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O0’QUV MATERIALLAR

MA’RUZALAR MATNI
1-MA’RUZA
Empirika va nazariya
Reja:
1. Kirish

2. Hisoblanishi mumkin bo’lgan kimyoviy kattaliklar.

3. Kompyuter tizimlarini asosiy ko rsatkichlari va ish joyni tashkil qilish.

Kompyuter kimyosi - kimyoning informatsion texnologiyalarsiz tasavvur gilish
qiyin bo’lgan sohasidir. Ushbu fan kvant-kimyoviy hisoblashlar bilan cheklanib
qolmasdan o’z ichiga empirik usullarda birikmalarning turli xil fizik-kimyoviy
xarakteristikalar hisobi, moddalar reaktsion qobiliyatini baholash va biologik
faolliklarini ifodalovchi matematik modellar tuzish, hamda dinamik jarayonlarni
modellash kabi izlanishlarni gamrab olmoqgda. Uning yuzaga kelishiga kvant
mexanikasi va kvant-kimyo fanlaridagi yutuglar bevosita sababchi bo’lgan.

Kvant-kimyo fani kimyoning ancha yosh sohalaridan biri hisoblanadi.
Kanadalik olim Errol Rewals “Computational chemistry. Introduction to the Theory
and Applications of Molecular and Quantum Mechanics (2003)” kitobida yozishicha,
kvant-mexanikasining paydo bo’lishida Shredinger tenglamasi sabab bo’lgan bo’lsa,
ushbu tenglamaning Hyukkel tomonidan sodda ko’rinishda kimyoga kirishi kvant-
kimyo fanining shakllanishiga sabab bo’lgan. Xartri, Fok va Rutanlar tomonidan
taklif qilingan Shredinger to’lqin tenglamasining yechimi bugungi kundagi ananaviy
kvant-kimyoviy hisoblash usullarining asosini tashkil qildi. Ushbu fanning
shakllanishida yana Hund, Malliken, Lauvdin, Sleyter, Popl, Parizer, Dyuar va
boshga olimlar muhim ro’l o’ynaganlar. Fukui birikmalarning reaktsion qobiliyatini
baholashda chegaraviy molekulyar orbitallar muhim ahamiyat kasb gilishini anigladi
va 1981 yilda Hoffman bilan birgalikda Nobel mukofoti sovrindori bo’lishgan.

Valter Kon tomonidan zichlik  funktsionali  nazariyasining (ZFN)
takomillashtirilishi kompyuter kimyoda keskin burilish yasadi. Shu sababli, V. Kon
va J. Popl 1998 yilda mos ravishda zichlik funktsionali nazariyasi va Gaussian
hisoblash majmuasi uchun Nobel mukofoti sovrindori bo’lishgan.

Korvin Xansh tomonidan asos solingan QSAR sohasi kompyuter kimyoda
birikmalarning tuzilish formulalari asosida yangi parametrlarning aniglanishiga va
ularning biologik faolligini bashorat qilishda qo’llanilishiga olib keldi va yangi
tipdagi hisoblash majmualarining yaratilishiga sabab bo’ldi. Bugungi kunda
informatsion texnologiyalar rivojlanishi bilan kimyoda qo’llaniladigan hisoblash

usullari hamda majmualari sifat va miqdor jihatdan jadal rivojlanmoqda.
4



Informatsion texnologiyalar rivojlanishi tarixiga bog’liq holda yaqin o’tmishga nazar
solsak, 1960-1970 vyillarda bitta hisoblash usuli bitta majmuani tashkil gilgan.
IBM370/195, CDC7600 va UNIVAC1110 kompyuterlari sekundiga 500 ming -2
million (o’rtacha 10°) operatsiya bajargan. Ushbu kompyuterlarda bitta hisoblash
usulida berilgan geometriyani muqobillamasdan (optimizatsiya gilmasdan)
hisoblashlar bajarilgan, jumladan birikmaning umumiy energiyasi, dipol momenti,
atomlardagi zaryad tagsimotlari, orbital energiyalari va shu kabi Kkattaliklar
aniglangan.  Lekin  geometriya  mugobillangandan  keying  hisoblangan
xarakteristikalar ~mugobillanmasdan oldingi hisoblangan xarakteristikalardan farg
gilishi mumkin.

1970 yillardan boshlab bir necha hisoblash usullarini 0’z ichiga olganmajmualar
yaratildi. Shulardan eng mashhuri — Gaussian (GAUSSIAN70) programmasi 1970
yilda J. Popl tomonidan yaratilgan. Undan keyin HONDOS5 (1976), AMPAC (1985)
va MOPAC (1989) programmalari yaratilgan. 1975-1985 vyillarda kvant-kimyoviy
hisoblashlarga bag’ishlangan bir nechta adabiyotlar chop etildi. Shulardan, 1985
yilda Tim Klark “The Handbook of Computational Chemistry” monografiyasi
shakllanib ulgurgan kompyuter kimyosi faning yanayam rivojlanishiga sabab bo’ldi.

Zamonaviy shaxsiy kompyuterlar sekundiga milliard (10°%) opetatsiya bajaradi.
Supercomputerlar esa sekundiga kvadrillion (10°) operatsiya bajarishga godir.

Kompyuter kimyosi chet ellarda “Computational chemistry”, “Molecular
modeling”, “Komm’rorepnas xumus’, ‘“MartemaTudeckoe wmonaenupoBanue” kabi
fanlar sifatida o’qitilmoqda va u hisoblashlarning qvant-kimyoviy usullaridan
tashgari molekulyar mexanika, molekulyar dinamika, molekulyar doking va QSAR
sohalarini ham o’z ichiga olmoqda. Kvant-kimyoviy programmalar uchun “Demo”,
“Trial”, “Free”, “Commercial” va “Academic” kabi litsenziya turlari mavjud.
“Demo” va “trial” — ma’lum muddat (1-3 oy) mobaynida kompyuterga o’rnatilib
ishlaydigan, dasturning ko’rgazmali varianti hisoblanadi. “Free” — programmaning
bepul ekanligini ifodalaydi. “Commercial” — pullik programma. “Academic” — ilmiy
izlanishlar olib borayotgan davlat tashkilotlari uchun bepul yoki chegirmali pullik
variantdagi programma.

Ta’kidlanganidek kimyoda qo’llaniladigan programmalar sifat va miqdor
jihatdan ortib bormoqda. Lekin, bitta molekulani hisoblash jarayonida sistema
zaryadi va spin multipletligini inobatga olinmasa noto’g’ri ma’lumotlar olinishi
mumkin. Undan tashqari, muqobillash jarayonida “RMS gradient” qiymati katta
ko’rsatilsa sistema global minimum holati o’rniga local minimum holatida qolib
ketishi mumkin. Yana shuningdek, talabalar malakaviy bitiruv ishida yoki ilmiy
ishlarida hisoblashlarni qaysi programmada va qanday sharoitlarda o’tkazganligini
to’liq keltirishi lozim. Yuqoridagilardan tashqari, yana shuni ta’kidlab o’tish lozimki,

kvant-kimyoviy hisoblashlar ma’lum bir maqgsadga garatilgan va natijalar izohlanib,
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aniq xulosalar kertirilgan bo’lishi kerak.

1. Shaxsiy kompyuterning hagida tushuncha.

Birinchi shaxsiy kompyuter 1973 yilda Fransiyada Nruohg Trohg Ti tomonidan
yaratilgan.

Kompyuter (ing . computer - hisoblayman),

EHM (Elektron Hisoblash Mashinasi) - oldindan berilgan dastur (programma)
bo‘yicha ishlaydigan avtomatik qurilma. Elektron hisoblash mashinasi (EHM) bilan
bir xildagi atama.

Dastlab yaratilgan maskur shaxsiy kompyuter elektron o'yinchoq sifatida gabul
gilindi. Bu kompyuter 1977 yilda amerikalik Stiv Jobs boshchiligidagi "Apple
Computer" firmasi tomonidan mukammallashtirilib, dasturlarning katta majmuini
tatbig etib, ommaviy ravishda chigarila boshladi. Shundan beri kompyuter
hayotimizga mustaxkam joylashib, axborotni gayta ishlashning eng zamonaviy
vositasiga aylandi.

Kompyuter, deganda turli hajmdagi, har xil ko'rinishdagi axborotlarni tezlik
bilan ishlab berishni ta'minlovchi universal avtomatik qurilmani tushunish mumkin.

Hozirda hilma-hil zamonaviy kompyuterlar insonga holis hizmat gilmoqda.
Ularning tashqi ko'rinishi ham turlicha. Lekin ularni tashkil etuvchi qurilmalar, (ya ni
apparatli ta'minoti) bilan yagindan tanishsak, turli turkumdagi mashinalardagi
gurilmalarda o'xshashlik borligini ko'ramiz. Har ganday kompyuter apparatli
ta'minoti, asosiy va qo'shimcha qurilmalardan tashkil topgan. Asosiy qurilmalar
kompyuter ishlashini ta'minlasa, go'shimcha qurilmalar kompyuter bilan ishlash
Imkoniyatini kengaytiradi.

2. Shaxsiy kompyuterning asosiy qurilmalari

Asosiy qurilmalarga sistema bloki, monitor va klaviatura kiradi. Qo'shimcha
qurilmalarga "sichgoncha" manipulyatori, printer, plotter, skaner, nurli pero va
boshgalar misol bo'ladi.

Sistema blokini asosiy xotira, protsessor va elektron sxema tashkil etadi. Asosiy
xotira 0'z navbatida tezkor xotira qurilmasi (TXQ) va doimiy xotira qurilmasidan
(DXQ) iborat. Tezkor xotira qurilmasida kompyuterga kiritiladigan va uning ish
jarayoni davomida hosil bo'luvchi barcha axborotlar va ma’ lumotlarni ishlash uchun
zarur bo'ladigan dasturlar vaqgtincha saglanadi. Chunki, tezkor xotira qurilmasida
saglanib turgan ma’lumotlar kompyuterlar elektr manba’'dan uzilganda yoki gayta
yuklangan vaqgtda o'chib ketadi.

Tezkor xotira qurilmasi registrlardan tashkil topgan.

Registr - ma’lumotlarni ikkilik shaklida vagtinchalik saglab turish uchun
mo'ljallangan qurilma. Har bir registr o'z navbatida triggerlardan tashkil topadi.
Trigger mitti kondensator bo'lib, u elektr toki bilan zaryadlangan holda - "1",

zaryadlanmagan holatda "0" ni ifodalaydi. Registrdagi triggerlarning miqdori
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kompyuterning necha razryadli ekanini belgilaydi. Registrlar uyachalar (yacheykalar)
deb ham yuritiladi. Uyachalarning har bir razryadida bir bit axborot joylashadi, ya ni
0 yoki 1. 8 bit axborot birlashganda 1 bayt migdordagi axborotni hosil giladi. Har bir
bayt 0'z tartib ragamiga, ya ni adresiga ega bo'ladi. Uyachaning sig'imi mashina so'zi
uzunligini belgilab beradi. Mashina so'zining uzunligi baytlarda o'lchanadi. Mashina
so'zining uzunligi 2, 4, 8 baytga teng bo'lishi mumkin. Demak, ketma-ket joylashgan
ikki, to'rt yoki sakkiz bayt birlashib bitta mashina so'zini tashkil etishi mumkin ekan.
Har bir xotira uyachasi ham o'z adresiga ega, u esa shu uyachadagi boshlang'ich bayt
adresi bilan ifodalanadi. Tezkor xotira qurilmasining boshgacha nomi - RAM
(Random Access Memory - tanlov bo'yicha istagan gismiga o'tish mumkin bo'lgan
xotira), chunki undagi bor, istagan adresli uyachaga to'g'ridan-to'g'ri o'tish imkoniyati
mavjud.

