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Рис. 1. Молекулярная структура NiL.NH3

.H2O на основе бензоилгидразона               

этилового эфира 2,4-диоксопентановой кислоты. 

Кристаллы состава C14H18N3NiO4
.Н2О моноклинные с параметрами элементарной 

ячейки: a=11.4350(9), b=5.2220(4), c =13.6658(12) Ǻ, β=94.289(7)o, V=813,75(11) Ǻ3, 

Dx=1.506 Mg/м3, Z = 2, пр.гр. P21. Структура NiL.NH3
.Н2О зарегистрирована в 

Кембриджском банке структурных данных (CCDC № 2182732; ccdc.cam.ac.uk/structures). 

 Молекула комплексного соединении имеет моноядерное строение, где 

тридентатный остаток лиганда находится в дважды депротонированной линейной форме и 

образует вокруг атома никеля пяти и шестичленные металлоциклы (Рис.1). Длина связей 

Ni–O(1) и Ni–O(2) кристалла почти одинаково 1,964(14), 1,950(14)  Å а длина связей Ni-

N(2) и Ni-N(3) тоже близко к друг друга 1,9545(14), 1,9922(16) Å. Это указывает на то, что 

основанием квадратной пирамиды является NiN2O2 и молекула воды расположена на 

вершине квадратной пирамиды. Это подтверждается тем, что расстояние между 

центральным атомом никеля и молекулой воды составляет 2,488 Å. 

  Таким образом, синтезирован и исследован методом рентгеноструктурного 

анализа комплексного соединение NiL.NH3
.H2O с квадратно-пирамидальным строением. 
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QUANTUM CHEMICAL CALCULATION OF 5,5,-DIMETHYL-2,4-DIOXOHEXANE 

ACID METHYL ETHER 

Boltayev R.O', student, Tursunov M.A., Ph.D., associate professor 

Bukhara State University 

 

Abstract: Empirical and semi-empirical methods of ChemDraw Ultra 16.0 and Chem3D 

Pro 16.0 programs were used to calculate the properties of molecular orbitals of 5,5-dimethyl-2,4 

dioxohexanoic acid methyl ether. The article shows the bond length of the molecule, the 

calculation and optimization of the energy of the molecule, and the quantum-chemical 

calculations using the MM2 method of the studied molecule. 

Key words: 5,5-dimethyl-2,4-dioxohexanoic acid methyl ether, molecule, charge, 

structure, quantum-chemical calculations, dipole moment. 

5,5-dimethyl-2,4-dioxohexanoic acid esters and their royhydrazones are used in the 

production of biostimulants and herbicides. 5,5-dimethyl-2,4-dioxohexanoic acid methyl ether and 

complex compounds based on it are used in the production of biostimulants [1-3]. Complex 

https://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=ru&user=ObFiHhoAAAAJ&citation_for_view=ObFiHhoAAAAJ:Wp0gIr-vW9MC
https://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=ru&user=ObFiHhoAAAAJ&citation_for_view=ObFiHhoAAAAJ:Wp0gIr-vW9MC
https://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=ru&user=ObFiHhoAAAAJ&citation_for_view=ObFiHhoAAAAJ:Wp0gIr-vW9MC
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compounds obtained on the basis of 5,5-dimethyl-2,4-dioxohexanoic acid esters are being studied in 

many ways [4-7]. 

Based on these data, in our scientific work, we set ourselves the goal of studying the 

coordination property of methyl ester of 5,5-dimethyl-2,4-dioxohexanoic acid. Theoretically, as a 

result of quantum chemical calculations, we have studied which element's atom during the 

alkylation reaction starts with a chemical attack. 

In Chem3D Pro 16.0, the thermal energy of formation of substances was found by 

optimizing the Molecular Mechanics (MM) method. The following results were obtained (Table 

1). 

 

COOH

NO2

+ M2+ +

H2C CH2

H2C CH2

H2C CH2

NH2H2N

NH2H2N

NH2H2N

C C NO2O2N M

O O

OO

2 2

Table 1 

 

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 

The calculation of electron density values around each atom of the element in the 

substance is carried out in the Chem3D Pro 16.0 program using the Hueckel method. In the 

reaction of 5,5-dimethyl-2,4-dioxohexanoic acid methyl ether, the atom of the element with the 

highest probability of chemical attack is oxygen, followed by the atoms of element C(5), C(1), 

C(3) theoretically. was studied as a result of quantum chemical calculations. The results are 

presented in Table 2 below: 

Table 2 

The charge value of the atoms in the molecule calculated by the Hueckel method 

 

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)] 
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Table 3 

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 

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 

 
Conclusion 

It was theoretically studied that in the process of formation of coordination compounds of 

5,5-dimethyl-2,4-dioxohexanoic acid methyl ether, which we are studying, chemical attack can 

go through oxygen atoms. 
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ИСПОЛЬЗОВАНИЕ IN SILICO ИНСТРУМЕНТОВ ДЛЯ 

ПРОГНОЗИРОВАНИЯ ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ БИОЛОГИЧЕСКИХ 

АКТЫВНЫХ ВЕШЕСТВ  

Гапуров У.У., Каримов Ж.С., Ниязов Л.Н. 

Бухарского государственного медицинского института 

 

Аннотация. В этой статье рассматривается важность и возможности одного 

из инструментов in silico в определении биологической активности и других физико-

химических свойств органических молекул с помощью веб-инструмента SWISS ADME. 

Ключевые слова: Биологическая активност,вычислетилная химия, SWISS ADME. 

 

Вычислительная химия (англ. Computational chemistry, часто называется 

также компьютерной химией)  это использование компьютерного моделирования для 

прогнозирования, понимания или объяснения химической реактивности. Вычислительная 

химия стала важной в органическом синтезе, поскольку она обеспечивает детальное 

понимание молекулярных структур и свойств, а также детальных механизмов реакций. 

Помимо механистических проверок, вычислительные методы могут использоваться в 

качестве дополнительных инструментов для прогнозирования реагентов, вызывающих 

реакции, на основе рассчитанных профилей реакций. Кроме того, новые процессы 

проектирования катализаторов могут быть ускорены путем включения этих теоретических 

методов в протоколы поиска [1]. В настоящее время передовые компьютерные технологии 

позволяют быстро разрабатывать высокоточные вычислительные приложения в сложных 

молекулярных системах с меньшими затратами. В этом статье приведено примеры 

программный обеспечение, которые демонстрируют преимущества, ограничения и 

решения этих методов, особенно в многомасштабных подходах. 

Как известно, чтобы быть эффективным лекарством, активная молекула должна 

достичь своей цели в организме в достаточной концентрации, и остаться там в 

биологически активной форме достаточно долго, чтобы произошли ожидаемые 

биологические эффекты [3-10]. Лекарство Разработка лекарств включает оценку 

абсорбции, распределения, метаболизма и выведения (ADME) все раньше в процессе 

открытия, на стадии, когда рассматриваемых соединений много, но доступ к образцам 

ограничен [1,2]. В этом контексте компьютерные модели представляют собой 

приемлемую альтернативу экспериментам. Здесь мы представляем новый веб-инструмент 

SwissADME, который предоставляет бесплатный доступ к пулу быстрых, но надежных 

прогностических моделей для физико-химических свойств, фармакокинетики, 

лекарственной близости и дружественности лекарственной химии, среди которых такие 

собственные профессиональные методы, как BOILED Egg, iLOGP и Bioavailability Radar.  

Большое разнообразие методов in silico имеет общую цель - предсказать параметры 

ADME на основе молекулярной структуры. 

https://cyclowiki.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
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