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COMPOUND SYNTHESIS BASED ON CoCl,, CEFOTAXIME AND UREA

Annotation: In order to determine the optimal conditions for the method of
synthesis of a complex compound with a mixed ligand based on cobalt (II) chloride,
cefotaxime and urea, the energetic and geometric parameters of the initial substances
were quantum chemical taxilized. The cross-link mole ratios of metals and ligands
have been determined in the complex compound, the synthesis of which is envisaged.
On the basis of the theoretical data obtained, a coordination compound was
synthesized and an element analysis was carried out in order to determine its
composition.
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KBAHTOBO-XNMHWYECKWI AHAJIN3 CUHTE3A CMEIIIAHHOTI' O
JIM'AHAHO-KOOPANHAIIMOHHOI'O COEJMUHEHUSA HA OCHOBE
CoCl,, HE®OOTAKCUMA N1 MOYEBUHBI

AnHoTatmsi: C Lesibl0 OrnpejiesieHus ONTUMa/bHbIX YCJIOBUM MeTOJa CUHTe3a
CMeIIIaHHOTO JIUTaH/IHOT0 KOMITJIEKCHOTO COeIMHeHUs] Ha OCHOBe XJopu/ia KobasbTa
(II), medorakcimMa W MOUEBHMHBI ObIT TIPOBeJeH KBAHTOBO-XMMHUUECKWM aHa/Iu3
SHepreTUYeCKUX U TeOMeTPUUeCKUX T[lapamMeTpoB MCXOJHbIX BeljectB. B
KOMIUIEKCHOM COe[IMHeHWU, KOTOpOoe TIpeArioiaraeTcsi CUHTe3UpOBaTh, Orpeje/ieHbl
MOJIbHbI® COOTHOLLIEHWSI CLIMBKU MeTa/UIOB Y Jiura’aoB. Ha OCHOBe T0JiyuyeHHBbIX
TeOPeTUUeCKNX MAAHHBIX ObUIO CHMHTE3WPOBAHO KOOP/MHALIMOHHOE COeANHEHHe WU
TIPOBE/IeH 3/IeMEHTHBIY aHa/n3 C LeJIbI0 OTIpe/ie/ieHus ero CoCTaBa.

KiroueBble c/I0Ba: KOOpAWHAI[MOHHOEe coelnHeHue, lledorakcum, MoueBHUHa,
CKaHUPYIOIIUM 3/IEKTPOHHBIM MMKPOCKOIT W 3SHEPreTUYeCKUid [JuCIiepCUOHHbIN
aHamm3 (SEM-EDT), KBaHTOBO-XMMHWUeCKUe BbIUKC/IEHUSI.
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CoCl,, SEFOTAKSIM VA KARBAMID ASOSIDA ARALASH LIGANDLI

KOORDINASION BIRIKMA SINTEZ QILISHNING KVANT KIMYOVIY
TAHLILI
Annotatsiya: Kobalt (IT) xlorid, sefotaksim va karbamid asosida aralash ligandli
kompleks birikmasining sintez qilish usulining optimal sharoitini aniglash magsadida
dastlabki moddalarning energetic va geometrik parametrlari kvant kimyoviy taxlil
qilindi. Sintezi qilinishi ko’zda tutilayotgan kompleks birikma tarkibida metall va

ligandlarning o’zaro bog’lanish mol nisbatlari aniglandi. Olingan nazariy



ma’lumotlar asosida koordinatsion birikma sintez gilindi va uning tarkibini aniglash
magsadida element tahlili amalga oshirildi.

Kalit so‘zlar: koordinatsion birikma, sefotaksim, karbamid, skanerlovchi
elektron mikroskop va energiya dispersion tahlil (SEM-EDT), kvant-kimyoviy
hisoblash

Kirish (Introduction). Tirik organizmlarning hayotida kompleks
birikmalarning roli juda katta. Organizm ko'plab koordinatsion birikma hosil giluvchi
moddalar va biologik faol ligandlardan tashkil topgan tizimni ifodalaydi va ular
orasida ma'lum bir nisbat mavjud. Ligand komponentining metall bilan
muvozanatining buzilishi patologik holatlarning rivojlanishiga olib keladi. Shuning
uchun ba'zi biometallarning organik ligandlar bilan o'zaro ta'siri jarayonlarini
organish yangi dori-darmonlarni izlashning kalitidir. Metabolik jarayonlarda
biokataliz asosiy rol o'ynaydi. Unda tarkibida Co biokomplekslari bo'lgan organik
fermentlar ishtirok etadi. Bunday fermentlar tengsiz ta'sir samaradorligi va yuqori
selektivlikka ega noyob katalizatorlardir.

