.4272 P.(C3)* 05634 P(C4>

7. MO larni tuzish diagrammasiga ko‘ra gaysi usullarda (kon-
rotator yoki disrotator) 1,3-butadiycnning uyg‘onmagan va uyg‘on-
gan holatlardan siklobutenga sikhanishini amalga oshirilishini
ko‘rsating. Sizning xulosangiz 7i-sistema elektronlari migdorining
sikllanishda ishtirokiga va reaksiyaning o'tish sharoiti xarakteriga
asoslangan sikllanish tipi hagidagi ehtimoliyat bilan mos keladimi?

9.6. Tarll aMtaokisiotalarning gaz mahlttda
bargarorligini oVganish

Ishning magsadi. Aminokislotalarning xossalarini gaz muhitida
o‘rganish.

hhni bajarishga kirishish uchim nazorai savollari.

1 Qaysi ion svitter?

2. Eng muhim aminokislotalami ayting.

3. Quyidagi aminokisiotalaning kimyoviy (Struktur) formulasini
yozing:

1 asn (asparagin)

. ala (alanin)
. gly (glitsin)
: his (gistidin)
. gin (glutamin)
. ser (serin)
. trp (triptofan)
. iys (lizin)
. val (valin)
10. leu (leysin)
11. lie (izoleysin)

©Coo~NOOUOhhWDN



4, Sizga ainiiioidsiotalaniing tuziiishi hagida nimalar ma’ium.
Aminokislotalar uchun gaz fitza va eritmalarda aminokislotalar gan-
day hoiatda boMadi? Nima sababdan shunday ekanligini tushun-
tiring?

ishning borishi.

1.Qo‘shimcha BONDS tayanch iborasini gp‘Uab, AMI va
RM3 usullarida tavsiya etilgan aminokislotaning neytral formasini
magbuliashtirish.

2.*.out fayldagi ma’lumotlar asosida neytral zaryadlangan
aminokislotalar molekulasida zaryadlarning tagsimlanishini o‘r-
ganish.

NT- ATmic anRCES and

TVPg = Arm £I£
1 0 6 .3S35
2 c 0.407S9i 3.5024
3 c 4.0S4S
4 0 -o.unsy 6.. >4s;*'
S N -Q,417m6 5.417CA
& H o.unu HQ
7 H 0,16&400 | Y
S H 0.134023 \ 0.S6S0
9 H 0.2i)2B20 \ 0,7972 o
10 H 0.18.72461 0,8X68

3. Atomlar o‘rtasidagi bog" tartibini o‘rgamsh va ularni sxematik
ifodalash.

km VALERIES
0 1 c 2 c a o 4
a 1 2.138130
C 2 3.73Di?15
C 3
0 n.iznm 0.04795?
S n,m2mn n.niun
P 0.0C2062 0,0012"0 0.014702
K 1 0.m2366 93139
il S
'S 9 0.t)80018 8.001245 0,805581 0,DPa737
IP 0,0a0r?s4 a»nomt



*.out faylidan molekulaning energetik xarakteristikalarini yozib
olish;

vf fom&nm < KT..— ~KEM s
cTT MBO T » S5.17 LWALL AHATTS e
cCow3 -mimE- *= 51.01 CW2C ANGSTIJ"S
TOT -4, 7%0 T
s.iMC'mnic _e”c8G.v - - ”.Tn? £v crou?>; c.i.
SIYCRii RE>ULSE ® -324.69633 KV
LWEIEMTVIC EWLANY -1.MSS2'EV

imiSAIION PCIiTEWTIA ». .X0.40803
.. . IS
4AR MII » s

4 .1-3 bandlami aminokislotaning svitter—ion strukturasi uchun
takrorlash.

5. Energiya bo'yicha turlicha ikki holatni solishtirish va ami-
nokisiotalar uchim gaz fazadagi u yoki bu holathing bargaroriigi
haqgida xulosa qilish.

6. EJektron tuzilishi va zaryad tagsimoti bo‘yicha ikkita turli
holatlami solishtirish.



X. GAUSSIAN DASTURI YORDAMIDA REAKSIYA
MEXANIZMINI O ‘RGANISH

10.1. GaussView dasturida ishlash

19.1.1. Gauss\lew dasturining interfaysi bilan
tanishish

GaussView dasturi —vizualizator dasturi kirish fayllaiiniyaratish
va Gaussian dasturida hisoblashni amalga oshirish jarayonida
yaratiladigan chigish fayliarni ko‘rish uchun mo‘ljallangan. Shuni
alohida gayd etish lozimki, GaussView dasturi Gaussian dasturi
bilan ishlash uchun yaratilgan. Dastuming oxirgi versiyasi oldin-
gilaridan gator ustuniiklariga ega bo‘lib dasturdan foydalanuvchi
ishini anchaga osoniashtiradi. Dasturda amalni topshiriglarni
bajarishga o'tishdan oldin uning interfeysi bilan tanishish magsadga
rauvofiqdir.

GaussView dasturining interfaysi

Dastur Windows OC ishga tushirilganidan keyin dastuming
asosiy ishchi oynasi paydo boiadi (i~rasm).

1 . Hite

Dasliirning asosiy oynasi.

i55



ml

| -rasm. GaussView dasturining asosiy va ishchi oynast.

Dastuming asosiy oynasi asosly va instrumentlar menyusidan
ibomt (2-rasm).

S iyixy

'S %)/

2-rasm. Asosiy ~a instrumeotlar snenyusi.

Asosiy menyu File, Edit, View Calculate, Results, Windows,
Help bandlaridan iborat.

File — fayllar bilan ishlash uchun mo'ljallangan. Bu bandda
quyidagi buyruglar joylashgan. New->Create Molecule Group
(Ctrl+N)- dasturida yangi ishchi oyna yaratiladi.

Open “ diskdagi mavjud bo'igan ishchi fayl ochiladi.

View - dasturining ishchi oynasida ifodalanadigan elementlar
migdorini boshgarish imkonini beradi. Tinch turganda uchta band
go‘yiigan bdadi.



Heydrogens —vodorod atomining ko ‘rsatgichi.

Dummies “ fiktiv atomni ko‘rsatadi.

Boiids ~ valent bo‘glangan atomlar o‘rtasidagi bog‘ni ko‘rsatadi.
Elementlar belgilari va atomlarning tartib ragamini ko‘rish uchun
mos ravi:Shda Symbols va labors bandlari bilan belgifanishi lozim.

Resiilst ” hisobiash natijalari bo‘yicha olingan parametrlarni
ko‘rish holiga kelish unkoniyatini beradi.

Ushbu bandda quyidagi buymgiar joylashgan:

Vibrations “ tebranish chastotasi // holatiga keltiriladi.

Scan “ eiektron loliq energiyasining bir yoki bir nechta geo-
metirik parametrl arga bogliglik egri chizigini ko‘rinish holatiga
olib keladi.

IRC/Path ““ reaksiya koordinatalari bo‘yicha giyaliklarni (tu-
shishlarni) ko'rinish holatiga olib keladi.

Optimixatloii “ molekula stmkturasini magbullashtlrish jarayo-
fiida energiyaning o‘zgarish grafigini ko‘rinish holatiga olib keladi.

Help “ dastur bilan ishlashga doir ko™plab savollarga malu—-
motiami chagiradi.

fiistromeiitlar meayiisi. Ushbu bandda mazkur fan bo'yicha
Jaboratoriya ishlarini bajarishda foydalanadigao asosiy funksiyalari
garab chiqgiladi (1-jadval).

j—Jadval
TEstrumenilar meayusining tisgmaiari va «laming funksiyalari

«Elementlar jadvali» tugmasi
«Siklik fragnientlar» tuginasi
‘mJiadikalli fragmentlar»

» «Boglar uzunligini o‘zgartirish»

«Valent burchakni o‘zgartirish»

«Qirralar o, rtasidagi burchakni o‘zgartlrish»



«Atomni o‘chirish»

L «Molekulyar orbitaini ko‘rsatish»
«Markaz bo‘yicha tasvip>
«Oxirgi harakatni bekor qilish»
«Oxirgi harakatga gaytarish»

* N\ «Tasvimi o'chirish»

10.1.2. GaussView dasturida molekulani yaratish

GaussView dasturida moleknlam yaratish ikki usulda amalga
oshirilishi mumkin:

e atomlarni ketma-ket qo‘shish bilan;

« atomlar, sikllik va radikalli fragmentlarni ketma-ket qo'shish

orgali.

Ikkinchi usul texnik nugtai nazaridan qulay va ustimdir. Bu
Gauss-View dasturining bazasiga kiritigan sUd va radikalli frag-
mentlar magbul strukturaga yagin geometrik strakturaga ega ekanligi
va molekula geometrik parametrlarini magbullashtirishni hisoblash
vaqtni keskin kamayishiga oHb kelishi bilan izohlanadi.

Bu holat o‘rganiladigan molekulyar sistema o‘lchamining oshishi
bilan yaggol namoyon bo‘ladi.

Har ikkala usulda molekulani yaratish quyidagi misollarda
garaladi.

1. Misol. Nitroetan. molekulasini atomlarni ketma-ket ko‘chish
usulida tuzish.

Asosiy bosgicMar:

1 GaussView dasturi ochiladi

2. Dasturning asosiy oyna instrumentlar menyusidan «Ele-
mentlar jadvali», tugmasi (1-jadval, 2-rasm) ikki marta bosiladi.

Paydo bo'lgan Element Fragments oynasida sp® —gibridlangan
uglerod atomi tanlanadi (3-rasm).
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3-rasm. Uglerod atomi fragmentini Canlash.

Dastiir ishchi oynasining istalgan niigtasiga bosiladi.

Ushbu

harakat natijasida ishclii oynada metan moiekulasi paydo bo'lishi

kerak (4-rasm).



Etan molekulasini yasash uchun dastuming ishchi oynasidagi
metan molekulasidagl vodorod atomining birortasi ustiga tiigma
bosiladi (5~rasm).

5-rasm. Etan molekulasi.

«2» banddaglga o‘xshash «Elementar jadvaii» oynasidan valentligi
in bo‘lgan azot atom! tanianadi (6~rasm) va u etan molekulasidagl
birorta vodorod atomiga almashtiriladi, Yugorida bajariigan birinchi
beshta bandlarining natijasi etiiamin molekulasidir (7-r*m).

life

SB'

6-rasm. Azot atom! fragmentai tanlash.



7-rasm. Etilamin molekuiasi.

«Elementlar jadvali» dan kislorod atomi «Atom« tanlanadi va

ketma-ket aminogruppalar kislorod aiomiga almashtiriladi (8-
rasm).

Ushbu harakatlaming bajarilisM natijasida nitroetan molekulasi
hosil boladi.
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8~rasm. Kislorod atomini tanlash.
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9-rasm. Nitroeiau roolekulasi.

2-ffiisol. 2-metil, 1,3,5-trinitrobenzol skil va radikalli frag-
mentlarni ketma-ket go”shish usulida yasash.

Asosiy bosgicMar:

1-3 dastlabki uchta bosgich I-misoldagi uchta bosqgichga raos
keladi.

Dasturning asosiy oynasidagi instrumentlardan «SIkKI Crag-
mentiar» tugmasi ikki marta bosiladi (1-jadval, 2-rasm). King

|O-rasm. Benzol
I Li-* ! Co» I moiekulasini



Fragraeat oynasidan (10-rasm) benzol molekuiasiga rnos keluvchi
sikl fragment (bo‘iagi) tanlanadi va «Ishchi oyna»dagi metan moie-
kuiasiniiig biror atoird benzolga almashtiriiadi, natijada metilbenzoi
molekulasi olinadi (11-rasm).

N
15ewg, S2I0
H-rasm. Medlbenzol molekulasi.

Dastur asosiy oynasining instrumentiar menyusidagj «Radikalli
fragment» tugmasi ikki marta bosiladi (3-jadval, 2~rasm). Nitrog-
ruppaga mos keladigan radikalli fragment tanlanadi (12-rasm).



Benzol haiqasidagi 2,4,6-holatlarda vodorod atonilari ketma-
ket nitroguruh radikalU fragmeniiga almashtirtadi (1.3-rasni),
natijada 2-metU-I,3,5-trinj.trobenzol molekulasi hosil bo‘ladi.

13-rasm. 2-raetil“l,3»5-trin!trobenzol moiekulasi.

Topsliiriglar

GatiSsYuew dasturida quyidagi raolekulalarni yasash.
1. Tetranitrometan

2. Geksanitroetan

3. Orto-, meta-, va para-anuin

4, 2-atsetiloksibenzoy Kkislota

OH.

metii-2-etilbeiizol

5. 1-
6. 2,2-dinitroetilendiamin (H2N22C=C(N02)2



Molekula geometrik strukturasini. ifodalash uchun uchta asosiy
geometrik parametrlarni bilish kerak. Bu parametriar:

1) Bog' uzunligi;

2) Valent burchagi-bir atomdan chigib ikki yo‘nalishdagi kimyo-
viy bog‘ hosU giigan burchak;

3) QiiTaiararo burchak-bitta to‘g‘ri chizigdan chigqgan ikki te-
kisUknIng hosil gilgan burchagi (14~rasra).

S-misoL Gauss-View dasturida 1.2-dixloretan moiekulasini
tuzish va 1) C-C bog‘i uzunligini; 2) CI-C-C valent burcliagini;
3) CI-C-C-CI qirralararo burchakni aniglash.

Asosiy bosgicMar

1) 1,2'dixloretan molekulasi tuziladi (1-misolidagi kabi),

2) C-C bog'i uzLinligining giyraatini aniglash uchun dastuming
asosiy oynasi instrumentiar menyusidan «Bog* uzunligini o‘zgar-
tirish» tugmasi bosuadi (1-jadval 2-rasm) va kedn ishchi oynadan
ketma-ket ikkita uglerod atomlar ajratiiadi (15-rasm). Ishchi
oynadagi element belgisi yonidagi kvadrat gavsdagi son tanlangan
atomlarning tartibini belgilaydi. Bog' uzunligining giymati «Bond
Semichem Smart Slide» oynasida beriladi. Bog* uzunligini
o‘zgartirish uchun 1 ga kerakli giymatni to‘g‘ridan-to'g‘ri. kiritish
yoki Il yugurdakni siljitish orgali amalga oshiriladi.

Eslatma. Bog' uzunligini o zgartirishda qulay bo'liski uchun
atomlardan birini 111 oynadagi Rotate Groupni Fixedga almashtirish
lozim.



15~rasm. C-Cbog‘ umiiigi glymaiml oichasM va o0‘2ga.rimsh.

3) CI-C-C valent biirchagini aniglash uchun dasturning asosiy
oynasidagi liistramentlar raenyiisldafs «Valent burchagini o”zgar-
tsrish» tugmasi bosiladi va ishchi oynasidan C1->C->C atomlari
ketma-ket ajratiladi (16-rasm).

liova. Shuni nazarda tulish kerakki, uchta atom ketma-ket
ajratilganda ikkinchi atom bog'ning choqgisidir.

Valent burchagi giyinatini o‘zgartirish bog‘ uzuniigini o‘zgar-
tirish kabi T maydonga kerakli givinatni kiritish yoki IT yugurdak
holatni o*7gartirish orgali amaiga oshirish mumkin. Bog* uzuniigini
o‘zgarishidagi kabi qulayiik uchun birinchi atom hoiati TTT oynadagi
Rotate Graup Fixedga o‘zgartirish orgali belgilanadi.



Y4 /N

16-rasm. CI-C-C yalent burcisagi giyisiatiisi 0"\lchash va o'zgartirisii.

4. CI-C-C-Ci qirralararo burchak giymatini. aniglash uchim
yiia instfumentiar oynasidagi «Qirralararo burchak giymati»
tugmasi bosiladi (1-jadval 2-rasm) va ishchi oynada Cl~>C->C>Cl
atomlari keima-ket ajratiiadi (17-rasm).

Bu holatda ginalararo bxirchak bir xlorm.etil guruhining C-C
bog' boshga gumhiga nisbatan aylanishiga olib keladi. Qirralararo
burchak giymat*o'zgartirish bog' uzunligi va bog* burchagini
ot



| n
Ci-C-C-Ci qgirralararo burchakni oichash va o‘zgart»rish.

i Topshirig. Odatda moddaning (reagent va mahsulot) o'tish
liolati bog' uzunUgi, bog‘ burchagi va qirralar orasidagi burchak
giymatlarini to‘g‘ridan-to‘g‘ri o‘zgartirish orqali tuziladi. Shunga
bog'liq holda nitrobenzolda (18 a-rasm) nltro-nitritli gayta guruh-
lanish (18 b-rasm) reakvsiyasining o‘tish holatiga javob beradigan
molekula stmkturasini tuzing.

1,433

1,294
J6S6 M\22,5

]8-rasm. Reaksiyalaming o”tish hoiati reaksiyalari:
a) nitrobenzolda niiro-niiritU gayta guruhlanih
b) meiilnitroamin aisi-fonnasining hosil ho fishi.



GAUSSIAN 09 dasturida hisoblashlanii o'tkazish uchun gif
(Gaussianjob file) kengaytirinasi bilan Kirish fayli yaratilishi kerak.
Misol sifatida 2,2-dimtroetilendiamin molekiilasiaing kirish fayli
keltirilgan:

#prs5 opt.=C~s.1c.fe,ssaxc.ycl«i=200) 5c.f=(xgcvmaxcycle«?00) freq

Title card Required

O1
c -0.69190000 -0.00370000 0 .0000000
c 0.7790000U 0.01650090 0.00000000
N -1.44940000 -1.20S4jX 300 0,00000000
o -2 .5824000 -1.24390000 0.00000000
o} -0.83?5000 -2.47160000 0.00U00000
N -1.45160U00 1.1S0K K300 000000CHO
0 -7.61520000 i.1S43D 000 O00000=A0
0 -0.90420000 2.45940000 0.00000000
w 1.51140000 1.14240000 0.00000000
N 1. 54210000 -1.05940000 0 . Q000000
H 2. 55950000 1.087S000D 0,00000000
E 1.08310000 . 00TO0000 0.00000000
2.58820000  -1.00570000 O.0QROO000
H 1.14030000' -2.055Q0000 0. CUooooQU

Kirish fayli % section bo”lishi bilan boshlanadi. Unda checkpoint
fayliniiig nomi va so‘raladigan mashina vaqti ko‘rsatilishi mumkin.
Bu bo‘lim shart emas.

Keyin tashlashlar va tashlaslilarsiz Raute Section bo‘limi #
belgisi bilan boshlanadi. Bu bo‘limning gatorida tayanch iboralar-
ning tartibi hamda harflarni gestri ahamiyatsiz.

