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Annotatsiya: Ushbu maqolada asetoasetanilid atsetilgidrazonning RSA natijalari,
tuzilishi va Hirshfeld yuza tahlili muhokama qilinadi. Olingan yangi moddaning
RSA natijalariga asosan moddaning kristall tuzilishi va geometrik hamda energetik
parametrlari yoritilgan. Kristall tuzilishga asoslanib, Hirshfeld yuzasi tahlil qilindi.
Kvant-kimyoviy hisoblash natijalariga ko'ra molekuladagi eng ko’p (HOMO) va

eng kam (LOMO) ishg’ol qilingan molekulyar orbitallar energiyalari hisoblandi.
Kalit so‘zlar: Hirshfeld yuza tahlili, RSA, HOMO, LOMO
AHHOTauus: B 1aHHON CTaThe pacCMaTPUBAKOTCSA CUHTE3, CTPYKTYpa U CBOMCTBA
alleTWITUAPA30Ha  aleToaueraHunuaa.  lIpoaHanu3upoBaHbl  pe3yJIbTaThl
TepMorpaBuMeTrpuiyeckoro aHanmmza (T['A) mosydeHHOro HOBOTO BEUIECTBA.
CTpykTypa BeLIECTBa OINpPEAEICHO C Hucnoiab3oBanuem MmeroaoB UK- u VO-
CHEKTPOCKOIUHU.
KuawuoBasa caoBa: Temneparypa ruiaBieHus, TI'A, BHYTpUMOJEKYJSpHas
BojopoaHas cBi3b (BMBC), nurann, xero3dup, Keroadpaeru, AUKETOAMUI,
TayTOMEPHS.
Annotation: This article discusses the synthesis, structure and properties of
acetylhydrazone acetoacetanilide. The results of thermogravimetric analysis
(TGA) of the obtained new substance are analyzed. The structure of the substance
is elucidated using IR and UV spectroscopy.
Key words: Melting point, TGA, intramolecular hydrogen bond (IMHB), ligand,
ketoester, ketoaldehyde, diketoamide, tautomerism.
Kirish

Sintez qilingan moddaning nazariy modelini ishlab chiqish, fizik-kimyoviy
ko‘rsatgichlarni optimallashtirish va hisoblash, olingan natijalarni qayta ishlash va
vizuallash kvant-kimyoviy tadqiqotlar yordamida amalga oshirildi. Bu
1zlanishlarni Gaussianl6W va Avogadro dasturlari yordamida amalga oshirdik.
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" Molekulada eng ko'p ishg’ol gilingan (HOMO - Highest occupied molecular
orbital) va eng kam ishg’ol qilingan molekulyar orbitall (LOMO- Lowest
unoccupied molecular orbital) aniglandi (7-rasm):

s

7-rasm. Eng ko'p ishg’ol qilingan molekulyar orbitallar (HOMO) — a, eng kam
ishg’ol gilingan molekulyar orbitallar (LUMO) — b tasviri.

Ma’lumki RSA modda tuzilishi haqida eng aniq ma’lumot beradigan fizikaviy
tadqiqot wusuli hisoblanadi. Quyida atsetoatsetanilid atsetilgidrazonining
CrystalExplorer dasturida yordamida moddalarning kristall — struktura
ma’lumotlaridan Hirshfeld yuzasi tahlili o'tkazildi. Molekuladagi  o‘zaro
ta‘sirlarning foiz hissalarini ko‘rsatuvchi ikki o‘lchovli barmoq izlari maydoni

tasvirlari olindi va atomlararo ta’sirlarning ulushlari hisoblandi. Molekulada eng
katta ulush ichki molekulyar (H-H 54,5%) va molekulalararo vodorod
bog’lanishlar (H-ALL 72,5%,) hissasiga to'g’r1 keladi. Eng kam ulushlar esa, C-O
0,0 % , N-C 1,1%, N-O 0,7 %, N-N 0 %, O-O 0 % ta’sirlarga to'g’ri keladi.