Tezkor xotira qurilmasining bir gismida kompyuter ekranidagi joriy tasvirga
mos keluvchi ma’lumotlar saglanadi, uni shartli ravishda videoxotira deb yuritiladi.
Agar tezkor xotirani IBM PC rusumidagi kompyuterlar uchun olsak, u quyidagicha
tagsimlanadi: dastlabki 640 Kbayti foydalanuvchi dasturlari va ma’lumotlar uchun, 1
Mbaytgacha bo'lgan gismi sistemali foydalanish uchun.

Dastur - 1) biron-bir faoliyat, ishning mazmuni va rejasi; 2) siyosiy partiyalar,
tashkilotlar, alohida arboblar faoliyatining asosiy qoidalari va magsadlari bayoni; 3)
o‘quv fani mazmunining qisqacha izohi; 4) teatr, konsertlar va b.

Doimiy xotira qurilmasida kompyuter ishlagan paytda yozilgan axborot
o'zgarmasdan doim saglanadi. Unda odatda, kompyuterning har yoqilishida

uning barcha asosiy qurilmalarining sozligini tekshiruvchi dasturlar,
diskyurituvchi, monitor, Kklaviatura qurilmalarining ishini boshgaruvchi dasturlar,
operatsion sistema diskning qaysi joyida joylashganligi hagidagi axborotlar
joylashgan bo'ladi.

Protsessor - kompyuterning asosiy qurilmasi. Protsessor arifmetik va mantigiy
amallar bajaradi, xotira bilan bog'lanadi va barcha mahalliy qurilmalarning ishini
boshgaradi. Protsessorning asosiy ishi tezkor xotira qurilmasida joylashgan dasturdan
navbatdagi buyrugni o'gish va bajarish, natijani yozib qo'yish hamda keyingi
bajariladigan buyrugni aniglashdan iborat takrorlanuvchi jarayon.

Dastur - kompyuter bajarishi lozim bo'lgan buyrug va ko'rsatmalarining izchil
ketma-ketligi. Bundan tashqari protsessor dastur mazmunidagi boshgarishni amalga
oshirish, ma'lumotlarni zarur joydan o'qish, lozim joyga yozish, kerak joyga uzatish
boshga qurilmalarning izlanishini muvofiglashtirish vazifasini ham bajaradi.

Demak, protsessor berilgan dastur va zarur malumotlar asosida odam
aralashuvisiz kompyuterning avtomatik ishlashini ta'minlovchi qurilma ekan.

Zamonaviy kompyuterlarda protsessor vazifasini mikroprotsessor, ya'ni o'ta

katta integral sxemalar bajarmoqda, u 10 mm kvadratdan ham Kkichik yuzada
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joylashgan yagona yarim o'tkazgichli kristalda (kremniy yoki germaniy) joylashgan
millionlab mitti tranzistorlardan tashkil topadi. Misol sifatida ko'radigan bo'lsak, Intel
Pentium Pro mikroprotsessori 0'z ichida 5,5 milliondan ortiq tranzistorlarni saqlaydi.

Protsessorning ish unumdorligi uning tezligi (taktli chastota) va razryadlar soni
bilan belgilanadi Tezlik protsessorni 1 sekundda bajargan amallar miqgdori bilan
belgilanadi va Gs bilan ifodalanadi. Masalan, 18086 protsessori 10 MGs (sekundiga
10 million amal) tezlikka ega bo'lsa Pentium protsessori uchun bu ko'rsatkich 850
MGsga teng. Protsessorning razryadlari soni uning bir vaqtning o'zida baravariga
ishlash mumkin bo'lgan bitlar migdori bilan aniglanadi. Hozirgi kunda 8, 16, 32, 64,
128 razryadli prssessorlar keng go'llanmoqda. Protsessorning tezligini oshirish uchun
hozirgi vaqtda kesh-xotira, turli matematik hamprotsessorlar kabi vositalardan
foydalanish yo'lga go'yilgan.

Komppyuter qurilmalari orasidagi axborot almashinuvi sistema magistrali -
shinalar (elektr simlarining bog'lamlari) ko'magida amalga oshiriladi. Shinadagi
simlar kompyuterning hamma qurilmalariga parallel holda ulanadi. Kompyuter ishi
uchun uch xil shina xizmat ko'rsatadi: berilganlar (berilgan malumotlar) shinasi,
adreslar shinasi, boshqarish shinasi. Bog'lamdagi simlarning miqdori, shinaning
razryadlari sonini belgilaydi. Anig protsessorga mos 180386, 16/32 yozuvi, ushbu
protsessor 16 razryadli berilganlar shinasi va 32 razryadli adreslar shinasiga ega
ekanligini, ya'ni bir vagtning o'zida 16 bit axborot va 2"32= 4 Gbayt hajmdagi
adreslar (adreslar sohasi) bilan ishlash imkoniyatini mavjudligini bildiradi. Protsessor
va asosiy xotira kompyuterning sistema bloki ichidagi asosiy platada joylashadi.
Unga diskyurituvchi, printer kabi qo'shimcha qurilmalarni ulash uchun
kontrollerlardan, ya ni maxsus platalardan foydalaniladi. Ular ona platadagi maxsus
girgimlarga joylanadi, portlar deb yuritiluvchi ikkinchi uchlariga qo'shimcha
gurilmalar bevosita ulanadilar.

Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Kiapk T. Komm’torepuas xumust, M., Mup, 1990.

2-MA’RUZA
Atom va molekulalarni fazoda ifodalash.Potensial energetik satx
Reja:
1. Molekulalarda kimyoviy bog’lanishlar va ularning fizik tabiati. Vodorod

molekulasi.
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2. Ikki atomli molekulalarining elektron, tebranma va aylanma harakati
energiyasi. Molekulalarning nurlanish spektrlari.
3. Yorug’likning kombinatsion sochilishi.

Molekulalarda kimyoviy bog’lanishlar va ularning fizik tabiati.
VVodorod molekulasi.

Molekula deb, bir xil yoki har xil element atomlarining kimyoviy birikishidan
tashkil topgan va ma'lum bir moddaning kimyoviy va fizik xususiyatlarini o'zida
mujassamlashtirgan eng kichik zarrachaga aytiladi.

Masalan, vodorod (H_), kislorod (O,), azot (N,) bir xil atomlardan tuzilgan
molekulalardir. Osh tuzi (NaCl) molekulasi esa har xil atomlardan tashkil topgan
molekulaga misol bo'la oladi. Molekuladagi atomlar tinimsiz tebranma harakat
giladilar, gaz holatdagi modda molekulalari esa aylanma, tebranma va ilgarilanma
harakatda ham bo'lishlari mumkin. Molekuladagi atomlarning kimyoviy bog’lanishi
ularning tashgi valent elektronlari orgali amalga oshadi.

Molekula asosiy holatda elektr jixatdan neytral va ko'p zarrachali murakkab
kvant sistema hisoblanadi. Kvant fizikasi Shredinger tenglamasi yordamida
molekulalardagi diskret energetik sathlarni aniglash, elektronlar buluti zichligining
fazoviy tagsimotini topish va molekuladagi atomlarning joylashish simmetriyasini
o'rganish bilan shug’ullanadi.

Atomlardan turg’un molekula hosil bo'lishi energetik nuqtai nazardan
molekula ichki energiyasi uni hosil qilgan atomlarning energiyalari yig’indisidan
kichik bo'lishi bilan tushuntiriladi. Bu ikki energiyalar farqi molekulaning bog’lanish
energiyasini tashkil giladi.

Atomlarni turg’un molekula sifatida bog’lab turuvchi kuchlar asosan elektr
tabiatga ega. Har ganday ikki neytral atom yoki atomlar gruppasi o'rtasida tortishish
va itarish kuchlari mavjud bo'lishiga 1873 yildayoq golland fizigi I1.D.Van-der-Vaals
e'tibor bergan. Atomlar orasida Van-der-Vaals kuchlarini hosil bo'lishini sifat
jihatidan tushuntiraylik. Aytaylik, dastlab asosiy holatda elektr dipol momenti nolga
teng ikki neytral atom bir-biridan mustagil va cheksiz uzugq masofada turgan bo'lsin.
Agar bu ikki atom tashgi gobiglaridagi elektronlar buluti bir-biri bilan sezilarli
darajada tutashib ketguncha vyaqginlashsa, u holda bu elektronlar harakatidagi
mustagqillik yo'qolib, o'zaro bog’lanish vujudga keladi. Elektronlar buluti yadrolarni
tutashturuvchi to’g’ri chiziq bo'yicha qutblanganda bu ikki atom sistemasining
energiyasi minimum bo'ladi.

Shunday qilib, tashqi elektronlarning harakat holatlari o'zaro bog’lanib qolishi
natijasida oniy elektr dipollarga aylangan ikki atom o'rtasida tortishish kuchlari
vujudga keladi. Bunday kuchlar qutbsiz molekulalar orasida ham hosil bo'ladi.

Biroq, Van-der-Vaals kuchlari issiglik harakati tufayli atomlarni molekula
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holida tutib tura olmaydi. Bu molekulyar kuchlar hosil qiladigan bog’lanish
energiyasi har bir atomga nisbatan~0,1 eV tartibida bo'ladi. Van-der-Vaals kuchlari
yakka holda molekula hosil gilishga etarli bo'Imasada, lekin real gazlar, suyugliklar
va ba'zi kristallarning xossalarida muhim rol o'ynaydi.

Molekula hosil bo'lishiga olib keladigan ximyaviy bog’lanish kuchlari ion
(geteropolyar) va kovalent (gomepolyar) bog’lanish kuchlariga bo'linadi. Getero -
grekcha turli xil, gomeo - bir xil degan so'zlarni anglatadi. Ko'pincha molekulalarda
kovalent va ionli bog’lanish uchraydi.

1. lonli (geteropolyar) bog’lanishni hosil bo'lishi bilan tanishaylik. Ishqoriy
metallardagi valent elektron yadro bilan zaif bog’langan. Gologen atomlari tashqi
elektron qobigini to'lishiga bitta elektron etishmaydi. Shuning uchun ishqoriy metall
atomi bilan galogen atomi yaginlashganda ishgoriy metallning bitta elektroni gologen
atomiga o'tadi. Natijada ishqoriy metall musbat, gologen atom esa manfiy ionga
aylanadi. Bu musbat va manfiy ionlar o'zaro elektrostatik Kulon kuchi bilan o'zaro
tortishi natijasida birikib, molekulani hosil giladi.

Osh tuzi NaCl molekulasini hosil bo'lish jarayonini sifat jihatdan tahlil gilaylik.
Ishqoriy metal Na va galogenlar guruhiga kiruvchi Cl atomlarining elektron gobiglar
bo'yicha tagsimlanishi mos holda 1S? 2S22P®3S! va 1S2 1S? 2S22P®3S23p°
ko'rinishda bo'lib, ular tashqi elektron qobiglarini tuzilishi bilan farglanadi. Ularda
ichki K va L elektron gobiglar elektronlar bilan to'lgan. Natriy atomining M gobigida
yadro bilan kuchsiz bog’langan yagona elektroni bor. Bu 3S qobigchada elektronning
bog’lanish energiyasi 5,1 eV. Xlor atomining M qobiqi batamom to'lishi uchun esa
3R gobiqchada bitta elektron etishmaydi. Agar elektron bo'lganda edi, xlor atomi uni
nisbatan katta (3,7 eV) energiya bilan tutib turar edi. Demak, bir-biridan etarlicha
uzog masofada bo'lgan natriy atomidan elektronni xlor atomiga olib berish uchun 5,1
- 3,7 = 1,4 eV energiya sarflash kerak. hosil bo'lgan ionlar bir-biriga tortiladi va
birikish jarayonida 1,4 eV dan katta energiya ajralib chigsa ular molekula bo'lib
birikadilar. Tajriba va hisoblashlarning ko'rsatishicha natriy va xlor atomlari NaCl
molekulasiga birikayotganda 4,2 eV energiya ajralib chigadi.

