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ПАРА-[ДИ-1,4-(4,4,4-ТРИФТОРБУТАНДИОН-1,3)]-БЕНЗОЛ СИНТЕЗИ 

ВА СПЕКТРАЛ ТАДҚИҚОТЛАРИ 

Худоярова Э.А., Абдурахмонов С.Ф., Умаров Б.Б. 

Бухоро давлат университети 
Аннотация: Ушбу мақолада пара-[бис-1,4-(4,4,4- трифторбутандион-1,3)]-бензол синтези, молекуляр 

тузилиши, таутомер ҳолатлари муҳокама қилинган. Олинган янги модданинг тузилиши ИҚ, ЯМР 1Н 

спектроскопия, РСА усуллари ёрдамида ўрганилган.  

Таянч иборалар: тетракарбонил бирикма, ички молекуляр водород боғ (ИМВБ), чизиқли бис-дикетоенол 

шакл, валент бурчак, торсион бурчак. 

 

СИНТЕЗ И СПЕКТРАЛЬНЫЕ  ИССЛЕДОВАНИЯ ПАРА-[ДИ-1,4-(4,4,4-

ТРИФТОРБУТАНДИОН-1,3)]-БЕНЗОЛА 

Худоярова Э.А., Абдурахмонов С.Ф., Умаров Б.Б. 

Бухарский государственный университет 
 Аннотация: В данной статье обсуждаются синтез пара-[бис-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]-

бензола, молекулярная структура, таутомерные формы. Структуру полученного нового вещества исследовали 

методами ИК, ЯМР-1Н, РСА. 

 Ключевые слова: тетракарбонильное соединение, внутримолекулярная водородная связь (ВМВС), 

линейная бис-дикетоенольная форма, валентный угол, торсионный угол. 

   

SYNTHESIS AND SPECTRAL INVESTIGATIONS OF PARA-[DI-1,4-(4,4,4-

TRIFLUOROBUTANEDIONE-1,3)]-BENZENE 

Khudoyarova E.A., Abdurakhmonov S.F., Umarov B.B. 

Bukhara State University 
Annotation: This article discusses the synthesis of para-[bis-1,4-(4,4,4-trifluorobutanedione-1,3)]-benzene, 

molecular structure, tautomeric forms. The structure of the obtained new substance was studied by IR, NMR-1H, X-ray 

diffraction. 

 Key words: tetracarbonyl compound, intramolecular hydrogen bond (IMHB), linear bis-diketoenol form, bond 

angle, torsion angle. 

 

 Таркибида фтортутган органик бирикмалар синтези бугунги кунда жадал ривожланиб 

бораётган соҳалардан бири ҳисобланади. Фтортутган поликарбонил бирикмаларнинг 

синтези, янги лигандлар олишга ва комплекс бирикмалар тадқиқотига кенг йўл очади. 

Маълумки, карбонил бирикмалар синтези одатда Кляйзен конденсатланиши орқали 

амалга оширилар эди, аммо бу жараён абсолют этил спирти муҳитида олиб борилиши билан 

бирмунча қийинчилик туғдиради ва кўп вақт талаб этади.  Бундан ташқари реакция натрий 

метилати ёки натрий этилати иштирокидагина амалга ошади, ҳамда реакция унуми анча паст 

бўлади [1-3]. 

Бизнинг модификацияланган усулимиз Кляйзен конденсатланишидан фарқли равишда 

пара-диацетилбензолни трифторсирка кислота этил эфири билан гексан муҳитида литий 

гидриди катализаторлигида хона ҳароратида ўзаро 1:2 нисбатда таъсири билан амалга 

оширилди. 2.65 г (0.016 моль) пара-диацетилбензол ва 4.55 г (0.032 моль) трифтор сирка 

кислотанинг этил эфири гексан муҳитида, литий гидрид катализаторлигида хона ҳароратида 

ўзаро таъсир эттирилди.  

