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Annotatsiya. 2-gidroksi 1-naftaldegid (2-hnaf) ning Zn(NOj3),'3H,O bilan
etil spirtidagi eritmalarining o‘zaro ta’siridan [Zn.(2-hnaf)(NO3).(H.O),] tarkibli
yangi metallokompleks birikmasi sintez qilindi. Ushbu metallokompleks
birikmaning tarkibi, molekulyar va kristall tuzilishlari differensial skanerlovchi
kalorimetr (DSK), 1Q-spektr va rentgen tuzilish tahlili (RTT) yordamida tadqiq
qilindi. DSK egri chiziglari 130.1°C dagi endotermik effekt hamda kompleks
birikmaning IQ-spektridagi 3300-3600 sm™ sohalarida to‘lginsimon yoki
yelkansimon yutilish chiziglarining mavjudligi koordinatsion suv molekulalari
borligini bildiradi. RTT tahlilida olingan ma’lumotlar ham koordinatsion suv
molekulalari bor ekanligini isbotladi. Olingan ma’lumotlar asosida kompleksning
Hirshfeld sirt yuzasi tahlili o‘rganildi. Yuza tahlili natijalari ta’sirlarning asosiy
gismi H...O/0...H (35.8%), H...H (24.3%) hamda H...C/C...H (23.3%) ni tashkil
etishi aniglandi.

Tayanch so‘zlar: 2-gidroksi 1-naftaldegid, rux nitrat, spirt, koordinatsion
suv, Hirshfeld.
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AOCTpPaKTHBIN. B3aumopericTBrueMm pacTBOPOB 2-TUPOKCHU-1-
Haranpaernga (2-xHad) c¢ Zn(NOs)'3H.O B sTwioBbld cnupT. MeTozamu
middepeHtvanbHol  ckaHupyromeid  kamopumetrpuu ([JCK), UK-cnektpa u
peHTreHOCTpyKTypHOro aHanusa (PTT) uccienoBaHbl cocTaB, MOJIeKyJ/sipHasi U
KpUCTa/UIMuecKasi CTPYKTypa 3TOr0  MeTa/JIOKOMIUIEKCHOTO  COeZJMHEeHMSI.
OHpoTtepmuueckuii a3 dekt kpuBbix JICK npu 130,1°C v Hanuuue BOTHUCTBIX WIN
napycoobpa3Hbix TMHUM morfoljeHus B VIK-criekTpe KOMIIIEKCHOTO COeAMHEeHUsT
ripu 3300-3600 cM-1 yKasbIBarOT Ha Ha/JMuve KOOPAWHALMOHHBIX MOJIEKYJl BOZbI.
[anubie, monyueHHble npu PTT-aHanu3e, Takke TIOATBEpAWIM HaIUuyue
KOODAMHALIMOHHBIX MOJIEKY/ BOJbl. Ha OCHOBaHMM ITOMyYeHHBIX [AaHHBIX ObI
V3yueH TIOBEDXHOCTHBIM aHa/u3 KOMILIeKca 1o Xwupiidenbay. Pe3ysibTaTel
TOBEPXHOCTHOTO aHa/i3a MOKa3a/v, YTO OCHOBHYIO 4acTb 3()(eKTOB COCTaBIISIOT
H...O0/0...H (35,8%), H...H (24,3%) u H...C/C.. .H (23,3%).

KniwoueBbie coBa: 2-TWIpOKCU-1-HaTanbAeru, HUTpAT I[MHKa, CIIUPT,
KOOpZMHAI[MOHHAs! Bo/ia, XUpIi(ebs,.