Yugqoridagi//harflar bilan ajratilgan kalit so‘zlarning ahamiyatini
garayraiz;

pm3 ~ yarimempirik kvant-kimyoviy hisoblash.;

opt ~ sirt potensial enei®iyasida maksimum yoki minimumga
javob beradigan strukturani iziashni amalga oshirish (19-rasm).
Tenglik ishorasidan keyin gavs ichida magbullashtirishni amalga
oshirish parametrik ko‘rsatiladi;

scf —o‘zaro kelishilgan maydon usuli bo'yicha to‘liq elektron
energiyasini hisoblash;

(red * tebranish chastotasi va termodinaraik harakteristikalarini
hisoblash;

nosumm ~ hisoblash simmetriya hisobga olinmagan holda o‘tka-
zladi;



BirlacM tartifeli egarsimon flikinchs tartlbli egarsiaiosi
Bugia (maxsiitiiim) R~P1 oiigta (maxsimuM)
reaksiyaning o'tisb BMschl tartibli
(TSI) to'g'ri keladi egaisimoB Eaqta
(maxsimum) R-F2
I n > reaksiyaning o'‘iish
mholatiga to'gii keladi
Reaksiya mahsulot!
(P2) ga laos kefuvchi
mIDImal energiya

Reaksiya saahsiilotl
(P1) ga ICE keitivehi
energiya
ikkiaeJii iarEifeU (maxsimum)
egarslQioR energiya

Reaksiya reagenti (R) ga
mos keiuvchi energiya 19-rasm. Sirt poteasial
energlyaslga misol.

Route Section bolimidan so‘ng bitta tashlashdaii keyin izoh
gatori (Title Card Required) kiritiladi. Undan keyin bitta taslilasli
yoki verguldan keyin zaryad va sistemaning (tiziininlng) spinli
muitipletligi ko‘rsatiladi.

Yangi gatordan boslilab molekulaning koordinatalari keltiriladi.
Berilgan misolda dekart (x,y,z) koordinatalari. keltirilgan.

Gaussian 09 W dasturining chigish fayli out kengaymasiga ega.

Gaussian 09 W dasturining interfaysi bilan bog‘lig bolgan
batafsii malumotlar gatori o‘quv gollanmalar, dasturning ma’lu-
motnomalari va dasturda berilgan.

4-ifiisol. 252-dimtroetil.endiamin (DAD.NE) molekuiasini tuzish.

Gaiissiaa 09 ¥ dasturida geometrik parametrlarni maqgbul-
laslitirish va tebranish chastotasini hisoblashni amalga osliirish.
GaussView dasturida magbuliashtirish egri chizig‘i va tebranish
chastotasini vizuallashtirishni amalga oshirish hisoblash natijalari
bo‘yicha chigish faylidan entalpiya, Gibbs erkin energiyasi va
entropiya giyTnatlarini yozib ko‘chirib olish.

Asosiy bosgicMar:

i) Kirish. Faylini yaratish uchun Gauss View dasturining ishchi

oynasida 2.2-dinitroetilendiamin molekuiasini yasash va faylni
DADNE gif (20-rasm) norai bilan saqglash.



GaussView dasturi avtomatilc ravishda faylni gif kengaytmasi
bilan saglashni taklif etadi. Molekulani dekart koordinotalarida
saglash uchun yon qatordagi Write Cartesians —dekart koordi-
nataiarida yozish va so'z birikmasidan keyin belgi qo‘yish lozim.

Agar ushbu belgi olib tashlansa koordinatalari Z-matrisa
ko‘rinishda saqlanadi.

2)Kirish faylini tahririash uchun u matn muharririda (masalan.
Bloknot muharririda) ochilishi lozim. Buyuniq gatoriga aniq hisob
uchun zarur bo'lgan kaiit so'zlar (tayanch iboralari) kiritiladi.
Yugorida keltirilgan misolda quyidagi kaiit so‘zlardan foydalanilgan:



#  pm3 opt=(cafcfc, Tnaxcycle="200) scf=(xqgs, maxcycle=200)
freg nosymm

3)Hisoblash].arni amalga oshirish uchun tayyorlangan
DADNE.gjf (21-rasm) kirish faylini Gaiissian-09 W dasturida
ochish kerak.

21-rasm. Kliish faylini Gaussian 09 W dasturida olisfa.

Fayl ochilgandan keyin monitor ekranida Kkirish fayllarini
tashkil]ashtirilgan oynasi paydo bo'ladi (22-rasm).

Hisoblashni boshlash uchun RUN tugmasini (aylanaga olingan)
(22-rasm) bosish kerak. Keyingi gadamda Gaussian dasturi chigish
fayli nomini va uni saglash joyini so‘raydi (23-rasm).

Teng turganda (po umoichaniyu) chiqgish faylining nomi kirish
fayllarining nomi kabi bo‘ladi. Ishlash oson bo‘lsin uchun chigish
faylini kirish fayli qayerda bo‘lsa o‘sha joyida saqlash kerak.
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23-rasm. Gaussian dasturida cbigisb fayfini sagfash.
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Dasturda hisoblash muvaffaqiyatli yakurilangan bo‘ladi qa-
chonki, u Run Progress bolimida «Processing Complete» s0'zi
bilan yakunlangan boisa (24-rasm).

-5 /|

24-rasm. Gausssa» 09 dasiurifiiiig m«.¥affaqiyatii
yakiioiamsfeiga ndsoL

4) MagbuiJashtirish egri chizig'i va tebranish chastotasini ko'rish
uchun Gaiiss View dasturida ouf kengaytirmali chigish faylirsi Files
of Type bo”imidagi Opes Files oynasidagi fayl tipini gif dan out ga
o‘zgartirib ochish kerak (25-rasm).

Magbuliashtirish egri chizig‘ini vizuailashtirish uchun Read
Intermediate Geometries (Oraliq geometriyani o'gish, 25-rasm)
s0‘z qo‘shilmasining yoniga belgi go‘yladi.

GaussView dasturining ishchi oynasida 2,2“dinitroetilendiamin
molekulasi bilan paydo bo'lganidan keyin dasturning bosh menyusi-
dan Ressislts\OptIMizatloii (26-rasm) tanlanishi zamr.

GaussView ishchi oynasining yugori chap burchagida geometrik
parametrlarni magbullashtirishga sarf bo‘lgan gadamlar soni
ko‘rsariladi (26-rasmda 64). Maqgbuliashtirish egri chizig‘idagi
birinchi nuqgta boshlang‘ich. struktiuaga mos keladi va uning koor-
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25-rasm. Gaussian 09 dasturining fayHni Gauss View
dastsrida ochish.

dinatalari kirish faylida ko‘rsatilgan. Oxirgi nugta minimal energiya-
ga mos keluvchi magbuliashtirilgan stmkturaga mos keladi. Mag-
bullashtirish jarayonining animatsiyasini yaratish iichun GaussView
dasturi ishchi oyiiasining yuqori chap burchagidagi yashi! tugma
bosiladi.

5. Tebranish chastotasini vizuaiiash uchun oynadagi Read
Intermediate Geometries yonidagi belgi olib tashlanib chigish fayli
yana ochiladi. Shundan keyin GaussView dasturining bosh menyu-
sidan yuqorida qayd etiiganidek tanlanadi (27-rasm).

Tebranish chastotasining animatsiyasi uchun «start Animation»
(animatsiyani boshlash) tugmasi bosilishi lozim.

6. Entalpiya, Gibbs erkin energiyasini va entropiya giymatlarini
topish uchun chigish fayli matn muharririda (masalan Bloknotda)
ochilishi keiak va undan «Sum of elektronic and thermal Enthal-
pies» so‘z birikmasi (28-rasm) topiladi.
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26-rasm. GaussView dasturida magbuliashtirish egri
chizig'ini vizuailashtirish.
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27-rasm. GaussView dasturida lebranish chasiomsmi vizuaiiash.
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28-rasm. Gaussian 09 dastwrming chigish fayladan (*.oist) esitalpiya
Gibbs erkin energiyasi va entropiya giyiuatlarim topish.



1-topshirig. Quyidagi moiekulalar uchun geometrik para-
nietrlami va tebranish chastotasini magbullashtirish bo‘yicha hisob-
iashlami o'tkazing.

1) titronitrometaii;

2) geksariitroetan;

3) oito-; meta-, va para- nitroanilin;

4) 2~asetiloksibenzoi;

5) 2,2-dinitroetilendiamin;

6) I-metil-2-etilbenzol,

7) 1,2,3-trinitroksipropan.

2-iopsiiirig. Yuqorida berilgan moddalaming har gaysisi uchun
entalpiya, Gibbs energiyasi va entropiya giymatlarini aniglab,
daftarga yozing.

3-topshiriq. Barcha yuqorida gayd etilgan birikmaiar uchun
tebranish chastotasining birinchi gismini yozing.

10.3. GAUSSIAN 09 dasturini goHlab radikal parchalanLsh
reaksiyasini oVganish

Molekulyar sistemaning har ganday kimyoviy o‘zgarishi uni
tashkil etuvchi atomlaming o‘zaro joylashuvining o‘zgarishi bilan
bog~langan. Bunday o‘zgarishmng yo‘nalishi va tezligini oldindan
aytish uchun sistema energiyasining (E) yadrolarning o‘zaro joyla-
shuviga bog‘liglikni bilish kerak. Oddiy holat ikki atomli sistema
bo‘lgani gayd etilgan bog‘liglik 1-rasmda keltirilgan potensial egri
chiziqg bilan ifodalanadi.

Yadro orasidagi masofaga bog‘liglikda ushbu egri chizigning
nugtasi X va Y atomlaming o‘zaro ta’sir etmagan holatiga (U=0
soxa), yoki bargaror XY molekulaga (U=Umin), yoki X va Y
atomlarning rekombinatsiyasi jarayonida yoki XY molekulaning
dissosiatsiyasida amalga oshadigan oralig hosil boiishlarga mos
keladi.

XY bog'ning uzilish energiyasi, X ,Y atomlar energiyalari
yig‘indisi va XY molekula energiyasi fargidan hisoblanishi mumkin,

Kimyoviy reaksiya barcha elementlarini 2 gunihga ajratish
mumKkin.



1) Reaksiyalarda ular uchun sirtdagi reaksiya koordinatasida
potensial energiya maksimumga ega bo‘iib, u reaksiyaning o’tish
holati siiatida gabul gilingan.

2) ikkinchi holat ko‘plab jarayonlar uchun xos bo‘lib unda
kimyoviy bog'ning uzunligini ikki radikalning hosil bo‘lLshi bilan
bo‘iadi. Bunday holatiarda faollashish enialpiyasi reaksiya entalpiyasi.
bilan mos keladi va uni 0‘z navbatida quyidagi ifodadan foydaianib
hisoblashimiz mumkin.

AH{R“RHAHR-?).)'+ AHBR)]” AHRBR] R2)
bunda
<, f. ) va Afll29S

Dastlabki raodda va kimyoviy bog‘ning uzllishidan hosii bo‘igan
radikallaming hosil bo‘lish entalpiyasi.

I-misoi. Nitrometan moiekulasidagi C—N bog‘ining uzilishi
enia-Ipiyasini aniglash CH3N02-"CH3*+N02*

Bog" iizilishining entalpiyasi (1) formula bo‘yicha hisoblanadi.
Buning uchun dastlabki modda (Masaian; metanning) va C-N



bog'ming uziiishidan hosil bolgan ikki radikaining hosil bo'lish
entalpiyalari aniglanishi kerak. Shunga gqaramasdan (1) formuladan
foydalarushdan oldin berilgan realcsiyalarning reaksiya yo'lida yaqqol
ifodalangan maksimurasiz borishiga ishonch hosil qilish kerak.
Buning uchun radikallar orasidagi o‘zaro ta’simi yo‘gotish magsa-
dida bir~biridan uzoq masofada joylashgan ikki radikal tuzilishiga
javob beruvchi strukturadan boshlanuvchi koordinata bo'yicha
tushish hisoblan o‘tkaziladi. Bunday hisoblashlarga Downiiiil (ingliz
tilidan tarjirnasi-xolmadan pastga) prosedurasi deyiladi va bir necha
gadamdan iborat:
)] Gauss View dasturida nitroraetan molekulasini tuzish (2-

rasm) va uni NM.gjf fayli saklida saglash.

...0

2-rasm. Niirometan molekulasi.

2) Gaussian 09 dasturida quyidagi parametrlarni go‘llab, gio-
metriyani maqbullashtirish hisoblarini amalga oshirish.

# pin3 opt=(calcfc, maxcycle=200) scf(xgc, m.axcycle=200)
freq nosymm

3) Gauss View dasturida NM.out faylini ochish. Dastur asosiy
oynasining instruraenilar menyiisidaii «Bog‘ uzimligini o”zgartirish»
(1-jadval 2-rasm, oldingl bo‘lim) tugmasini bosish va dastuming
ishchi oynasidagi uglerod va azot atomiarini ketma-ket belgilash.
Ushbu atomlar o‘rtasidagi bog‘ni uzish uchun None belgisini
go'yish C-N bog‘ uzuniigini giymatiga 4,5°A beriladi va fayl NM-
C-N.gif nomi biJan saglanadi.



4) Gaiissiaii 09 dasturida Downhill hisoblash o'tkaziladi Buning
uchun NM-C-N.gif kirish faylida quyidagi kalit so‘zlar ishlatilishi
zarur:

# irc=(downhiU, maxcycle=100, stepsize—8, maxpoints=100,
calcfc) scf=(xgc, maxcycle=500) nosymm

M

3~rasm. Gmm View dasturida Dowohiil MsoblasliiarIDi vizuaHasli.



5. Dowiihsli hisoblashlari natijalarni vizuaiiash uchun NM-'C-
N.out fayli Gauss View dasturida ochiladi. Dasturning bosh rnenyu-
sidagj Resuits\iRC/Patii 3-rasmda ko'rsatiiganidek tanlanadi. 3-
rasmdan ko‘rinib turibdiki, energiyaning reaksiya koordinataga
bog‘liglik egri chizigda yagqol ifodalangan raaksimumi yo‘q.

Demak, C~N bog‘ining uzilish reaksiyasining faoliiishish ental-
piyasini aniglashda (1) ifodadan foydalanish mumkin.

6 CH3*va NOZ2* radikallarini buymq gatorining ikki bandidan
foydalanib yast*h magbu]Jashtirishnl amalga oshirish va tebranish
chastotasini hisoblash.

7.(1) jfodani go‘ilab C-N bog‘ uzilishining faollashish ental-
piyasini hisoblash. Birikmalarning entaipiyalari giymatlari 10-
rasmda (oldingi bo‘iim) ko‘rsatiiganidek chiqgish fayllaridii bor.

I'topsliirig. Nitrometan molekuiasida C-N bog‘i uzulishi uning
faoilashishihi entalpiyasi giymatiga Cl, F, NO2 o'rinbosarlarning
ta’sirini baholang.

2-io]>sMn<|. Nitroetandan C-N bog'ining gomaiitik uzilisii
reaksiyasi o‘tiSih holatisiz amalga oshishini isbotlang va reaksiyaning
entalpiyasi giymatini hisoblang:

CHa

10.4, GAUSSIAN —09 dasturida nitroalkanlaming
radikail boiinagan mosiomolekulyai’ parcbalantsh
reakslyalarim o”rganish

ikki atomii molekuladan fargli o'laroq uch atomii sistema (XYZ)
uchun uchta geometrik parametrlarni: X va Y atomlar o‘rtasidagi
masofa (>), Y va Z atomlar o'rtasidagi masofa (ry/) va X-Y-Z
atomlari orasidagi burchakni hiiiobga olish zarur. Agar kimyoviy
reaksiya (XY+Z-XH-YZ) ning borishi davomida ushbu burchak
doimiy va 180* da bo‘lsa, u holda energiyaning (£) my va nyz ga
bog‘ligligi 32-rasmda keltirilgan siitni beradi.

To'siq bilan ajratilgan ikki (soha) izoiyatsiyalangan reagentlar
yoki mahsulotlarga maksimum sohasi yaginida davoa nuqtasi esa
o‘tish holatiga mos keladi. 0 ‘tish holatiga o‘tish (faollashgan)
kompleks molekula sistemaning shunday holatiki, reagentlarga



nisbatan ba’zi boglar kuchsizlashgan yoki kuchaygan. 0 ‘tish hoiati
bu elementar reaksiyada dastlabki nioddaiaming mahsulotlariga
0'tMi holatiga mos keluvchi atomlar konfiguratsiyasi deb hisob-
lanisM mumkiii. Oddiyroq ifodalaganda; O'tish hoiati bu reagentlar
harn emas, mabhsiilotlar ham emas.

32-ram. XY+Z~»X-fYZ renksiyaniag 33-rasm. 32-rasffida Ifodalangaa
skt poieilisial energiyasi: sirf udiK« reaksjya
imgtali chiiEq ~ koordinatasa q, kdorilitiatasi yoaalislaida
streika - g niisg yo‘iialishi va energetik egrl chizig.

P laiigtada imog orthogonal
koordinataiarip.

Maksimum bilan dastlabki moddaiar energiyalari. orasidagi farg-
bu to‘g‘ri .rea.ksiyani.ng faollanish energiyasi (33-rasm). Unuima.ii
olganda N atoinidan tatliki topgan sistema 3N erkinlik darajasiga
ega bo'lib, ulardan uchtasi ilgarilama va 3 tasi aylamna harakatga
taallugli boladi. Jami 3N-6 yoki 3N-5 (chizigii molekula uchun)
ichki erkinlik darajasiga ega. Undan berilgan o'lchashjar soniga
mos keladigan fazoda potensiai energiyaning cbet sirtini tuzish
mumkin.. .Bu yerda imkoniyatli yad.ro konfiguratsiyaiardan bir yoki
bk necha molekulalarga mos keladigani bo‘ladi (34-rasm).

Bir minumumdan bosligasiga o'tishning, (masalan, RI
reagentlardan F| mahsulotlariga o‘tish) da bir necha usuilari
mayjud. Ularaifig barchasi nisbatan bargaror boshlang'ich va oxirgi



Birinchi tartibli egarsimon cgarsinion

naqgta (maxsimum) R—Pi nugta (maxsimani)
reaksiyaning o'tisii ~ holatiga Birinchi tartibii egursimon nugta
(TSJ) to'g'ri keiadi (maxsimum) R-P2 reaksiyaning

o‘tish holatiga to‘g‘ri keladi
Reaksiya mahsuloti

(P 1) ga mos keluvchi Reaksiya mahsuloti (P2) ga
minimal energiya No»s keluvchi minimal
Ikkinchi tartibli enerclya
(maxsimum) egarsimon
no‘qta . )
Reaksiya reagenti (R) Potensial energiya gipersirtidagi

ga mos keluvchi minimal

! birinchi tartibli egarsimon
energiya

no‘gta kimyo\iy reaksiyaning
oHish holatiga to*g"ri keladi

Reaksiya koordinatasi
bo*ylab energilik

34-rasm. Sirt potensial energiyasining modelt.

holatiar bilan ajratilgan yuqori potensial energiya sohasi orgali o‘tish
bilan bog'lig.

Berilgan ushbu marshmtlarning barchasida eng yugori nugta-
davon nuqtasi mavjud. Energetik jihatdan eng qulay bo‘lgan
marshrutga (yo‘lga) reaksiya manshmti deyiladi.

Kimyoviy reaksiya kinetikasi va mexanizmini kvant-kimyoviy
dasturlami goMlab o‘rganish bir necha bosgichlami o0‘z ichiga oladi:

1) 0 ‘rganiiadigan reagentlar va mahsulotlarni yasash va ulaming
xarakteristikalarini hisobiash.

2) Reagentlar va mahsulotlaming geometrik strukturalari asosida
o‘tish holatining strukturasini tuzish. Geometrik parametrlarni
magbuliashtirish va tebranish chastotasini hisoblash.

3) Tanlangan strukturalarning o‘tish holatini mosligini tek-
shirish.

llova; molekulyar struktura o‘tish holati sifatida xarakterlanadi.
Qachonki, unda birlamchi minimal tebranish chastotaga yoki Gess
matritsasida biror manfiy giymat bo‘lsa.