 

 

 

 

 

 

1 суткадан сўнг чўкма фильтрлаб олинди, диэтил эфирда ювилиб, қуритилди. Ажратиб 

олинган модда сарғиш рангли, органик эритувчилардан метанолда, хлороформда хона 
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ҳароратида, этанол, изопропил спиртида бироз қиздирилганда яхши эрийди. Унум 5 г (86 %), 

Тсуюқ. 151-152оС. Пара-[бис-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]-бензол, элемент анализ 

натижалари: Топилган C14H8O4F6 С-47.09 %; Н-2.11 %, F-31.19 % ва ҳисобланган: С-47.47 %; 

Н-2.28 %, F-31.18 % ни ташкил қилади. 

Олинган янги модданинг этанолдаги эритмасида 3 хил таутомер шаклларда бўлиши 

мумкин. Булар бис-дикетон (А), бис- 1,1′-енолкето (В) ва бис-1,1′-кетоенол(С) таутомер 

шакллардир. 

C14H8O4F6 намуналарининг ИҚ спектрлари «IRTracer-100» (SHIMADZU CORP., 

Япония, 2017) спектрида MIRacle-10 diamond/ZnSe призмаси ёрдамида  400-4000 см-1 соҳаси 

бўйича қайд қилинган.  

Пара-[бис-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]-бензол молекуласининг ИҚ спектрда (1-

расм) қуйидаги тебраниш частоталари қайд этилди: C-H боғининг валент тебраниш 

частотаси ν(C-H) 3124 см-1, енол фрагментидаги углерод кислород боғининг валент 

тебранишлари ν(C-О) 2360 см-1, карбонил гуруҳига ν(C=О) 1558 см-1 соҳадаги тебраниш 

частоталари CF3 га қўшни бўлган эркин C=O гуруҳининг борлигидан далолат беради. 
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1-расм. Пара-[бис-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]-бензол (C14H8O4F6) 

молекуласининг ИҚ спектри 

 Енол фрагментидаги О-Н боғларининг деформацион тебраниш частоталарининг w(O-

H)1456 см-1 соҳада бирмунча кучсиз интенсив сигналлари қайд этилди. Ароматик ҳалқага 

қўшни (С=С) боғининг валент тебранишлари 1240 см-1 соҳада, ароматик ҳалқадаги С .....С 

боғига хос бўлган валент тебранишлар 1199 см-1, 1105 см-1, 1074 см-1 соҳаларда, С-F боғига 

тегишли валент тебраниш частоталари эса ν(C-F)1016 см-1, 814 см-1, 798 см-1 соҳада кузатилди. 

C-F боғига тегишли деформацион тебранишлар w(C-F)690 см-1, 582 см-1, 503 см-1 соҳада қайд 

этилди. ИҚ спектр маълумотларига асосланиб, пара-[бис-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]-

бензол молекуласида ички молекуляр водород боғ (ИМВБ) мавжудлиги  ўз исботини топди. 

Олинган модданинг  ЯМР 1Н спектри (2-расм) ДМСО-d6  эритмасида ўрганилганда  унинг 

тўлиқ бис-1,1′-енолкето (В) шаклдаги таутомер ҳолатда эканлигига ишонч ҳосил қилдик. 

Бирикманинг эритмада олинган ЯМР 1Н спектридаги δ 7.29 м.ҳ. майдонидаги умумий 

интенсивлиги 4 та Н га мос келувчи синглет сигналлар ароматик ҳалқадаги протонларга 

таълуқли бўлиб, унга нисбатан кучлироқ майдонда (δ 6.73 м.ҳ.) 2 та Н га тенг 
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интенсивликдаги синглет сигнал қайд қилинди. Бу сигнал еноллашган β-дикетон 

фрагментидаги винил протонларига тўғри келади. Одатда ОН-гуруҳ протонлари сигналлари 

δ 5,6-6,8 м.ҳ. майдонида, =C–OH даги протон сигналлари δ 15.0-18.0 м.ҳ. кузатилади [4]. 