SYNTHESIS, STRUCTURE AND HIRSCHFELD SURFACE ANALYSIS
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Abstract. A new metallocomplex compound containing

[Zny(2-hnaf),(NOs),(H,0).] was synthesized from the interaction of solutions of 2-
hydroxy 1-naphthaldehyde (2-hnaf) with Zn(NO3),:3H,O in ethyl alcohol . The
composition, molecular and crystal structures of this metallocomplex compound

were investigated using differential scanning calorimetry (DSC), IR-spectrum and
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X-ray structure analysis (RTT). The endothermic effect of DSK curves at 130.1°C
and the presence of wavy or sail-like absorption lines in the IR-spectrum of the
complex compound at 3300-3600 cm-1 indicate the presence of coordination water
molecules. The data obtained in the RTT analysis also proved the presence of
coordination water molecules. Based on the obtained data, the Hirschfeld surface
analysis of the complex was studied. The results of the surface analysis revealed
that the main part of the effects is H...O/O...H (35.8%), H..H (24.3%) and
H...C/C...H (23.3%).

Key words: 2-hydroxy 1-naphthaldehyde, zinc nitrate, alcohol, coordination
water, Hirschfeld.

Kirish. Bugungi kunda ob-havoning o‘zgarishi va atrof muhitda chiqindi
mahsulotlarning ko‘payishi natijasida zararli mikroorganizm (virus, bakteriya va
zamburug‘) larning yashashi hamda ko‘payishi uchun qulay sharoitlar paydo
bo‘lmoqgda. Ogibatda bu zararli mikroorganizmlarning faoliyati natijasida kasallik
turlari ortib bormoqda. Bu holat zararli mikroorganizmlarga faol ta’sir ko‘rsata
oladigan yangi dori periparatlariga bo‘lgan ehtiyojni oshirmoqda. Tabiiy dori
periparatlari bilan bir qatorda sintetik dori periparatlari ham tibbiyot amaliyotida
samarali qo‘llanilib kelinmogda. Bir nechta oraliq moddalardan yangi sezilarli
samaradorlikka ega biologik faol moddalar sintez qilish mumkin. Bu holatda
snergizim hodisasi tufayli zaharliligi kamayib foydali xususiyatlari ortishi
mumkin. Shu holatlarni inobatga olgan holda 2-gidroksi 1-naftaldegidning biofaol
metallar bilan aralash ligandli kompleks birikmalarini sintez qilib, fizik-kimyoviy
xossalarini o‘rganishni magsad qildik.

Mavzuga oid adabiyotlar tahlili. Adabiyotlardan ma’lumki ligand: 2-
gidroksi 1-naftaldegid (2-hnaf) organik sintezning oraliq mahsuloti, shuningdek,
palladiy va berilliyni aniglash uchun analitik reagent hamda antibakterial faollikka
ega adipik dihidrazonlar sintezida ham ishlatiladi [1]. Tibbiyot amaliyotida
bakteriya hujayralarini ingiberlovchi dori vositalarini sintez qilishda foydalaniladi
[2]. 2-hnaf ning Cu metali bilan aralash ligandli metallokomplekslari sintez qilinib

saraton hujayralariga qarshi faolligi o‘rganilgan [3-4]. Adabiyotlarda 2-hnaf ning



biologik faol metallar bilan suvda eriydigan yangi metallokompleksining sintez
sharoiti hamda rentgen tuzilish tahlili (RTT) asosida olingan molekulyar tuzilishi
keltirilgan [5]. 2-hnaf ning ham metall klasterlari olingan va fizik-kimyoviy
xossalari o‘rganilgan [6-7]. Mazkur ishda 2-hnaf ning rux metali bilan yangi
metallokompleks birikmasining sintezi, termik (DSK), IQ-spektri, RTT va
Hirshfeld yuzasi tahlillari keltirilgan.

Tadqiqot metodologiyasi. Kimyoviy moddalar, asboblar va hisoblash.
Barcha reagentlar tijorat manbalaridan olingan va tozalashlarsiz qo‘llanilgan.
Kristallning strukturasini aniqlash Oksford difraksion Xcalibur-R CCD (CuKa,-
nurlanish, 1=1,54184 A, - skanerlash rejimi, grafit monoxromatorida (293K da))
amalga oshirilgan [8].Struktura SHYeL.X-97 dasturiy paketi yordamida olindi [9].
Molekulyar chizmalar MERCURY dasturiy paketi tomonidan olingan [10].