4) 0 ‘rgamlayotgan reaksiya o‘tish holatining mosHgini o‘tish
holatidaii reaksiya koordinati bo‘yicha reagentlar va mahsulotlar
iomonga tushishlami hisoblash orgali tekshirish.

llova; topilgan o‘tish holatining to‘g*rilik mezoni-reaksiyalar
koordinatakri bo”yicha tushishning birinchi va oxirgi nuqtalarini
o‘rgamiadigan reaksiya va mahsulotlariga mos keladi.

5) Reaksiya koordinatalari bo'yicha tushishning birinchi
(dastlabki) va oxirgi nuqgtalari uchun magbullashtirish va tebranish
chastotalarini hisoblashni amalga oshirish.

6) Reaksiyaning faollashish entalpiyasi aktivlanish entalpiyasi
va reaksiya entalpiyasini hisoblash.

7) Reaksiya tezligi konstantasini hisoblash, eksponensiya oldi

kattaUgiixi aniglash, lii(k) ” f ~ bogliglik grailgini tuzish.
Voy

Kimyoviy reaksiyaning asosiy kinetik va termodinamik
parametrlarini hisoblash

Reaksiya tezlik doimiysining temperaturaga bogligligi Arrenius
tengJamasi bilan Ifodalanadi:
—_— N —_~
k=A e (1)
bunda

Ao ~ eksponensiya oldi ko‘paytuvchisi;

Ea“ faollanish energiyasi;

R ~ universial gaz doimiysi;

T~ temperatura, K.

Agar Ea temperaturaga bog‘lig bo‘Imasa, u holda
bo'lgandagi tezlik doimiysiga (ko) teng boUadi. Ko‘pgma hollarda
Eava Ao temperaturaga kuchsiz bog'Uqg bo‘ladt va temperaturaning
kichik oralig‘ida bu bog‘liglikni hisobga olmasa ham boladi.

Agar (4.1) tenglamaning har ikkala gismi logarifmlansa, u holda

Ln(k) =InAo-— (1 a)

olinadi.



Blinda Ao, Ea \_K — doimiy kattalikiar ak, In. (k) ning

~ ga chizigligini ifodalovchi hi (k) =f (—) a chiziglidlr.
(35-rasm).

35-rasm. Ln(k) niiig 1/ r ga bog'li

0 ‘tish hoiati nazariyasining asosiy garashlari va kvant-kimyoviy
usuilarni go‘llab, elementar kimyoviy reaksiyaning tezlik konstan-
tasini (ki) hisoblash mumkin. Bu hisoblashlarda muhim o‘rinni
reaksiya tezlik doimiysining konsentratsiya orgali ifodalangan faol

kompleksni hosil bo'lish muvozanati konstantasiga RE bog‘lig-

libii ifodalovchi Eyrint tenglamasi egailaydi:

@

bunda Kb ~ Bolsman doimiysi, h —Plank doimiysi.
Faol kompleks hosil bo‘lishi muvozanat konstantasini hisob-
lashga bog'‘liq holda o‘tish holati nazariyasi statistik va termodinamik



variantlarga faxglanadi. Statistik yondashuvida muvozanat konstan-

tiisi faol kompleksning holatlari bo'yicha yig‘indi va reagent
holatlari Qvay boVicha yig‘indi orc[ali ifodalanadi:
O
8Ki NV

bnnda NA ~ Avagadro soni; V-niolekuia harakatlanadigan hajm;

—°K dagi reaksiyaning energiyasi.

Ideal gaz uchun holat bo'yicha umumiy yig'indini holatiar
bo'yicha molekulyar yig‘indilarga almashtirish mumkin. Bunga
molekulyar yig‘indilarni turh harakatlar javob beradigan tashkil
etuvchilarning ko‘payrmalari deb garash mumkin:

Q Qiigar QcJ Qaylanma Qtebranma GH)

Ilgarilanma harakatning statistik yig”indisi kattaligi molekula
massasi biian aniglanadi.

InmKjJ
Q *art=]"i;r™ 57 (5)
bunda; V —moiekulaning harakatlanadigan hajmi.

Q. kattaligi moiekulaning ko'rinishiga bog‘Ug. Oddiy holat
ikki atomli molekula uchun Qer. quyidagi tenglama bilan ifoda-

qe'n M2 ’ (6)

bunda; r —yadrolararo masofa, M —molekulaning keltirilgan
massasi, G“ 1 simmetrik boimagan va G—2 simmetrik molekulalar
uchun.

Ko‘p atomii molekulalar uchun yana bitta harakat turi-molekuia
bir gismining boshqga gismiga nisbatan aylanishi kuzatiladi.

Ichkl ayianish imkoniyati holati bo‘yicha umumiy yig'indisini
hisoblashda e’tiborga olinishi lozim. Ichki ayianish hisobiga teb-
ranish erkinlik darajasjning soni kamayadi. Umumiy holda aylanma



harakat S erkiniik darajasiga ega bo‘lishi mumkin. Ulardan 3 tasi
molekuianing aylanishiga va S-3 tasi ichki aylanishga taaliugli.
Ichki aylanishiii hisobga olish yetarli darajadagi murakkab muammao,
aynigsa to‘xtatilgan aylanish holatida yanada murakkablashadi. Ko‘p
atomii molekulalarda ichki to'xtatilgan aylanish haqgidagi masalani
yechish usuli Pitser [16] tomonidan taklif etilgan. ichki aylanish-
ning termodinamik funksiyaga hissasini (masalan; issiqiik sig‘imiga
va entropiyaga) birinchi marta olingan. maxsus jadval yordamida
baholash mumkin. Ikki o‘zgaruvchi sifatida potensiai to‘siq b;tiand-
ligining Uo Kb T ga va erkin aylaiiish holati bo‘yicha yig'indining
teskari giymatiga nisbatini olish mumkin.

Holat bo‘yicha tebranish kattaligi yig'indisini hisoblash nisbatan
oddiy m.asaladir. Ma’lumki chiziqu bo‘Imagan molekula 3N-6
tebranishni amalga oshirishi mumkin, chizigiisi esa -3N-5.

Agar molekula ichki aylanish bilan boglig bo‘lgan erkiniik
darajasiga ega bo'lsa, u holda tebranishlar soni mos ravishda
kamayadi. Umumiy holda tebranishlar soni n bo‘lgan molekula
uchun holat bo‘yicha tebranishlar yig‘indisi quyidagicha ifoda-
ianadi:

Qe n=i l-e T (7

bunda Vi" tebranish chastotasi.

Elementar kimyoviy reaksiyalar tezlik konstantasini hisob-
lashning statistik vaiianti amaliy hisoblashlarda qulay.

Shunga garamasdan termodinamik yondashuv olingan natijalar
anaUzida ma’lum ustanlikiarga ega. Termodinamikaning ma’lum
formulalaridan foydalanib faol kompleksni hosil bo‘lish muvozanat
konstantasini Gibbsning erkin faoUanish energiy”~i (AG") faollanish
entropiyasi (AS") va faollanish entalpiyasi AIP) orqali ifodalash
mumkin:

=0T 7 ke f8),

Ko'pgina hoilarda qaraladigan monomolekulyar reaksiyalar
uchun faol kompleksning hosil bo‘lishi zarrachalar sonining o0‘zga-



rishisiz amalga oshadi , bo‘iganligi uchun tezlik
konstantasi quyidagicha ifodalanadi:

i 9)

h RT h R RT

Arrenius tenglamasiga o‘xshash menyudan foydalanib ekspo-
nensiya oldi ko‘paytuvchisi quyidagicha ifodalanadi:

A R (10)

Bunda: T-hisoblash va tajriba o‘tkaziladigan temperatura.
Eksponensiya oldi ko‘paytuvchisi Ao giymatini hisoblash uchun
turli harakatlar (tebranma, aylanma) bog‘lig bo‘igan faoHanishning
entropiya tashkil etuvchisini aniq biiholash kerak. Monomolekulyar
parchalanish reaksiyasi uchun entropiyaning ilgarilanma tashkil
etuvchisini hisobga olmasa ham bo'ladi.

Faollanish entropiyasi. Faollanish entropiyasi va faoHanishning
erkin Gibbs energiyasi quyidagi ifodalardan hisoblaniladi:

AH«- AH%,(TS) - (Ri), (11)
AS"-  AS%, (TS) - (RO, (12)
AG«- AG%, (TS)- 2AG%3(Ri), (13)
bunda AH™ZB (TS), "~ (TS), (TS) — mos ravishda
o‘tish holatining entalpiyasi, entropiyasi va erkin Gibbs energiyasi;
(R1), (R1), AG'gg”™ (Ri) “ mos ravishda

reagentlaming entalpiyasi, entropiyasi va erkin Gibbs energiyasi.
Reaksiya faollanish entalpiyasi AH" (11) faollanish energiyasi
(1) bilan quyidagicha bog'langan:
Eor AH* -f nRT (14)
bunda n “ reaksiya molekulyarligi.
Reaksiyaning issiqlik effekti (entalpiyasi) mahsulot hosil bolish

entalpiyalari yig‘indisidan reagentlar hosil boMishi entalpiyalar
yig'indisining ayirmasidan hisoblanadi.

AH«, - £A H, .« (Mi)- EAH,0 (RO (15)



Kimyoviy reaksiya mexanizmini o‘igani,shning asosiy bosqichlari
kinetik termodinamik parametrlarni va hisoblaslilar 1-misolda gara-
ladi.

i-misoi. Gaussian 09W dastnrini gqo‘Uab nitroetanning asi-
fonnasining (shaklini) hosil bolish reaksiyasini o‘rganish. Reaksiya-
ntng faollashish entalpiyasi va entalpiyasi giymatlarini hisobiash

1
In(k)==f 1 9grafigini tuzish va T=700 Kda In(Ao) giymatini

aniglash.

Nitroalkaniar asi-formasining hosil bo‘lish reaksiyasi — bu
iigleroddagi vodorod atomini nitro guruhdagi kislorod atomiga
o‘tkazish reaksiyasidir (36-rasm).

niiroetan nitroetanning asi-shakti

36~rasm. Nitroetanning asl-shakLining hosil bo'iish reaksiyasi.

1) Birinchi bosgichda. Reagent va reaksiya mahsulotlariga mos
keluvchi nitroetan va nitroetanning asi- formasi molekulalarni
yasash va geometriyasi hisoblanadi. (36-rasmga garang). Maqgbul-
iashtirish uchun quyidagi parametriar qoilaniJadi:

#  pm3 opt==(cal cfc, maxcycle==200) scf -(xqc, maxcycle=200)
freq nosymm

2) 0 ‘tish holatining strukturasini yasash hisoblashlar bilan
amalga oshiriladi. Asi-formasi host bo'lish reaLsiyasining o‘tish
holatiga C-H bog‘ini uzilishi va O-H bog‘i hosu bo‘lishining
boshlanish strukturasi mos keladi. (37-rasm).

0 ‘tish holatini tuzish uchun Gauss View dasturida magbullash-
tirigan nitroetan (reagent) moiekulasi strukturasiga mos keluvchi
out-fay] ochilishi kerak. Ochiigan oynada o‘tish holatiga o‘xshash
strukturani yasash amalga oshiriladi (37-rasm). Undan keyin fayl
TS.glf nom bilan saglanadi.



37-rasm. Nitroetan asi-fonnasining hosil bo*lish rcaksiyasida
o”ish holatioing strukturasi.

0 ‘tish hoiatni hisobiash uchun kirish faylinmg buymq qatorida
quyidagi parametriar islilatiladi:

#pm3 opt=(ts, calcall, maxcycle=200) scf =(xqc, max-
cycie=200) freq nosymm

3) 0 ‘tish holati stmkturasining mosligini tekshirish uchun
GaussView dasturida TS.out fayli ochib, dasturning bosh menyusi-
dan 27-rasmda ko‘rsatilganidek Results Wibrations tanlanadi.

Izoh: Gauss View dasturining o‘ziga xosllgi shundan iboratki,
matrisadagi ikkinchi hosilaning manfiy giymati Fregning birinchi
ustunida keltirilgan minimal chastotaga to‘g‘ri keladi.

Asi-formaning hosil bo‘Hshining o‘tish holati uchun birinchi
chastota-1951,62 sm'A ni tashkil etadi (38-rasm). Ushbu chastota
vodorod atomining ugleroddan kislorod harakatiga mos keladi.

4, Reaksiya koordinatalari bo‘ylab tushishini hisoblash

Kirish faylini yaratish uchun Gauss View dasturida TS.out
fayli ochilib, u IRC.gif faylida saglanadi. Reaksiya koordinatalari
bo‘ylab tushish kirish faylinhig birinchi gatori quyidagi ko‘rinishga
ega:
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38-rasrn. Nitroetan asi-formasiniBg hOsHb(>lish reaksiyasida o‘tlsh holatiga
mos keladigan tebranish chastotasi.

#pm3 irc=(calcfc,maxcycle =100,maxpolnts-1000,stepsize=5)
scf = (xqc, maxcycie=200) nosymm

IRC hisoblash natijalarni vizuallash uchun Gauss View dastu-
rida IRC.out fayh ochiladi, 39-rasmda ko‘rsatilganidek., dastuming
bosh menyusidan Resuits/IRC/Path tanlanadi.

Grafikdagi birinchi va oxirgi. nuqtalar reagent va reaksiya mah-
sulotiga mos keladi.

Izoh: Ko‘pgina hoiatlarda GaussView dasturida IRC grafigida.
reagent va reaksiya mahsulot o‘rni almashtiriladi. Eneigiya maksi-
mumdagi nuqta reaksiyaning o‘tish holatiga mos keladi.
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39-rasm. Gauss View dasiurida reaksiya koordiifaialari bo'yiab
Eusilish egri chiz!g‘ns vszuallash.

5. Ushbu bosgichda reaksiya koordinatalari bo‘yicha birinchi
va oxirgi nuqialardagi magbuliashtirish amalga oshiriladi. Buning
uchun 39-rasmda keltirilgan grailkdan reaksiya reagentlaridan mos
keladigan nugta tanlanadi va u R.gif faylida saqlanadi. Birinchi va
oxiigi nugtalarni magbuliashtirish uchun ushbu misolning 1 bandida
ko”rsatilganga o‘xshash parametriar ishlatiladi;

#pm3 opt=(calcfc, maxcycle=200) scf~(xqc, maxcycle=200)
freq nosymm



6. (il)” (14) formuialar yordamida faollashish entalpiyasi,
faollashish entropiyasi, va Gibbs faollashish energiyasi va reaksiya-
niing faollashish energiyasi hisoblanadi. Reaksiya entalpiyasi (15)
tenglama bo'yicha hisoblanadi. Reagentiar, raahsulotiar va o‘tish
holati strukturalari uchun entalpiya, Gibbs energiyii va entropiya
gi”miatlari 2.10-rasmdan mos holda topiladi.

7.(9) ifodadan kelib chiggan holda Microsoft Exsel dasturida
tezlik iconstantasi k hisoblanadi. Bunda K*” 1,38NO"™ kj/k:
h* 6.626*10“* j/s R—8.314 j/(mol*K) ekanligi inobatga olinadi
In(k)f (1/r) bog'ligiik grafjgi tuziladi (40-rasm).

(10) ifoda asosida eksponensiya oldi ko‘paytuvchisi A« yoki
grafik bo'yicha inao kattaligi aniglanadi.

(1) tenglamani taqribiy ishlatishda

K -£(2*1000
r 20*T
bunda Ea—kj/mol da ifodalangan Ig (k)=f (1000/T) grafigi tuzilishi
ham mumkin.

40-rasm. NiiroetaoDiag asi-formasiai hosil bo'lisli reaksiyasi
uchunIn(k)=f(I/T) bog'ligilk grafigi



1-topshiriq. Quyidagi reaksiyalar uchun faolianish entalpiyasi,
reaksiya entalpiyasi giymatlarini aniglang va In(k)=f(i/T) bog‘liglik
graiigini tuzing, In(Ao) giymatini toping.

1) Nitroetan molekulasidan nitrat kislotani eliminirlash:

C2HsN02~>CH2=CH2-i-HNO03

Ushbu reaksiya 41-rasmda keltirilganidek, besh a’zoli siklli
tekislik o'tish holati orgali amalga oshadi.

41-rasm. Nitroetan molekulasidan nitrat kislotani eliminlrla.sli
rcaksiyasifilRg o‘tish holati.

2) Mahsulot sifatida etilnitratning nitro-nitritU qayta gumlilanish
bilan hosil bo'lishi;

C2HsK02->C2H50N0

Ushbu reaksiyaning borishida reaksion markazning ikKki
paramelri o‘zgarishi bilan bir vaqtda nitroetan molekulasidagi
nitrogunih va o'tish holatining aylanishi amalga oshadi. Bu C-
NO2 bog'ining uzilishi va C-ONO bog‘ining hosil bo‘lishi bilan
boradi. 0 ‘tish holatining tuziiishi 42-rasmda keltirilgan.

2-topshirig. Ko‘p bog'ligiik dinitrometandan suvni ellmiriash
reaksiyasining mexanizmini o‘rgEmish:



42-rasm. Nitrometan molekubsida nitro-nitritli
gaytaptniblanisfa reaksiyasida o4ish holati.

CH2(N02)2->CN203+H20

Har gaysi bosgich uchun faollanish entalpiyasi giymatini
hisoblang. In(k)*(!/T) bog‘ligiik grafigini tuzib, 1n(J1)) giymatini
anigiang. Reaksiya entalpiyasini hisoblang. Har uchaia bosgichdan
gaysi biri limentlovchi ekanligini anigiang.

Dinitrometan molekulasidan suvni elimirlash reaksiyasi uch
bosgichda boradi;

1)Birinchi bosgichda TSI o4ish holati orgah dinitrometan asi-
formasining molekulasi hosil boMadi (43-rasm).

2) ikkinchi bosgichda dinitrometan asi-formasidagi OH guruhi-
ning 180" aylanishi bilan bog'iig bo‘lgan konformatsion o4ish
amalga oshadi (44-rasm). O'tish holatiga TS2 struktura mos keladi.
O-N-O-H qirralar orasidagi burchak giymati 101.7” ni tashkil
etadi.

3. Uchinchi bosgichda dinitrometanning asi-forraasidan TS:
o‘tish holati orgali suv molekulasining ajralishi amalga oshadi
(45-rasm).
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43-rasm. Dinitrometan asi-fonnasming TSI holati orgali hosil
feo'iish reaksiyasi sxemasi.

44-ra3T. TS2 o'tisli holati orgali amalJga oshuvchi
dinitrometanning asi-formasldagi konforataision o”ish.



-rasm. Dimtromctansifg asl-formasidaa TS3 o*ilsh faelati
orgali suvniog ajralishi.

10.5. Kyadralik siuxronll tranxit usulida oHlIsh
holatini izlash

Gaussiaw09 dasturida o‘tish hoiatini izlash uchun kvadrarik
sinxronli tranzit QST2 (Quadrate Synchrnous Transit Approach)
usulini go‘Uash mumkin. Ushbu usuini goMlashda o‘iish holatining
dastlabki strukturasi, dastlabki reagentiar va reaksiya mahsulot-
larining ma’lum strukturalari asosida uni magbullashtirish bilan
generirlanadi. (generimyetsiya).