Demak, Na+ va Sl- ionlarining turg’un molekuladagi elektrostatik tortishish
energiyasi 1,4+4,1=55 eV ni tashkil etadi. Agar bu energiyadan foydalanib,
molekulaning chizigli o'lchamini hisoblasak, R=2,510% sm bo'lgan hagigatga yagin
natija kelib chigadi.

2. Kovalent bog’lanish kuchlari go'shni atomlarning valent elektronlarini
elektron juftlar hosil gilish yo'li bilan umumlashtirishi (almashib turishi) natijasida
yuzaga keladi. Bu kuchlar sof kvant xarakterdagi almashuv kuchlari bo'lib,
molekulalardagi atom va elektronlarni maxsus Kulon o'zaro ta'siridan vujudga keladi.
Kovalent bog’lanishli molekulalarga N, N, SO, NO, CH4 kabi molekulalar misol

bo'la oladi. Ayni bir xil atomlardan turg’un molekula hosil bo'lishini ion bog’lanish
10



yoki Van-der-Vaals kuchlari bilan tushuntirib bo'lmaydi. Vodorod molekulasi uchun
kovalent bog’lanishning birinchi kvant nazariyasi V.Gaytler va F.Londonlar
tomonidan 1927 yilda yaratildi. Kovalent bog’lanish tabiatini vodorod
molekulasining hosil bo'lish misolida sifat jihatdan tushuntirishga harakat gilaylik.
Ikki vodorod atomini fikran elektron gobiglari o'zaro kirishib ketguncha bir-
biriga yaginlashamiz. Asosiy holatda har bir vodorod
atomining 1S elektronnining bog’lanish energiyasi
13,6 eV ga teng. Ma'lumki, uning 1S qobigida
bittadan elektroni bor. Ikkita vodorod atomi 0'z
elektronini umumlashtirish yo'li bilan K gobiglarni
to'ldirib to'yingan valentlikka ega bo'lgan sistemaga
8 Lorasm ya'ni, vodorod molekulasiga aylanadi. Bu
molekladagi bir atomni 1S qobigi boshga atomni elektronini vagtincha olish hisobiga
to'ladi va geliy atomiga o'xshab qoladi. Hosil bo'lgan H2 molekulasining
kvantlashgan energetik sathlarini aniglash uchun ikki proton maydonida joylashgan
Ikki elektron (9.1-rasm) uchun Shredingerning statsionar tenglamasini yechish talab
etiladi.
Bunday sistema uchun Shredinger tenglamasi quyidagi ko'rinishda bo'ladi:

2m 11 1 1 1 1 91
Ny+Ny+—|E-€| —+=—-——-——-—— —|lw=0 (9.1)
sy 2o Lol I

12

bu tenglamada

LJ — __ez ;l_.+.J}___ ;}___.il_._.:l___.iE_ 59.2
r,. R r. r

12 la 2a

ifoda vodorod molekulasida ikki proton va ikki elektronning o'zaro ta'sir
potensial energiyasidir.

E A
Tenglamadagi A3 van;, belgilar
molekuladagi ~ birinchi  va  ikkinchi
3 L S elektronlarining koordinatasi gatnashgan
Laplas operatorini bildiradi. Bu
tenglamadan olingan energiyaning xususiy

giymatlari yadrolar orasidagi masofa R ga
9.2-rasm bog’lig. Bu bog’lanish spinlari parallel va
antiparallel elektronlar uchun turlicha
ko'rinishga ega (9.2.-rasm).
Vodorod molekulasining turlanmagan asosiy holati atomlarning 1S
holatlaridan tashkil topganligi sababli fagatgina spinlari garama-qarshi yo'nalgan ikki
elektronni joylashtirishi mumkin.

11



Vodorod molekulasida elektron harakatlanadigan soha atomdagiga garaganda
kengrog bo'lganligidan noanigliklar munosabatlariga muvofig ikki atomli
sistemaning minimal energiyasi yolg’iz atomnikidan kichikroq bo'ladi. Tajriba
natijalariga ko'ra N, molekulasi hosil bo'lishda 4,5 eV, ya'ni NaCl molekulasidagiga
garaganda ham ko'proq energiya ajralib chigadi. Ammo bunday sifatli mulohazalar
bilan "spinlarining yo'nalishi bir xil bo'lgan vodorod atomlari turg’un molekula hosil
gilishi mumkinmi? " - degan savolga javob berish qiyin. Tajriba va gat'iy nazariy
hisoblashlar shuni ko'rsatadiki, spinlari bir tomonga yo'nalgan elektronli ikki vodorod
atomidan molekula hosil bo'la olmaydi.

N Shunday  qilib, kovalent

bog’lanish sof kvant xarakterga ega

! bo'lib, qo'shni atom valent

: elektronlarining yig’indi spini nolga

: teng juftlarga birikishidan yuzaga

| keladi. Bunday elektron juftlar

1 molekula atomlaridan hech biriga

________ > r— tegishli bo'Imaydi, yaxlit molekula

f bo'ylab umumlashgandir. Masalan,

9.3-rasm. ; . .

N.molekulasida go'shni atomlarning

uchtadan 2R valent elektronlari umumlashib, 3 juft kovalent bog’lanishlar hosil

gilishda gatnashadilar. Metan CH, molekulasida esa uglerod atomining L qobigidagi

to'rtta 2S%2P? elektronlari juft-juft holda to'rtta vodorod atomlarining elektronlari

bilan bog’lanadilar. Olmos, kremniy, germaniy kabi kristallar ham, kovalent
bog’lanishga ega.

Turli  ximiyaviy bog’lanishdan hosil bo'lgan molekulalar bog’lanish
energiyalarini o'rganish shuni ko'rinadiki, kovalent bog’lanish kuchlari ion bog’lanish
kuchlaridan kuchliroq ekan. Buni biz vodorod molekulasining o'ta turg’unligida,
olmos kristallining juda gattigligida ko'rishimiz mumkin. Ayrim kristallarda kovalent
va ion bog’lanilar birgalikda ham uchraydi.

Vodorod molekulasida birinchi atom elektronini ikkinchi atom yadrosi
atrofida, ikkinchi atom elektronini birinchi atom yadrosi atrofida qayd qilish
ehtimolligi noldan fargli bo'ladi va bunda birinchi atomni elektroni yoki ikkinchi
atom elektroni degan so'z ma'nosini yo'gotadi (9.3-rasm). Bunda kvant
mexanikasidagi bir xil zarrachalarning farg gilmaslik prinsipi o'rinli bo'ladi.

2. lkki atomli molekulalarining elektron, tebranma va aylanma harakati
energiyasi. Molekulalarning nurlanish spektrlari.

Molekula murakkab kvant sistema bo'lib, u molekuladagi elektronlarning
xarakatini, atomlarining tebranma va molekulaning aylanma harakatini hisobga

oluvchi Shredinger tenglamasi bilan ifodalanadi. Bu tenglamani echimi juda
12
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murakkab bo'lgani uchun odatda uni elektron va yadrolar uchun alohida yechiladi.
Molekulaning energiyasini  0'zgarishi asosan uni tashqi gobiqidagi
elektronlarning  holatini  o'zgarishi  bilan bog’liqdir. Lekin molekuladagi
elektronlarning ma'lum bir turg’un holatida ham molekula yadrolari umumiy
inertsiya markazi atrofida tebranma va aylanma harakat qilishi mumkin.
Molekulaning energiyasi asosan uch harakatga mos energiyalarning yig’indisiga
teng:
E = E¢| +Eten +an| (93)
bunda Eg - elektronlarining yadroga nisbatan harakat energiyasi;
E:wb - Yadroning tebranma harakat energiyasi;
Ean - yadroning aylanma harakat energiyasi bo'lib, u molekulaning
fazodagi vaziyatini davriy ravishda o'zgarishiga bog’liq bo'lgan energiya.
Tajribadan aniglanishicha E¢ = 1+10
Ewp ~ 102107 eV; Eay~ 10°+ 102 eV gateng.
Ya'ni Eel >>E o >>Eay tengsizlik o'rinli buladi.
Bu energiyalar o'zaro quyidagi nisbatda tagsimlangan:

Eel : Etep : anl = 1:\/%; %

bu erda m - elektron massasi, M-molekuladagi yadro massasi,
m/M=10"°+ 10"

Molekulaning chizigli o'lchami valent elektronlarning harakat amplitudasi
tartibidagi kattalik bo'lib, odatda a  10® sm. Bundan elektronlar harakati bilan
bog’liq bo'lgan molekulaning elektron energiyasi E¢ ham atom energiyasi tartibidagi
kattalik ekanligi kelib chigadi. Masalan, vodorod atomining asosiy holati uchun

e*m, h?

eE, =—> = -=-136 eV
2h 2m,a,
bo'lishini va unda
h 0
a,=——=0529 A
mOeO

Bor radiusiga teng ekanligini yuqorida ko'rib o'tganmiz. Molekula uchun Yeel
absolyut giymat bo'yicha

(9.4)

tartibda bo'ladi.
(9.4) dan ko'rinib turibdiki, molekulaning energiyasi har bir atomdagi elektron
energiyalarining yig’indisiga teng.
Ikki atomli molekulaning yadrolarining aylanma harakat energiyalarini
baholash uchun uni go'pol holda inertsiya momenti mr? bo'lgan rotatorga o'xshatish
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mumkin.
Ratator deb, o'zaro bog’langan va biri ikkinchisi atofida aylanma harakat
giluvchi zarrachalar sistemasiga aytiladi.
Molekulaning aylanma xarakat energiyasi
Eay = L2l (9.5)
formula bilan ifodalanadi. Bunda 1o = mr? bo'lib molekulaning inersiya
markazidan o'tgan o'qga nisbatan inersiya momenti, L - molekulaning impuls
momenti bo'lib, kvantlangan giymatlarni oladi:
L=l({+Dn (9.6)
bu formulada | - orbital kvant soni, y /=0, 1, 2, 3, ..... giymatlarni oladi. (2) ni
hisobga olsak, (9.5) quyidagi ko'rinishni oladi.
R0 +1)

Eayl. = Y 9.7)

0
2

(9.7) formulada B = 7:— belgilashni kiritsak, u ancha sodda ko'rinishni oladi.

0

(Eaiin)e = B2 (£ +1) (9.8)

B - molekulaning aylanish doimiysi.

Kvant mexanikasidagi tanlash qoidasiga ko'ra qo'shni aylanma sathlar orasida
fagat A/ = +1 bo'lgan o'tishlarigina bo'lishi mumkin. A/ = + 1 shart yorug’lik
yutilishiga, A¢ = - 1 shart yorug’lik sochilishiga mos keladi.

Ikki atomli molekulaning yadrolari muvozanat vaziyati atrofida tebranma
harakat giladilar. Molekuladagi yadro tebranishlariga garmonik tebranishlar deb
garab, uni m massali chizigli garmonik ossilyatorning tebranishlariga o'xshatish
mumkin. Biz oldingi 5-ma'ruzamizda garmonik ostsiyatorning energiyasi uchun

Eres. = (n + %}ha)o (99)

ifoda bilan aniglanishini ko'rgan edik. Tebranma kvant soni n uchun ham tanlash
goidasi bajariladi: An = + 1 Shunday qilib, yuqoridagi (9.8) va (9.9) ifodalarni
hisobga olsak, molekulaning to’liq energiyasi (9.3) ga asosan

E=E, +(n +%Jha)o+ B/ (¢+1) (9.10)

ko'rinishni oladi.

