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a-(N-BENZTIAZOLIN-2-ON)SIRKA KISLOTA VA B-(N-BENZTIAZOLIN-2-ON)PROPION KISLOTALARNING
ELEKTRON TUZILISHLARINI DFT USULIDA O‘'RGANISH

Annotatsiya. Ushbu maqgolada biologik faol birikmalar sinfiga a-(N-benztiazolin-2-on)sirka kislota va B-(N-benztiazolin-2-
on)propion kislotalarning tuzilishi RTT va DFT usullarida tadqiq qilindi va Avagadro, Gaussian, Mercury dasturlarida o‘rganildi va
bog’ energiyasi, burchak valentliklari olindi. DFT usuli yordamida nazariy kvant-kimyoviy parametrlar hisoblanib, o ‘rganilayotgan
birikmalarning elektron tuzilishlari tahlil qilindi.

Kalit so‘zlar: RTT, DFT, Avagadro, Gaussian, Mercury, a-(N-benztiazolin-2-on)sirka kislota, p-(N-benztiazolin-2-
on)propion kislota, nazariy ko ‘rsatkichlar.
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DFT-ICCAEAOBAHUE DAEKTPOHHOU CTPYKTYPHI a-(N-BEH3TUA30ANH-2-OH)YKCYCHOM
KNCAOTHI U B-(N-BEH3TUA30ANH-2-OH)ITPOIMMIOHOBOM KMCAOTHI

Annomavus. B dannoii cmamve memodamu PTT u DFT usyuerno cmpoetiue kAacca 0UOAOZUHECKY AKMUSHDLX COeOUHEHUTI (-
(N-bensmuasorun-2-on)yxcycroir kucromvt u -(N-0eH3muasorun-2-o1)nponuoHosot KUCAOMoL. UsyueHvl 6 npozpammax Aeazadpo,
Taycca, Mepxypus u anepzuu céasu, noAyuenuvt yeaosvie earenmmocmu. C nomouivto memoda DFT paccuumarior meopemuueckue
K6AHMOG0-XUMUHECKUE NAPAMEMPbL U NPOAHAAUSUPOGAHO IAEKTNPOHHOE CHIpOeHUe USYHEHHBLX COeOUHEHUTI.

Karouesvie caosa: RTT, DFT, Asazadpo, Iayccuan, Pmymv, a-(N-bersmuasorun-2-or)yxcycnas wucioma, B-(N-
OeH3MUAS0AUH-2-0H)NPONUOHO6AS. KUCAOMA, Meopemuieckue napamenpul.

Z.R. Mamadaliyeva

Doctoral student of Namangan State University

T.A. Sattarov

Namangan State University associate professor, c.t.s.

A.G. Eshimbetov

Senior researcher of the Institute of Bioorganic Chemistry of the AS RUz, c.ch.s.

J.M. Ashurov

Professor of the Institute of Bioorganic Chemistry named after Academician O.S. Sodikov of the AS RUz, d.ch.s

215 ---



DFT STUDY OF THE ELECTRONIC STRUCTURES OF a-(N-BENZTHIAZOLIN-2-ONE)ACETIC ACID AND
B-(N-BENZTHIAZOLIN-2-ONE)PROPIONIC ACIDS
Amnnotation. In this article, the structure of a-(N-benzthiazolin-2-one)acetic acid and -(N-benzthiazolin-2-one)propionic acid,
a class of biologically active compounds, was studied by RTT and DFT methods and studied in Avagadro, Gaussian, Mercury programs.
and bond energy, angle valences were obtained. Using the DFT method, the theoretical quantum-chemical parameters were calculated
and the electronic structures of the studied compounds were analyzed.
Key words: RTT, DFT, Avagadro, Gaussian, Mercury, a-(N-benzthiazolin-2-one)acetic acid, B-(N-benzthiazolin-2-

one)propionic acid, theoretical expts.

Kirish.