Misol sifatida sirka aldegididan vinil spirtini CHICHOH (liras
bo‘yicha etenol) hosil boMish reaksiyasi olinadigan bolsa, keto-
enol tautomeriya reaksiyasiga kimyoviy formulasi bo'igan CH3CHO
kiradi. Sirka aldegidi (atsetoaldegid) eng muhim aldegidlarni biridir.
U tabiatda ko‘p uchraydi (kofeda, pishgan mevalarda, nonda) va



o‘simlik.lar organizmida metabolizm natijasi sifatida sintezlanadi.
Aldegidlar ichida isblab chigarish kolamijiliatidan birinchi o‘rinda
turadi.

l. GaussView dasturi yordamida sirka aldegidning (CH3CHO)
molekulasi yasaladi va CH3CHO.gif fayli sifatida saglanadi
(46-rasm).

46~rasm. Sirka ik stniktsirasl.

2. CH3CHO.gif faylini matn muharririda (Bloknotda) oching
va birinchi gatorni o‘zgartiring:

pm3 opt = (calcafc, maxcycle =200) scf - (maxcycle -200)
fred nosymm

Fayl saglanadi. Saglangan CH3CHO .gif fayli Gaussian 09
dasturida hisoblanadi.

3. GaussView dasturida CHaCHO.out fayli ochiladi. Results
Vibrations buyruglari bilan tebranish chastotasining gqiymati tekshi-
riladi- Agar tebranish chastotalarining barcha giymatlari musbat
bolsa, u holda 4-gadamga o‘tiladi. Agar tebranish chastotasining
hech bo‘lmaganda birorta giymati manily bo‘lgan taqdirda
CH3CHO molekuiasi bog* burchagi yoki uzunligi o‘zgartirilgan
holda yasaladi (1 bandga qaytiladi).

4. GaussView dasturini go‘llab reaksiya mahsuloti bo”lgan
CH2CHOH vyasaladi va CH2CHOH .gif shaklida saglanadi
(47-rasm).

5. CHsCHOH.gif fayli matn muharririda ochiladi va birinchi
gatori o'zgari-iriladi.



pT13 opt =( calcfc, maxcycle =200) scf=(maxcycle =200) freg
nosymm

Fayi sagianadi. Gaussian 09 dasturida CH2CHOMH.gif fayli
hisobJanadi.

6. GaussView dasturida CH2CHOH.out fayli ochifadi va Re-
sults/Vibrations buyrugiari bilan tebranish chastotasining giymatlari
tekshiriladi (giymatlarning barchasi musbat bo‘lishi kerak).

47-rasm. Eienol i?iolekulasi»mg georoeirik strukturasi.

7. Gauss View dasturida olingan CH2CHO.out va CH2CHOH.
out fayllarini bir vagtning o‘zida ochiladi. Edit/Atom list yo‘lini
go‘llab har ikkala fayl uchun Z-matritsadagi atomlar ro‘yxati
ochiladi. Har ikkala birikma uchun Z-matritsadagi atomlar tartibi
bir xil boMIshi kerak. Shuningdek har ikkala fayl uchun Tag va
Symbol ustunlari bit xil boMisM lozim (48-rasm). To‘g‘iriashlardan
keyin har ikkala fayl uchun Atom, list yopiladi.

8. Dastlabki CHaCHOH.out uchun Edit menyusidan Cormec-
tion tanlanadi. Ocliiladigan oynadan Z-Mat Tools tugmasi bosiladi
va Opt all tanlanadi, keyin esa Ok bosiladi.

File/Save yordamida fayl CH3CHO.gif ga o‘zgartirilgan holda
quyi gatorda paydo bo‘lgan Writi Cartesians kvadratidagi belgi
olib tashlanib saglanadi.



G~ < AL 'nh\t " |& "\p t ' st >t Z.'O/Q /\Sf ?#
"‘i,,l> ’VHV,T"[[; i 3% AN\,

-P? ?f{ 'k'ih L I%H/\Ib |'7>‘t' c’\Srt AY\I' M"VL

" AAI‘MIW v | » S y/\ /\ s L" t/\ - 7 I‘,’ met

48-rasm. QST2.gif fayIni yaratish uchun Z-matritsalardagi
atomlar tartibi.

9. S-banddagi ishlar CH2CHOH,oui uchun ham bajariladi va
fayl CH2CHOH_z.gif ga o ‘zgartirilgan holda saglanadi.

Shablon qolianllgan holda QST2.gif fayli yamtiladi.

%chk -QST2 chk #pm3 opt-(QST2, calcfe, maxcycie-500
FREQ)

Bo'sh qator

Title Card Required

Bo‘sh gator

O.i

Dastlabki modda CHsCHO ning Z-matritsasi (CHsCHO_z.gjf
faylidan olinadi)

Bo‘sh gator



Title Card Required

Bo‘sh qgator
faylidan olinadi) Fayl saqlanadi. QST2.gjf fayii Gaussian 09 das-
turida hisoblanadi.

11. GaussView dasturida QST2.out fayli ochiladi va Results/
Vibrations da bitta manfiy tebranish chastotasi borligi ko‘riladi.

12. Koordinata bo‘yiab tusiiishining kirish fayliiii yaratish uchun
fayl QST2_irc.gjf ko‘rinishida qityidagi buyruq gatori biJan sagla-
iiishi lozim (matn muliarriri yordamida to‘g‘rilanadi):

# pm3 irc=(caicfc,maxcycle~iOO,niaxpoints =1000,stepsize

scf=(9 ¢, maxcycle==200) nosymm

QST2_ ire. gjf fayli Gaussian 09 dasturida hisoblanadi

13. GaussView dasturida QST2_irc.out fayli ochiladi va Results/
IRC/Path tanlanadi. Paydo bo'lgan grafikdan boshlang'ich va oxiigi
strukturalaming sirka aldegidi va etanol molekulalariga mosligi tek-
shiriladi.

14. QST2.out, CHaCHO.out va CHsCHOH.out fayliari Biok-
not matn miihanirida ochiladi. 28-rasraga nios holda o'tish holati
strukturasi, reagentlar va mahsulollar uchun entalpiya, Gibbs
energiyasi va entropiya qiymatlari topiladi.

15. (11)*“(14) fonnulalar bo'yicha reaksiyaning faollanish
entalpiyasi, Gibbsning faollanish energiyasi va faollanish entro-
piyasi hisoblanadi. Reaksiya entalpiyasi (15) formula bo'yicha
hisoblanadi.

2~raisol. Sianit kislotaning oksaziringa izomerlanish reaksiya-
sining o‘tish holatini QST3 usulida izlash.

Sinxron tranzit QST3 usuli QST2 usulidan shu biian farq
giladiki, bunda kirish fayliga reagentlar va reaksiya mahsulotlarining
ma’ium strukturaiaridan tashgari taxmin gilinayotgan o‘tish hoia-
tining strukturasi ham qo‘shiladi (I"-misolga garatig).

Sianit kislota HO-C==N dastlabki reagentnitig modeii sifatida
shunisi. bilan gizigki, unda 4 ta turli atomlar bor. U izosianit kislota
HN=C* 0 bilan tautomer rauvozanatda bo'ladi. Misoi sifatida sianit
kislotaning oksaziringa izomerlanish reaksiyasi qaraladi. Kiish faylni



yaratish uchun dastawai dastlabki reagent va mahsulotiiiing struktu-
rasi hisoblanadi.

L Gauss View dasturida siamt kislota HOC>j dastiabki mole-
Jeulasi yasaladi va HOCN.gjf fayli shaklida saglanadi (49-rasm).

49-rasm. Slanit kisfota molekukshimg geomeirik strukturasi.

2. HOCN.gjf fayli bloknotda ochilib, birinchi gator quyidagicha
o‘zgartiriladi.

#pra3 opt=(calcfc, maxcycle” 200) scf=(maxcycle —200) fireg
Mosymm

Fayl saglanadi va HOCN.gjf fayli Gaussian 09 dasturida
hisoblanadi.

3.GaussView daslurida HOCN.out fayii ochiladi. Results/
Vibrations buyurug‘i yordamida tebranish chastotasiiiing giymati
tekshiriladi. <NCO va <COH valent burchaklari olchanadi.

4. GaiissView dasturidan foydalaiiilib, reaksiyaning siklik mah-
suloti boigan oksazirin molekulasi yasaladi va NCHO.gjf fayii
shaklida saglanadi (50-rasm).

50-rasm. Oksazjrio molekulasining geometrik strukturas.

203



5.NCHO.gif fayli matn miiharriri (bloknot) da ochUadi va
birincM qator quyidagicha o‘zgartiriladi.

#pm3 opt=(calcfc, maxcycle==200) scf=(maxcycie=200) freg
nosymm

Fayl saglanadi. NCHO.Nif fayli Gaussian 09 dasturida hisob-
lanadi.

6. GaussView dasturida NCHO out fayli ocliiladi va Results/
Vibrations buyrug‘i yordaraida tebranish chastotasining giymati
tekshiriladi (barchasi musbat bolishi kerak) <NCO va <COH
valent biirchaklari olchanadi.

7. GaussView dasturida bii vagtning o'zida olingan HOCN.out
va NCHO.out ochish. Edit/Atom list yo‘lidan foydalanib, har
ikkala fayl uchun Z-matritsadagi atomlar ro'yxati. ochiladi. Bunda
Z~matritsa atomlar tartibiga e’tibor qaraiiladi. Har ikkala birikma
uchun atomlar tarkibi ya'ni Tag va Symbol ustunlari har ikkala
faylda ham bir xil bo‘lishi kerak (51-rasm). Dastlabki birikmada
vodorod atomi kislorodga birikkan. Shuning uchun NA iistunida
3 son! turibdi. Mahsulotda esa vodorod atomi uglerod atomlga
birikkan, lekin o‘tish holatini hisoblash uchun qatordagi ketma-
ketlikni saglash juda muhim. Shuning uchun vodorod atomi
kislorod atomiga biiiktiriladi. To‘g‘rilash).ardan keyin har ikkala
fayl uchun atom list yopiladi.
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51-rasm. QST3.gjf faylini yaratish uchun Z-matritsadagi
atonUar iartibi.



8. Dastiab HOCN.out fayli uchun Edit menyusidan Connection
tanlanadi. Ochilgan oynaning o‘ng tonionidagi Z-mat Tools tugmasi
bosiladi va Optall tanlanadi keyin esa OK boslladi. Fayl HOCN_z.gif
nomi bilan oynaning pastki gismida paydo bo'lgan Write Cartesian
kvadratidagi belgi olib tashlanib File/Save yordamida saglanadi.

9.NCHO.out uchun ham 8-band takrorianadi va fayl
NCHO_z.gjf nomi bilan saqglanadi.

10. 0 ‘tish holatini ifodalash uchun (GaussView dasturini
qo‘llab) dastlabki reagent va oiingan mahsulotdagi <NCO va <COH
burchaklari solishtiriladi. Reaksiya davomida O-H bog‘i uziladi va
X-H bog'i hosil bo'ladi. Shu bilan bir gatorda <COH bog'i
burchagining giymati kamayadi. Vodorod atomi shunday joylashgan
bolishi kerakki, u kislorod va uglerod atomlaridan bir xil masofada
lizoglikda joylashsin. Bimda <NCO burchagi ham kamayadi.

Rasm (model) Write Cartesians kvadratidagi belgi olib tashlanib,
TS.gjf nomi bilan saglanadi (52-rasm).

52-ram. QSTS.gjf fayli uchun o‘tish holattning
geometrik strukturasl.

11. QST3.gjf faylida oldin dastlabki reagentning (HOCN _z.~Mf
fayidan olinadi), keyin mahsulot (NCHO_z.gjf faylidan olinadi)
spetsifikatsiyaJanadi va faylning oxirida o‘tish holatining strakturasi
(TS.gjf faylidan olinadi) keltiriladi. Fayl quyidagi shablon go‘l'anilib
yaratiladi:

#pm3 opt “ ( QST3, caicfc, maxcycle —300) freg



Bo‘sh gator
Sianit kislota molekulasimng Z-matritsasi bosh qalor
0,1

C

N 1 B1

o] 1 B2 Al

H 1 B3 A2 2 D1 C
Bo‘sh qator

Bl 1.16243331

B2 1.32507905

B3 1.82652192

Al 174.24110526

A2 30.24025673

D1 -179.83151729

Bo‘sh gator

Oksazirin molekulasining Z-matritsasi bo‘sh gator
0.1

C

N 1 Bl

0 1 B2

H 1 B3
Bo‘sh qator

Bl 1.31363041

B2 1.21294649

B3 1.15145262

Al 125.95000000

A2  135.60911166

D1  180.00000000

Bo‘sh gator

Title Card Required

Bo‘sh qator

0.1

Keyin TS.gjf fayilardan olingan o'tLsh holatining Z-matritsasi
keltiriladi.

Fayl saqglanadi. QST3.gjf fayli Gaussian 09 dasturida hisob-



12. Oiingan QST3.ont fayli GaussView dasturida ochilib,
Results/Vibrations da bitia manfiy tebranish chastotasi borligi
ko'riladi.

13. Reaksiya koordinatasi bo‘yicha tushishning kirish faylini
yaratish uchun fayl QRST3_irc.gjf shaklida quyidagi buymq qatori
biian saglanadi.(tekst muharririda to‘g‘irlanadi);

#  pm3 ire—caicfc, maxcycle—100, maxpoints=500, stepsize—5)
scf==(xqc, maxcycle-500) nosymm

QST3__irc.gjf fayli Gaussian 09 dasturida hisoblanadi.

14, Gauss View dasturida QST3_irc.out fayli ochiladi va
Resuits/IRC/Path tanlanadi. Paydo bo‘lgan grafikdan birinchi
nuqta tanlanadi va agar uning strukturasi (tuzilishi) dastlabki
modda-sianit kislota tuzilishiga mos kelsa, u QST3_R.gjf fayli sifa-
tida saqlanadi. Agar uning strukturasi leaksiya mahsuloti-oksazirin
strukturasiga mos kelsa, u holda u QST_P.gjf faylida saglanadi.
Birinchi va oxirgi nuqtalarni maqbullashtirish uchun quyidagi
parametrlardan foydalaniladi.

#pm3 opt-(calcfc, maxcycle-100)scf=(xqc, maxcycle==1Q0
freg nosymm

15. QST3.out, QST3_R.out va QST3_P.out fayllari matn
muharriri bloknot yordamida ochiladi va 28-rasmga mos ravishda
o‘iish hoiati, dastlabki reagent va mahsulot stmkturalari uchun
entalpiya, Gibbs energiyasi va entropiya giymatlari topiladi.

16. (ri)-(14) formulalar bo‘yicha faollanish entalpiyasi,
faollashish entropiyasi, Gibbsning faoilashish energiyasi va reaksiya-
ning faollashish eneigiyalari. hisoblanadi. (15) tenglama bo‘yicha
reaksiyaning entalpiyasi hisoblanadi.

| “topshirig, QST3 usulida oksazirindan fulmin kislotani
(HC* N~"0) hosil boiivsh reaksiyasi uchun o‘tish holatini toping.
Ushbu topshirigni bajarish uchun fulmin kislota molekulasini
chizishda 53-rasmda Kkeltirilgan strukturadan foydalanish lozim.
Fulmin kislota sianit kislota izomeridir.

53-rasm. Fulmin kislota
R n V-i/ molckulasiniiis geometrik
1.027 iJ6B 1.J99 sfcrukturaa.



10.6. Kimyoviy reaksiya mexanlzmini o‘rganishda sirt
potensiai esergiyasmi skanedashul qo‘!la$li

Elektron to‘liq energiyasi bir yoki bir necha geometrik
parametrlarga bog‘lar uzunligi, valent yoki girralar burchagiga
bog‘lig holda hisoblashga sirt potensiai energiyasini skaneriash
(SCAN) deyiladi.

Ko'pgina hoJlarda Scan prosedurasi kimyoviy elementar reak-
siyasi bosgichlarini dastlab 0‘rganishda hamda o'tish holati sruk-
turasini lokallash uchun qo‘llardladi. Bu yerda shuni gayd etisli
kerakki, potensiai energiyani skaneriash yetarli darajada qo‘pol
proseduradir va uni ehtiyotsizlik bilan ishlatilishi kimyoviy birik-
maning reaksion gobiliyatini o‘rganishda xatoga olib kelishi mumkin.
Shuning uchun ham odatda Scan doirasida o‘tkazilgan hisobJashlar
o‘tish holatini izlash va reaksiya koordinatalari bo‘yicha tusliishlami
hisobiash yo‘li bian tekshiriladi.

Gaussian 09 dasturining kirish faylida Scan hisoblashning ikKki
imkoniy usulini garaymiz;

[.Qattiq skanerlash-skanerlash hisoblashJar jarayonida boshga
geometrik parametrlar magbullashtirilmasdan fagat berilgan
geometriJk parametming kattajiklari o'zgartiriladi.

Route Section da # belgisidan keyin to'g‘ridan-to‘g‘ri Scan
so‘zi ko‘rsatliadi. Molekuianing koordinatalari Z-matritsa ko'ri-
nishida yoziladi.

Kirish faylining strukturasi suv molekulasi misolida quyida
keltirilgan. Ushbu fayl gattiq skanerlashni ifoda etib, uning bajarilish
davomida OH bog‘ining 0.96“A giymatdan boshlanib o‘zgarishida
to‘lig eiektron energiyasini hisoblash bajariladi. Bog' uzunligi
o‘zgarishimng gadami kattaligi O.TA tashkil etadi, gadamlar soni
esa 25 ga teng Bl bog‘ining uzunUgi va valent burchagi Al ning
giymatlari o‘zgarmasdan qoladi.

#Scan pm3 nosymm

Title Card Required

0.1

0

H I Bl



H 1 B2 2 Al

Bl 0.96000000
B2 0.96000000 25 01
Al 109.50000006

2. Yumshoq skaiierlash-skanerlash hisoblashiari jarayonida
fagat ko‘rsatilgan geometrik parametrning kaitaligi o'zgartiriladi
va mos ravishda golgan geometrik parametriar maqbuliash-
tiriladi.

Yumshoq skanerlashning kirish fayli Route vSection magbul-
lashtirishiii hisoblash uchun (opt) ham ishlatiladi.

Molekula koordiiiatalari Z-matritsa shaklida yoziladi. Route
Section da albatta opt=z-matrix ko‘rsatiladi. Kirish faylining Z-
matritsasida bizni gizigtirayoigan parametr giymati bilan, bir gatorda
probeldan keyin quyida ko‘rsatilgan kabi «s m n» qo‘shi]adi.

# opt —z- matrix pm3 nosymm

Title Cand Required

Oi

O

H 1 Bl

H 1 B2 2 Al
= 0.96000000

B2 0/96000000 S 25 0.1

Ai 109.50000006

Bunda; S —Scan kalit so‘zidan

m “ skanerlash hisoblashiari uchun gadamlar soni

n * gadam Kkattaligi.

Yuqorida keltirilgan kirish faylining strukturasi yumshoq ska-
nedashga mos keladi. Uning bajarilishida 0.96"A boslilanib, O.TA
gadam giymai blian gadamlar sorii 25 bo‘iganda suv molekulasidan
O-H bog‘i uzunligining o‘zgarishida to‘liq elektron energiyasi
hisoblanadi.

Skanerlashning har cjaysi bosgichida bog* uzunligini Bl va valent
burchagi Al magbullashtiriladi.

