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Annotatsiya: Ushbu maqolada sianur kislota semikarbazonining ChemDraw
Professional 16.0, Chem3D 16.0, Gaussian 09w kabi dasturlari asosida nazariy va Agilent
400,13 MHz spektrometrida olingan amaliy YaMR-1H va YaMR-13C spektrlari tahlili
keltirilgan.

Kalit so'zlar: Chem Draw Professional 16.0, Chem3D 16.0, Gaussian 09w, kvant-
kimyoviy tadgiqotlar, YaMR—1H, YaMR-13C, spektroskopiya.
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Hozirgi zamonaviy texnologiyalar asrida, oddiy komputer dasturlari orqgali fizikaviy tadgigot
usullari hagidagi bilimlarni egallashimiz, bor bilimlarimizni mustahkamlashimiz, hamda ulardan
nazariy xulosalar chigarishimiz mumkin. Buning uchun avvalo o’rganmoqchi bo’lgan
yo’nalishimiz bo’yicha adabiyotlardan va internet ma’lumotlaridan foydalanib bilim va
ko’nikmamizni  shakllantirib olishimiz ~zarur [1-3]. Mavjud bilimlarimizni yanada
mustahkamlash va yangi bilim olish uchun quyidagi dasturlardan foydalanamiz: ChemDraw
Professional 16.0, Chem3D 16.0, Gaussian 09w.

Har bir sintez gilingan organik moddalarning identifikatsiyalash uchun YaMR — yadro magnit
rezonans spektrlari olinadi va ular nazariy (kvant-kimyoviy hisoblash orgali) hamda amaliy
jihatdan tahlil etiladi. Yugorida keltirilgan dasturlar orgali moddalarning nazariy spektrlarini
hisoblab topish mumkin bo’lsa, amaliy spektrlari ma ' lum spektrometrlarda o rganiladi. Bizning
ishimizda Moskva davlat universiteti Kimyo fakultetidagi AGILENT 400.13 MHz
spektrometrida, sianur kislota semikarbazonining YaMR spektrlari identifikatsiyalangan.

Ushbu magolada sianur kislota semikarbazonining turli erituvchilarda YaMR-'H va YaMR-3C
spektrlaridan olingan ma'lumotlarni tahlil keltirilgan.

Sianur kislota semikarbazonining YaMR-H eritmadagi spektrlarida fagat monosiklik shaklga
(C) mos keladigan signallar mavjud, spektrlarning turi vaqt o'tishi bilan ham o'zgarmaydi.
Ligandning boglanish spektridagi amid va imin guruhi proton signallari maxsus ma'lumotlarga
ega (1-rasm). Ular odatda 6,08 va 9,97 7,20 m.h. da ikki asimmetrik dublet yagona signal AB —
tizimini shakllantiradi.
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1-rasm. Sianur kislota semikarbazonining CDCls eritmasidagi olingan YaMR-'H spektri

Sianur kislota semikarbazonining tuzilishi va xossalari hamda tautomeriyasi YaMR — H, 1Q-
spektroskopiyalarida o’rganildi, ularning molekulyar mexanik xossalari kvant-Kimyoviy
hisoblash orqali aniglandi [2, 4-7].

Sianur kislota bilan semikarbazidning kondensatlanish mahsuloti — semikarbazonning eritmadagi
4 xil tautomeriyasi o’rganildi va ulardan sianur halgasiga bog langan semikarbaziddagi keto-
guruhning yenol- holatga o tishi eritma muhitiga ko ra o rganildi.
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2-rasm. Sianur Kislota semikarbazonining DMSO eritmasidagi olingan YaMR-C spektri
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Sianur kislota semikarbazonining DMSO eritmasidagi olingan YaMR-*C spektrini tahlil
etganda 149,6 m.h. triazin halgadagi C atomiga xos va 96,7 m.h. da semikarbazid C atomiga xos
kimyoviy siljishlar kuzatildi. Shuningdek, triazin halgasidan tashqi o‘rinbosar bilan C=N
bog ining vujudga kelishi esa halgadagi bir uglerodning 121,6 m.h. da kimyoviy siljish bo lishi
isbotlandi.

Ushbu sianur kislota semikarbazonining turli tautomerlarining ayrim elektron parametrlari
Chem3D Pro 16.0 dasturida molekulyar mexanika va molekulyar dinamikasi usuli bo'yicha
kvant-kimyoviy hisoblashlar amlga oshirildi. Buning uchun dastlab "Hisoblashlar" menyusidagi
MM2 elementi tanlanib, so'ng esa molekulyar tizim geometriyasini optimallashtirish uchun
Energiyani minimallashtirish moslamalari va molekulyar dinamikani boshqgarish uchun
molekulyar dinamik xossalarini hisblash amalga oshirildi. Hisoblash natijalari 1-jadval shaklida
keltirilgan.

1-jadval. Chem3D Pro 16.0 dasturining Minimize Energy amali orgali olingan natijalar
ko’rsatkichlari

Birikma A B C D
Parametrlar 0.3065 0.4913 0.4343 0.4023
Kengayuvchanlik 5.4504 4.4746 4.2657 3.1684
Buriluvchanligi 0.0438 -0.0022 0.0291 0.0030
Sterik- 9.3529 4.9200 0.8400 0.0160

Buriluvchanligi

Torsion giymati -1.9163 -2.3810 -2.7916 -3.0005
Non-1,4 VDW -6.9144 1.4374 6.1543 9.3533
1,4 VDW -20.7114 -6.0702 -4.5543 5.2488
Dipol / Dipol -17.3859 2.8699 4.3777 15.1912
kcal/mol kcal/mol kcal/mol kcal/mol

Xulosa: Sianur Kislota semikarbazonining hosil bo’lganligi YaMR spektroskopiyasi orgali
isbotlandi va uning 4 ta tautomeri holatining electron parametrlari kvant-kimyoviy hisoblash
orqali topildi.
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