 

Биз ўрганаëтган намунанинг ЯМР 1Н спектридаги δ 17.07 м.ҳ. майдонидаги умумий 

интенсивлиги 2 та Н га мос келувчи бирмунча кенгайган сигнал бензол ҳалқаси таъсирида 

еноллашган О-Н гуруҳ боғининг қутбланганлигини ва ИҚ спектр хулосасига кўра ИМВБ 

мавжудлигини кўрсатади. 

2-расм. Пара-[ди-1,4-(4,4,4-трифтор бутандион-1,3)]- бензол молекуласининг 

ЯМР 1Н спектри. 

Маълумки, рентген структур анализ (РСА) модда тузилиши ҳақида тўлиқ маълумот 

олиш имконини берадиган замонавий физик тадқиқот усули ҳисобланади [5-9]. Шуни 

инобатга олиб, синтез қилинган пара-[бис-1,4-(4,4,4-трифтор бутандион-1,3)]-бензол 

этанолда қайта кристалланди ва олинган монокристалларнинг тузилиши РСА усули билан 

исботланди. Олинган янги тетракарбонил бирикма монокристалларининг структуравий 

тадқиқотлари “CAD-4” автоматик дифрактометрида ( CuK, графитли монохроматор, 

сканерлаш усули, 2max=20о) амалга оширилди. Кристалл структура SHELXS-86 дастури 

ёрдамида тўғридан-тўғри усулда ечилган ҳамда I>0.0  (I) гача бўлган 1361 та мустақил 

нолга тенг бўлмаган акс эттириш ёрдамида SHELXL-93 дастури ёрдамида анизатропик 

яқинлашишда квадратлар усули билан аниқланган. Пара-[бис-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-

1,3)]-бензол (C14H8O4F6) учун мослашув фактори R=0.09; R(int)=0.039.  C14H8O4F6 молекуласи 

кристаллари моноклиник тузилишга эга ҳамда кристалл ячейка параметрлари қуйидагича: 
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a=14.599(5), b=5.2675(14), c=19.712(4)Å, α = 90, β =107.58(3), γ =90о; V=1445.1(7)Å3, ρ(ҳис.) = 

1.628 г/см3, (CuK) = 1.54184 мм-1; Z = 4; фаз.гр. P-1.F(000) 712; 2max= 20o. 

 C14H8O4F6 молекуласи чизиқли бис-дикетоенол тузилишга эга  еноллашган иккита OH 

гуруҳларининг О-Н боғ узунликлари қуйидагича бўлиб, O(1)-H(1) –1.17(15)Å ; O(1а)-H(1а) –

1.22(10)Å га тенг (1-жадвал).  

1-жадвал 

Пара-[бис -1,4-(4,4,4- трифтор бутандион-1,3)]- бензол (C14H8O4F6)нинг валент боғлари 

ва бурчакларининг қиймати 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Боғ d, Å Боғ d, Å 

F(1)-C(1) 1,314(9) F(1a)-C(1a) 1.253(9) 

F(2)-C(1) 1.305(9) F(2a)-C(1a) 1.225(12) 

F(3)-C(1) 1.281(10) F(3a)-C(1a) 1.274(10) 

O(2)-C(2) 1.231(7) O(2a)-C(2a) 1.243(7) 

O(1)-C(4) 1.317(7) O(1a)-C(4a) 1.304(8) 

O(1)-H(1) 1.17(15) O(1a)-H(2a) 1.22(10) 

C(1)-C(2) 1.505(8) C(1a)-C(2a) 1.526(9) 

C(2)-C(3) 1.406(9) C(2a)-C(3a) 1.397(8) 

C(3)-C(4) 1.370(8) C(3a)-C(4a) 1.378(9) 

C(4)-C(5) 1.459(8) C(4a)-C(5a) 1.456(7) 

C(5)-C(6) 1.397(7) C(5a)-C(6a) 1.384(9) 

C(6)-C(7) 1.379(9) C(6a)-C(7a) 1.381(8) 

C(5a)-C(7) 1.398(8) C(5)-C(7a) 1.382(7) 

C(3)-H(3) 0.9300 C(3a)-H(3a) 0.9300 

C(6)-H(6) 0.9300 C(6a)-H(6a) 0.9300 

C(7)-H(7) 0.9300 C(7a)-H(7a) 0.9300 

Бурчак ω, град. Бурчак ω, град. 