1-misol. Skanerlash prosedurasidan foydaianib 1.2-dixloretan
molekulasining konformatsion anahzini bajarish.

Ushbu laboratori“a ishi ikki asosiy bosgichdan iborat:



®birinchi bosgichda skanerlash prosedurasidan foydaianib
energiyaning C-C bog‘iga nisbatan xlormetil guruhining
aylanishiga bog‘iiqiik grafigi tuziiadi:

* ikkinchi bosgichda maksimum energiyaga mos kefuvchi
struktura o‘tish holati sifatida hisoblanadi. Minimum ener-
giyaga mos keluvchi energiya uchun magbuliashtirish amalga
oshiriladi.

1 Trans konformatsiyaga mos kehivchi 1.2-dMoretan moleku-

lasiyasaladi (54-rasm). Qirralar orasidagi (CT8-C1-C4-C17) 180.0
ni tashkil etadi.

54~rasm. i.2-dixloreian trans-koaformatsiyiismjng
geometrik strukturasi.

Fayl C2H.CT: trans.gjf shaklida saglanadi. .

Ushbu topshiriqri bajarish uchun molekulyar struktura Z-
matritsa ko‘rinisliida yozilgan bo'lishi kerak. Buning uchun 55-
rasmda ko‘rsatilganidek, Write Cartesians dagi belgi ohnib, fayl
saglanadi.

2. C:H«ClI: trans.gjf fayli Gaussian 09 dasturida quyidag
parametrlardan foydaianib hisoblanadi:

#pm3 opt—(calcfc, maxcycie” 200) scf—(xgs, maxcyclé=200) fireg

3. GaussView dasturida C2H4CT2 trans out fayli ochiladi
C2HA4CI2_scan.gif fayM shaklida saglanadi.

llova: niolekula koordinatalari birinchi bandidagi singari Z-
matritsa ko‘rinishida yozilishi kerak.



55~rasm. Molekula koordinataiarini Z-matrisa ko‘rlnishlda saglash uchun
Write Cartesioiis bstgisi oiib tasManadL

4. C2HA4Ci.2_scan.gjf fayii matn muharririda (biokiiotda) ochiladi
(3.6.3-rasm),

Skaneriash hisobiarini bajarish uchun girralar orasidagi burchak
D5 giymatiga «S 36 10.0» go‘shiladi. Bu to'llq eiektron energiyasini
girralar orasidagi burchak D5 har 10° o‘zgarganda va gadamlar
soni 36 ga teng bo‘lganda hisoblaydi degani.

Qirralar orasidagi burchak D5 ning o‘zgarishi bitta xlomietil
giiruhining boshqgasiga nisbatan C-C bog‘i atroiida aylanishiga mos
keladi. Ushbu hisoblashlarni amalga oshirish uchun quyidagi
parametrlardan foydaianiladi.

#pm3 opt” (z-matnx, calcfc, maxcycle=200) scf-~(xgs,
maxcycle=200) nosymm

5. Skaneriash hisoblashlari natijalarini ko'rimsh holatiga keltirish
uchun 3.6.4-rasmda ko‘rsatilganidek, dastuming bosh nienyusida
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56-rasm. 3.2-di:doretan molekulasida” xiormetii gurifhiiiiog aylanish

Results Scan tanlanib, C2H4Cl2 __scan.out fayli GaussView dastu-
rida ochiladi.

57-rasmdagi | struktura trans-konformatsiyasiga mos keladi,
n struktura-trans-konformatsiya 2a o‘tish holatiga mos keladi,
Il struktura *“ konformatsiya va struktura, IV struktura—gosh-
sis-konforraatsiya holatiga mos keladi. iV struktura Ci-C~C
atomlari orgali o‘tuvchi tekislikka nisbatan simmetrik boMgan gosh-
konformatsiyalari o‘rtasidagi o'tish holatini ham xarakterlaydi.

57-rasmdagi grafikdan turll konformatsiyalarga mos keluvchi
nugtalar tanlanadi va mos ravishda l.gff, U.gjf, lii.gjf, va fV.gjf



o[ A LU i Vi
L V:: = m\IM-2 .

MOOK T W w "4..

=

LU} k4l

'Mn«!i&ﬁ‘z”»»;'z::«(é:«



fayUari shakiida saglanadi. Maksimal energiyaga javob beradigan
srrukturanl hisoblash uchun quyidagi kalit so‘zlar ishiatiladi:

#pm3 opt” (ts,noeigeniest™calcfc,iBiaxcycle” 200)
scf” (xqc,maxcyde* 512) freg nosymm

Minimum energiyaga jayob beradigan stnikturani hisoblash
uchun quyidagi kalit so‘zlar ishiatiladi:

#pw3 opt—(calcfc, maxcycle==200) scf —(xqgs, maxcycle* 200)
freg nosymm

1-topshirig. 1.2-dixloretanning gosh- va sis- konformatsiyasi
trans-konformatsiyasiga Tiisbatan energiya bo ‘yicha ganchaga jnagori
yotishini anigiang. Trans-konformatsiyasiga o4ishning faollanish
to‘sig‘i (energiyasi) giymatini liisoblang.

Odatda konfoimatsion analizini o‘tkazishda to‘iiq elektronlar
energiyasi giymatiga tayaniladi.

To‘lig elektronlar energiyasi qiymatini aniglash uchun
GaussView dasturida hisoblangan chigish fayli (masalan,
C2HA4CI2__trans.out) ochiladi. Dasturning asosiy menyusidan
58-rasmda ko‘rsatilganidek Results\Siiro.many tanlanadi.

Daftarga (varagqga) aylanish egri chizig'ining sxemasi chiziladi
I struktura energiyasi nolga teng deb gabul qilinib, li, 11l va IV
strukturalariniiig energiyalari ko‘i-satiladi. Har qaysi struktura uchun
girralararo burchak g(C18-C1-C4-C17) aniglanadi va uning giyma-
ti yozib olinadi (.54-rasm). Trans konformatsiyadan (I-stmktura)
gosh-konformatsiyaga (ni-struktura) o4ishining faollanish to‘sig‘i
giymati hisoblanadi.

2-miso!. Metilnitrit molekulasining konformatsion analizi.
1-misolda garalgan metodika tarkibida ikkitadan ko‘p bo”lrnagan
funksiona! guruhi bo‘lgan molekulalar uchun konformatsion
analizini yTiqori darajadagi ishonchlilikda o‘tkazish funksional
guruhlarning aylanish to‘siglari giymatlarini aniglash imkonini
beradi. Ushbu metodikadan foydalanib, etan molekuiasida C~C
bog‘iga nisbatan metil guruhlar guruhlarining ichki aylanishini,
nitrobenzolda C-N bog'iga nisbatan nitroguiiihniiig aylanishini
o‘rganish mumkin. Shunga garamasdan kimyogar nazariyachilar
birdan ziyod icliki aylanishli bo‘lgan molekulalar uchun muvozanat
stmkturasini aniglash masalasiga duch keladi.
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58-rasm. ilisob natljalarmi
GaussView dastiirida ko‘j-ish.

Shuning uchun ham mazkur laboratoriya ishida metilnitrit
niolekulasining konformatsion anaiizi keltirilgan (59-rasm).

59-rasmdan ko'rinib turibdiki, metilnitrit moiekiilasida ikkila
ichki aylanish imkoniyati bor: NO fragmenti bo‘lagining 05-N6
bog‘iga nisbatan ayianishi, hamda ONO bo‘lagining CI1-05 bog'iga
nisbatan aylanishi. Shuning uchun konformatsion analizni aniq
o"tkazish uchun E~{(pi,(p2) bog'liglik grafigi tuzilishi lozim (E-
to‘y.q elektron energiyasi (o va (@ — ONO va NO fitnksional



giiruhlarning C-05 VA 05-N6 bogiariga nisbatan ichkl ayianish
burchaklari).

Metiinitrit moiekulasini konformatsion analizini o'tkazishning
asosiy tartibi:

Ushbu laboratoriya ishining 1—3 bosqgichlari 1-raisoldagi
dastlabki uchta bandga o'xshash bajariladi. Dastlab, geometrik
strukturasi sis-konformatsiyaga mos keladigan metiinitrit molekulasi
yasaiadi (59-rasm). 07-N6-05-C1 gxrralararo burchakning giymati
0° tashkil etadi kalit so‘zlar va hisoblash parametriari !-misohiing
ikki bandidan olinadi. Kirish faylining nomi-CH30NO_opt.qgjf.

4. Ushbu bosgichda har gaysi N6~05~C1-H2 va 07-N6-05-
C1 burchaklar uchun alohida-alohida sirt potensial energiyasi
skanerlanadi. Buning uchun 1-misolidagi kabi ikkita kirish fayli
yaratiladi. CHs-CNO”rotation.gjf va CH30"NO__rotatiori.gjf

N6-05-C1-H2 burchagi uchun sirt potensial energiyasini
skanerlash uchun CH3-ONO_rotationijf faylining girralar orasidagi
burchak mos keladigan D3 gator (D3 179.67295204) ONO frag-
mentning C-0 bog‘ga nisbatan aylanishga mos keluvchi o‘zga-
rishda quyidagi o‘zgarish kiritiladi:

D3 179.67295204 5.0

07-N6-05-CI burchagi uchun sirt potensial energiyani
skanerlash uchun CH30-NO_rotation.gif faylidagi D4 burchak
uchun quyidagi o‘xshash o‘zgartirish kiritiladi:

04 -0.14596000 S 72 5.0

Hisoblashlar uchun quyidagi kalit so‘zlar ishlatiladi:

% mem =1 Gb

% nprocshared—2



# pm3 opt=(z-matrix, calcfc, maxcycle=200) scf=(xqc,
niaxcycle=200) nosymin

5. 1-misolning 5 bandida o‘xshash holda navbati biian ONO
va INO guruhlarning aylanish vizuallashtiriladi va uning egri chizig‘i
analiz gilinadi.

60 va 61- rasmiarda mos ravishda to'iig eiektron energiyasining
N6-05"C1-'H2 va 07-N6~05~Cl qirralari orasidagi burchak
givTnatiga bog'liglik egri chiziglari keltirilgan.

60-ram. Metilnitrit moiekiilasida N6-05-C1-H2 qirralararo burchak
qgiymatiga eiektron to‘iiq energiyasining bogMiqiigi egri chizigM.



61-rasm. Metiinitrit molekulasida 07-N6-05-C1 girralararo burchak
giymatiga elektroQ to'liq energiyasiniiig bog"Hgligi egri chi2ig‘i.

60-rasmdan ko'rinib turibdiki, eiektron to‘iiq energiyasining
N6-05-C1-H2 girralaraxo burchak giymatiga bogliglik funksiyasi
davridir. Davr 120“ ni tashkil etadi. Energiya minimumiga 1
stniktura (N6-05-C1-H.2 girralararo burchalmixig giymati —62.3"
ni tashkii etadi) energiya maksimumga esa |li staiictura (N6-05-
C1-H2 girralararo burchak giymati 1.7° ga mos keladi).

liova; 60-rasmdagi skanerlash koordinatalari girralararo burchak
giymati 360 gradus oralig‘ida o‘zgarganligini ko‘rsatadi.



60-rasmda keitirilganidek, aylanish egriligining davri 120° ni
tashkil eiadi. To‘lig elektron energiyasmi E=f(<pi, (@) flinksiya
sifatida bog‘ligligini chizishda egri chizig‘ining A-B-C gismini gayd
etish kerakki, noraoyixSh uchun egri chizigning 120° ga oshadigan
gismini garash magsadga muvofiqdir.

Elektron to‘lig energiyasining 07-N6-05-C1 qirralararo
burchak giymatiga bog‘liq holda o‘zgarish egri chizig‘i (61-rasm)
local minimum.

I (07-N6-05-C1 qirralararo burchak gi>TOati —0° sis—konfor-
matsiya), maksimum ill (07-N6-05-C1 girralararo burchak
giymati —-69.8" ni tashkil etadi) va chuqur minimum 1V (07-N6-
05-CI qirralararo burchak giymati ——180.0, trans konformatsiya)

Shuni qayd etish kerakki, 60-rasmda keltirilgan | struktura
61-rasmda keltirilgan Hi struktura bilan mos keladi.

61-rasmda berllgan aylanish egri chizig‘ining davri 180° ni
tashkil etishi hisobga olinadi. U holda 07-N6-05~Ci qirralararo
burchak uchun loliq elektron energiyasining (pi) fuiiksiya
sifatida bogliglik egri chizig”ini tuzishda egri chizig'ining E-F-G
gismi giziqarlidii'.

6. Elektron to‘iig energiyasining N6-05-C1-H2 va 07-N6-
05-CI qirralararo burchaklar giymatlariga bog‘ligligini tuzish
uchun Gauss View dasturida CH3“ONO_rotation.out fayli
ochiladi. Aylanish egriligi (Results-~"Scan) ochiladi va egri
cliizig‘idan 60-rasmga o‘xshash A nugtaga mos keladigan nuqta
tanlanadi (aylanish egri chizig'idan N10 nugta) va kirish fayli
(File->Save)

CEI3-O-NO__ roiation.gif yaratiladi.

7. CH.3-0-NO_rotation.gjif kirish faylidagi

D3 -13532705

D4 -2.137577

Qatorlar uchun quyidagi o‘zgarishlar gilinadi

D37 -13532705 S 15 10.0

D4 -2137577 S 35 50

Gaussian 09 dasmrida hisoblash uchini quyidagi kalit so‘zlar
va parametrlardan ibydalaniiadi:



% mem =IGb

% nprocshared=2

#pm3opt=(calcfc,zmatrix,maxcycie=300)pm3nosymmscf=
(xgc,maxcycle=500)

8. Elektron to‘lig energiyasining N6-05-C1-H2 va 07-N6-
05-CI girralararo burchak giymatlariga bogHiqgligi siriini ko'rinixSh
holatiga keltirish uchun (62-rasm) GaussViev/ dasturida CH3-O-
NO_rotation.out fayli ochiladi va Resui->Scan bajariladi.
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62-rasm. Eiektron to‘liq efiergtyasiolng N6-05-C1-H2 va 07-N6-05-C1
girralararo burchaklar giymatlariga bogiiqiigi.
62-rasmda keltirilgan miqtalar tartibi 60-rasm va 61-rasmlarda

ko‘rsatigan nugtalar tartibi bilan. mos keladi. V nuqgta ulardan
miistasno bo‘lib, metilnitrit trans-konformatslyaga ONO fragmenti



aylamshinmg energiya maksiinumiga mos keladi. 62-rasmda ko‘rinib
turibdiki, nietilnilritning trans-koiiformatsiyasiga mos keluvchi
global jninimumga IV struktura javob beradi.

Egarsimon nuqta Hi (62-rasm) I-lil-ivV (61 va 62 rasm)
konformatsion o‘tishnirig o‘tish holatiga mos keladi. | va iJ nuqtalar
(62-rasm) 60-rasmdagiga o0‘xshab sis—metilnitritda ONO fragment-
ning aylanishi uchim energiya minlmumi va maksimumiga mos

2-topsMrlg, I-misolning 6 va 7 bandlarlga o'xshab I, ii va Hi
nuQtalarining nisbiy energiyasini aniglang. IV struktura to'liq
elektron energiyasining giymati nolga teng deb gabul gilinadi.

Gaussian 09 dasturida hisoblash uchun I-misolining 6 bandidagi
kalit so‘zlar ishlatiladi.

3-topshiriq. ii, Hi va IV (62-rasm) reaksiya muvozanat
konstantasini quyidagi formula bo'yicha hisoblash;
In K AG/RT (6.1)

bunda AG reaksiyaning Gibbs erkin energiyasi.

- | I I »...?.i iomlarng uzlUshlda sirt
potensial eiiergtyasining grafik ifodasi.



3-misol. 1.2-dixloretan molekuiasida C-C bog‘ uzunligini
0‘zgartirib, sirt potensiai energiyasini gattiq skaneriash

1 Matn muharririda trans-1.2-dbiloretan molekulasining maq-
builashtirilgan strukturasi uchun Z-matritsa yoziladi (uni yasash
va hisoblash 54-rasmda ko‘rsatilgan). CI-C bog‘ uzunligining
giymatidan keyin (B6, kirish fayli misohda) gadamlar soni (masalan,
20) va gadamlar uzunligining giymati (masalan, O.TA) qo‘yiladi.

2. Fayl C2HA4CI2_Cl_scan _pm3.gjf nomi bilan saglanadi va
Gaussian 09 dasturida hisoblanadi.

3. GaussView dasturida C2H4CI2_CIl_scan_pm3.out fayli
ochiladi va Results/Scan buymg‘i bilan xlor atomining uzilishida
sirt potensiai energiyasining graiik ifodalanishi ochiladi (63-rasm).

Bunda faol oyna ochiladi va unda stnikturani gadamii skaner-
lashdagi o‘zgarish yaqqgol ko'rinadi. Grafikdagi nugtalar soni
skanerlashdagi berilgan gadamlar soniga mos keladi.



X. KiMYOVIY BiRIKMALARNING TUZILISHINI
YA XOSSALARINI MATEMATIK MODELLASH
FANI

TESTLAR

1.0 ‘zaro bogiangaii atomlar o'rtasidagi Vaa-der-Vaals ener-
giyasi gaysi ibmula bo“yicha hisoblanadi?

A) vV =K*(2,9-10" N-2,25(r,,/r f

B) £,=0,02114(i:*(0-e0)'(l H7-10-®(0-00)')))

C) EsB =2,51124(/i5e(e-00)C(Cn-ro(I» + (r2-ro(2)))

D) W = (Vi/2)0 +cos«)+(12/2X1-cos2ft))+(*3/2)0 +cos3«)

2~ Bog‘ burchagi deformatsiyasining energiyasi gaysi formula
boMyicha hisoblanadi?

A)  =0,02il4(A:*(0-00)"a+(7-10'®(e-00)")))

B) V=KM19-1 0 ~ ) A 2725, /rf

C) £57=2,51124(A:5B(0-e0)(((ri-ro(l» + (r2-ro(2)))

D) Vr =CK/2)(l+aosfty) +(y2/2)(I-cos2fi)) +{y3/2)(I+-cos3Ei)

3. Qarama-qarshi 0”zaro ta¥sir energiyasi gaysi formuia bo'yicha
hisoblanadi?

A) =2,51124(i:*3(0-00)((Cn-"b(I)) +(*2-n)(2)))

B) £«-0,02114(*5""(0-00)'(I +(7-10**(0-00)")))

C) y= (290" )-2,25(ry /r f

D) W =0%/2)(1+cos(©O+("2! 2)(1- cos20) +{VV/ 2)(1+cos3w)

4.Tarsion (girralararo burchak) energiya gaysi formuia bo‘yicha
hisoblanadi?

