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Аннотация: Chem Draw Ultra 16.0 ва Chem3D Pro 16.0 дастурининг эмпирик и 

яримэмпирик методлари ёрдамида 5,5,-диметил-2,4-диоксогексан кислота метил эфири 

молекуласи орбиталларининг хоссалари ҳисобланди. Мақолада молекуланинг боғ узунлиги, 

молекуланинг энергиясини ҳисоблаш ва оптималлаштириш ҳамда ўрганилаётган 

молекуланинг ММ2 усули ёрдамида квант-кимёвий ҳисоблашлар кўрсатилган. 

Калит сўзлар: 5, 5,-диметил-2, 4-диоксогексан кислота метил эфири, молекула, 

заряд, структура, квант-кимёвий ҳисоблашлар, дипол моменти. 

 

5, 5,-диметил-2, 4-диоксогексан кислота эфирлари ва уларнинг роилгидразонлари 

биостимуляторлар ва гербицидлар ишлаб чиқаришда қўлланилади. 5, 5,-диметил-2, 4-

диоксогексан кислота метил эфири ва у асосидаги комплекс бирикмалар 

биостумуляторлар ишлаб чиқаришда ишлатилади [1-3]. 5, 5,-диметил-2,4-диоксогексан 

кислота эфирлари асосида олинган комплекс бирикмалар кўп жиҳатдан ўрганилмоқда [4-

7]. 

Ушбу маълумотлар асосида биз илмий ишимизда 5, 5,-диметил-2,4-диоксогексан кислота 

метил эфирини координациаланиш хоссасини ўрганишни ўз олдимизга мақсад қилиб 

қўйдик. Алкиллаш жараѐнида реакция дастлаб қайси элемент атомига кимѐвий ҳужум 

билан бошланишини назарий жиҳатдан квант-кимѐвий ҳисоблашлар натижасида 

ўргандик. 

Chem3D Pro 16.0 дастурида моддаларни ҳосил бўлиш иссиқлик энергиясини Молекуляр 

Механика (ММ) усулида оптимизация қилиб топилди. Бунда қуйидаги натижалар олинди 

(1-жадвал). 

 
1-жадвал 
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Calculation started 

Stretch: 0.1153 

Bend: 0.8019 

Stretch-Bend: -0.0186 

Torsion: -5.5800 

Non-1,4 VDW: -0.9196 

1,4 VDW: 2.2643 

Dipole/Dipole: 0.1230 

Total: -3.2137 
 

Модда таркибидаги ҳар бир элемент атоми атрофидаги электрон зичлик қийматларини 

ҳисоблаш бу Хюккел методида Chem3D Pro 16.0 дастурида амалга оширилади. 5,5,-

диметил-2,4-диоксогексан кислота метил эфирида реакцияда кимѐвий ҳужум кетиши 

мумкин бўлган эҳтимоллиги юқори элемент атоми – бу кислород, ундан сўнг эса С(5), 

С(1), С(3) элемент атомлари зканлиги назарий жиҳатдан квант кимѐвий ҳисоблашлар 

натижасида ўрганилди. Натижалар қуйидаги 2-жадвалда келтирилган: 

2-жадвал. Молекула таркибидаги атомларнинг Хюккел методи орқали ҳисобланган 

зарядлар қиймати 

C -0.127 [C(1)] H 0.034 [H(14)] 

C 0.059 [C(2)] H 0.035 [H(15)] 

C 0.542 [C(3)] H 0.035 [H(16)] 

C -0.137 [C(4)] H 0.066 [H(17)] 

C 0.460 [C(5)] H 0.068 [H(18)] 

C 0.640 [C(6)] H 0.156 [H(19)] 

C -0.127 [C(7)] H 0.038 [H(20)] 

C -0.128 [C(8)] H 0.035 [H(21)] 

O -0.534 [O(9)] H 0.038 [H(22)] 