Tajribaviy qism. Ushbu tajribada 2-hnaf ning suvda kam erishi inobatga
olinib reaksiyada reaktivlar spirtda eritib olindi. 2-hnaf hamda Zn(NO3),'3H.O
eritmalaridan 1 : 1 mol nisbatda aralashtilganda tinig bo‘lmagan eritma olindi. Shu
eritma mexanik aralashtirgichda 30-35 min davomida 40-45 °C haroratda gizdirib
aralashtirilganda eritma tiniglashdi. Hosil bo‘lgan eritma og‘zi to‘liq yopiq
bo‘lmagan holatda xona haroratida bug‘latish uchun qoldirildi. Tahminan 8-10
kundan so‘ng rangsiz kristallar hosil bo‘ldi. Hosil bo‘lgan kristallar etil spirtida
yuvib olindi. RTT da tekshirishga yaroqli monokristallar tanlab olinib tekshirildi.
Sintez gilingan monokristalning reaksiya tenglamasi quyidagicha taklif gilindi.

(1-rasm)

1-rasm. [Zn;(2-hnaf)(NO3):(H.0).] kompleksining sintez sxemasi



Olingan natijalar tahlili.

Suyuqlanish haroratlari o‘rganilganda hosil bo‘lgan kompleks ligandga
(134.3°C) nisbatan yuqori temperturada (218.9°C) syuglanishi aniglandi. Olingan
kompleks kristall shaklining termik tabiatini o‘rganish magsadida DSK — tahlili
o‘tkazildi (2-rasm).

DSC /(mWimg)
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2-rasm. Rux nitrat va 2-hnaf asosida olingan kompleksning DSK tahlili

Kompleksning DSK - tahlilda tarkibidagi organik qismning termik
parchalanishi turlicha bo‘lib, 75°C dan boshlanib 370°C temperatura oralig‘da
tugashi aniglandi. DSK - egri chiziglari bu jarayonda oldingi kimyoviy
bog‘larning uzulishi va yangisining hosil bo‘lishini anglatuvchi endo - va egzo -
effektlar bilan izohlanadi. Natijalarga ko‘ra olingan kompleks uchun DSK — egri
chiziglarining tabiati bir xil bo‘ladi. Kompleksning birinchi DSK — egri chiziglari
130.1°C va AQ = -1997 J/g da endotermik effekt hamda ikkinchi egri chiziglar
219.1°C va AQ = -41.06 J/g da endotermik effekt bilan kuzatildi. 130.1°C dagi
endotermik efferkt kordinatsion suv hamda nitrat ionlarining ajralishi bilan
tuchuntrilsa, 219.1°C dagi endotermik effekt moddaning suyuglanishiga va
keyinchalik parchalanishiga olib keladi. Tadgigot natijalarining tahlili asosida
kompleks birikma tarkibida suv ichki sferada joylashganligi aniglandi. 2-hnaf
asosida sintez gilingan kompleks birikma akvokompleks ekanligi xulosa qgilindi.

2-hnaf va olingan kompleksning 1Q-spektrlari o‘rganilganda 2-hnaf ning 1Q-
spektrlari adabiyotlarda keltirilgan ma’lumotlar bilan bir xil ekanligi aniglandi.