A) V. = 0"/ 2)(A+cosft)}+(V2/ 2)(1 - cos2w) +(\V3/ 2)(1 +cos 2ty



B) £«=0,02114(i:*(0-00)'a+(7-10'®C0-e0/)))
C) E,, =25\ m(K, {e-e{(ir,-r,()Hr2-r,(2)))
D) 29 0 ~ H-2250/rf

5. Dipol-dipol o”zaro ta’sir energiyasi gaysi formoia bo‘yicfea
hisoblanadi?

A) =14,39418(j[i"jU3(cosZ-3cosci”cosci5))r/1,5
B) =0,02ll4(KMN0~d,f(l H7-W-Na~&,y)))
C) £,=2,51124(K,,(e~0,)(((r,~r,(1)) +(r,-r,(2)))
= (M 2)(1+cosft)) +{"2/ 2)(] - cos2ft)) +(K3/ 2)(1 +cos 3ft))

6. Keltirllgaii Z-matrllsa qaysi giiriih (moiekiiila) nl Ifodaiaydi?
Cc
Ccl 1.54000

H2 1.09000 1 110.00000

H2 1.09000 1 110.00000 3 120.00000 O
H2 1.09000 1 UO.00000 3 240.00000 O
Hl 1.09000 2 110.00000 3 60.00000 O
Hl 1.09000 2 110.00000 3 180.00000 O
HI 1.09000 2 UO.00000 3 300.00000 O

A) Etan ~ C2Hse

B) Etilen ” C2H4
C) Metilen “ CH2
D) Propin — C3H4

T.EeUii'Ugan Z-matritsa gaysi gunih (molekiiia)ni ifodaiaydi?
X

Ci 0.91000

H2 1.08000 1 125.00000

H2 1.08000 1 125.00000 3 180.00000 O
C1 125000 2 90.00000 3 90.00000 O
Cc1 125000 2 90.00000 4 90.00000 O
X1 1.00000 2 90.00000 3 0.00000 O



X1 141000 7 90.00000 2 180.00000 O
Cc8 0/77000 1 90.00000 6 29.60000
Cc8 0.77000 1 90.00000 5 29.60000
H5 1.08000 2 110.00000 6 120.00000
H6 1.08000 2 110.00000 5 120.00000
H5 1.08000 2 110.00000 6 -120.00000
H6 1.08000 2 i 10.00000 5 -120.00000
H9 1.08000 5 110.00000 10  120.00000
H 10 1.08000 6 110.00000 9 120.00000
H9 1.08000 5 110.00000 10  -120.00000
H10 1.08000 6 i 10.00000 9 -120.00000
A) Slklopentan ~ C5H10

B) Siklogeksan — CiHy?.
C) Siklobutan ~ CZA
D) Siklopropan — QHg

8. Keltirilgan Z-niatntsa qgaysi goroh (jno'ekula)ni ifodalaydi?

X

X1 1.00000

C2 .90000 1 90.00000

Cl .90000 1 90.00000 3 120.00000 O
C2 .90000 1 90.00000 3 240.00000 O
H3 1.08000 2 122.00000 1 0.00000 O
H3 1.08000 2 122.00000 1 180.00000 O
H4 1.08000 2 122.00000 1 0.00000 O
H4 1.08000 2 122.00000 1 180.00000 O
H5 1.08000 2 122.00000 1 0.00000 O
H5 108000 2 122.00000 1 180.00000 0O
A) Siklopropan Ca/re

B) Etiien. “ C2/4

C) Etan - CM

D) Metien — CHi



9. Keltirilgan Z-matritsa gaysi guruh (molekula) ni ifodalaydi?

01 L44000

H2 .96000 1 110.00000

HI 1.09000 2 110.00000 3 180.00000 O
X1 1.00000 2 125.00000 3 0.00000 0
HI 1.09000 5 55.00000 2 90.00000 O
H I 1.09000 5 55.00000 2 -90.00000 O

A) Metano! * CH4M A
B) Etilen — C211

C) Etan - Crtb

D) Metilen - Cfii

10. Keitirilgaw Z-mairitsa gaysi gyi*uh (moiebila)m ifodalaydi?
C
c1 1.46000

"2 1.09000 110.00000

H2 L0O9000 110.00000 3 120.00000 O
H2 1.09000 11000000 3  240.00000 O
X1 1.00000 2 90.00000 3 0.00000 O

c1 1.20000
X7 1.00000
H7 1.08000

A) Propin

B) Etiien - CiBa
C) Etan - Crtb

D) Metilen “ CHi

6 90.00000 2 180.00000 O
1 90.00000 6 0.00000 O
8 90.00000 1  180.00000 O

00 =O0ONRR R

11, Keltinlgaii Z-matritsa gaysi gansfe (molekiria)fii Ifodaiajdi?
C
C1 1.34000

H2 1-09000 1 122.00000

H2 1.00000 ! 122.00000 3 180.00000 0
H! 1.09000 2 122.00000 3 0.00000 O
H 1 1.09000 2 122.00000 3 180.00000 O



A) Etilen —C204

B) Etan - CiH"
C) Metilen — CHi
D) Fropin  cam

12. EeltirilgaB Z-matritsa gaysi gtiruli (snolekiiia)iii ifodaiaydi?
X

Cl 1.00000

H2 1.09000 1
H2 1.09000 1

A) Metilen - CHi
B) Etilen ” CiHi,
C) Etan — GH>
D) Propin — CiHa

122.00000

122.00000 3 180.00000 O

13. Keltirilgan Z-matritsa gaysi molekulani ifodaiaydi?

X

X1 0.51000

C2 145000 1 90.00000

C2 145000 i 90.00000 3 120.00000 O
C2 145000 1 90.00000 3 240.00000 O
Ci 145000 2 90.00000 3 180.00000 O
Cl1 145000 2 90.00000 3 60.00000 O
Cl 145000 2 90.00000 3 -60.00000 O
H3 1.08000 2 95.00000 1 1.80.00000 O
H4 LO80OO 2 95.00000 1 180-00000 O
H5 1.08000 2 95.00000 1 180.00000 O
H6 1.08000 1 95.00000 2 180.00000 O
H7 1.08000 i 95.00000 2 180.00000 O
H8 10SO00 1 95.00000 2 180.00000 O
H3 1.08000 2 155.00000 1 0.00000 O
H4 1OSO00 2 155.00000 | 0.00000 O
H5 LOSOOO0 2 155.00000 1 0.00000 O
H6 108000 1 155.00000 2 0.00000 O
H7 LO8000 1 155.00000 2 0.00000 O
H8 1.08000 1 155.00000 2 0.00000 O



A) SiJdogeksan - QHn

B) Metiisiklopentan — Clh —CsH9
C) Etllsikiobutan - C2//5 - CAH

0O) Propilsikiopropan - Cilh —CM

14. Molekulaning umumiy potensial energiyasi gaysi formula
bo‘yicha hisoblanadi?

A) £= X Bs+ X £+ E £,+ E £+ | E,,
Ycfia/dr

hurchckiar

B)

"B "2,51124(7"5N6—Q((((r[ —Q) +2—2(2)))
D) Vr = (Vi/2)(1+cos@+{\2/2)a - cos2tt>) + OB/ 2)(1 +cos 3iti)

15. «Zaryad-dipol» o‘zaro ta’sir energiyasi gaysi formula
bo'yicha hisoblanadi?

A) gfxcosa

B) £= 5"+ X X I X
frri*br hurchaldar buKhoklar m atomaUirjuftiari

C) £55=2,51124(~:53 (*="0)((("i ~*o(1)) +('2-"0(2)))
D) Vj = (Ki/2)(1+cos(0)40/2/2)(1- cos2g>)+ (V3/2)(1+cos3>)

16. Molekulaning ichkl ayianish energiyasi gaysi formula
bo‘yicha hisoblanadi?

N V
A) £,= /u?ﬂat 5(1"‘005&/))"'72 (1"'005243)"'?(1"'0052@
0§ 2"=j;;E(290000£f ™-N"-2,25/;7)

C) £.= g)ico&a

burctuMar bttrchaHcr



17. O‘zaro liogiangaii atomlar oVtasldags yafi-der-Vaais
energiyasi gqaysi formula foo'yicha hisoblanaill?

V|
B)E,= | ' (1+cosA)+yA (1+cos2A)+-\§(1+cos3<p)
C) £, 9
ANfrcffOilor cirrr™Jidr . q |r: \ar aifiim larjiffiiari
18. «Zaryad-zaryad» o‘zaro ta’sir energiyasi qaysi formula

bo‘yicha hisoblanadi?

A) £,,=332,0582X1;»

B) | 2' (1+cosP)+ 2-(1 +cos2”) +§(1 +Cc0os3%)
WDW | j
D) E= ~"Es+ X £.+ 1] £»+ E S
19. Donor-akseptor o‘zaro ta’sir va vodorod bog‘i energiyasi

gaysi formula bo‘yictia hisoblanadi?

I - (l+cos(@+ (1+cos2p)+2

Q X =LZN290000e-"""-2,25R-"

wow iJ

D) £=1&+ X B+ 1| £+ X £+ X b

bi>g'Ujr burchaklar hurchaklar (firrclar aromalurju/flari
hurithakJor



20. Molekulalar tuzQIsMm modeilashtirisimiGg gaysi usuilari bor?
A) Molekulyar mexanika, yaiimempirik, noempirik

B) Moiekiiiyar mexanika, yarimeinpirik, statistik

C) Moiekulyar mexanika, noempirik, statistik

D) Yarimempirik, noempirik, statistik

21. Ushbu bogMangaii atomlar ro‘yxati gavsi modda tuzilishinl
ifodaiaydi: 1-2-3-4-5-6-1?

A) Siklogeksan

B) Metiisiklopentan

C) Dimetilsiklobutan

D) Geksan

22. Ushbu boghiaiiga» atomlar ro‘yx2tl gaysi modda tuzilishim
ifodaiaydi: 1-2-3-4-5-1?

A) Siklopentan

B) Metiisikiobutan

C) Dimetilsiklopropan

D) Pentan

23. Ushbu bogiangan atomlar ro‘yxail gaysi modda tuziflshini
ifodaiaydi: 1-2-3-4~5~6-i—- 7?

A) Metiisiklogeksan

B) Etilsiklopentan

C) Metiletiisiklobutan

D) Geptan

24. Jadvalda beigilangaii elementiar gatnashgan modda xarakte-
ristikalarini gaysi yarimempirik sisuSda hisoblash mumkin?

a He
Li. Be B :C- N. O: F "Ne
Na' Mg Al :Sr =P wmS. CI' "Ar:
K Ca Zn Ga Ge As ,Br Kir

Rb Sr Cd Il Sn Sb Te Xe



A) CNDO, INDO
B) MINDO3

C) MNDO

D) AMI

25. JadvaMa belJgilangas! elemenilsr gataasfegan modda xarakte-
ristikalarini gaysi yarimempirik usulda hisoblash mumkia?

nr He
u Be B C N O f Ne
Na Mg Ai si F S cl Ar

Ca Zii Ga Ge As Se Kr Kr
[IRb Sr Cd fn Sa Sh Te i Xe

A) M1NDO3

B) CNDO, INDO
C) MNDO

D) AMI

26. Jadvalda bclgiiangan elementlar gatnashgan modda xarakie-
ristikaiarini gaysi yarimempirik usulda hisoblash mumkiii?

He

U Be B m.W: 0 r Ne
Na Mg AmS F "S Ci Ar
K Ca Zn Ga As Se Br Kr
Rb Sr cd In Sa Sb Te Xe

A) MNDO

B) M1NDO3

C) CNDO, INDO

D) AMI, PM3

27, Jadvaida belgllangan elementlar gatnasligait modda xarakte-
rIstikalarini qaysi “arimempirjik usuida hisoblash muBikiB?



i K He

lu: Be B ¢ N: o p. Ne
iNa Mg Ai Si P: s: Cl Ar
I K Ca Zn Gaiiitii As Se Ur Kr
IRb Sr <ii In Sn Sb Te Xe
A) AMI
B) MTNDO3

C) MNDO, PM3
D) CNDO, INDO

28. Jadvalda beigilangan elementlar gatnashgan modda xarakie
ristikalarini gaysi yarimeinpirik usulda Msoblash mumkin?

H- He
iJ Be B C N O = Ne
Na Mg Al S| me: ms,. CI. Ar

K Ca Zn Ga (ie As Se :Br Kr

Rb Sr Cd lis iSn- ,Sb te Xe

A) PM3

B) MINDO3 ~
C) ZINDO/i

D) CNDO, INDO

29. Jadvalda beigilangan elementlar gatnashgan mod
xaraktcristikalariini gaysi yarimempirik usulda hisoblash mumkin?

H He
Li 6e B C N O F Ne
Na Ai Si P S Ci Ar
K Sc it V Cr|M!li 1e Co Ni- Cu Zn <a As Se Br Kr

Rb Sr V Zr =No Moj Te Ru Rh Pil Cd 1 sn Sb Te | Xe



A) ZINDO/1

B) MINDO3, AMI

C) MNDO, PM3, ZINDO/S
D) CNDO, INDO

30. iadvalda belgiiaagan elemeatlar gatnasbgan modda xarakte-
ristikalarini gaysi yarimempirik usulda hisoblash mumkin?
He
u Be H ¢ INe
Na Mg Al sitp .s; Cl Ar
" Ca Sc i Cr Mn FeiCo m Cu"Zi ras Se Bi Kr
Sr Nb Mo Tc Ru IRI! Ag Cd Ild S«ISb Te Xe

A) ZINDO/S

B) M1INDO3, AM!

C) MNDO, PMS3, ZINDO/1
D) CNDO, INDO

31. Toiqin funksiyasi () gaysi ma’Eoni bildiradl?
A) Elektronning atomdagi tagsimotini

B) Molekuiada elektronning uyg‘ongan holatini
C) Kimyoviy bog'ning kovalenligini

D) Elektronning yadroga tadbiqini

32. Toiiq gibridianish nazariyasiga ko‘ra BrFs molekulasi
ganday strukturaga ega?

A) Bipiramida

B) Oktaedr

C) T-simon

D) Chiziqli

33. Fazoviy tekislikda n ~ bog‘ ganday joylashgan?

A) Yadro markazlarini birlashtiruvchi tekisUk ustida

B) Yadro markazlarini birlashtiruvchi tekislikda

C) To‘rtinchi lartibli simnietriya o‘qgiga parallel

D) Yadro rnarkazlarini birlashtiruvchi o'gga nisbatan 450
burchak ostida



34. Molekulaning Ichki olchami deganda nima iushuaiiadi?

A) Ichki molekiilyar jarayonlar Tagsimlangan soha bo'stdig’i

B) Ichki molekulyar jarayonlar gayta tagsimlangan soha
bo‘shligi

C) lzotermik jarayonlar amalga oshgan soha bo‘shlig‘i

D) Kimyoviy bog‘lanish hosil bo‘ladigan soha bo‘sh]ig’i

35. Molekula konfiguratsiyasini gaysi omillarga asosan anjglash
mumkiQ?

A) Atomlar elektron buliitlarining tiizilishi va shaki

B) Moddaning tuzilishi va zichligi

C) Bog‘ning takrorliligi va bog* energiyasi

D) Gibridlanish va elektr o‘tkazuvchanlik

36. C2H/CI2 molekulasi potensial ayianish egri chlzighining gayss
fiugtasida potensial energiya makniimal giymatga ega bo‘ladi?

A) ¢= 180“da

B) 120“ da

C) <= 240“da

D) ¢)- 0“ da

37. Molekulaning erkin ichkl aylanishi gaysi hoiatda mumkin?
A) Temperatura oshganda

B) Maxsus uyg‘onishlar bolmagan oddiy sharoitda

C) Modda konsentratsiyasi oshganda

D) Bosim oshganda

38. Konformatsiya deb nimaga aytiladi?

A) Bog‘lanish tartibi, bog‘ uzunligi va valent biirchagining
0‘zgarmas}igi saglangan holda atomlaming bog* atrofida aylanishi-
dan organik molekulaning gabiii gilgan geometrik shakli

B) Molekulaning imga yorug‘lik nLiri kvanti ta’sir ettiriiganidan
keyingi geometrik shakli

C) Valent biirchagining o‘zgarmasligi saqlangan holda
atomlaming bog* atrofida. aylanishidan organik molekulaning gabul
gilgan geometiik shakli

D) Molekulaning iinga issqlik ta’sir ettirilganidan keyingi
geometrik shakli



39. Qaysi formula moddaiiing makroskopik xarakteristikasi —
dieiektrik doimiy bilan molekulyar xarakteristika —qutblanuvchanlik
o‘rtasidagi bogiiglikm ifodaiaydi?

S—L=—TcN
Nooe+2 3

¢l 2=

D) Pﬁ:?ﬂ?‘ﬂ\l

40. Be™ ionidagi elektronning eneitiyasi -"54,4 eV ga teng.
Ushbu elektron uchun kvant sonlarining (n, 1, m, va m™) giymatlarini
aniglang.

A)n=2;1-0, Lni(- -1,0, I; =+1/2.

Bn-1;i-0,1m - -10, I; =+1/2.

C)n-21=1, L m = -i, 0, L - *1/2.

D)n=2;1=1 1L m,= -1,0; = +1/2.

41. 1,2-dixloretanning gaysi shakli — sis yoki trans izomeri
qutbsiz?

A) Trans shakli

B) Sis shakli

C) Trails shakli sis shakiiga garaganda qutbli
D) Sis va trans shakli

42. Berilgan zarrachalaming fazoviy tuzilishini aniglang CFg*,
CF3-, CF,, S03"™,

A) To‘g‘ri uchburchak, piramida, burchakli, piramida.

B) Uchburchak, piramida, burchakli, uchburchak.

C) Kub, piramida, burchakli, piramida.

D) To‘g‘ri uchburchak, chizigli, burchakli, piramida.

43. CN”™ va CN* zarrachalari uchun bog* tartiblni aniglang.
A) KS(CN?) - 2, KS(CN-) - 3
B) KS(CN%) - 2, KS(CN-) = 2



C) KS(CN-0 1, KS(CN-)
D) KS(CN”) 1, KS(CN")

44, ikki atomii molekula tebranishismg kinetik energiyasi qaysi
ifoda bilan ifodalanadi?

I
w

dv
dt
x
B) -Ttr /\((jjvt_

45, Ikki atomii molekula tebranishlari sathi ganday keima-
ketlikda joylashgan?

As I—r71v,§hv,£hv,1hv ......
"2 2 2 2

B" hv,--hv—-hv,-hv......
" 2 4 8

C) hv, 2, 3hv, 4hv,...
D) 2hv, 4hv, 6hy, 8hv,.,.

46. Qaysi holatda molekuianing dissotsiatsiyasi amalga osbadi?

A) Molekula birinchi energetik sathdan ikkinchisiga o'tganda

B) Tebranish kvant holati uchun molekula barcha o‘yg‘ongan
holatga o‘tganda

C) Molekula gattiq holatdan gaz holatiga o‘tganda

D) Molekuianing yaxlit spektrlari diskretga 0 ‘tganda

47. Qaysi holatda tebranish spektrlari hosil bo™adi?

A) Tebranislilar darajalari o'rtasidagi o'tish bilan bog'lig bo‘lgan
energiyaning o'zgarishida

B) Aylanishlar darajalari o'rtasidagi o'tish bilan bog‘lig bo'lgan
energiyaning o‘zgarishida



C) Tebranishlar darajalaridan aylanish darajalariga o ‘tish bilan
bog‘lig bo‘lgan energiyaning o‘zgarishida
D) Muvozanat energiyasining o‘zgarishida

48. Qaysi chastotalar xarakteristik deb ataladi?

A) B, C va D punktiarga mos keluvchi chastotalar

B) Alohida bog‘ga mos keluvchi chastota

C) Alohida oiingan fazoviy strukturaga mos keluvchi chas-
tota

D) AlJohida bog'lar giinihiga mos keluvchi chastota

49. IF3, |IF5 10j", 104" zarrachaJar uchun | atomining
kovalentligini aniglang.

A) 3, 5,5, 7

B) 3; 3,5, 7.