O -0.511 [O(10)] H 0.053 [H(23)] 

O -0.712 [O(11)] H 0.038 [H(24)] 

O -0.193 [O(12)] H 0.024 [H(25)] 

C 0.101 [C(13)] H 0.024 [H(26)] 

 H 0.023 [H(27)] 
 

3-жадвал. Internal Coordinates таҳлили натижалари 

C(3)        

C(2) C(3) 1.509      

C(1) C(2) 1.523 C(3) 108.585    

C(7) C(2) 1.523 C(1) 110.298 C(3) 108.628 Pro-S 

C(8) C(2) 1.523 C(1) 110.307 C(3) 108.634 Pro-R 

C(4) C(3) 1.509 C(2) 116.136 C(1) -178.404 Dihedral 

O(9) C(3) 1.208 C(2) 121.929 C(4) 121.935 Pro-R 

Lp(28) O(9) 0.600 C(3) 120.000 C(2) 180.000 Dihedral 

Lp(29) O(9) 0.600 C(3) 109.000 C(2) 0.000 Dihedral 

C(5) C(4) 1.509 C(3) 110.623 C(2) 3.722 Dihedral 

H(17) C(4) 1.113 C(3) 109.118 C(5) 109.125 Pro-S 

H(18) C(4) 1.113 C(3) 109.123 C(5) 109.117 Pro-R 

C(6) C(5) 1.500 C(4) 114.831 C(3) -89.426 Dihedral 
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O(10) C(5) 1.208 C(4) 122.336 C(6) 122.832 Pro-R 

Lp(30) O(10) 0.600 C(5) 120.000 C(4) 180.000 Dihedral 

Lp(31) O(10) 0.600 C(5) 109.000 C(4) -0.000 Dihedral 

O(12) C(6) 1.338 C(5) 121.200 C(4) -1.960 Dihedral 

O(11) C(6) 1.208 C(5) 119.901 O(12) 118.899 Pro-R 

Lp(32) O(11) 0.600 C(6) 120.000 C(5) 180.000 Dihedral 

Lp(33) O(11) 0.600 C(6) 109.000 C(5) 0.000 Dihedral 

C(13) O(12) 1.396 C(6) 109.908 C(5) -176.849 Dihedral 

H(14) C(1) 1.113 C(2) 109.976 C(3) 179.474 Dihedral 

H(15) C(1) 1.113 C(2) 109.968 H(14) 108.970 Pro-R 

H(16) C(1) 1.113 C(2) 109.966 H(14) 108.968 Pro-S 

H(19) C(7) 1.113 C(2) 109.968 C(1) 179.096 Dihedral 

H(20) C(7) 1.113 C(2) 109.970 H(19) 108.968 Pro-R 

H(21) C(7) 1.113 C(2) 109.970 H(19) 108.970 Pro-S 

H(22) C(8) 1.113 C(2) 109.966 C(1) 0.679 Dihedral 

H(23) C(8) 1.113 C(2) 109.968 H(22) 108.968 Pro-S 

H(24) C(8) 1.113 C(2) 109.972 H(22) 108.969 Pro-R 

H(25) C(13) 1.111 O(12) 108.268 C(6) -179.491 Dihedral 

H(26) C(13) 1.111 O(12) 108.271 H(25) 110.645 Pro-S 

H(27) C(13) 1.111 O(12) 108.271 H(25) 110.645 Pro-R 

Lp(34) O(12) 0.600 C(6) 109.340 C(13) 109.340 Pro-S 

Lp(35) O(12) 0.600 C(6) 109.224 C(13) 109.223 Pro-R 
 

Хулоса. Биз ўрганаѐтган 5,5,-диметил-2,4-диоксогексан кислота метил эфирини 

координацион бирикмалар ҳосил қилиш жараѐнида кимѐвий ҳужум кислород атомлари 

орқали бориши мумкинлиги назарий жиҳатдан ўрганилди. 
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