Kompleksning 1Q-spektri o‘rganilganda qo‘shimcha funksional guruhlarga xos



yutilish chiziglari borligi aniglandi. Erkin ligand molekulasidagi C=0 guruhining
valent tebranishlari tufayli yuzaga kelgan (1645 sm™) yutilish chizig‘i
kompleksning spektrlarida quyi chastotali sohaga siljiganligi aniglandi. Ma’lumki
karbonil (C=0) guruhining assimetrik v.,(C=0) tebranishlari 1600 sm™ dan yugqori
sohada kuzatilsa, simmetrik v{(C=0) tebranishlari quyiroq (1366, 1439) sohada
kuzatiladi. Kompleks birikmadagi 3300-3600 sm™ sohalarida to‘lginsimon yoki
yelkansimon yutilish chiziglarining mavjudligi koordinatsion suv molekulalari
borligini bildiradi. Shu bilan birga 1550, 1520 sm™ sohalarida yangi yutilish
chiziglarining paydo bo‘lishi kompleks tarkibida nitrat (—O-NO,)  guruh

mavjudligidan dalolat beradi (3-rasm).
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3-rasm. Rux nitrat va 2-hnaf asosida olingan kompleks birikmaning
IQ-spektri
Yugoridagi 3-rasmdagi kompleks birikmaning IQ-spektrida 3300-3600 sm™
sohada koordinatsion suv hamda 1550, 1520 sm™ sohada -O-NO, guruhiga xos
yangi yutilish chiziglarining paydo bo‘lishi hamda mavjud guruhlarga xos yutilish
chiziglarida o‘zgarishlarning kuzatilishi kompleks birikma hosil bo‘lganligidan
dalolat beradi.
Yangidan sintez gilingan kompleks birikmalarning IQ-spektrida kuzatilgan

yutilish chiziglari hagidagi ma’lumotlarni umumlashtirib 1-jadvalda keltirdik..




Ligand hamda kompleks birikmalarning 1Q-spektrlari

1-jadval

Tebranish tavsifi — H,O | v(-O-NO;) | Ar(=C-H) Vas(C=0)/
Ligand va kompleks | vs(C=0)
2-hnaf - - 3054, 2957, | 1645, 1439,
864 1366
[Zny(2-hnaf),(NO3):(H:0).] | 3300- | 1550, 1520, | 2947, 866, | 1629, 1608,
3600 | 1268, 1242 814 1454, 1384

Ligand hamda olingan kompleks birikma suyuqglanish haroratlarining
o‘zgarishi, DSK va 1Q-spektroskopik tahlillar natijalari rux nitrat va 2-hnaf asosida
yangi kompleks birikma olinganligini xulosa gilish mumkin

Sintez qilingan metallokompleks birikmaning molekulyar va kristall tuzilishi
RTT yordamida o‘rganilganda yuqoridagi DSK tahlili va IQ-spektr tahlilidagi
ma’lumotlar to‘liq tasdiglandi hamda sintez qilingan kompleksning tarkibi
[Zny(2-hnaf)>(NOs).(H-0).] ekanligi isbotlandi. Kompleks birikma biyadroli
klaster tipidagi aralash ligandli yangi kompleks birikma ekanligi aniglanib, uning

molekulyar va kristall tuzilishi o‘rganildi (4-rasm).

J ) 04
4-rasm. [Zn,(2-hnaf)(NOs).(H,0).] kompleksining molekulyar tuzilishi

Yangi olingan kompleksda markaziy atom buzilgan oktaedrik tuzilishli
bo‘lib, sp’d* holatda gibridlangan. Kompleks birikmada 2-hnaf markaziy atom
bilan bidentat ligand sifatida bog‘lanib, olti a’zoli halgaga ega xelat kompleks hosil
bo‘lishiga sababchi bo‘lgan. 2-hnaf ning kislorod atomlari orqali markaziy atom
bilan bog‘langan. O1-Zn va O2-Zn bog‘lari mos ravishda 2.008 va 2.076 A
masofada bog‘langan. Kompleks birikmada nitrat anioni ham markaziy atom bilan

bidentat holatda bog‘langan bo‘lib, O3-Zn va O4-Zn bog‘lari mos ravishda 2.358



va 2.116 A bog‘langan. Bog‘ uzunliklarining har xil bo‘lishiga sabab, biri ion bog*
ikkinchi esa donor-akseptor bog‘ orgali bog‘langanligidir. Ligand maydon
nazariyasi asosida markaziy atomning asosiy va qo‘shimcha valentliklarini
to‘yintirish magsadida bitta suv molekulasi ham monodentat ligand sifatida
koordinatsiyalangan.