C) 3;5; 5; 5.

D) 3; 3; 5; 5,

50. IF3, IF5, 10S, 104~ zarrachalar uchun sterik sonlarini

51. C77*'molekulasida hog* tartibiui aoiglang.

52. SiHj"* va TO"Clj zarrachaiarining fazoviy tuzi)ishiDi anig-
g_

A) To‘g‘ii uchburchak, tiigonal bipiramida.

B) To‘g'ri to‘rtburchak, bipiramida.

C) To'‘g‘ri uchburchak, bipiramida.

D) Kub, trigonal bipiramida.



53. Berilgasi molekulsiardan: AIF3, FF®, CIF, qaysikri dipol
mooientiga ega?

A)A1F3 CIF3

B)A1IF3 PF3,

C) PF3 CIF3

D) AIF3

54. Molekulyar orbital ~ AO chizigii kombi&atsiyasi gaysi
formula bilan ifodalanadi?

A) y/=

B) ¥m-

C) V= C.VAICiWf

D) r=

55. Valent bog‘lar usuli bo‘yicha molekulyar orbital gaysi formula
bilan ifodalanadi?

A) r=

B) v= va+\Wh

C) ¥= C¥"+C2Wh
D) r= C,ii>™+C2Vn

56. ikki atomii molekwlada orbitallar energiyasi gamday tariibda
oshib boradt?

A) 0ls <g™\s«725s<G*2s<a2p; 02p<n.2p(Em2p)<n2p<a*2p

B) o\s<a*\s<aZs«y*2s<aZp\  aZ2p<kK"2p{=7C"2p)<n2p<a*2pa

C) ON\sS<UM\sS<U2s<G*2s<UZp\.  c2p<K"2p{=K."2p)<0*2pa <n]2p

D) crli<O*li <(j2j <(@*2i<dd\. 02p <Z2p(=n"2p)«j*2pa <K, 2p

57. Litiy molekulasining (Li™) molekulyar orbitalini aniglang?
A) (ali)'(cT™i)«(0-25)
B) (o-liy\a="h-)'(<T2))
C) (-BEU((72s)
D) @AyCT<15y(72sy



58. Azot moiekulasiiimg (N”) molekuiyar orbitalini aniglang?
A) @ {a2sf(tr*2sf [e2p" {2 {2

B) {alsf{a*Isf{<72sf{<x*2sf{a2pJ{(j2p"{G2p™'f

C) (7liy*(c*\{czsf(a*2sf[a)<a*2 p f

D) (clsy\cT*u / (0=25/ (a*2sf(cr<2pJ(a*2p™f[a*2phf

59. Kislorod molekuiasining {O” molekwiyar orbitalini aDig>
tang?

A) (CTIiR)((TH5) (CT2if(u*25/(a—2pi(n:2/i ) (?R2p") {TC*2pf(ji-*2pd
B) (aliyNc7*UyNa2jyNcr*2si(<T2pi(7r2p) {ji2p f{n*2p"f
C) (CTI)y*(O0=*ls)(72iyNa=*2i)(T2pi(:r2p_,) (n:2pj {7E*2p] [7C2)

D) {Oisf{a*uf{O2sf{(T*2sf{(72pIn2pN{K"2pH{K*2p"f

60. Molekulaiamg dipo! momentkd }i(SOJ = 5,38-10~" Kn m
va fi(CO™)~0 ga teng boHsa, SO2va CO" moiekulalardagi bog*
burcbakiari tengmi?

A) Teng craas

B) Teng

C) Bog‘ burchagi SO.Td CO” garaganda kalta

D) Bog' burchagi SO*va. CO" garaganda kichik

61. Agar molekulaning dipol momenti ~ 344-10-Kn em
va atomlar yadrolari orasidagi masofa I(H~CI) ~ 1,2710° ga
teng feoisa, HO molekiilasidagi bog‘ning ionlanish darajasini
bisoblacg.

A) 164 %

B) 154 %

C) 16,8 %

D) 16,0 %



62. BFs molekuiasida struktura va atomlar orasidagi bog™ning
xarakteri ganday?

A) BF3 moiekulasining strukturasi tekislikda, uciita a —bog"*,
bog‘lar o‘rtasidagi burchak 120*.

B) BF3 molekulasining strukturasi chiziqli, uchta 0 ~ bog’,
bog‘lar o‘rtasidagi burchak 180"

C) BF3 molekulasining strukturasi fazoviy, uchta a - bog‘,
bog'lar o‘rtasidagi burchak 104,5”.

D) BF3 molekulasining strukturasi tekislikda, ikkita a —bog*
va bitta %—bog*, bog‘lar o‘rtasidagi burchak 120°.

63. CO2 molekulasidagl bogtlar xarakteri va ularning o‘zaro
joylashishi ganday?

A) CO2 molekulasining tuzilishi chizigli, molekuianing dipol
moment! nolga teng.

B) CO2 moiekulasining tuzilishi chizigli, molekuianing dipol
momenti nolga teng emas.

C) CO2 molekulasining tuzilishi fazoviy, molekuianing dipol
momenti nolga teng.

D) CO2 molekulasining tuzilishi tekislikda, molekuianing dipol
momenti nolga teng emas.

64. Qaysi zarrachaning (He-, yoki //ey bargarorligi yuqgori?
A) He\ A

B) Be,

C) Har ikkala zarrachaning bargarorligi bir xil

D) Zarrachalaming bargarorUgi ishonchli farg gilniaydi

65. NO molekulasidagl bog‘lar tartibini anigiang.
A) 25

B) 3

C) 2

D) 3,5

66. Sirka kislota dimeri gaysi bog* hisobiga hosil boMadi?
A) Vodorod
B) Kovalent



C) lon
D) Donor-aiseptor

67. Ftorbenizoy kisloiasinmg qaysi izojiserlda icfekr molekaiyar

vodorod bogining hosi! bo‘lish imkoniyatl raavjud?

A) o-ftorbenzoy Kislota
B) m-ftorbeiizoy kislota
C) p-ftorbenzoy kislota
D) m-ftorbenzoy kislota va p-ftorbenzoy kislota

68. NH4NO3 molekulasi gaysi bogiardan iborat va markaziy

atomning gibridlanisbi ganday?

A) lon, qutbli kovalent, donor-akseptor, g™

B) lon, qutbsiz kovalent, donor-akseptor, sp*

C) ion, metall, donor-akseptor, sp

D) Metall, ion, qutbli kovalent, donor-akseptor, $*

69. v n o 3 Molekulasi gaysi bogiardan iborat va azot atomning

gibridlanisbi ganday?

A) lon, qutbli kovalent, donor-akseptor, sp®

B) Jon, qutbsiz kovalent, sp*

C) lon, donor-akseptor, sp*

D) Metall, ion, qutbli kovalent, donor-akseptor, sp®

79. K™\Fe(CN)Y* molekiilasi qaysi bogiardan iborat va Fe

atomning gibridlamshi ganday?

A) lon, qutbli kovalent, donor-akseptor, spM*

B) ion, qutbli kovalent, qutbsiz kovalent, spM*

C) lon, metall, spM*

D) Metaii, ion, qutbli kovalent, donor-akseptor, spM*

71. O™ naokkulasi gaysi bog”~rdasi iborat va O atomniig

gibridlanisbi ganday?

A) Qutbii kovalent, donor-akseptor, sp®

B) lon, qutbli kovalent, sp*

C) lon, vodorod, g

U) lon, qutbli kovaleiit, donor-akseptor, sp*



12. KJiFe(CN)" ffioiekiilasi markaziy atomimBg gibndlamsh
tipi ganday?

A) sordh

B) spdt

C) P
D)

73. XeF* molekulasi markaziy aiomming gibridlanisii iipi ganday?
A) s

B) sp™d

C) spd®

D) &

74. molekuiasi markaziy atomining gibrldJanish tipi
ganday?

A) sd

B) spd

C) sp/d

D) sp™d

75. «S'Oimolekuiast markaziy atomining g™bridianish tipi ganday?
A)

B) &

C) s

D) sp™d

76. SCh molekiiiasi markaziy atomiBmg gtbridlanish tipi ganday?
A) sph

B) °

C) sp

D) spd

77. H3IPO4 molekuiasi markaziy aiosnsmisg gibridianish tipi
ganday?

A)

B) sf

C) sp

D) spd



78. M/"moiekiiiasi Hiarkaziy atomiaiag gibridiaiiisb tipi gaoday?
A)

B)

C)sp

D) sp’d

79. ChemOffice dagi CS ChemDraw dastrl nima uchun
moijallangan?

A) Kimyoviy formujalar muharriri (redaktori)

B) Kimyoviy biriknialar ma’lumotlari bankini tuzish, tahririash
va boshgarisii uchun

C) Kimyoviy birikmaiarni vizuailashtirish, kompyuterda mo-
deDesh va hisoblashlar uchun

D) Jadval ma’lumoilarini ko'rish va tahririash uchun

80. ChemOffice dasturiar majmuasining CS Chem3D dasturi
nimaga mo'ljaliangan?

A) Kimyoviy birikmaiami vizuailashtirish, kompyuterda mo—~
deliasli va hisoblashlar uchtui.

B) Kimyoviy formuialar redaktori

C) Kimyoviy birikmalar ma’lumotlari baakini tuzish, tahririash
va boshgarish uchun

D) Jadval ma’lumotlarini ko'rish va tahririash uchun

81. ChemOffice dagi CS ChemFinder dastri nima ucbun
moijallangaa?

A) Kimyoviy birikmalar ma’lumotlari baiikini tuzish, tahririash
va boshqgarish uchun

B) Kimyoviy formuialar redaktori

C) Kimyoviy birikmalanii vizuailashtirish, kompyuterda mo-
dellesh va hisoblashlar uchun

0) Jadval ma’lumotiaiini ko'rish va tahririash uchun

82. ChemOffice dagi CS Table Editor dastrl nima uchun
mo‘ljailangan?

A) Jadval ma’lumotlarini ko‘rish va talirirlash uchun

B) Kimyoviy fomiiilalar redaktori



C) Kimyoviy birikmalarni vizuallashtlrish, kompyuterda
modellesh va hisoblashlar uchun

D) Kimyoviy birikmaiar raa’lumotjari banMni tuzish, tahrirlash
va boshgarish uchun

83. MOPAC dasterlar majmuasida gaysi iisyidagi lilsoblasMar
amalga ostslriladi?

A) Yarimempirik

B) Noempirik

C) Molekulyar mexanik

D) Statistik

84. MM dasturlar majmuaslda cfaysi iiSiiMagl MsoblasMar
araalga oshlirlladi?

A) Molekulyar mexanik

B) Noempirik

C) Yarimempirik

D) Statistik

85. GAUSSIAN dasturlar majmuasida qaysi usuldagi
Msoblashlar amalga oshiriladi?
" A) Noempirik
B) Yarimempirik
C) Molekulyar mexanik
D) Statistik

86. Qanday matematik jtsodeliashlirisb usuilari mayfad?
A) Statistik, stoxostik, determinantli

B) Regrission, korrelyatsion

C) Korrelyatsion, stoxostik

D) Statistik, regression

87. Statistik modellashtirish gaysi bosgichlardan iborat?

A) Model parametrlarini hisoblash, parametrlarning ahaniiyat-
liligini tekshirish, oiingan modelning adekvatiigini baholash

B) Regrission tahlii, model parametrlarini hisoblash,

C) Korrelyatsion tahlii, parametrlarning ahamiyatliligini tek-
shirish



D) Modeiri,i.ng adekvatligini tekshirish, regression tahlil

88. Moddalaming gaysi xossalari «larniiig reaksion gofeiiiyatiiii
baholashga jmkoe beradi?

A) Yariinempirik va noempiiik. usullar yordainida hisoblaiiadigan
molekuianing xossalari: eiektron ziciiligi, zaryadlar, elektrostatik
potensiallar

B) Molekulyar mexanika usulida hisoblanadigan molekuianing
geometrik xarakteristikalari

C) Molekula konformatsiyasini ifodalovchi kattalikiar

D) Z-matritsa

89< Moddaiuiig reaksion gobiliyal irideksl siiatida gaysi kattalik«
lar foydalaiiiladi?

A) Molekula taslikil etuvchi atomlar atrofidagi eiektron zichlik,
zaryadlar, elektrostatik potensiallar

B) Molekulyar mexanika usulida hisoblanadigan molekuianing
geometrik xarakteristikalari

C) Molekula konformatsiyasini ifodalovchi kattalikiar

D) Z-matritsa

90, «Strukiiira=f(xossa)» fisiiksiyasiis! iifodalasiiila gayss
kattaliklsrdaii foydsilaiiiladi?

A) Molekula tashkil etuvchi atomlar atrofidagi eiektron zich-
lik, zaryadlar, elektrostatik potensiallarining reaksiya unumiga
bog‘ligligi

B) Molekulyar mexanika usulida hisoblanadigan molekuianing
geometrik xarakteristikalarining reaksiya unumiga bog‘ligligi

C) Molekula konformatsiyasini ifodalovchi kattaliklarning
reaksiya unumiga bogligligi

D) Z-matritsaning reaksiya unumiga bog‘ligligi

91. Kimyoviy reaksiya tezligi dotmiysl fellas erittsvchi giatbliilgi
orasidagi bogiiglikni ifodatovchi (jLeydler-Eyring tenglamasi)
formiiianf taniang.

A) =



B) Igk=Ig*+G*
C) "08” =<9H
) i <YiF)
D) igk = Igo + p0°
92. Kimyoviy reaksiya tezligi doinsiysi foiiaii erituvclii qutbJiKgi

orasidagi bog‘liqUkni ifodalovchi (Dimrot-Eeynxardi) formiilaiii
tanlang.

A) Iok=IgQ+a* B~
0)

K.
C) "0g"=GjPj
]

D) Igk = Igka +

93. Kimyoviy reaksiya borishiga o‘rinbosar (mezomer va induktiv
eifektlar) ta’sirini ifodalovchi Gammet tenglamasini tanlang.

K,
A) =

B)

C) lgk-IgQ+a*Ej

D) Igk = Igh + pd”

94. Kimyoviy reaksiya borishiga rezonans o‘zaro ta’sirlarni
ifodalovchi Gammet-Taft teuglamasini taiilang.

A) Igk ~ Igh + pa®
B)

C) lgk=Ilg+a* g



K. ,
D) i"8_" =(jP]
Q

95. MOPAC dasturlarlda hisoblash natijalari gaysi kengaytmali
fayllarda yoziladi?

A) *.oLlt
B) “.doc
C) *.pdf
D) *brnp

96. Butadiyen-1,3 molekutasidagi 1- va 4->uglerod atomlarining
elektron zichliglsi aniglang.

A) 0,838, 0,838,
B) 0,838, 0,390
C) 0,390, 0,838,
D) 0,390, 0,390

97. Dimctilketon molekulasidagi ikkinchi uglerod atomining
elektron zichligini aniglang.

0.600
01847
A) 0,037 0.400
B) 1,085 1.085 0.037 1085
C) 0,600 oe47 0.647 006w
D) 1,847 0.600 0.953 .
98. Vinil xlorid molekulasidagi mos ravishda S, S va ClI
atomlarining erkin elektron zichligini aniglang.
0741 0.607 0.866
t 0991 t 0134t
~1.035 70.983 1982

A) 0,741; 0,607; OJ

B) 0,741; 0,866; 0,607
C) 0,866; 0,866; 0,607
D) 0,607; 0,741; 0,866



99. Molekulyar sistemalar dinamikasmi modeliastitirishda qaysi
usullar go‘Uamladi?

A) Molekulyar dinamika usuli, Broun dmamikasi usuli, Monie-
Karlo usuli

B) Molekulyar dinamika usuli, kvant kimyoviy usullar

C) Broun dinamikasi usuli, kvant kimyoviy usullar

D) Monte-Karlo usuli, kvant kimyoviy usullar

100. Molekula xossalarini yarimempirik va noempirik usiiliarda
hisoblashmng qaysi dasturiy {»ajnmalarini bilasiz?

A) ChemOficce, HyperChem, GAUSSIAN, GAMES

B) MM2, HvperChem. STATIDTIC, STATGKAF

C) HyperChem, STATIDTIC, STATGRAF, EXEL,

D) WORD. STATIDTIC, STATGRAF, EXEL



XL GLOSSARIY

AO - atom orbitali, bir markazli, bir elektronli to‘igin ftinki»iyasi,
unda elektronning yadro va boshaga elektronlar samarali niaydonidagi holati
ifodalanadi. AO yadrodan elektrongacha bo‘lgan masofa funksiyasidir va
to'rtala kvant sonlari bilan ifodalanadi.

MO — molekulyar orbital, ko‘p markazli, bir elektronli to‘lgin
funksiyasi, unda elektronning ko‘p yadrolar va molekulyar tizim
elektronlarinbig samarali maydonidagi holati ifodalanadi.

AOCHK —atom orbitallarining chizigli kombinatsiyasi.

MO AOCHK - atom orbitallarining cliizigli kombinatsiyasi ko‘rinishida
ifodalangan.

K-F usuli ” Xariri-Fok usuli.

0 ‘KM-SSR (SCF) “ o‘zaro kelishilgan maydon.

CHXF, CHMXF - OXF (KHF), NXF (UHF) - chegaralangan va
chegaralanmagan Xartri—-Fok usullari.

SFE “ PPE —sirt potensial energiyasi.

CNDO (PPDP) - differensial goplashni toliq inobatga oimaslik.

INDO (CHPDP) - differensial qoplashni gisman inobatga oimaslik.

NDDO (PDDP) —ikki atomli differensial goplashni inobatga oimaslik.

MNDO (MPDP) —ikki atomli differensial qoplashni inobatga
olmaslikni modifikatsiyalash.

AMI - MPDP (MNDO) usulining variant!.

PM3 —AM | usulining modiiikatsiyasi.

KV (Ci) —konfiguratsion o‘zaro ta’sir usuli.

MP2 —qo‘zg‘alish nazariyasida elektron korrelyatsiyasi energiyasini
hisobga olish usuli.

VZMO - barcha elektronlar band bo'lgan orbitallaming yuqori
energiyaga ega bolgah yugori bandli molekulyar orbital.

NVMO “ molekulyar orbitallarda joylashtirilgan elektronlardan eng
quyi energiyaga egabo‘lgan quyi bo‘sh molekuiyar orbital.



Ab initio — Xartri-Folming noempirik usuli.

M D ~ molekulyar diiiamika

MM “ molekulyar mexanika, (MM+, Amber ~ molekulyar mexanika
usuilari).

STO-3G “ sleyter va gauss tipidagi orbitallarni approksimatsiyasiga
asoslangan noempirik usulning bazis tipi.

FAOLLASHGAN KOMPLEKS <AKTIVIROVANNIY KOMPLEKS)
“ OAFISH HOLATfgagarang (sm. PEREXODNOE SOSTOYANIE).

AKSEPTOR (ELEKTRONOAKSEPTORLIK) XOSSASI -
(AKSEPTORNIE (ELEKTRONOAKSEPTORNIE) SVOYSTVA) -
element atomining elektronni tortish (ushlab turish) xossasi. Kimyoviy
bog‘ hosil giluvchi element atomlarining akseptoriik xossasining miqdoriy
o‘ichovi uiaming ciektromanfiyligidir.