F(1)-С(1)-F(3) 108,1(7) F(1a)-С(1a)-F(3a) 104.0(7) 

F(1)-С(1)-С(2) 110.3(5) F(1a)-С(1a)-C(2a) 113.7(6) 

F(1)-С(1)-F(2) 103.6(6) F(1a)-С(1a)-F(2a) 108.8(8) 

F(2)-С(1)-С(2) 113.0(6) F(2a)-С(1a)-C(2a) 112.9(7) 

F(2)-С(1)-F(3) 106.6(6) F(2a)-С(1a)-F(3a) 105.0(8) 

F(3)-С(1)-С(2) 114.6(5) F(3a)-С(1)-C(2) 111.8(6) 

O(1)-C(4)-C(3) 119.4(5) O(1a)-C(4a)-C(3a) 120.4(5) 

O(1)-C(4)-C(5) 115.0(5) O(1a)-C(4a)-C(5a) 114.1(5) 

O(2)-C(2)-C(1) 117.0(6) O(2a)-C(2a)-C(1a) 115.0(5) 

O(2)-C(2)-C(3) 124.9(6) O(2a)-C(2a)-C(3a) 119.8(5) 

C(4)-O(1)-H(1) 110(7) C(4a)-O(1a)-H(1a) 107(5) 

C(1)-C(2)-C(3) 118.1(5) C(1a)-C(2a)-C(3a) 119.8(5) 

C(2)-C(3)-C(4) 122.2(5) C(2a)-C(3a)-C(4a) 120.3(5) 

C(3)-C(4)-C(5) 125.5(5) C(3a)-C(4a)-C(5a) 125.5(5) 

C(4)-C(5)-C(6) 121.5(5) C(4a)-C(5a)-C(6a) 120.0(5) 

C(4)-C(5)-C(7a) 120.2(5) C(4a)-C(5a)-C(7) 118.7(5) 

C(5)-C(6)-C(7) 120.3(5) C(5a)-C(6a)-C(7a) 121.3(5) 

C(5a)-C(7)-C(6) 121.4(5) C(5)-C(7a)-C(6a) 120.0(6) 

C(2)-C(3)-H(2) 119.00 C(2a)-C(3a)-H(2a) 120.00 

C(4)-C(3)-H(2) 119.00 C(4a)-C(3a)-H(2a) 120.00 

C(7)-C(6)-H(3) 120.00 C(7a)-C(6a)-H(3a) 119.00 

C(5)-C(6)-H(3) 120.00 C(5a)-C(6a)-H(3a) 119.00 

C(5a)-C(7)-H(4) 119.00 C(5)-C(7a)-H(4a) 120.00 

C(6)-C(7)-H(4) 119.00 C(6a)-C(7a)-H(4a) 120.00 
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Еноллашиш амалга ошган углерод  билан боғланган кислород орасидаги С-О боғ 

узунликлари С(1)-О(1) – 1.317(7)Å; С(1а)-О(1а) – 1.304(8)Å,  карбонил гуруҳларининг С=O 

боғ узунликлари эса  С(2)-О(2) ва С(2а)-О(2а) мос равишда ; 1.231(7) ва 1.243(7)Å. Чизиқли 

диенол шакл учун валент бурчаклар қуйидагича: С(4)-О(1)-Н(1)   110(7)о; С(4а)-О(1а)-Н(1а) 

107(5)о; О(1)-С(4)-С(5) 115.0(5)о; О(1а)-С(4а)-С(5а) 114.1(5)о; С(3)-С(4)-С(5) 125.(5)о; С(3а)-