Agar molekulaga biror yorug’lik kvanti tushsa, uning energiyasining bir qismi
optik elektronlarni qo’zg’atishga, qolgan qismi esa atomlarning tebranma va aylanma
harakatlarini oshirishga sarf bo'ladi.

(9.10) formuladan ko'rinadiki, n va | kvant sonlarining turli giymatlari bilan

aniglanadigan molekulyar energetik spektr tebranma va aylanma energetik
14



sathlarning sistemasidan iborat. Vodorod molekulasi uchun 7mo= 0,547 eV, B =
0,07 eV, ya'ni molekulaning tebranma energiyasi, aylanma energiyasidan kattadir.

Bunday hol barcha ikki atomli molekulalar uchun xosdir. Demak, tebranma
sathlar bir-biridan bir xilda nisbatan katta oraliqda yotsa, aylanma sathlar esa juda
zich joylashgan va ¢ ortishi bilan siyraklashib boradi. Molekuladagi atomlar
(yadrolar) harakatining kvantlanishi
Aylanma molekulaning nurlanish  (yutilish)
—° sattlar spektrida yaqggol namoyon bo'ladi.
>OT§2{ﬁFaTa (9.10) ifodaga kiruvchi har

bir energiya kvantlangani uchun
ular energetik sathlar to'plamidan
iborat. Tajriba va nazariyadan
aylanma energetik sathlar orasidagi
oralig, tebranma harakatga mos
Esléetmn keluvchi energetik sathlar orasidagi
masofadan kichik. O'z navbatida
tebranma harakatga mos keluvchi
sathlar orasidagi masofa bosh kvant
soni bilan aniglanuvchi elektron
sathlar orasidagi masofadan kichik. Bu hol 9.4-rasmda yo'g’on, o'rtacha
yo'g’onlikdagi va ingichka chiziqglar bilan ikkita elektron sath uchun tasvirlangan.

Molekulalarning tuzilishi va ularning energiya sathlarining xususiyatlari kvant
o'tishlarda sochilgan nurlanish (yutilish) spektrida, ya'ni molekula spektrida namoyon
bo'ladi. Molekulaning nurlanish spektri kvant mexanikasidagi tanlash qoidasiga mos
holda (masalan, aylanma yoki tebranma harakatga mos kvant sonining o'zgarishi - +
1 ga teng bo'lishi kerak) energetik sathlar tarkibi bilan aniglanadi.

Shunday qilib, sathlar orasidagi turli xil o'tishlardan turli xil spektrlar hosil
bo'ladi. Molekulaning spektral chizigi chastotasi bir elektron sathdan boshqgasiga
o'tishga mos keluvchi (elektron spektrlarga) yoki biror tebranma harakatga mos
kelgan energetik sathdan ikkinchisiga o'tishga mos kelishi mumkin. Molekulalar
spektri ham chizigli bo'lib, ular spektrning UB, 1Q va ko'zga ko'rinuvchi sohasida
joylashishi mumkin. Aylanma sathlar bir-biriga juda ya?in joylashgani uchun ularga
mos keluvchi spektral chiziglar ham bir-biriga juda ya?in bo'lib, ular xatto tutashib
ketadi.

Shuning uchun ajrata olish qobilyati o'rtacha bo'lgan spektral optik asboblarda
bu chiziglar tutashib ketgandek, yo'l-yo'l bo'lib ko'rinadi. Lekin ajrata olish gobilyati
katta bo'lgan optik asboblarda ularni bir-biriga juda yagin joylashgan, alohida
chiziglardan iborat ekanini ko'rish mumkin va bu yo'llarning kichik chastotalar

9.4-rasm.
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tomonidagi chegarasi keskin, chastotaning katta giymatlari tomonidagi chegarasi esa
suvashgan ekanini ko'rish mumkin.  Molekuladagi atomlar soni ortishi bilan
molekula spektri murakkablashib, fagat keng yo'llar ko'rina boshlaydi.

Molekulalarning aylanma sathlarini mikroto’lqinli radiospektroskopiya usuli
bilan o'rganiladi. Bu usulda tekshiriluvchi gaz gamalgan metall naydan (volnovod)
chastotasi ~10'° Gs bo'lgan elektromagnit to’lqin o'tkaziladi. Agar elektromagnit
to’lqinni chastotasi gaz molekulalarining aylanma harakat chastotasiga mos kelsa,
qabul qiluvchi qurilma elektromagnit to’lqin intensivligini keskin kamayganini qayd
giladi.

Molekulaning tebranma spektri 1Q (1/A = 10° cmt) sohada joylashgan va uni
infragizil spektrofotometrlar yordamida o'rganiladi. Molekulaning tebranma
harakatida sochilgan yoki yutilgan fotonning energiyasi h v = 0,04 eV, unga mos
kelgan to’lqin uzunligi A=s/v =3-1033.sm = 30 mkm.

Molekulalarning aylanma va tebranma energetik sathlarini modda fagat gaz
holatda bo'lganda o'rganish mumkin. Moddaning suyuqg va qattig holatida
molekulalarning o'zaro ta'siri tufayli ularning tebranma va aylanma energetik
sathlarini o'rganish ?iyinlashadi.

Molekulyar spektroskopiyada molekulaning juft orbital soni ¢ ga mos kelgan
energetik sathlar juft termlar va toq /li sathlar toq termlar deb nomlanadi. N
molekulasi uchun molekulyar termlarning juftligi protonlar spinlarining orientatsiyasi
bilan uzviy bog’liq bo'lgan quyidagi kvant holatlarni vujudga keltiradi:

a) ortovodorod - yadrolarining spinlari parallel bo'lgan H,Bu holda spin
funksiya simmetrik va koordinat funksiyasi antisimmetrik. Shuning uchun
ortovodorod orbital kvant soni ¢ toq termlarda mavjud bo'la oladi xolos. Uning eng
quyi energetik holatiga ¢/ =¢ mos keladi;

b) paravodorod - vyadrolarining spinlari antiparallel H, molekulasi. Bu
molekula ¢ juft bo'lgan holatlardagina uchraydi. Paravodorodning eng quyi energetik
holatida ¢ = 0, ya'ni yadrolarning orbital harakati "muzlab qoladi".

Y orug’likning kombinatsion sochilishi.

Molekulalar spektrini o'rganishda 1929 vyilda rus olimlari T.S. Landsberg
(1890-1957) va L.l. Mandelshtam va ular bilan bir vagtda hind olimlari Ch.Raman
(1888-1970) va K.Krishnan (1911 yilda tug’ilgan) kashf etgan yorug’likning
kombinatsion sochilish hodisasi muhim ahamiyatga ega.

Bu effekt shundan iboratki, biror moddaga (gaz, suyuqlik, shaffof kristall) v,
chastotali monoxromatik yorug’lik tushsa, bu moddada sochilgan yorug’lik spektrida
V, chastotali chizigdan tashqari uning ikki yonida simmetrik joylashgan go'shimcha
spektral chiziglar ham hosil bo'ladi (9.5-rasm).
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Bu qo'shimcha spektral chiziglarga mos kelgan chastota tushayotgan
monoxromatik yorug’lik chastotasi bilan yorug’likni sochayotgan molekulalarning
tebranma yoki aylanma o'tishlarida hosil bo'ladigan nurlanishlar chastotalarining
ayirmasiga yoki yig’indisiga teng bo'ladi, ya'ni

Vi=vo £V (9.2)

Kombinatsion  sochilish  spektridagi  chastotasi moddaga tushayotgan
yorug’likning chastotasidan kichik bo'lgan chiziglar qizil yo'ldosh spektrlar,
chastotasi v, dan Kattalari esa binafsha yo'ldosh

% % spektrlar deb ataladi. Hosil bo'lgan bu yo'ldosh spektr

chastotasi, joylashishi va soni tushayotgan yorug’lik
chastotasiga bog’liq bo'lmay, fagat yorug’lik
sochilayotgan modda tabiatiga bog’lig bo'lib, uning
tarkibini va tuzilishini ifodalaydi.

Y orug’likning kombinatsion sochilishidagi qonuniyatlarni kvant nazariya bilan
tushuntirish mumkin. Bu nazariyaga ko'ra yorug’likni sochilish jarayoni molekula
tomonidan fotonni yutib yana gayta chigarishdan iborat. Agar bu fotonlarning
energiyalari bir xil bo'lsa, sochilgan yorug’lik spektrida tushayotgan yorug’lik
chastotasivy  bilan bir xil bo'lgan asosiy chiziq hosil bo'ladi. Lekin sochilish
jarayonida yutilgan va chigarilgan fotonlarning energiyasi teng bo'lmasligi mumkin.
Fotonlar energiyasining har xil bo'lishi molekulani turg’un holatdan uyg’ongan
holatga yoki uyg’ongan holatdan turg’un holatga o'tishiga bog’liq. Agar molekula
turg’un holatdan uyg’ongan holatga o'tsa, qizil yo'ldosh chiziq, aksincha uyg’ongan
holatdan turg’un holatga o'tsa, binafsha yo'ldosh chiziq hosil bo'ladi. Agar uyg’ongan
molekulalarning soni, uyg’onmagan molekulalar sonidan ancha kam bo'lsa, binafsha
yo'ldosh chiziglarning intensivligi, qizil yo'ldosh chiziglarnikidan kichik bo'ladi.
Temperatura ortishi bilan uyg’ongan molekulalarning soni ortadi, natijada binafsha
yo'ldosh chiziglar intensivligi ham kuchayadi.

Kombinatsion sochilish hodisasi ko'p atomli murakkab molekulalardagi
tebranma va aylanma energetik sathlarni, molekulalarning tuzilishini o'rganishda
keng qo'llaniladi. Masalan, neft mahsulotlarining (benzin, yog’lar) tarkibi ana
shunday aniglanadi.

Foydalanilgan adabiyotlar:

1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.

2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.

3. Kiapk T. KoM’ rorepnas xumus, M., Mup, 1990.
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9.5-rasm.
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3-MA’RUZA
Hisoblashlarning empirik usullari

Reja:

1. Molekulyar dinamika.

2. Molekulyar mexanika usullari

3. Trayektoriyani vaqt bo’yicha ifodalash qoidalari.

Molekulyar mexanika nazariyalari o’tgan asrning 60-chi yillarida T. Xill va A.l.
Kitaygorodskiylar tomonidan yaratilgan. Molekulyar mexanika termini 1958 yilda L.
Bartell tomonidan taklif qilingan. Birinchi molekulyar mexanika tipidagi
hisoblashlarni amalga oshiruvchi programma K.B. Viberg (K.B. Wiberg) tomonidan
1965 yilda ishlab chigilgan. 1976 yilda N.L. Ellinjer (N.L. Allinger) MML1 usulini,
1977 yilda esa MM2 usulini taklif gildi.