ALLOTROPIYA (ALLOTROPIYA) - kimyoviy eiementning tuzilishi
va xossak-iri bilan ferqlanadigan ikki yoki undan ortig oddiy moddalar
holida bo‘lish hodisasidir. Tuzilishi va xossalari bilan farglanadigan bimday
oddiy moddalarga allotropik formalar yoki allotropik modifikatsiyalar
deyiladi. Masalan, grafit va oimos —uglerodning ikki allotropik formalari,
molekulyar kislorod va ozon —Kkislorodnirig ikki allotropik modifikatsiyasi.

AMORF MODDA (AMORFNOE VESHESTVO) - kristail
bolmagan modda, ya’ni kristail panjaraga ega boMmagan modda. Masalan,
gog‘oz, piastmassalar, rezina, shisha, hamda barcha suyugliklar.

ANIONLAR (AHMNOHbI) — manfiy zaryadlangan ionlar.

ATOM (ATOM) —kimyoviy eiementning xossaiarini o‘zida saglagan
eng kichik zarracha. Atom, protonlar, neytronlar va elektronlardan tuziiadi.

MASSANING ATOM BIRLIGI (ATOMNAYA YEDINITSA MASSI
(a.e.m.) —yadrosida 6 proton va 6 neytron, elektron qobig‘ida esa 6
elektron bo‘lgan uglerod 126C atomi massasining 1/12 gismi. Boshgacha
nomi — uglerod birligi. Atomlar, moiekulalar va eJemeiitar zarrachalar
massasini oichovchi birlik. Nisbiy atom massa va atom massaga ham
gaiang.

ATOM OGIRLIK (ATOMNIY YES) (sonli ifodalashda nisbiy atom
massa b/lan bir xU) - u yoki bu element atom massasining atom birligida
(uglerod birliklaiida) ifodalangan giymati. Eiementning atom massasi element
tabiiy izotoplarining targalishi hisobga oiingan holdagi o'ltacha atom
massasiga teng.



ATOM TARTIBI (ATOMNIY NOMER) “ D.i.Mendeleyev davriy
SLStemasidagi elementning tartib ragami. Atom tartibi son jihatidan ushbu
element atomi yadrosining musbat zaryadiga, ya’ni ushbu element
yadrosidagi protonlar soniga teng.

VALEN'IXTK (VALEN'ITVOST) —berilgan element atomining boshga
element atomi bilan bog'langandagi eiektron juftlar soni.

MODDA (VESHESTVO). Tabiatshunosiikda gator tushunchalar
mavjud bo‘lib, ularga gatiy ta’rif berib boMmaydi. Modda xiiddi shunday
tushunchaiardan bin. IImumiy ma’noda fazoni toldiruvchi va massaga
ega bo'lgan narsani belgiiash uchun foydaianiladi. Nisbatan gisga ma’noda
modda bu bizning atrof muhitimizni o‘rab oigan narsidar yoki modda —
jisnida bor bo'lgan nai-sa. Kimyoda aniq bo‘lgan moddaga nisbatan ishiatiladi
“e natriy xlorid, kalsiy sulfat, shakar, benzin va h.z. «Oddiy modda»,
«murakkab modda» va «aralasiima» ga garang.

VODOROD BOG'LANISH (VODORODNAYA SVYAZ) -
molekulalararo bog'lanishning bir ko‘rinishi. Asosan elektrostatik kucfilar
natyasida yuzaga keladi. VVodrod boglanishni yuzaga kelishi uchun katta
bo'lImagan nisbiy elektromanfiylikka ega bolgan, masalan, O, N, F bilan
bog‘langan bir yoki bir necha vodorodi bo'lgan molekulalar zarur. Ushbu
elektromanflylikU elementlarda juftlashgan eletronlaining bo‘Ushi muhim.
Vodorod bog‘lanish suv H20, ammiak NH3, vodorod florid HF kabi
molekulalar uchun xarakterli. Masalan, HF molekulalari o‘zaro bir-biri
bilan vodorod boglari orgali boglangan bolib, quyida vodorod bog‘lari
uzug chiziglar blan ifodalangan:

Vodorod bog* kovalent bog‘ga garaganda taxminan 20 marta kuchsiz
bog‘Jangan. Vodorod atomlari bilan vodorod bog'ining paydo bo‘lishi bilan
uning valentligi rasmiy valentligidan oshadi.

QAYTARILISH (modda) (VOSSTANOVLENIE) (veshestvo) -
eletronlami gabul qgilishi bilan boradigan kimyoviy reaksiya.

QAYTARUYCHI (VOSSX4NOVITEL) - o”zidan boshga moddaga
(oksidlovchiga) eiektron beruvchi modda.

GIBRIBLANTSH (GIBMDIZATSI1YA). Nazariy dunyogarash bo'lib,
uning yordamida atom tuzilishining fizik manzarasi va lajriba yo‘li bilan
aniglangan molekula geometriyiisi o‘riasidagibog‘liglik o*rnatiladi. Masalan,
uglerod atomlarida s- va p-orbitallar bor boiishiga garamasdan CHa4



molekulasida ularni tajriba yo'li biian s-elektronlar hosil gilgan va p-
elektronlar hosil gilgan aloliida bog'‘iarni aniglab bo‘lmaydi. (CH4 barcha
bog‘Jar bir xu). Shuning uchun bitta s va uchta p elektronlar
«aralashtiriladi» (gibridlanadi) va natijada 4 ta yangi gat’iy bir xil eiektron
orbitallari (to'rttta sp3—~gibridlashgan orbitaliar) hosil bo‘ladi. Ushbu 4 ta
gibridlashgan orbitallar 4 ta vodorod atomlarining eletron bulutlari bilan
kesishadi. Hosil bo'lgan molekulaning geometrik formulas! molekuladagi
gibridlashgan orbitallar bir-biridan maksimal uzoglikda joylashishga
harakat giladi degan goidadan kelib chiggan holda aytiladi. Masalan, 4 ta
gibridlashgan orbitallar uchun bu tetraedr. Gibridlashda bitta yoki ikkita
R orbitallar ishtirok etmagan hollarda, ular gibridlashmagan holda goladi
va yoki eletronlarni tasliimaydi, yoki boshga bogNami (qo‘sh va uchlamchi
bog‘lar) hosil bo'lishida ishtirok etadi. Ular mos ravishda sp2- va sp-
gibridlanishdir. Bo‘linmagan eletron juftlari ham gibridlanishda ishtirok
etishi mumkin. Masalan, NH3 —N atomlari sp*-gibridlashgan hoiatda,
molekulaning ko'rinishi tetraedr, iming bir uchida bo‘linmagan elektronlar
jufti, golgan uchlari esa N atomlaridir. Turli gibridlanishlarda s- va p-
orbitallari o'rniga d-orbitallar ham (spM- va spM"*—gibridlanishlar) ishtirok
etishi mumkin. Atomning gibridlanish turi ko‘pincha uning orbital
diagrammasidan aniglanadi.

OONORLIK (ELETRODONORLIK) XOSSASI (DONORNIE
(ELEKTRONODO-NORNIE) SVOYSTVA) - atomning o‘zining
elektronlarini boshga atomlarga berish gobili™ati. Kimyoviy bog* hosil
giluvchi atomning donorlik xossasining miqdoriy o‘lchovi uning
elektromanfiyligidir.

YADRO ZARYADI (ZARYAD YADROQO) atom yadrosining musbat
zaryadi bo'lib, son jihatidan berilgan element atomi yadrodagi protonlar
soniga teng. D.l. Mendeleyev davriy Jadvalidagi kimyoviy elementning
tartib ragami ushbu element yadrosining zaryadiga tenglashtiriladi.

IZOTOPLAR (IZOTOPI) - bir element atomlarining turli
ko‘rinishlarda bo'hshi. 1zotopiar yadrosining zaryadi bir xil (ya’ni bir xil
protonlar soniga ega bo'lgan), lekin turlicha atom massaga ega bo‘lgan
(ya’ni turli xil neytronlar soniga ega bo'lgaii) atomlardir. Tabiatda ko'pgina
elementlar bir nechta izomerlar aralashmasi holida bo‘ladi.

ION BOG‘LANISH (IONNAYA SVYAZ) - qutbli kovalent
bogManishning chegaraviy holati (o‘ta qutbli kovalent bogianish). Agar



bog‘ hosil giluvchi elementlar nisbiy elektromanfiyliklari orasidagi
farq 2,1 ga teng yoki katta bo‘lsa, ikki atom o'rtasidagi bog‘ga ionli
deyiladi.

IONLAR (IONI) —elementlar atomlarining (yoki atomlar guruhining)
elektron gabul qilishi yoki chigarishidan hosil bolgan musbat yoki manfiy
zaryadli zarrachalardir. lonlar bir zaryadli (IH- yoki 1-), ikki zaryadli (2+
yoki 2-), uch zaryadli va h.z. bo‘lishi mumkin. «Kationlar» va «anionlar»
ga ham garang.

KATIONLAJR (KATIONI) ~ musbat zaryadlangan ionlar,

KVANT (KVANT) ” holatning bir o‘zgarish aktida fizik sistema
(masalan, atom) tomonidan chigarilgan yoki gabul gilingan aniq migdordagi
(porsiyadagi) energiya. Yorugiik K\anti —yorug'lik energiyasi porsiyasiga
foton deyiladi.

KVANT SONLARI (KVANTOVIE CHISLO) “ atom elektron
bulutidagi aniq eletronning holatini ifodalaydi;

—BOSH(GLAVNOE (n) ~ mavjud bo‘lgan eletronning yadioga yagjiai
bo‘lgan energetik sathdan boshlab gaysi elektron darajasida (1, 2, 3, ...)
ekanligini ko'rsatadi;

— YORDAMCUT yoki ORBITAL (VSPOMOGATELNOE Hi
ORBITALNOE) (I) —qgavatchaning ko*rinishini ko‘rsatadi (s-gavatcha, p-
gavatcha, d- gavatcha, f vah.z.);

“ MAGNIT(MAGNITNOE) (m) —aniq oibitalni ko'rsatadi (s-orbital,
px-orbital, py-orbital va h.z.);

—SPIN (SPINOVOE) (s) —berilgan orbitaidagi elektronning o‘z o‘qi
atrofida (soat ko'rsatkichi bo‘ylab yoki unga teskari yo‘nalishda) aylanishini
ko‘rsatadi.

KOVALENT BOG’LANISH (KOVALENTNAYA SVYAZ) -
juftlashmagan elektronlarning juftlashishi natijasida hosil bo‘ladigan
bogManish. Qutbsiz kovalent bog‘lanish bir xil element atomlari
o‘rtasida hosil bo‘ladi. Qutbli kovalent bog‘ianish esa nisbiy eiek-
romanfiyligi bir biridan farq giladigan turli atomlar o‘rtasida hosil
bo‘ladi.

KOORDINATSION SON (KOORDINATSIONNOE CHISLO) -
kristallda mavjud boMgan har gaysi zarrachaga ma’lum sondagi qo'shni
zarrachalar tutashadi. Turli kristallarda turlicha bo‘lgan ushbu go‘shni
zarrachalar soniga koordinatsion son deyiladi.



KRISTAIX (KRISTALL) —qattig moddaJar, ularda guaihlan atomlar,
ionlar yoki molekulalar fazoda tartibli Joylashgan, ular amalda clieksiz
takrorlanadi.

KRISTALLANISH (KRISTALLIZATSIYA) ~ moddani uning
to'yitari eritniasidan cho‘kmaga tushiiish orgali tozal*h. Amalda to‘yiiigan
eritma yiigori temperaturada tayyorlanadi. Eritma sowvutilgaiida u o‘ta
to'yingan holatga o‘tadi va toza kristalJai’ cho‘kmaga lushadi. Qo'shimchalar
eritmada to‘yinmagan holda boMadi, erituvchida goladi va kristalJardan
filtrlanadi.

MASSA SONI (MASSOVOE CHISLO) (A) - berilgan atom
yadrosidagi protonlar (Z) va neytronlar (N) yig'indisi.

METALL BOG~LANISH (METALLICHESKAYA SVYAZ) -
kristallardagi metaUaming musbat zaryadli lonian bilan erkin (kristall hajmi
bo‘ylab) harakatlanuvchi metallar atomlari tashqi elektronlari o‘rtasidagi
kimyoN\dy bog".

MOLEKULA (MOLEKULA) ~ modda kimyoviy xossalarini o‘zida
mujassamlashtirgan va erkin mavjud bo'la oladigan eng kichik zarracha.

MOLEKULYAR ORBITAL (MOLEKULYARNAYA ORBITAL) ~
atomlar o'rtasida kimyoviy bog‘ hosil boHishda atomlar tashqi eiektron
bulutlarining (atom orbitallarining) go‘shilishidan hosil bo‘lgan eiektron
bulut. Molekulyar orbitallaj: ikkl. yoki undan ortiq atom orbitallarning
go‘shilishidan hosil bo‘ladi. Molekulyar orbitallar soni go'shiadigan
orbitallar soniga hamma vaqt teng bo'ladi. Bog'lanadigan atomlardagi
barcha elektronlar yangidan hosil bo'lgan molekulyar orbitallarda
joylashadi.

NEYTRON (NEYTRON) ~ massasi taxminan 1,67.10-27 kg yoki
1,00867 m.a.b. bo'lgan elektroneytral elementar (ya’'ni bo'linmaydigan)
zanacha. Neytronlar protonlar bilan atom yadrosi (arkibiga kiradi.

BO‘LINMAGAN ELEKTRONLAR JUFIT (NEPODELENNAYA
PARA elektronov) - atomning kimyoviy bog‘lanishda ishtirok etmaydigan
tashgi eletron jufti.

NORMAL SHAROIT (NORMALNIMI USLOVIYAMI) (n.u.) O
0S (273 K) temperatura va 1atm (760 mm simob ustuni yoki 101 325
Pa) bosimga aytiladi.

NUKLONLAR (NUKLONI) “ atom yadrosi tarkibiga kiruvchi
elementar zarrachalar (protonlar va neytronlar).



OKSIDLANISH (modda) (OKISLENITE (veshestvo)) — oksidJovchi
toraonidan eietronlami oiuvchi kimyoviy reaksiya.

OKSIDI.OVCHI (OKISLITEL) —boshga moddadan (gaytaruvchidan)
elektronni oiuvchi.

ORBITAL (ORBITAL) ™elektronni aniglab bo'ladigan yadro
airofidagi fazo. Undan tashqgaridagi fazoda elektronni uchratish ehlimoliyati
yetarli darajada kam (5 % dan kam).

ORBITAL DIAGRAMMA (ORBITALNAYA DIAGRAMMA) -
elementning eletronlarning yacheykalarda strelkalar bilan tasvirlangan
ELETRON YACHEYKALAR dagi go‘l bilan chizUgan ELEKTRON
FORMULAS! hamdtr,

0‘TISH HOLATI (PEREXODNOE SOSTOYANIE)
(FAOLLASHGAN KOMPLEKS ham), (toje, chto AKTIVIROVANNIY
KOMPLEKS) - boshlang'ich holatdan (reagentlar) oxirgi holatga
(mahsulotlar) o‘tishda kimyoviy reaksiyada hosil bo‘ladigan gisga vagt
yashovchi molekula. O ‘tish holatining energiyasi va geomeiriyasi reagentlar
va mahsulotlami ajratuvchi eneietik to‘signing cho‘qgisiga mos keladi.
(FAOLLANISH EENRGIYASIGA ham garang).

B/1. MENDELEYEVNING DAVRIY SISTEMASI (PEEIODI-
CHESKAYA SISTEMA D.LMENOELEEVA). Elementlar xossaiari
ularning yadro zaryadlariga mos ravishda davriy o'zgaradi.

QAYATCHA (SATHCHA ga ham garang) (PODOBOLOCHKA) (ili
PODUROVEN) —bir xil ko*rinishga ega bo‘igan elektron bulutning gismi.
Masalan, beshta d-orbitallar d-gavatchani (d-sathcha), uchta r-orbitali -
r- gavatchani (p-sathcha) va h.z. tashkil etadi.

SATHCHA (PODUROVN) ~ «Sathcha» ga garang (sm.
«podobolochka»).

QUTBLANISH (POLYARIZATSIYA) ” zaryadlarning musbat va
raanfiylarga bo‘linishi.

GUND (XUND) QOIDASI (PRAVILO GUNDA (XUNDA)). Bir
Xil energiyaga ega boUgan orbitallarni joylashtirishda (masalan, beshta d-
orbitallar) elektronlar bo‘sh orbitallarga birinchi navbatda toq joylashadi,
shundan keyin esa orbitallar ikkinchi elektronlar bilan to'ladi.

OKTET QOIDASI (FRAVILO OKTETA). Elementlar atomlari eng
barqgaror elektron konfiguratsiyani egaliashga harakat giladi. Eng keng



targalgan bargaror elektron konfiguratsiya —tashai elektron qobigning 8 ta
eiektron bilan tugallanishidir (elektron oktet bilan).

PAULI PRINSIPI (PRINSIP PAULLI). Har to'rtala kvant sonlariga
(n, 1, m va s) teng bo'lgan ikkita eiektron bir orbitalda bo‘lishi mumkin
emes.
ODDIY MODDA (PROSTOE VESHESTVO) - bir xil eleraeni
atomlaridan taslikil topgan modda. Masalan, temir, kislorod, olmos, ai*on,
mis va li.z.

PROTON —cimentar musbat zaiyad va 1,67.10-27  (yoki 1,00728
a.m.b.) massaga bo"Jgan bargaror elementar (bo‘linmas) zarracha. Protonlar
neytronlar bilan atom yadrosining tarkibiga kiradi. D.l.Mendeleyev davriy
sistemasidagi eiementning tartib ragami uning yadrosidagi protonlar sojiiga
teng.

MODDANING STANDART HOSIL BO‘LISH ENTALPIYASI
(STANDARTNAYA ENTALPIYA OBRAZOVANIYA VESHESTVO) -
moddaning aniq sharoitda elementiardan hosti bo‘lishi reaksiyasining issiglik
effekti. iISSIQLIK EFFEKTI (TEPLOVOY EFFEKT), STANDART
SHAROLT(STANDARTNIE USLOViYA) ya ENTALPIYA (ENTALPIYA)
ga ham garang.



X1. TAYANCH IBORALAR RO‘YXATI

1 Adiabatik yaqiiilashuv —Adiabaticheskoe priblijenie

2. To‘igin funksiyasiriing antisimmetrikligi ~ Antisimmetrichnost
volnovoy funksii

3. Atom orbitallari —Atonmie ofbitali

4. Noempirik iusoblashiar uchun bazis funksiyalar ~ Bazisnie funksii
dlya neenipiricheskix raschetov

5. Orbitallarning gibridianishi ~ Gibridizatsi*'a orbitaley

6. Deforniatsiyalanuvchi eietron zichlik — Deformatsionnaya
eiektironnaya plotnost

7. Reaksion gobiJiyat Ln.dekslad — iudeksi reaksion.noy sposobnosti

8. Kvant kimyosi “ Kvantovaya Xiniiya

9. Kvant sonlari —Kvantovie chisla

10. Koordinatsion birikmalar —Koordinatsionnie soedineniya

12. Orbitallar joylashiivi (lokalizaisiyasi) lokalizatsiya orbitaley

13. Valent bog'lar usuli ~ Meted valentnix sv>azey

15. Molekulyar orbitaliar usuli “ Metod inoiekulyarnix orbitaley
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