Jahon miqyosida Kimyo sanoatida va tadgqiqot
magsadlarida foydalanib kelinayotgan kristallar qatoriga
kiruvchi geterosiklik organik birikma benzotiazol biologik
faol moddalarni sintez qilish magsadida so'ngi paytlarda
fan va texnikaning keskin taraqqiyoti bilan bog'liq
ravishda farmakologik talablarga muvofiq rivojlanib
bormogqda. Benzotiazol kuchsiz asos xossasiga ega biologik
faol geterosiklik birikma bo‘lib, ilmiy jihatdan katta
qizigishga sabab bo’lib kelmoqgda. Benzol va tiazol
halqgalarining kondensirlanishidan benzotiazol molekulasi
hosil qilinadi. Ular qatorida ko‘plab farmokologik va
biologik faollikka ega vakillari mavjud. Tiazol(1) (1-rasm)
tuzilish jihatidan tiofen va pirrolga o‘xshaydi, o’ziga xos

xususiyatlarga ega.
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1-rasm. Tiazol (1) va Benzotiazol (2) tuzilishi

Tiazol birinchi bo’lib Gancha va Waber (1887)
ishlarida yoritib berilgan. Uning tuzilishi Popp tomonidan
1889-yilda tushuntirilgan. Tiazol molekulasidagi atomlar
oltingugurtdan  boshlab raqamlanadi.  Benzotiazol
molekulasi tiazolning 4,5-uglerodlariga benzolning
kondensirlanish mahsuloti bo‘lib1,3-benzotiazol (2) deb
ham yuritiladi [1].

Adabiyotlar tahlili. Benzotiazol va uning hosilalari
farmatsevtik va bioorganik kimyo sohasida muhim o’rin
tutadi. Ularning keng qo’llanishi va samaradorligi
tadgiqotchilarni ularni dorivor modda sifatida ishlab
chigishga undadi. Misol uchun, Rai vaboshqalar o‘tkazgan
tadgiqotlarda benzotiazolning saratonga qarshi samarali
farmakofor sifatida o‘rganilgani va uning kelajakdagi
dorilar uchun potentsiali katta ekani ta’kidlangan.
Shuningdek, Kumar va boshqalar tomonidan olib borilgan
tadgiqotlar benzotiazol hosilalarining biologik jihatlari va
tuzilish-faoliyat munosabatlari (SAR) bo‘yicha batafsil
sharhlar berib, ularning keng ko‘lamli faoliyati, jumladan,
antimikrob va saratonga qarshi samaradorligi o’rganilgan.

Pandya va Rathod tomonidan olib borilgan
tadqiqotlar esa benzotiazol birikmalarining terapevtik
qo‘llanishlari bo‘yicha so’nggi yutuqlarni o’z ichiga oladi.
Ushbu tadqiqotda benzotiazollar bilan bogliq turli

kasalliklar, shu jumladan, saraton va infeksion kasalliklar
ishlab chigishdagi yutuqlar batafsil
yoritilgan. Muralikrishna va Suresh tomonidan o’tkazilgan

uchun dorilar

sintez va biologik izlanishlar natijasida benzotiazolning
antimikrob va saratonga qarshi faoliyat ko’rsatishi,
ularning dori sifatida qo‘llanilish imkoniyatlari haqgida
ma’lumotlar tagdim etilgan [2].

Benzotiazol hosilalarining farmatsevtik kimyoda
tutgan o'rni hagida Gautam va Kumar o‘tkazgan
tadqiqotda ham so’z yuritilgan bo’lib, bu tadqiqot ularning

sintezi, antimikrob va saratonga qarshi faoliyatiga
bag’ishlangan.

Yuqoridagilarni inobatga olgan holda ushbu
magqolada benzotiazol hosilalaridan sanalgan — a-(N-

benztiazolin-2-on)sirka kislota (1) va (-(N-benztiazolin-2-
on)propion (2) kislotalarning (2-rasm) monokristallarini
o‘stirib, RTT wusuli yordamida molekulyar va kristall
tuzilishlari aniglandi. Shuningdek, zichlik funktsionali
nazariyasiga (DFT) asoslangan hisoblash usuli yordamida
elektron tuzilishlari o‘rganildi. Sababi, birikmalarning
kimyoviy va biologik xossalari ko‘pincha ularning elektron
tuzilishlari bilan bog‘liq [3].
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2-rasm. a-(N-benztiazolin-2-on)sirka kislota (1) va
B-(N-benztiazolin-2-on)propion (2) kislotalarning tuzilishi

Hisoblash metodikasi. RTT usulida aniqlangan 1 va
2 birikmalarning dastlabki 3D geometriyalari cif
fayllaridan olindi. DFT hisoblashlari B3LYP/D3BJ/def2-
TZVP wusulida ORCA 5.0 [4] hisoblash majmuasida
bajarildi. DFT hisoblash natijalari Avogadro dasturida [5]
vizuallashtirildi. Elektrostatik potensial sathlari (ESP)
hisoblashlari va tahlillari mos ravishda MultiWFN [6] va
VMD (7] dasturlarida olib borildi.