Molekulyar mexanika (MM) usullarida atomlar kuch maydonlarida joylashgan
N’yuton zarrachalari deb qaraladi. Ularning o’zaro ta’siri potensial energiya bilan
ifodalanadi. Potensial energiya bog’ uzunliklari (r), bog’lar orasidagi butchak (vb),
ikki yonli (torsion) burchak va bog’lanmagan fragmendar orasidagi elektrostatik (k)
hamda Van-der-vaals ta’siriashuvlariga bog’lig. MM yoki kuch maydonlari
usullarida umumiy potensial energiya yuqorida Kkeltirilgan ta’sirlashuvlar
energiyalarining yig’indisi sifatida topiladi:

E=Ebog""Evb+Etb+Evdv+EKulon (19)

- —

* 4

vh th

Bog’ energiyasini ifodalash

MM usuli empirik usul —tajribada olingan geometrik va boshga kattaliklar
asosida parametrlanadi. Ma’lum bo’lgan, alohida olingan har bitta kimyoviy bog’
uzunligi ideal bog’ uzunligi (ro) sifatida kiritilgan. Masalan, sp® gibridlangan C
atomlari orasidagi C-C bog’ uzunligi 1.508 A, sp? gibridlangan C atomlari orasidagi
C=C bog’ uzunligi 1.333 A va sp gibridlangan C atomlari orasidagi C=C bog’
uzunligi 1.200 A deb kiritilgan. Bog’ energiyasini topishda quyidagi ifoda yordamida
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minimal energetik holat energiyasi olinadi:
k .
(20) Ea. =E|_r_r.n7:,1

bu yerda, k- parametrlashda aniglanadiga
o’zgarmas Kattalik, ro —parametrlashda Kkiritilgan ideal bog’ uzunligi va r —
qaralayotgan birikmadagi ideal bog’ uzunligidan farq qiluvchi (real) bog’ uzunligi.
Ma’lumki, kimyoviy bog’lar uzunligi belgilangan masofagach uzayishi va qisqarishi
mumkin. Yadrolar orasidagi masofa oshishi bilan potensial energiya ham keskin
oshadi (-rasm). MM usulida kimyoviy bo’glar prujinadek tasaffur gilinadi.

L8t

s 8

Bog'energivasi, kkal/mol

b

=

0 1 2 3
Yadrolar orasidagi masofa
C=0 va C-C bog’ uzunligining energiyaga bog’liglik diagrammasi.
Valent va torsion burchak energiyasini ifodalash
MM usulida valent burchak energiyasini ifodalashda quyidagi ifodadan
foydalaniladi:

k . .
Ey=716-0)f 21)

Ayrim MM programmalarida vb Kkattaliklarini tajribadagi vb kattaliklariga
yaginlashtirish magsadida yuqoridagi ifoda mukammallashtirilgan:

Evo=Ki/2(i- $0)*(1-k’ (¢~ do)-K(di- $0)*-k*" (i ho)*-k™(di- ¢0)*...) 22)
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Torsion bog’ energiyasi qquyidagi ko’rinishdagi ifodalar yordamida aniqlanadi

E, =[5 )'1+f:us(9m j}+[v—£ ]'J—r:os[zﬂm ) +[£]l—£us[39ab]]

2 2 2 @)

Van-der-Vaals va Kulon ta’sirlashuvlari energiyalarini ifodalash VdV ta’sirni
to’liq ifodalovchi formulalardan biri Leonard-Jons potensiali hisoblanadi:

Evav =Ezde l[i} _[(:_j } (24)

bu yerda, €jjva oj; potensial o’ra chuqurligini ifodalovchi kattaliklar.
Kulon ta’sirni to’liq ifodalovchi formulalar quyidagicha:

j ) 44
Elg,,q,)=—"2
.':j'| q;- 4?&‘.;:‘_ F.
oEr Ty (25),

bu yerda, g; va E=HEA~Z" 4;'i'r (26), 02 ©O’zaro ta’sirlahsyotgan

ikkita ~ zarrachaning e e zaryadi, r- gx va g orasidagi
masofa, £, - elektr doimiysi: £, =8.85-10"1? Farada/metr , £ - zaryad atrofidagi
muhitning dielektrik singdiruvchanligi.

MM usuli programmalari C atomlarini va boshga atomlarni gibridlanish holati
va strukturasining o’ziga xos xususiyadarini to’liq namoyon etishi uchun
parametrlash jarayonida qaytadan nomerlangan (-jadval). Masalan, har bir sinf
birikmalaridagi C atomining electron tuzilishlarini inobatga olgan holda C atomi
uchun 15 ta ragamlash kiritilgan. Alkenlardagi sp?-gibridlangan C atomi karbonildagi
sp?-gibridlangan C atomidan farq qilishi maktab kimyosidan ma’lum. Kislorod atomi
uchun 7 xil, N atomi uchun 10 xil ragamlash Kiritilgan.

-Jadval. MM usulida atomlarning turlari va ragamlanishi

Ra Si Tavsifi Raq Si Tavsifi

1 C sp3-uglerod 28 H enol yoki amid
2 C sp?-uglerod, alken 48 H ammoniy

3 C sp3-uglerod, 36 D deyteriy

4 C sp-uglerod 20 EJ electron juft
22 C Siklopropan 15 S sulfide, R,S
29 C- radikal 16 S+ R3S*
30 C+ karbokation 17 S Sulfoksid,
38 C sp?- 18 S R2S02
50 C sp2-uglerod, 42 S sp2-S, tiofen
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56 C sp3-C, siklobutan 11 F ftorid

57 C sp?-C, siklobuten 12 Cl xlorid

58 C Karbonil, 13 Br bromid

67 C C=0, siklopropanon 14 I yodid

68 C Karbonil, keten 26 B Boron,

71 C Keton uglerodi 27 B Boron,

8 N sp3-azot 19 Si silan

9 N sp3-azot, amid 25 P Fosfin, RsP
10 N sp-azot 60 P 5 valentli P
37 N Az0 yoki piridin, - 51 He geliy

39 N+ sp3-N, R4N* 52 Ne neon

40 N sp?-azot, pirrol 53 Ar argon

43 N Azoksi, -N=N-0 54 Kr Kripton

45 N Azid 55 Xe ksenon

46 N Nitro, -NO, 31 Ge germaniy
72 N Imin, oksim, =N- 32 Sn galay

6 0 sp3-kislorod 33 Pb Qo’rg’oshin,
7 0 sp?-kislorod, 34 Se selen

41 0 sp?-kislorod, furan 35 Te tellur

47 0" karboksilat 59 M magniy

49 0 epoksi 61 Fe Temir (1)
69 0 Amin oksid 62 Fe Temir (111)
70 0 keton 63 Ni Nikel (11)
5 H Vodorod 64 Ni Nikel (I11)
21 H Spirtlardagi, OH 65 Co Kobalt (1)
23 H Amin, NH 66 Co Kobalt (111)
24 H Karboksil, COOH

Bugungi kunda, ko’pchilik hisoblash majmualari uchun MM usullari yaratilgan
va kiritilgan:

1. MM2 (ChemOffice);

2. MMX (PCModel);

3. MM+, Amber, OPLS, BIO+ (HyperChem);

4. Ghemical, MMFF94, MMFF94s, UFF (Avogadro);

5. UFF, Dreiding, Amber (Gaussian). UFF-universal force field (Universal
kuch maydoni), MMFF-Merk Molecular Force Field.

MM usuli kvant-kimyoviy usullarga nisbatan juda tezkor usul sanaladi. Lekin,
anigligi yarim empirik va noempirik usullarnikiga nisbatan past. MM usullarida N, O
kabi atomlaridagi bog’lanmagan elektron juft ta’sirlashuvlari to’liq inobatga
olinmagan. Tautomerlar, konformerlar va boshga birikmalarning umumiy energiyasi
hisobida tajriba bilan mos tushadigan ma’lumotlar olingan.

Ayrim MM usullari atom zaryadlari va hosil bo’lish issigligini hisoblashga
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parametrlangan.

Keyingi vagtlarda MM usulining tezkorligi asosida kvant-kimyo va MM usullari
birlashtirgan, gibrid usullar (QM/MM) vyaratish ustida izlanishlar olib borilmoqda.
Bunga misol gilib Morokumaning ONIOM usulini misol gilib keltirish mumkin.

Molekulyar dinamika

Molekulyar dinamika molekulalarning harakatini mikrodarajada modellash
orgali ma’lum birikmalarning fizikaviy makroxarakteristikalarini aniglash imkonini
bermoqda. Makroxarakteristikalar - molekulalarning ma’lum vaqt davomida fazodagi
harakati natijasida qoldirgan izi, ya’'ni trayektoriyasini qayd qilish orqali aniglanadi.

Molekulyar dinamikada zarrachalarning harakati (dinamikasi) Nyuton gonunlari
bilan ifodalashnadi (F=ma, F=-F). Atomlarning harakatini modellashtirish jarayonida
har bir atomga ta’sir qiluvchi kuch (F) quyidagicha topilishi mumkin:

. du _

=5 (27),
bu vyerda, U-potensial ' energiya funktsiyasi, r-i
atomning holati. Tezlanish (@), tezlik (V)

2 .
£
X(t)=v-t+x,=a -E+1.{,, -+ X,

va holat o’zgarishi (r;) quyidagi ifodalar bilan aniglanadi.

'FI
a,=— (28), v=-,

m, r
Umumiy energiya kinetik (K) va potensial (U) energiya yig’indisidan aniqlanadi.
Potensial energiya MM usuludagi umumiy energiyani toppish formulasidan, yani: u
= Epog + Ewo + Ets + Evav + Exuion topiladi. Kinetik energiya quyidagi ifoda yordamida
hisoblanadi:

1 i
K = E Zml"-":.

Zarrachalarning ma’lum bir vaqt ichidagi harakatining (trayektoriyasining)
sanogli yechimini topish uchun funksiyalarni Taylor qatoriga yoyish kabi
amaliyotlaridan foydalaniladi.

Zarrachaning X o’qi bo’yicha dastlabki (t vaqtdagi) holati va tezligini
quyidagicha aniqglab olsak:

t+At vaqtdagi  holati (sistema dinamikasining 1-chi gadami) quyidagicha
aniglanadi:
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2t + AL =x(t) +vit) A 4 F(e) A : F(ar +---, w)
m 2 m &

x(t+ At) yordamida x(t+2At) aniglanishi mumkin. Xuddi shuningdek, dasdabki
tezlik v(t) yordamida keyingi gadamdagi tezlik v(t+At) aniglanishi mumkin.

t,+4 At
-
t,+2At @ -
) %
# to+7At
$.-, to+at e
‘ 1 “’ to -
Y

Trayektoriyani vaqt bo’yicha ifodalash qoidalari.

~155.280 =

= .
g -255.285
o
4§ 255290
o 955205
8
—255.300 I}
= i
g ~255.305
~255.310
5
-]
~255.315 5100

Vaqt. fs

Trayektoriyalar temperature va bosim ta’sirini 0’zgarishi ta’sirini inobatga olgan
holda yozilishi mumkin. Vaqt o’lchovi sifatida - femtosekund (107%s.), pikosekund
(s) yoki nanosekund olinadi. Quyida vaqt davomida sistema energiyasi o’zgarishini
ko’rsatuvchi diagramma keltirilgan.

Vaqt davomida sistema energiyasi o’zgarishini ko’rsatuvchi MD hisoblash
diagrammasi.

Bugungi kunda biologik makromolekulalarni o’rganishda MD usullari keng
qo’llanilmoqda. MD usullarida ta’sirlashayotgan biologik sistemalarning energetik
sathdagi global minimumini topish makromolekulada mavjud bo’lgan ko’pchilik
lokal minimumlar tufayli juda murakkab. Shuning uchun ham tarkibida 1000-dan
ortiq suv molekulasini, ligand molekulasini va makromolekulani birgalikda qo’shib
hisoblaydigan MD hisoblashlari asosan superkompyuterlarda olib boriladi. Masalan,

quyidagi ogsil molekulasini (a) MD wusulida o’rganish uchun 15800-ta suv
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molekulasini tutgan sferik yacheyka hosil gilingan (b):

Ogsil molekulasini va 15800-ta suv molekulasini tutgan sferik yacheyka.