С(4а)-С(5а) 125.(5)о эканлиги С(4), С(4а) углерод атомларининг sp2 гибридланганлигини 

тасдиқлайди. Шунингдек, дикетон шакллар учун валент бурчаклар О(2)-С(2)-С(1) 117.0о; 

О(2а)-С(2а)-С(1а) 115.0(5)о; О(2)-С(2)-С(3) 124.9(6)о; О(2а)-С(2а)-С(3а) 119.8(5)о бўлиши 

C(2),C(2a)  углерод атомларининг ҳам sp2 гибридланган эканлигини англатади. 

Умуман олганда валент бурчакларнинг қийматлари С(1) ва С(1а) атомларидан ташқари 

барча углеродлар учун sp2 гибридланиш хослигини исботлайди. гибридланган-лигини F(1)-

С(1)-F(3) 108.1(7)о; F(1)-С(1)-С(2) 110.3(5)о; F(1)-С(1)-F(2)113.0(6)о; F(1a)-С(1a)-F(3a) 

104.0(7)о; F(1a)-С(1a)-C(2a) 113.7(6)о; F(1a)-С(1a)-F(2a) 108.8(8)о  атомлар орасидаги валент 

бурчаклар қийматларига асосланиб C(1) ва С(1а) sp3 гибридланганлигига ишонч ҳосил 

қилдик (1-жадвал).  

 

3-расм. C14H8O4F6 молекуласининг кристалл тузилиши. 

С(2)-С(3)-С(4)-С(5) ва С(2а)-С(3а)-С(4а)-С(5а) атомларининг торсион бурчаклари (3-

жадвал) мос равишда 179.3(6); -178.4(6) бўлиб, ароматик ҳалқага пара ҳолатда жойлашган бу 

атомлар бензол ҳалқасига нисбатан текисликдан С(4) 0.003(6) Å; С(4а) -0.003(6) Å; С(3) 

0.136(6) Å; С(3а)-0.136(6)Å га оғиши аниқланди (2-жадвал). РСА натижаларидан яна шуни 

билиш мумкинки, кристалл молекуласидаги енол формалар ўзаро транс ҳолатда жойлашади 

ва еноллашиш ароматик ҳалқага яқин турган карбонил гуруҳлари хисобига содир бўлган. 

Демак, қаттиқ ҳолатда пара-[бис-1,4-(4,4,4- трифторбутандион-1,3)]- бензол молекуласининг 

бис-кето-енол таутомер шакли барқарор бўлади. 

2-жадвал 

Пара-[ди-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]- бензол  молекуласининг кристалл 

структурасида атомларнинг ўртача текисликдан оғиши(Å) 

 

Атомлар ва уларнинг оғиши, Å 

F(1) 

-0.560(6) 

F(2) 

1.476(7) 

F(3) 

0.486(8) 

F(1a) 

0.560(6) 

F(2a) 

-1.476(7) 

F(3a) 

-0.486(8) 

O(1) 

-0.038(5) 

O(2) 

-0.142(5) 

O(1a) 

0.038(5) 

O(2a) 

0.142(5) 

C(1) 

0.392(7) 

C(2) 

0.136(6) 

C(3) 

0.136(6) 

C(4) 

-0.003(6) 

С(5) 

0.003(6) 

С(6) 

-0.003(6) 

С(7) 

0.003(6) 

C(1a) 

-0.392(7) 

C(3a) 

-0.136(6) 

C(2a) 

-0.136(6) 

C(4a) 

0.003(6) 

С(5а) 

-0.003(6) 

С(6а) 

0.003(6) 

С(7а) 

-0.003(6) 
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4-расм. C14H8O4F6 

молекуласининг 

кристалл ячейкада 

жойлашиши. 