Olingan natijalar tahlili. Tadqgiq qilinayotgan
birikmalarning  kristallarning  elementar yachaykasi
parametrlari quyidagicha ekanligi aniglandi: (1) uchun
fazoviy guruhi P21/c, a=9.0831(3)A, b=10.4646(3)A,
c=10.2792(3)A, B=112.281(3)°, V=904.10(5)A3, Z=4; (2) uchun
C2/c, a=33.257(5)A, b=9.157(5)A,

COOH

fazoviy guruhi
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c=14.819(5)A, a=112.2780, PB=114.709(4)°, y=96.5560,
V=4100(3)A3, Z=4.
Nazariy hisoblash usullari yordamida

birikmalarning elektron tuzilishlarini ifodalash uchun
kvant-kimyoviy =~ ko‘rsatkichlar  topilgan.  Ayrim
adabiyotlarda ~ ushbu  nazariy = ko‘rsatkichlarning
kimyodagi ahamiyatidan kelib chiqqan holda “global
kimyoviy ko‘rsatkichlar” deb ham yuritiladi. Bu
ko‘rsatkichlarga birinchi navbatda molekulaning ionlanish
potensiali va elektronga moyilligi kattaliklari bilan
korrelyatsiya qilinuvchi yuqori band va quyi bo‘sh
molekulyar orbitallari (YuBMO va QBMO) energiyalari
kiritilgan. Bundan tashqari, YuBMO va QBMO mos
elektronodonorlik va
elektronoakseptorlik  qobiliyatlari haqida qimmatli
ma’lumotlar beradi. YuBMO va QBMOIlarda elektron
zichlik yuqori bo‘lgan atomlar orbital nazorati bilan

ravishda birikmalarning

boradigan reaksiyalarda mos ravishda elektrofil va
nukleofil markaz sanaladi. YuBMO va QBMO orasidagi
farq (AE, eV) UB-spektrning uzoq to‘lgin sohasidagi
yutilish maksimumi bilan korrelyatsiya qilinib, birikmalar
qatorida baholashda qo‘llanilishi
mumkin. Shuningdek, birikmalarning qattiglik (1) va
yumshogqlik (o), elektromanfiylik (y), elektrofillik indeksi

reaksion faollikni

(w), kimyoviy potensial (up) kabi ko‘rsatkichlar ham
YuBMO va QBMOlar asosida aniqlanadi. Tadgqiq
gilinayotgan birikmalarning YuBMO va QBMOIlardagi
elektron zichliklari 3-rasmda keltirilgan. Unga ko‘ra
YuBMO va QBMOlarda elektron zichlik asosan benztiazol
fragmenti atomlarida lokallashgan. Shuningdek, rasmdan
C4 va C7 atomlaridagi elektron zichlikning C5 va C6
atomlaridagi elektron zichlikka nisbatan yuqoriroq
ekanligini kuzatish mumkin.

Ikkala birikmaning ham nazariy ko‘rsatkichlari bir-
biriga juda yaqin (2-jadval). Elektromanfiylik va
elektrofillik qobiliyatining 1 birikmada 2 birikmaga
nisbatan yuqoriroq ekanligini y va w Kkattaliklaridan
ko‘rish mumkin (2-jadval).