Ushbu ko’rinishdagi sistemalarni talab qilingan qadam (500 gadam/1 ps) va
tezlikni (24 gadam/sek) inobatga olgan holda 30 ns davomidagi dinamikasini shaxsiy
kompyuterlarda hisoblash uchun gariyb 20000 soat (833 kun) vaqt ketadi.
Superkompyuterlarda gariyb 1 oy mobaynida hisoblash mumkin.

MD hisoblashlarini uchun mo’ljallangan Gromacs, LAMMPS, AMBER, Monte
Carlo va boshga programmalar mavjud. HyperChem programmasida ham kichik
molekulalar uchun MD hisoblashlarini ma’lum vaqt davomida qizdirish yoki sovitish
natijasida umumiy energiya o’zgarishini hisoblash mumkin. Undan tashqari,
birikmalarni suv muhitidagi (200-dan ortiq suv molekulasini tutgan to’rtburchak
yacheyka) ma’lum bir vaqt oralig’idagi dinamikasini hisoblash mumkin.

Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev. Kompyuter
kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Knapk T. Komm’rotepuas xumus, M., Mup, 1990.

4-MA’RUZA
MO AOChK (MO JIKAO) Valent elektronlar yondoshuvi.
Yarim empirik usullar

Reja:

1. Kvant-mexanikasining asosiy tenglamasi

2. Atom orbitallar va molekulyar orbitallar

3. Sleyter va Gaussian tipidagi atom orbitallar

Kvant-mexanikasining asosiy tenglamasi
Kvant-mexanika goidalariga muvofig, molekulaning tuziUshi va xususiyatlari
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uning to’lqin funksiyalari(¥) orqali aniglanishi mumkin. To’lgin funksiya kvant-
mexanikasining asosiy tenglamasi hisoblangan Shredinger tenglamasi asosida
hisoblab topilishi mumkin:

HY = EY (1)
Ma’lumki, Shredinger tenglamasi faqat bir elektronli sistemalar (H, H2" va He™")
uchun yechimga ega.
Klassik mexanikada X o’qi bo’ylab xarakadanayotgan zarrachaning umumiy
energiyasi E=T+U ifoda bilan topiladi. Kvant mexanikasida esa uning umumiy
energiyasi gamiltonian operatori (H) yordamida aniqglanadi:

2 2
H={H " Ij i ]+U
bu yerda, LT- m ) ax potensial  energiya  bo’lib,

klassik mexanika va kvant mexanikasida z zaryadli zarrachaning yadro yaginidagi
potensial energiyasi —ze?r ifoda bilan aniglanadi. 2-Tenglamaning birinchi gismi
Kinetik energiyani ifodalaydi

h? d?
87°m | dx
Elektronning harakati koordinatalar o’qining
hamma gismida qaraladigan bo’lsa 2-chi ifoda quyidagi ko’rinishga keladi:

2 2 2 2
Tars 1
Ar<m r‘.f'u' iz

dx*
{Hﬂ' m )
bu yerda A-Laplas operatori.
3-Tenglamaning yechimi qutbli koordinatalar sistemasida (r, 0, ¢) ifodalanuvchi
atom funksiyalari hisoblanadi:
Xnim=Rni (NYim (0,9) (4)
Bu funksiyada Ry - nva | kvant sonlari bilan aniglanadigan radial qism, Y, -
va m kvant sonlari bilan aniglanadigan burchak gism.
H atomi uchun Shredinger tenglamasining aniq yechimi asosida topilgan
ayrim Xnm funksiya quyida keltirilgan:

L

1| z g Is-orbital

Yo =T=|—| 7
100 E(ﬂn ]

yoki
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35 F

1 { z ez .
oo =——|— | (2—ple™ 2s-orbital

d-Jr 'ﬂn J
-l - z '\3.‘2
oo =Tl pe ™' cos @ 2p,-orbital
0
‘l & 342
z T ;
o _m — pe P2 gin @ cosd 2px-orbital,
o
h? Sferik
P =2Zzr / dy, a. = - p .
2 a 2 F
Arime (sharsimon)
electron

bulutda
zichlik X2 hosilasi deb olinsa, uning maydoni 4nr? teng. Elektron zichlikning (4nr?X?)

yadrogacha masofaga (r) bog’liglik grafigi tuzilganda 1s elektron uchun Bor
radiusiga teng masofada (r=0.53 A) elektron zichlik maksimal ekanligi topilgan (2s

uchun r=2.5A).

[\ e m=11=0)

l

|\

l 25 m= ;,[ 0)
/ p =2, I=1)

I/ \ \ e

Yadrogacha masofa (r)

-Rasm. (4nr>X?) r bog’likligini ifodalovchi grafik (0’ngda).

Vodorod atomining to’lgin  funksiyasi ko’p elektronli  sistemalarda
elektronlararo tasirlashuvni (e°r;) inobatga olmaganligi uchun elektron holatini to’lig
ifodalay olmaydi. Ushbu ta’sirlashuvni inobatga olgandan keyin 3-tenglamadagi

energiya operatori H quyidagi ko’rinishda bo’ladi:

| 1

|
gy
Bunday l-l _!| . ! (5) ko’rinishdagi operatorlar
molekulalara’ro B ta’sirlarni baholashi uchun bir
vaqtning o’zida ko’p : | !‘ 1 | (birdan ortiq) elektronlarning

boglig va bu Shredinger
yechimini cheklaydi.
ham, Shredinger tenglamasi

koordinatalariga L | 1.
tenglamasining  aniq 1 .‘,
Shuning uchun
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ko’p elektronli sistemalar uchun bir necha yondoshuvlar asosida yechiladi:

[Sh redinger fengiamasz‘j
Il

Bom—ﬂppengey;ner yaginlashuvi
(Atom yadrolari muziatilgan)

!
Xan‘m’—Fak}agi’ﬂﬁashuw'
(Muvofiglashgan maydon usuli-MMU)
I

Molelilyar Orb.t'.faiﬁa;— atom orbitallarining
chizigli kombinatsiyasi (MO AQChK)

Atom orbitallar va molekulyar orbitallar
Maktab kimyosidan ma’lumki, yadro atrofidagi elektronning bo’lish ehtimolligi
eng ko’p ( 90%) bo’lgan fazo orbital deyiladi.
s-orbital (bitta):

L [:
p-orbitallar uchta /\(“)7 0

- p(x), p(y), P(2):

d-orbitallar beshta ] P ] )< -

d(z), dx-y?), S —— d0y),

d(yz), d(zx): D i

f F":'Ewt:; 4 s’y {'I-J- ‘]’\i"' ‘ rf:"g.'[ 9
orbitallar y &£ 9 ‘;;i . + ahL —\7 T_
yettita - fx(x*- wl ey - . )
y?), fy(x2-y?), v R B . h

2_\/2 (? '} fiat ‘ - '
fz(x?-y?), - kﬂ)‘_ P
f(y2), 102 4 v %

H, molekulasi MO-li ikkita H s-AO-larining chizigli kombinatsiyasi
ko’rinishida (MO AOChK) hosil qilinadi. Molekuladagi AO-lar o’zaro qoplanishidan
bog’lovch va ajratuvchi molekulyar orbitallarni (MO) hosil giladi.

Rasm. Ikkita vodorod atomidan bog’lovchi va ajratuvchi MO-lar hosil bo’lishi
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ajratuvchi c¥

MO H I\ H

bog'lovchi
MO

A0 MO (H) AO

-. Ikkita vodorod atomining s-elektronlari qoplanishidan hosil bo’lgan H»
elektron tagsimoti quyidagicha:

AQ) AQD MO

Birinchi H atomi s-elektronini ¢ 2-chi H atomi s-elektronini ¢, funksiyalar
bilan belgilab olsak AO-lar goplanishini ifodalovchi ¢i¢, funksiya diagrammasi
quyidagicha bo’ladi:

()
d1 ¢ AO-lar gisman goplanishga ega, S # 0 Hisoblashlarda AO-lar goplanishini
' ifodalovchi
integral -

goplanish integrali
(S). Qoplanish
yuzaga kelmagan
holatlarda ¢1 ¢
funksiya nolga
teng.

M

(31(32 =0 §=0
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Sleyter va Gaussian tipidagi atom orbitallar
Atom funksiyalarini ifodalovchi 4-tenglamaning radial gismini aks ettiradigan
tenglamani Sleyter taklif gilgan (shundan kelib chiggan holda Sleyter tipidagi orbital
—STO deyiladi):

x¢Im(r,8,9) =R}V ()Y, (6,9)

so (28,07 o
bu R, = m (26,r) exp(—5 1) (6) yerda, ¢
- Sleyter
eksponentasi. Eksponentalar son qiymati orbital o‘lchamlarini aniqlab beradi.
Hisoblashlarda tegishli integrallar Sleyter tenglamasi o’rniga Gaussian tipidagi
orbitallarni (GTO) qo’llaganda ancha tez yechilishi aniglangan:

4 = e 4= e

Slater-type 1s orbital Gaussian-type 1s orbital

Xartri-Fok-Rutan tenglamasi

Koordinata gismlari (MO-lar) atom orbitallarining chizigli kombinatsiyalari
(AOChK) ko’rinishidan tashkil topgan va to’lgin funksiya (Y) qiymati spin —
orbitallarining antisimmetrik hosilasi ko’rinishida yozilishi asosidagi kvant-mexanik
usullar keng targalgan. Yadroning holati muzlatilgan (Born-Oppengeymer
yaginlashuvi) deb hisoblaniladi. Kvant-kimyoviy hisoblashlar algebraik tenglamalar
tizimidan tashkil topgan Xartri-Fok-Rutan tenglamasi (9) asosida hisoblab topiluvchi
MO bo’yicha atom orbitallarining tagsimlanish koeffisientini topish asosida amalga

oshiriladi.
Q)

3 sz,I. —£,5,)C,, =0 (9),

. . L,
BLI Fl_f = FI_I +kz|'Pw(I:U |k'!>_3{ﬂ':| .”:':I.;_

orbitallarining

yerda, Sij — yx va y atom
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goplanish integrali; F';j — bir elektronli gamiltonianning matritsa elementlari. U
elektronlarning kinetik energiyasini va electron hamda atom yadrolari o’zaro ta’sirini
inobatga oladi; Py — bog’ tartibini va atom zaryadini ifodalovchi matritsa; <ij|kl> —
ikkita elektronning kulon ta’sirlashuvini ifodalovchi integral:

<ij | KI >=[1x;() (1/rue )Xk ()X (2e)dt,dr (10).

Bu tenglamada integrallash dekart koordinatasining hamma gismida olib
boriladi; r. —p va @ elektronlar orasidagi masofa.

Chizigli bo’lmagan 8 tenglamalar sistemasini yechishda muvofiglashgan
maydon usuli qo’llaniladi. Unga ko’ra nolinchi yondoshuv sifatida ixtiyoriy Cpi
koeffisientlar majmuasi olinadi va u asosida Fj; matritsasi tuziladi. Tuzilgan matritsa
asosida 8 tenglama yechilib yangi Fj; matritsasi koeffisientlari aniglanadi. Bu holat F;
matritsasi elementlari va Cp, koeffisientlari o’zgarmas bo’lib qolguncha davom etadi.

Xartri-Fok-Rutan tenglamasi yechimlariga nisbatan yondoshuvlarga bog’liq
holatda kvant-kimyoviy usullar noempirik (ab initio) va yarim empirik turlarga
ajratiladi.