Mavzuga oid adabiyotlar tahlili (Literature review). Sefotaksim uchinchi
avlod sefalosporinlar guruhining antibiotiki bo'lib, keng ta'sir doirasiga ega. U
amfoter antibiotiklar turiga kiradi [1] va tarkibida aminotiazol va karboksil guruhlari
mavjud. Kislotali muhitda u kation yoki tsvitter ion, neytral va ishqoriy muhitda
anion sifatida mavjud. Tibbiyotda natriy tuzi NaCxm shaklida qo'llaniladi [2].

Tsefalosporin molekulalari metall kationlari bilan o'zaro ta'sir gilishda
murakkab birikmalar hosil gilish imkonini beruvchi elektron beruvchi funktsional
guruhlarni o'z ichiga oladi [3]. Ko‘pgina dorilar metall komplekslar shaklida
bo‘lganida o‘zgartirilgan toksikologik va farmakologik xususiyatlarga ega bo‘ladi
[4]. Bu borada eng ko‘p o‘rganilgan metall mis(IT) bo‘lib, u sil [5], oshqozon yarasi
[6], revmatoid artrit [7] va saraton [8] kabi kasalliklarda foydali ekanligini isbotladi.
[9] da [Zn(Cxm),)]:3H,0 tarkibiga ega sefotaksimning rux kompleksi olingan va
organilgan. Ammo ushbu ishda mualliflar kompleksning koordinatsion sohasi
tuzilishi haqida hech ganday xulosaga kelishmagan. [10] da [Zn(Cxm)Cl,(H.0)-]

tarkibiga ega kompleks birikmasini sintez qilish bo’yicha ma’lumot berilgan. Olingan



birikmaning tuzilishi fizik va kimyoviy usullar yordamida taxlil gilinib, quyidagicha
struktura taklif gilingan:
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Ushbu natijalar qattiq holatda bog‘lanish usullari va olingan kompleks
birikmalarning biologik faolligini o‘rganish uchun muhim ahamiyatga ega.

Tadgiqot metodologiyasi (Research Methodology). Ma’lumki, hozirgi
vaqtda kvant kimyosi ko’plab hisoblashlar natijalari bilan biokimyoviy,
materialshunoslik va boshga fundamental va amaliy masalalarni yechishda yaxshi
eksperimental ma’lumotlari va chuqur yondoshuvlari bilan yuqori darajali metod
hisoblanib kelinmogda. Kvant kimyoviy metodlar nafagat alohida molekula
tizimining hususiyatlarini hisoblash, balki tanlangan molekulalar sinflariga xos
bo’lgan umumiy qonuniyatlarni aniglash, kimyoda mavjud bo’lgan qonuniyatlarni
asoslash imkonini beradi, balki umumiy qonuniyatlarga ta’siri, bog’likligini o’rganish
bilan ushbu munosabatlarni o’rnatish uchun asoslarni aniglash imkonini beradi.
Kvant-kimyoviy  hisoblash  usullari asosida  ko’pfunksional ligandlarning
koordinatsiyaga uchraydigan ragobatdosh donor markazlarini oldindan aytib berish
imkonini beradi. Ushbu ishda HyperChem 8.07 dasturi yarim empirik usuli
yordamida sefotaksim va karbamid molekulalarining reaksion qobiliyati kvant-

kimyoviy tahlil qilindi.
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1-rasm. Semi-emperical/Am1/UHF metodi bo’yicha sefotaksim (a) va karbamid
(b) ligandlarning effektiv zaryadlarning taqsimlanishi
Ligandlar molekulasining energetik, geometrik va elektron xususiyatlari
hisoblandi. Ligandlarning burchak va bog’ uzunlik giymatlari aniglandi. Kvant-
kimyoviy tadqiqotlar model tuzish, uni optimizasiyalash, spektroskopik va
termodifferensial  hisoblashlar olib borish, natijalarni qayta ishlash va
vizualizatsiyalash kabi ketma-ket bir nechta bosgichni 0’z ichiga oladi.
Kvant kimyoviy hisoblashlar ligand molekulasining mumkin bo’lgan
koordinatsiya markazlari, koordinatsiyalanish imkoniyatlari, energetik, geometrik va
elektron parametrlarini hisoblash maqgsadida o’tkazildi. Ushbu hisoblashlar Semi-

emperical/Am1/UHF foydalanilgan holda bajarildi (1-rasm).



Ko’rsatilgan hisoblash natijalari bo’yicha ligandlarning minimal hosil bo’lish
energiyasi bo’yicha aniglandi. Ligand molekulalarining hosil bo’lish energiyasi (1-

jadval) past ekanligi, ligandlarning barqarorligidan dalolat beradi.