THE Y

YuBMO QBMO YuBMO
3-rasm. 1 va 2 birikmalar YuBMO va QBMOlaridagi
elektron zichliklar taqsimotlari
14jadval. 1 va 2 birikmalar uchun hisoblangan
nazariy ko‘rsatkichlar

Nazariy indekslar 1 2
Evuemo, eV -6.34 -6.26
Eosmo, eV -0.96 -0.88
| AE | =Evusmo—EqBwmo, (eV) 5.38 5.38
Ionlanish potensiali, I=-Evusmo, 6.34 6.26
eV

Elektronga moyillik, A=-Eqgsmo, 0.96 0.88
eV

Elektromanfiylik, x=(I+A)/2 3.65 3.57
(eV)

Kimyoviy qattiglik, n=(1- 2.69 2.69
A)/2 (eV)

Kimyoviy potensial, ppy=-(I + -3.65 -3.57
A)/2 (eV)

Kimyoviy yumshoqlik, o= 0.38 0.38
1/(21) (eV)!

Elektrofillik indeksi, w=pp?/2n 2.48 2.37
(eV)

Tadgqiqot qgilinayotgan 1 va 2 birikmalarning fazoviy
tuzilishi va atomlardagi zaryad tagsimotlari 4-rasmda
keltirilgan bo‘lib, ularda ham C4 va C atomlaridagi zaryad
tagsimotlari C5 va C6 atomlarnikiga nisbatan yuqoriroq
manfiy zaryadga ega. 4-rasmdan C2=0 guruhi O atomida
COOH guruhi O (C=0) atomidagiga nisbatan ko‘proq
manfiy zaryad lokallashganini ko‘rish mumkin. ESP sathi
tahlillari ham (5-rasm) C2=O guruhi O atomida COOH
guruhi O (C=0) atomidagiga nisbatan ko‘proq manfiy
zaryad lokallashganini ko‘rsatdi.

ESP sathi tahlillaridan molekulaning elektron zichlik
yuqori va kam (taqchil) bo‘lgan gismlarini, ya'ni elektrofil
va nukleofil markazlarini “ishonchliroq” aniqlash
imkonini beradi. Masalan, umumiy zaryad taqsimoti 1 va 2
birikmalarning OH guruhi O atomida eng yuqori manfiy
zaryad (-0.36 va -0.37) lokallashgan deb ko‘rsatmoqda (4-
rasm). Ammo, ESP tahlili eng yuqori manfiy zaryad C2=0
guruhi O atomida, undan keyin COOH guruhi O (C=0)
atomi yaqinida lokallashishini ko‘rsatdi (4-rasm). Yana
shuningdek, atomlardagi umumiy zaryad tagsimotlari eng
kam elektron zichlik 1 va 2 birikmalar OH guruhi H
atomida bir xil (0.32) ko’rsatmoqda. Ammo, ESP tahlili
asosida uning 1 birikma OH guruhi H (53.80) atomida 2
birikma ayni shu atomiga nisbatan yuqoriligini ko‘rish
mumkin.

0.11
4-rasm. a-(N-benztiazolin-2-on)sirka kislota (1) va
B-(N-benztiazolin-2-on)propion kislota (2)larning DFT
usulida magbullashtirilgan 3D geometriyasi va
atomlardagi zaryad tagsimotlari
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tuzilishlari aniqlandi. Shuningdek, zamonaviy DFT
hisoblash usulida global kimyoviy parametrlari aniglandi.
Avagadro, Gaussian, Mercury dasturlarida o‘rganildi va
bog’ energiyasi, burchak valentliklari olindi. Nazariy
3536 hisoblashlar natijasida ularning elektronodonor va
elektronoakseptor markazlari aniglandi. Atomlardagi

ESP 27386
(kkal/mol)
5180

ESP
(kkal/mol)
5153

9.72

umumiy zaryad tagsimotlariga nisbatan ESP sathi tahlillari

elektronodonor va  elektronoakseptor  markazlarni

5-rasm. 1 va 2 birikmalarning ESP sathlari
Xulosa.
Olib  borilgan izlanishlar natijasida  a-(N-

aniqlashda ahamiyatli ekanligi aniglandi. Olingan natijalar
a-(N-benztiazolin-2-on)sirka kislota va [-(N-benztiazolin-
2-on)propion kislotalarning yangi hosilalarini yoki co-

kristallarini olishda tadbiq qilinishi mumkin.
benztiazolin-2-on)sirka kislota va [3-(N-benztiazolin-2-

on)propion kislotalarning monokristallari  o‘stirilib,
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