 

3-жадвал 

Пара-[ди-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]- бензол (C14H8O4F6) молекуласининг 

кристалл структураси торсион бурчаклари P1 2.1/n 1 R=0.09 
F(1)-C(1)-C(2)-O(2) 118.0(7) F(1a)-C(1a)-C(2a)-O(1a) 163.7(7) 

F(1)-C(1)-C(2)-С(3) 63.2(8) F(1a)-C(1a)-C(2a)-С(3a) 18.60 

F(2)-C(1)-C(2)-O(1) -126.7(7) F(2a)-C(1a)-C(2a)-O(1a) 71.8(9) 

F(2)-C(1)-C(2)-C(3) 52.1(8) F(2a)-C(1a)-C(2a)-C(3a) -105.9(9) 

F(3)-C(1)-C(2)-O(1) -4.3(9) F(2a)-C(1a)-C(2a)-O(1a) -46.3(8) 

F(3)-C(1)-C(2)-C(3) 174.5(7) F(3a)-C(1a)-C(2a)-C(3a) 136.0(7) 

O(2)-C(2)-C(3)-C(4) 3.0(10) O(1a)-C(2a)-C(3a)-C(4a) -2.7(10) 

C(1)-C(2)-C(3)-C(4) -175.7(6) C(1a)-C(2a)-C(3a)-C(4a) 174.7(6) 

C(2)-C(3)-C(4)-O(1) 0.0(9) C(2a)-C(3a)-C(4a)-O(2a) 0.3(9) 

C(2)-C(3)-C(4)-C(5) 179.3(6) C(2a)-C(3a)-C(4a)-C(5a) -178.4(6) 

O(1)-C(4)-C(5)-C(6) -173.0(5) O(2a)-C(4a)-C(5a)-C(6a) -4.5(9) 

O(1)-C(4)-C(5)-C(7a) 6.3(8) O(2a)-C(4a)-C(5a)-C(7) 173.9(6) 

C(3)-C(4)-C(5)-C(6) 7.7(9) C(3a)-C(4a)-C(5a)-C(6a) 174.3(6) 

C(3)-C(4)-C(5)-C(7a) -173.1(6) C(3a)-C(4a)-C(5a)-C(7) -7.3(10) 

C(4)-C(5)-C(6)-C(7) -180.0(6) C(4a)-C(5a)-C(6a)-C(7a) -179.8(6) 

C(7a)-C(5)-C(6)-C(7) 0.8(9) C(7)-C(5a)-C(6a)-C(7a) 1.8(9) 

C(4)-C(5)-C(7a)-C(6a) -0.8(9) C(4a)-C(5a)-C(7)-C(6) 179.8(6) 

C(5)-C(6)-C(7)-C(5a) 0.8(9) C(5a)-C(6a)-C(7a)-C(5) -1.8(9) 

 

 

 

 

 

 

5-расм. Пара-[ди-1,4-

(4,4,4-трифторбутан-

дион-1,3)]-бензол 

(C14H8O4F6)  

молекуласининг 

рентгенограммаси 
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Янги тетракарбонил бирикмамизнинг ренгенограмма маълумотлари ҳам C14H8O4F6 

молекуласи кристалл панжарасининг индивидуаллигини ва кристаллографик маълумотлар 

базасида учрамаслигини тасдиқлади.  

Хулоса: таркибида фтортутган поликарбонил бирикмалар олишнинг оптимал усули 

ишлаб чиқилди. Олинган янги органик модданинг индивидуаллиги, таркиби, тузилиши, 

таутомер ҳолати замонавий физикавий тадқиқот усулларидан ИҚ ва ЯМР 1Н 

спектроскопияси  ва РСА  ёрдамида  аниқланди, таҳлил қилинди ва исботлаб берилди. 

Олинган натижаларга асосида, пара-[ди-1,4-(4,4,4-трифторбутандион-1,3)]-бензол 

(C14H8O4F6) молекуласи индивидуаллиги ва кристалл ҳолатда ароматик ҳалқага қўшни 

углерод атомидаги карбонил гуруҳининг еноллашганлиги исботланди. 
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