1-jadval
Ligandlarning hosil bo’lish energiyalari
USUllar Esefotaksim Ekarbamid
(Hartrees) (Hartrees)
Semi-emperical/ -79,869 -158,325
Am1/UHF

2-rasm. Semi-emperical/Am1/UHF metodi bo’yicha sefotaksim (a) va karbamid

(b) molekulalarining geometrik tuzilishi va atomlararo bog’ uzunliklari

Ligandlar donor atomlardagi zaryadlarning migdori bo’yicha molekuladagi eng
yuqori manfiy effektiv zaryad karbonil guruhdagi kislorod atomida (-0.373 va -0.390
eV, Semi-emperical/Am1/UHF bo’yicha), amino guruhning azot (-0.031 va -0.101
eV Semi-emperical/Am1/UHF bo’yicha) atomida aniglanganligi ko’rinadi (2-rasm).

Ligandlar molekulalarining donor va reaksion faol atomlaridagi elektron
zichliklar va effektiv zaryadlarning qiymatlariga asoslanib keltirilgan natijalar

adabiyotlardagi ma’lumotlarga to’g’ri kelishi aniglanildi (3-rasm).
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3-rasm. Sefotaksim va karbamid molekulalaridagi elektronodonor
markazlar

Bundan kelib chigadiki, kompleks hosil qilishda potensial tetra, penta va
geksadentatlik qgiladigan ligandlar molekulalarida karbonil guruhdagi kislorod atomi
va amino guruhdagi azot atomi orqali bog’lanishi mumkin. Bunda yana bu ikkala
yuqori manfiylikni ko’rsatadigan markazlar molekulaning ikkala tomonida
joylashganligi uchun yoki poliyadroli kompleks hosil qilib ikki metall ioni orasida
ko’prik sifatida hosil qilishi yoki fagat bir tomonda turgan atomlar (C=0 yoki H,N-
C) bidentant holatda koordinatsiyalanishi mumkin.

Olingan kvant kimyoviy natijalar asosida 1:1:1 nisbatda aralash ligandli
kompleks birikmani sintez qilishning optimal sharoiti ekanligi aniglandi va quyidagi
usuldan foydalanildi: CoCl, ( 0.001 mol), sefotaksim ( 0.001 mol) va karbamid
(0.001 mol) ning mos ravishda suvli, atsetonitrilli va suvli eritmalari magnitli
aralashtirgich yordamida daqigasiga 800 aylanma tezlikda, 40°C haroratda, 1.5 soat
davomida o‘zaro aralashtirildi. Natijada to’q qizil rangli eritma olindi [11]. Ushbu
eritma tarkibida kristallar hosil bo‘lgunga qadar 12 kunga xona haroratida qoldirildi.

Tahlil va natijalar (Analysis and results). Olingan aralash ligandli
koordinatsion  birikmaning tarkibidagi elemenlarning nazariy hisoblangan
miqdorlariga solishtirish maqsadida reaktsiya natijasida olingan kompleks
birikmalarning tarkibini skanirlovchi elektron mikroskop — energiya dispersion tahlil
(SEM-EDT) usuli yordamida element analizi amalga oshirildi (4-rasm) va ularning

miqdorlari bir-biriga mos ekanligi aniglandi.



4-rasm. [Cog7H20N70382Cl] mikrostrukturasi (a) va EDT natijasi (b)

SEM-EDT natijalariga ko‘ra, metall ioni bilan kompleks hosil bo‘lishi va
ligandning mikro tuzilishini o‘zgarishi bilan birgalikda, metall ioni uchun xarakterli
bo‘lgan ko‘p sonli cho‘qqgilar gayd etildi. Yangi kompleks birikmaning kristallik
darajasi ham aniglandi. Kvant kimyoviy tahlil natijasida eng minimal energiya mos
keluvchi strukturaning SEM-EDT tahlili natijasida olingan ma’lumotlar bilan
solishtirilganda kobalt uchun ushbu koordinatsion birikmada 6 koordinatsion soni

mos kelishi aniglandi (5-rasm).

5-rasm. [CoC17H»0N;0s3S,Cl] birikmaning fazoviy tuzilishi
Xulosa (Conclution). Kobalt (IT) xloridning sefotaksim va karbamid bilan
aralash ligandli kompleks birikmasi sintez qilindi. Yangi sintez gilingan birikmaning
koordinasion bog‘lanish hosil gilganligini isbotlash magsadida SEM-EDT va kvant-
kimyoviy  hisoblashlar = amalga  oshirildi. = Olingan  natijalar  asosida
[CoC17H20N70sS,Cl] birikmasining tarkibidagi kobalt sefotaksim ligandidagi

karboksil guruhi anioni kislorodi va xlorid anioni orqali ion bog‘lanish, to’rt a’zoli



geteroxalqa karbonili va amid bog’ tarkibidagi azot atomlari hamda karbamid ligandi
tarkibidagi amino guruhi azot atomlari bilan koordinasion bog‘lanish orqali birikib, 6
koordinatsion sonini hosil gilganligi aniglandi.
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