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КРОТОНИЛИДЕНИМИН-О-БЕНЗОЙНОЙ КИСЛОТЫ С 

ПОМОЩЬЮ КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИХ РАСЧЕТОВ 

Н.И. Назаров, О.Н. Ўроқов   

Бухарский государственный университет 

Квантово-химические методы расчета являются наиболее важным и 

удобным способом изучения электронной структуры вещества. На 

основании квантово-химических расчетов возможно изучение электронной 

структуры сложных соединений. Это также позволяет прогнозировать 

конкурирующие донорные центры.  

С помощью квантово-химических расчетов исследована электронная 

структура кротонилиденимин-о-бензойной кислоты(КБК). В частности, 

проведены расчеты зарядов Малликена, разницы энергий между высокой 

занятой орбиталью (HOMO) и низкой незанятой (свободной) 

молекулярной орбиталью (LUMO). Результаты расчета HOMO-LUMO 

использовались для интерпретации информации о переносе заряда внутри 

молекулы. 

Диаграмма энергетических уровней МО (ВЗМО-НСМО) КБК  

Квантово-химический расчет электронной структуры лиганда было 

выполнено с применением программы Gaussian 09 методом теории 

 

 
HOMO   E=-0,22132 

 
LUMO     E=-0,05659 

ΔE=0,16473 
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функционала плотности с использованием гибридного функционала 

B3LYP, который проводился в несколько этапов: разработка 

теоретической модели исследуемого вещества, оптимизация и расчет 

физико-химических параметров, обработка и визуализация полученных 

результатов.  

Результаты квантово-химических расчетов стерамида представлены 

ниже. 

Вещество Есис, a.u. μ, дебай Entropy (S) 

КБК -627,300062 3,98 114,500 

Теоретические квантово-химические исследования выявили 

фронтальные (граничные) молекулярные орбитали в основном и 

возбужденном состоянии лиганда. 

Атом азота имидной группы молекулы имеет самый высокий 

отрицательный заряд (–0,055 эВ). Кроме того, у атома азота электронная 

плотность (N = –0,055 эВ) тоже высока.  

 

 

ИЗУЧЕНИЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ ОКСИДОВ АЗОТА С 

ЦИАНИДНЫМИ РАСТВОРАМИ ГИДРОМЕЛЛУРГИЧЕСКИХ 

ПРОИЗВОДСТВ 

И.Н. Турсунова1, У.М. Мардонов2, Х.Ш.Урунова. 
1Навоийский государственнқй горный институт 

2Бухарское ОУМГ СП ООО "AsiaTransGas", 

 В данной работе приводятся результаты теоретического изучения, 

термодинамического обоснования и практической перспективы 

использования оксидов азота  (NO2, NO) в место SO2 в регенерации 

цианистых растворов производства благородных металлов. 

           Известно, что в процессе выщелачивания драгоценных металлов из 

обогащенной руды применяется метод цианирования,   в  конечной стадии  

после извлечения основного металла цементацией цинковой пылью, в 

образовавшемся отвальном растворе, остаются в значительном количестве 

свободного цианида и цианистые комплексы цинка и других  

сопутствующих металлов в переработанной руде. Данный этап 

производства характеризуется большим удельным расходом цианистого 

реагента  и для  предотвращения этого отвальный цианистый раствор 

подвергается регенерацию под действием двуокиси серы. Сущностью 
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