RTT ma’lumotlari asosida yangi olingan kompleks birikmaning Hirshfeld
yuzasi tahlilini Crystal Explorer17.5 dasturi yordamida amalga oshirildi[11].
Hirshfeld yuzasi tahlili d.m bo‘yicha maydoni hajmi 589.64 A3, yuzasi 482.45 A2
da, o‘lchamlari -0,6386 (qgizil) 1,3904 a.m.b. (ko‘k) gacha ko‘rildi hamda tashqi
(de) va ichki (d;) masofalarni eng yaqin yadrogacha hisoblash yo‘li bilan aniglandi.
Hirshfeld sirt yuzasida ta’sir hissasi kam bo‘lgan nuqtalar ko‘k rang bilan, ta’sir
hissasi yuqori bo‘lgan nugqtalar qizil rang bilan ko‘rsatilgan (5-rasm). Ikki
o‘lchamli barmoq izlari sohasi chizmalarining tahlili natijasida, H...O/O...H, H...
H va H...C/C...H o‘zaro ta’sirlashuvlar Hirshfeld sirt yuzasida eng ko‘p hissa
qo‘shishi aniglandi. Kompleks birikmada H...O/O...H (35.8%), H...H (24.3%),
va H...C/C...H (23.3%) ni tashkil etadi, bu esa kislorod atomlari dominantlik

giladigan molekulalar uchun kutilgan holatdir (5-6-rasmlar).

03...H6BO6

02...06H6A

5-rasm. [Zn,(2-hnaf),(NOs).(H.0):] kompleksining Hirshfeld sirt yuzasi
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6-rasm. [Zn2(2 hnﬂf)z(NO3)2(H20)2] tarkibli kompleks kristallida o‘zaro H...
0/0...H, H...H va H...C/C...H ta’sirlashuvlarni ifodalovchi d,.mbo‘yicha
xaritalangan uch o‘lchamli Hirshfeld yuzasi hamda ikki o‘Ichovli barmoq

izlari maydoni
Kompleks birikmadagi qolgan ta’sirlashuvlardan C...C (6.3%), O...O
(4.4%), O...C/C...0 (3.4%), H...N/N...H (2.3%) ta’sirlar ham sezilarli bo‘lgan
holda, N...N (0.1%), N...0/O...N (0.1%) ta’sirlarning hissasi kamrogni tashkil

etadi (7-rasm).

H.N/N.H 2.3% et 1] N/N..H 0.1%

0..C/C...0 3.4% N..N 0.1%

dC

6.3%

EmH..0/0..H ®H.H ®H.C/C.H mC.C ®0.0 ®O0.C/C.O EH.N/N..H EN.N HEN.C/O..N

7-rasm. [Zny(2-hnaf),(NOs).(H,0).] tarkibli kompleksning Hirshfeld barmoq
izi diagrammasi




XULOSA
Olib borilgan tadgiqotlar natijasida 2-hnaf ning rux nitrat bilan kompleks
birikmasi sintez qilindi. Sintezning magbul sharoiti sifatida reagentlar (2-hnaf va
Zn(NO3),-3H,0) dan tayyorlangan aralashma 30-35 daqiga davomida 40-45°C
haroratda intensiv aralashtirish va olingan tiniq eritmani xona haroratida
bug‘lanishga qoldirish ko‘rsatib berildi. Kompleks birikmaning tarkibi, molekulyar
va kristall tuzilishlari DSK tahlili, 1Q-spektri va RTT yordamida aniqglandi.
Olingan kompleks birikma biyadroli klaster tipidagi oktaedr kompleks birikma
ekanligi aniqlandi. Hirshfeld yuzasi tahlilida ta’sirlarning asosiy qismini
H...0/0...H (35.8%), H...H (24.3%) hamda H...C/C...H (23.3%) tashkil qilishi
aniqglandi.
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