Noempirik usullar XFR tenglamasining qat’iy yechimlariga asoslangan.
Hisoblashlar davomida molekula tarkibidagi barcha elektronlar va elektronlararo
o’zaro ta’sirlashish integrallari hisobga olinadi. Ab initio usulida hisoblashlarning
muhim tomonlaridan biri MO-larda tagsimlanuvchi basis AO-lar turini tanlashdan
iborat. Ab initio usullarining kamchiliklaridan biri ko’p atomli (30-dan ortiq atomli)
birikmalarda katta basis to’plamlari tanlanganda hisoblash vaqtining sezilarli
darajada ko’pligi bilan bog’liqdir.

Foydalanilgan adabiyotlar:

1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.

2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.

3. Kiapk T. KoM rotepnast xumust, M., Mup, 1990.
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5-MA’RUZA
NDO va NDDO usullari

Reja:

1. Yarim empirik hisoblash usullari

2. Nolinchi darajadagi differensial gqoplanish.

3. NDO (neglect differensial overlap) yondoshuvi

Yarim empirik hisoblash usullari

Yarim empirik hisoblash usullarda Xartri-Fok-Rutan tenglamasi molekula
tarkibidagi elektronlarning fagat bir gismi (p-elektronlar yoki valent elektronlar)
o’rtasidagi o’zaro ta’sirlashishlarni inobatga olgan holda, bir qator soddalashtirishlar
asosida hisoblaniladi. Bu ko’rinishdagi soddalashtirishlarning o’rni gamiltonian tuzib
chigilayotganda tajriba ma’lumotlari asosida tanlab olingan empirik parametrlar bilan
to’ldiriladi (kompensatsiyalanadi). Yarim empirik usullarda parametrlarning aniq
tartibda tanlab olinishi hisobiga molekulaning ayrim fizik-kimyoviy xususiyatlarini
to’g’ri ifodalashga muvafaq bo’linadi, jumladan ularning gomologik birikmalar
qatori bo’yicha o’zgarishlarini aniglash imkoni tug’iladi.

Yarim empirik usullarning rivojlanishida differensial goplanishni umuman
¢’tiborga olmaydigan —nol holatdagi differensial qoplanish (ingliz tilida ZDO — Zero
Differential Overlap) yaqginlashuviga asoslangan usullar katta rol o’ynadi. Bu
yaginlashuv usuli 1953 yilda bir-biridan mustaqgil holatda Panzer va Parr hamda Popl
tomonidan Kiritilgan (shu sababli PPP usuli deb ham nomlanadi).

Nol holatdagi differensial qoplanish (NDQ) yaginlashuvining asosiy maqgsadi -
hisoblashlarni sezilarli darajada soddalashtirishga garatilgan. NDQ yaginlashuvining
ikki elektronli integralga tadbiq etilishi alohida darajada muhim ahamiyatga ega
bo’lib, bu holat barcha uchta va to’rtta markazli integrallar, va shuningdek ko’pgina
bir va ikki markazli integrallarni mustasno gilishga olib keladi.

NDQ yaginlashuviga asoslangan usullardan biri, 1965 yilda J. Popl tomonidan
yaratilgan CNDO (Complete Neglet of Differential Overlap -differensial goplanishni
umuman inobatga olmaslik) usuli va uning variandari -CNDO/1 va CNDO/2
hisoblanadi. Bu usulda differensial qoplanish to’liq inobatga olinmaydi.

Differensial qoplanish deganda, aniqrog’i, ¢p va ¢v funksiyalarning differensial
goplanishi deganda ¢, hamda ¢; funksiyalarning umumiy hajmida i elektronni toppish
ehtimoliyatiga aytiladi.

CNDO usulida ¢p va ¢v funksiyalarning differensial goplanishi (S,y) kroneker
deltaga (,y) teng deb olinadi 6k = ¢«(i) ¢i(i) va to’liq parametrlanadi. Shuning uchun
ham ushbu usul differensial goplanishni umuman inobatga olmaslik (CNDO) usuli
deyiladi. Differensial qoplanishni inobatga olmaslik natijasida ko’pchilik ikki

elektronli integrallarning hamda uch va to’it markazli, yana shuningdek, almashinuv
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integrallarining qisqarishiga (hisoblanmasligiga) olib keldi. CNDO usulida ikKi
elektronli integrallardan fagat kulon integrali hisoblanadi.

Kulon integrali (J) - elektronlar-yadrolar, elektronlar-elektronlar kabi
elektrostatik ta’sirlarni xarakterlaydi. A atomga tegishli u electron fagat A atom ta’sir
doirasida, B atomga tegishli v electron esa fagat B atom ta’sir doirasida holatida
energiyani hisoblaydi.

CNDO wusulida parametrlashda atomlarning ionlanish potensiali (1) va
elektronga moyillik (A) giymadari ishlatilgan (-jadval).

CNDO usulini parametrlashda H atomi va 2-chi davr elemendari uchun
ishlatilgan parametrlar

Element (Is+As)/2 (Ip+Ap)/2 ~>3D 3°A

H 7.176 - 1.200 9

Li 3.106 1.258 0.650 9

Be 5.946 2.563 0.975 13

B 9.594 4.001 1.300 17

C 14.051 5.572 1.625 21

N 19.316 7.275 1.950 25

0 25.390 9.111 2.275 31

F 32.272 11.080 2.600 39
lonlanish potensiali (I) — atomdan bitta elektronni cheksiz masofaga

uzoqlashtirish uchun zarur bo’lgan energiya miqdori. U tajribada fotoelektron
spektroskopiya (FES) usuli yordamida aniglanadi.

Elektronga moyillik (A) - atom (molekula) elektron biriktirganda ajralib
chigadigan energiya miqdori. U elektron transmission spektroskopiya (ETS) usuli
yordamida aniglangan.

Bu usullardan keyin differensial goplanishni gisman inobatga oluvchi -INDO
(Intermediate Neglet of Differential Overlap) va MINDO (Modified Intermediate
Neglet of Differential Overlap) usullari yaratilgan. INDO va MINDO usullarida
kulon integrallari bilan birgalikda bir markzli almashinuv integrallari ham inobatga
olingan.

Almashinuv (rezonans) integrali (K). A va B yadrolar o’rtasidagi elektronlar
almashinuvini ifodalaydi. Bir lahzada A atomga tegishli u electron ikkinchi lahzada B
atomga tegishlidir. Bir lahzada B atomga tegishli v electron ikkinchi lahzada A
atomga tegishlidir.

CNDO usulida (uulvv) kulon integrallari ¢, va ¢y orbitallar (s, px) py yoki p,)
tabiatiga bog’liq bo’lmasdan faqat ular lokallashgan A va B atomlar tabiatiga
(SaSA|sBSB=PAPA|SBSB=PAPA|PBPB) bog’liq deb garalgan bo’lsa INDO usulida
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orbitallar tabiati inobatga olingan. Bir markazli ikki elektronli (Kulon) integrallarga
S-S, S-p, P-p, P-P' (P=Ppx) p'=py YOKIi p;) va sp-sp ta’sirlashuvlar uchun eksperimental
parametrlar (G, L) kiritilgan:

(ss|s5) = Gy

(ss|pp) = G,

(pplpp) =G,y
(pp|p'P!) = G oy

(splsp) = Ly

Shuni ta’kidlab o’tish lozimki, CNDO va INDO usullarining elektron
(UB/ko’rinuvch) spektrlarni tavsiflash uchun yaratilgan variantlari, mos ravishda
CNDO/S va INDO/S -lar hozirgacha 0’z ahamiyatini yo’qotmagan.

MINDO/3 usulida ushbu o’zgarishlarga qo’shimcha sifatida yadrolar va
elektronlar orasidagi ta’sirlashuvlarni to’ligroq inobatga oluvchi parametrlar
Kiritilgan.

Keyinchalik, NDDO (Neglect of Diatomic Differential Overlap) yaginlashuviga
asoslangan yugori darajada parametrlangan - MNDO, AMI va PM3 kabi usullar
yaratildi va yagin-yagingacha keng miqyosda foydalanilib kelindi. Bu usullar organik
birikmalarning xosil bo’lish 1ssiqligi gqiymatini va geometrik ko’rsatkichlarini
baholash uchun parametrlangan.

NDDO variantidagi usullarda A va B atomlar dagi orbitallar uchun INDO
usulidagi 5 xil ta’sirlashuv 22-ta xilga oshirilgan va parametrlangan:

Yarim empirik usullar manbalarda keltirilishi.

900

=+ CNDO/2
8001 —* MINDO/3

=+ MNDO

AM1
AM1

700 + o INDO/S }(/‘R

- PM3
600 / =

500 f /\

400 =
MNDO /"]vy s

300 / / *\ PM3—

200

100 AN TNy g 808, -

oL

1960 1965 1970 1975 1980 1985 1990 1995 2000 2005
Yillar
Ko’pgina izlanishlar natijasida MNDO, AMI1 (Austin Model 1) va PM3
(Parametric Model 3) usullarining kamchiliklari aniglandi. Masalan, nitro- va
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aminoguruhlarining atom zaryadlarini hisoblashda AM1 va PM3 usullari
kamchiliklarga ega ekanligi, yana shuningdek metal komplekslarini muqobillash
jarayonida RTT usuli natijalaridan ancha farq qiladigan ma’lumotlar olingan.

-Jadval. Yarim empirik usullarni yaratish jarayonida parametrlashda
foydalanilgan birikmalar soni

Yi Usu Parametrlashda gatnashgan birikmalar soni

19 MN 39 Eksperimental kattaliklari

19 AM 200 Eksperimental kattaliklari

19 PM 500 Eksperimental kattaliklari

20 PM >9000 Eksperimental kattaliklari & ab
20 PM >9000 Eksperimental kattaliklari & ab

*Ekasperimental natijalar bilan birgalikda ab initio usulidan foydalanilgan. -
Jadval. Ayrim yarim empirik usullarining hosil bo’lish issiqligini hisoblashdagi

xatoliklar*
Usul AUE RMSE Katta
PM7 4.01 5.89 -44.4
PM6 4.42 6.16 -42.2
PM3 6.23 9.44 -135.6
AMI 10.00 14.65 200.4

*xatoliklar turi “ma’lumotlarni qayta ishlash” bo’limida tahlil gilingan.
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Hosil bo’lish issigligini (a) va ionlanish potensialini (b) hisoblashdagi o’rtacha
xatoliklar.

Keltirilgan kamchiliklar keyinchalik yaratilgan RM1 (Recife Model 1), PM6 va
PM7 hisoblash usullarida bir muncha kamaytirilgan. RM1 usuli AMI usulining gayta
parametrlangan usuli hisoblanadi. Uni parametrlashda quyidagi parametrlar
ishlatilgan: Us-s AO uchun bir elektronli bir markazli integralni ifodalovchi kattalik;
Upo-p AO uchun bir elektronli bir markazli integralni ifodalovchi kattalik; ps - s AO
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uchun bir elektronli ikki markazli rezonans integralini ifodalovchi kattalik; p, - p AO
uchun bir elektronli ikki markazli rezonans integralini ifodalovchi Kkattalik; aa -A
atomning yadro-yadro itarishishini ifodalovchi kattalik; Gss - s-s AO-larning bir-
biridan itarishishini ifodalovchi bir markazli ikki elektronli integral; Gsp - s-p AO-
larning bir-biridan itarishishini ifodalovchi bir markazli ikki elektronli integral; Gpp -
p-p AO-larning bir-biridan itarishishini ifodalovchi bir markazli ikki elektronli
integral; G2p - p-p' AO-larning bir-biridan itarishishini ifodalovchi bir markazli ikki
elektronli integral; Hsp- AO-larning almashinuvini ifodalovchi bir markazli ikki
elektronli integral; oi , b, a -ko’paytiriluvchi koeffisiendar (/=1-4); C -s tipdagi STO
uchun eksponenta va ™ -p tipdagi STO uchun eksponenta.

