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Олинган тузларнинг стимуляторлик хоссалари буғдой ҳамда пахта 

ўсимликларида лаборатория ва дала амалиёти синовларидан ўтказилганда 

айрим биостимуляторларга қараганда 3-4% самарали натижа берди. 

Бугунги кунда илмий тадқиқот ишлари давом эттирилмоқда. 
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Координацион бирикмалар кимёсининг кенг ривожланаётган 

соҳаларидан бири бу таркибида азот, кислород, олтингугурт тутган 

гетероҳалқали лигандлар билан биометалларнинг комплекс 

бирикмаларини синтези ва хоссаларининг тадқиқотидир. Координацион 

бирикмалар кимёсида “таркиб-тузилиш-хосса” орасидаги қонуниятларни 

ўрганиш натижасида комплекс бирикмаларнинг таркиби, хоссалари ва 

молекула тузилишини олдиндан башорат қилиш мумкин. 

Цианур кислота асосидаги физиологик фаол бирикмалар 

молекуласида электрофил ва электрофоб реакцион марказлар билан кучли 

қутбланган гуруҳлар ҳосил қилади ва бу билан улар биологик фаолликни 

намоён этиб, ферментлар ёки бошқа рецептик ҳужайраларни ўраб олиш 

учун дастлабки реагент вазифасини ўтайди [1 -3]. Келтирилган 

маълумотлар аниқ назарий аҳамиятга эга бўлиб, синтез қилинган 

координацион бирикмаларнинг электрон, стереокимёвий, кинетик ва 

термодинамик хусусиятлари ҳамда хоссаларини ўрганиш соҳасини 

аниқлаб беради. 

Ҳозирги кунда квант-кимёвий ҳисоблаш усуллари моддаларнинг 

электрон тузилишини ўрганиш учун энг муҳим ва қулай усул ҳисобланади. 

Квант-кимёвий ҳисоблашлар асосида мураккаб тузилишга эга бўлган 

бирикмаларнинг электрон тузилишини ўрганиш мумкин. Шунингдек, 

полифункционал лигандларнинг координацияга учрайдиган рақобатдош 

донор марказларни олдиндан айтиб бериш имконини беради [5,6]. 

Ишдан мақсад, лиганд 2-(4,6-диоксо-1,3,5-триазинан-2-

илиден)гидразин-карбоксиамидни (H2L
1) квант-кимёвий ҳисоблашлар 

орқали электрон тузилишини ўрганишдан иборат. 

Молекуланинг квант кимёвий ҳисоблашлари HyperChеm 

программасида яримэмпирик РМ3 ва AM1 усулида тўлиқ геометрик 
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параметрларни оптималлаштириш билан ўрганилди [4]. Ярим эмпирик 

квант-кимёвий PM3 ва AM1 усули ёрдамида 2-(4,6-диоксо-1,3,5-

триазинан-2-илиден)-гидразин-карбоксиамидни электрон тузилиши ва 

реакцион қобилияти, рақобатдош донор марказлари ҳамда лиганд 

молекуласининг энергетик, электрон хусусиятлари, бурчак ва боғ узунлик 

қийматлари аниқланди. Лиганд молекуласининг донор атомларининг 

манфий эффектив зарядлари шуни кўрсатдики, цианур семикарбазон 

молекуласидаги триазин ҳалқасидаги азотлар (-0,344; -0,347), гидразон 

боғга эга бўлган улерод (-0,049) ва карбонил гуруҳидаги кислород (-0,390) 

атомида манфий эффектив заряд юқори эканлиги маълум бўлди (1-расм). 

 
1-расм. Цианур кислота семикарбазони молекуласидаги атомларнинг 

манфий эффектив заряд қиймати 

Орбитал контроль бўйича ҳам  молекуласида электрон зичликнинг 

азот ва кислород атомида кўпроқ локаллашганини кўриш мумкин (3-расм). 

Бундан, H2L
1 молекуласида триазин халқадаги азот, углерод ва карбонил 

гуруҳининг кислород атоми координацияда иштирок этади деган назарий 

хулосага келиш мумкин. H2L
1 молекуласидаги атомларнинг боғ узунлиги 

ва электрон зичлиги 2-3 расмларда келтирилди. 

 

  

2-расм. Боғ узунлиги 
3-расм. Молекуладаги электрон 

зичлиги юқори атомлар 
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4-расм. Орбитал контрол бўйича электрон зичликнинг локаллашиши 

Орбитал контроль бўйича ҳам H2L
1 молекуласида электрон 

зичликнинг азот атомида кўпроқ локаллашганини кўриш мумкин (4-расм). 

Квант-кимёвий ҳисоблашлардан олинган натижаларга кўра, H2L
1 

молекуласида азот атоми координацияда иштирок этади деган назарий 

хулосага келиш мумкин. 
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Ушбу тадқиқотларда целлюлозани Н2SO4 билан изопропанол 

муҳитида гетероген сулфатлаш реакцияси тадқиқ қилинди. Реакция 

давомида маҳсулотнинг алмашиниш даража (АД) ва полимерланиш 

даража (ПД) қийматлари, сульфатланиш тезлиги, унумнинг ўзгариши 

ҳамда моносахарид қолдиғи С-2, С-3, С-6 углерод атомларининг 

сульфатланиш имкониятлари ўрганилди. Тадқиқотлар ПД қиймати 2500 

бўлган целлюлоза намунаси билан олиб борилди. Реакция -5-+5оС да, 1-4 

соат давомида, H2SO4 нинг 2,0-5,0 моль/моль ангидроглюкоза бирлиги (АГБ) 

миқдори билан олиб борилди.  

Олинган натижаларга кўра, реакция ҳароратининг оширилиши 

олинган маҳсулотларнинг АД қиймати ва сульфатланиш тезлигини 

ортишига олиб келди. H2SO4 билан гетероген сульфатлашда реакция 

муҳити кучли кислотали бўлганлиги учун реакция давомида сульфатланиш 

билан бирга десульфатланиш ҳам кузатилади. Ҳарорат ортиши билан 

маҳсулотнинг ПД қиймати 1158 гача камайди, маҳсулот унуми 46,7% гача 

ортди. Олинган маҳсулотларнинг барчаси сувда тўлиқ эрувчан бўлишига 

қарамасдан, юқори унум 46,7% ни ташкил қилди. Сульфатловчи реагент 

миқдори оширилганда, маҳсулотнинг АД қиймати, сульфатланиш тезлиги 

ва унум ортиши аниқланди. Шунингдек, реакция давомийлиги ортиши 

билан маҳсулотнинг АД қиймати ортиб борди ва 4 соатда 0,88 га етиши 

аниқланди. Маҳсулотнинг ПД қиймати эса 4 соат давомида 893 гача 

кескин камайди. 13С ЯМР спектроскопия натижалари ушбу реакцияда 

углерод атомларининг реакцион қобилияти С-6 > С-2 > С-3 тартибида 

камайиб боришини кўрсатди. 

Хулоса ўрнида, целлюлозани (ПД=2500) H2SO4 билан изопропанол 

муҳитида гетероген сульфатлаш орқали турли молекуляр катталикдаги 

(АД=0,38-0,92, ПД=1891-880) моносульфат ҳосилалар олинди. Тадқиқот 

натижаларига кўра, маҳсулот АД қийматининг ортишида сульфатловчи 

реагент миқдори ва ҳарорат асосий омиллар ҳисобланади. Реакцияда 
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