MM e b
F-2 2.2 L 2.2
2.0 b 0 ﬁ?f} b o
1.8 1.8 é‘r‘ 1.8
1.5 1.6 16
1.4 1.4 1.4
1.2 1.2 1.2
1.0 1.0 1.0
1.8 0.8 0.8
2.6 = 2.6 g 2.6 -
0608 T O T2 T T6 T 82022722 Lo s T R B R B R R R 0608 T.0T.2 1416 1.8202224
C-All 11,2 % C-C 1,6 % C-H 8,5 %
Z.4d£ Z-4de 2.4de 0\
2.2 2.2 o
2.0 g:g""‘ 2.0 n
1.8 : 1.8 1.8
16 1.6 1.6
1.4 1.4 1.4
1.2 1.2 1.2
1.0 1.0 1.0
28 2.8 2.8
D-6 o 2.6 o 2.6 5
0608 .0 .2 T4 1.6 1.82.02.224 0608 T 0T 2 T4 T 6T82022 7% 0608 .0 .2 T4 1.6 .82.02.224
C-00,0 % C-0 0,0 % H-ALL 72,5 %

116 ——
ISSN 3030-3907



MAY 2025/5

Development of science

Volume 4

06 08T O T =2 T6 T 8202 3 UboUs T UT.ZT4T1To6T1s 20/ o ] 06 08T 0 T2 T 416 1T.82.02. 7
H-C 6 % H-H 54,5 % H-N 2,3 %
2.401‘z z.ztdrg 2.40“Z
2.2 22 T 2.2
2.0 2.0 ﬁ 2.0
i
1.8 1.8 t 1.8
1.6 1.6 1.6
1.4 1.4 1.4
1.2 12 1.2
1.0 1.0 1.0
1.8 2.8 2.8
2.6 o J.6 e J.6 i
UoUe T.UT.ZTATO 1.6 U/ T & UbvosT.vi.Z 1A Tol.eo U/l =y UbUsTUT.ZTATHE T80 LT
H-O 9,7 % N-C 1,1 % N-H 2,8 %
2l4de 2.4de 2.4d2
2 2.2 2.2
2.0 2.0 2.0
1.8 1.8 1.8
1.6 1.6 1.6
1.4 1.4 1.4
1.2 1.2 1.2
1.0 1.0 1.0
2.8 ).8 1.8
o all ail | ° di
0608 .0 T.2 T4 1.6 1.8202224 UbUs T.UT.2TATe e U224 0608 T0T.21T41T61.8202.2724
N-N 0 % N-O 0,7 % O-All 11,7%
2.4de 2_4"'.E 2.4"'.E
2.2 2.2 D.2
2.0 2.0 2.0
1.8 1.8 1.8
1.6 1.6 1.6
1.4 1.4 1.4
1.2 1.2 1.2
1.0 1.0 1.0
2.8 0.8 2.8
e di e di £ di
0608 T 0t 2 T4 16 1T8202.22% 0608 T 0121416 18202224 0608 T 0121416 18202224

0-0 0%

O-H 11,2 %

O-N 0,5 %

8-rasm. (E)-3-(2-atsetilgidrazinileden)-N-fenilbutanamidning Hirshfeld yuza
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1-jadval.
(E)-3-(2-atsetilgidrazinileden)-N-fenilbutanamidning Hirshfeld yuza tahlili
barmoq izi sohasida atomlararo ulushlar

Bog’lanishl | C- C- | H- | H-
o All C-C | C-H | C-N o | Al | C H-H | H-N
Ulushlar 11,2 1,6 8,5 L1 |00 725 | 6 54,5 2 3
Bog’lanishl N- | O- | O-
- H-O | N-C | N-H | N-N o | Al | C O-H | O-N
Ulushlar 9.7 1,1 2,8 0 0,71 11,7 | 0 11,2 0,5

Xulosa qilib aytganda, atsetoatsetanilidning atsetilgidrazonini olishning
metodikasi ishlab chiqildi. Molekulaning eng ko‘p band qilingan va eng kam band
gilingan orbitallarining energiyalari kvant-kimyoviy hisoblash usullari yordamida
hisoblandi. Kristall struktura ma’lumotlaridan foydalanib Hirshfeld yuza tahlili
o‘tkazildi. Olingan natijalar ko‘ra, molekulada eng katta ulushlar ichki vodorod
bog’lanish va molekulallararo vodorod bog’lanishlar hissasiga to‘g’ri kelishi 0z
tasdig’ini topdi.
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