-Jadval.
RM1 usulida H, C, N va O atomlari uchun ishlatilgan parametrlar

Parametr H C N O
Uss (V) -11.96067697 |-51.72556032 |-70.85123715 |[-96.94948069
Uep (eV) - -39.40728943 |-57.97730920 |-77.89092978
3s (eV) -5.76544469 -15.45932428 [-20.87124548 |-29.85101212
3pr (eV) - -8.23608638  |-16.67171853 |-29.15101314
aa (A-1) 3.06835947 2.79282078 2.96422542 417196717
Gss (eV) 13.98321296  |13.05312440 |13.08736234 |14.00242788
Gsp (eV) - 11.33479389 |13.21226834 |14.95625043
Gpp (eV) - 10.95113739  |13.69924324  |14.14515138
Gp2 (eV) - 9.72395099 11.94103953 |12.70325497
Hsp (eV) - 1.55215133 5.00000846 3.93217161

C(atom birlik) [{1.08267366 1.85018803 2.37447159 3.17936914
~p (atom birlik) |- 1.76830093 1.97812569 2.55361907

PM7 usuli davriy sistemadagi 70 ta element uchun parametrlangan yagona

yarim empirik hisoblash usuli sanaladi. Parametrik modellar (PM) avtori Jeyms
Styuart (J. Stewart) tomonidan yaratilgan PM5 usuli ayrim kattaliklarni hisoblashda
katta xatoliklarga olib kelishi aniglandi. Shundan keyin u Mopac 2012
programmasiga Kiritilmadi.

Foydalanilgan adabiyotlar:

1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.

2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev,
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
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3. Knapk T. KoM rorepnas xumusi, M., Mup, 1990.

6 -MA’RUZA
Yarim empirik usullarning kimyoviy muammolar yechimida qo’llanilishi
Reja:
1.Kvant kimyosi- molekulyar sistemalar qarashlarida asosiy postulat va
prinsiplar.

2.Molekulyar orbitallarning sifatiy nazariyasi.

3.Kvant kimyosi uslublari bilan molekulyar strukturalarni ko’rsatish.

Ab initio usullari bir gancha ijobiy tomonlarga ega bo'lishi bilan birga ish uchun
juda katta vaqt talab etadi. Amaliyotda fagat juda ahamiyatli masalalarni echish
uchun ishlatiladi. Ularga alternativ yondashish sifatida yarimempirik yoki parametrik
usullar (sinonimlar) rivojlantirilgan. YArimempirik usullarni ishlab chigishda juda
ahamiyatli bo lishini hisoblash operatsiyalarini gisgartish asosiy magsad hisoblanadi.
V.16. turidagi million millon integrallar orasida deyarli barchasi nol bo’ladi. SHuning
uchun u yoki bu integrallar tuplamini hisobga olmaslik taklif gilinadi. Bu CNDO —
differentsial qoplashdan to’liq chetlashish, INDO — differentsial qoplashdan gisman
chetlashish, MINDO -INDO modifikatsiyasi, NDDO metodlari — ikkiatomli
differentsial goplashdan chetlashish va h.g.

Juda kichik ma'nolarga ega usullar bo’lgan ko p sondagi integrallarni hisoblash
jarayonidan chetlanadi. Navbatdagi bosgich bu bir turdagi integratsiya jarayoni
holatlarida tayyor javobni tegishli jadvallardan tanlash — parametrlashdir.
“Parametrlar” jadvali shunday tuziladiki, energetik yoki spektral ma'lumotlarning
hisoblash natijalari tajribada olingan bilan to'g’ri keladi. Bu esa usulning
yarimempirik yoki parametrlangan deb nomlashga sabab bo’ldi. Bu empirik MM va
ab initio usullari orasidagi kelishuvli yondashish ab initio elektron tizimlaridagi
axborotni saglagan holda ayrim holatlarda hisoblash vaqgtini bir necha marta
gisqartishga imkon berdi. Hozirgi vagtda yarimempirik hisoblashlar uchun eng tanigli
va ma'lum dastur bu “MOPAC” dasturlar paketi hisoblanadi. Bu dasturlar paketi
tarkibiga hozirgi paytda eng taniqgli 4ta yarimempirik hisoblash usullari kiradi:
MINDO/3, MNDO, AM1 va PM3. MOPAC mustagil dastur sifatida va boshqga
kuchli integratsiyalangan paketga (ChemCad, ChemOffice va h.g.) go shimcha
dastur sifatida ishlatilishi mumkin. Ko pchilik integratsiyalangan paketlar, masalan
HyperChem  yuqorida  keltirilgan ~ kvant-kimyoviy  dasturlarning  ancha
modifikatsiyalangan turini o'z ichiga oladi va MORAS funktsiyalarining barchasini
mustaqil ravishda o°zi bajaradi. Molekulyar hisoblashlar uchun zamonaviy
integratsiyalangan paketlar topshiriq tuzish va unga tegishli ko'p sondagi
charchatadigan harakatlarni bajarishdan operatorni ozod giladi. Odatda tadgigochidan

grafik redaktor yordamida o rganilayotgan molekulani tuzishni (interaktiv displeyda),
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masalani echish uchun usulni tanlashni va dastur bilan mulohotda matematik
hisoblashning eng zarur parametrlarni aniglashni talab qilinadi. Zaruriy
parametrlarning asosiy qismi dastur tomonidan go'yilgan boladi, lekin topshirigni
“qo’ldan” yozish uchun ham juda muhim sabablar bor.

Hulosa qilib shuni aytish mumkin:

Umuman zamonaviy molekulyar modellash bo’yicha integratsiyalangan paketlar
yordamida molekula tuzilishini hisoblash usullarini kompyuterlarda o'rganish, hatto
maxsus tayyorgarliksiz qiyinchilik tug’dirmaydi, ammo bunda hisoblovchiga nima va
nima uchun hisoblash jarayonida sodir bo lishi noma’lum bo'lib goladi. YUqorida
keltirilgan axborot jarayonni echilayotgan masala talabida tushinish, nazorat va
modifikatsiya gilish uchun zaruriy hisoblanadi, teskari holatda kutilmagan natijalar
olinishi mumkin,

Yugorida keltirilgan malumotlarning foydaliliga boshga dalilni bilgan holda
aniglikga va konkret masala uchun qo shimcha shartlar talab giladigan usul tanlash
zaruriyatining mavjudligidir. Bu shartlarning noto’g’r1 tanlanishida tadqiqotchi ancha
vaqtni bekor ketkazishi mumkin,.xamda juda kerak bo’Imagan natijalar (yoki hatto
noto g’r1) olinishi mumkin.

Uchinchidan masalalarni echishda barcha hisoblash usullarini va ularning
chegaraviy imkoniyatlarini bilish zarur, ya'ni kompyuterda masalani echish oddiy
ko rinishiga qaramasdan operator, tanlagan usulning g’oyasini bilishi zarur. Masalan,
tanlangan usul ab initio yoki yarimempirik usul bo’lsa, bu holatda Rutaan tenglamasi,
Xartri-Fok usuli, Born-Oppengeymer yaginlashishi va boshgalarni bilish kerak.

Molekula parametrlarini yugorida keltirilgan usullar yordamida hisoblash
aniqligini solishtirish uchun quyidagi jadvalni V.6. keltirish mumkin.

Xar hil usullarda hisoblashning nisbiy anigligi.

Usullar
parametr empirik yarimempirik ab initio
(MM2) (PM3) (DZ)
r (A) 0.005 0.036 0.02
Qval® 1.0 3.9 5.0
Odvugr® 5.0 14.9
HF (kkal.mol) 0.7 7.8 12.6
Dmom 0.38 0.37

Xar hil usullarda hisoblash uchun talab gilinadigan nisbiy vaqgtni quyidagi
proportsiya bo'yicha solishtirish mumkin (propan molekulasini,xisobi T.Klark,
Kompyuternaya ximiya, M., Mir, 1990.)
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MM?2 0.83 sek

MNDO 10.32
HF/3-21G 550
HF/6-31G(d) 4703

MM empirik usullari yordamida molekulalarning stereokimyosi va energetik
xarakteristikalari to'g’risidagi masalalarni echish mumkin, ammo, empirik usullar
ichki, molekulaning konkret geometriyasining yoki uning xossalarining shakllanish
sabablari to'g’risida hech ganaqa axborot bermaydi. Bu savollarga faqat nazariy
asosda, kvant kimyosi vositalari yordamida javob topish mumkin.

Molekula — moddaga xarakterli unikal xususiyatlarini namoyon giluvchi, fazoda
aniq berilgan xolatga ega, atomlarning minimal birlashmasi.

Atomlarni bir birining yonida berilgan yo'nalishda ushlab turuvchi va
molekulaning xususiyatlarini aniglovchi gonunlar ganaga degan savol kelib
chiqyapti?

Tabiiyki bu birinchi navbatda atom yadrolari va elektronlar tuplamidan tashkil
topgan molekulyar tizimining umumiy energiyasi minimumining talabi. Bu
energiyaga asosan Kulon elektrostatik ta'sirlashuvi va yadro va elektronlarning
harakatlanishining kinetik energiyasi hissalarini qo shadi.

Bu ta'sirlashuvlarning natijasi fazoviy bargaror strukturaning, molekulaning
shakllanishiga olib keladi. Kimyoviy dasturlar uchun molekulaning elektron
tuzilishining  shakllanish  gonuniyatlari, aynigsa molekulyar orbitallarning
shakllanishi alohida ahamiyatga ega.

Molekulalarning kimyoviy xossalari birinchi navbatda chegara molekulyar
orbitallari deb nomlanuvchi: yuqori band molekulyar orbitali (YUBMO) va pastki
vakant molekulyar orbitali (PVMO) bilan aniglanadi. Bunga o hshash masalalarni
fagat kvant kimyo vositalari yordamida korib chigish mumekin.

(=) + CF )

Vs —
Vi, —

Vo — ~mq|

Ecuner BIICKTPOH MOJIEKYJIA ——— MOJICKYJISAP
xXapakKaTH GHEPFI/IHCI/I OpGHTaHH’Ip

Maﬁy;f:goy‘;;ﬁ'::z'.:?g‘a@ Q’yma”e;:g:,:;a““a@

Kvant kimyo masalalarini echish uchun birinchi navbatda manbaga

xususiyatlarini ta'riflovchi y funktsiyasini, va energiya operatori — Gamiltonian ni
tuzish kerak. SHunday qilib olingan operator tenglamasini echishdan so'ng
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H*WY(x)=E*¥(X) V.1.

ko rilayotgan sistemaning energetik gavatlari (Gamiltoniana Ei ning xususiy

ma’nolari) va xususiy funktsiyalar uchun matematik ifodalar aniglanadi
\Vi(X) = ZCik* (pk(X) V.2.

Ya'ni yi uchun analitik ifoda ganagadir qatordagi [cij] son koeffitsientlari
yig’masi bilan almashtiriladi. Bu gator ma'lum bo'lgan to'liq jj funktsiyalarining
tuplami asosida tuziladi. Zamonaviy dasturlarda bu jarayon avtomatlashtirilgan turda
Ritts variatsion printsipiga muvofiq turda (asr yoki sekulyar) tenglamaning echilishi)
bajariladi

| Hjk - Ei*Sjk | =0 V.3.
gde: Hjk =] ¢"j H ok dx
Sjk =] ¢"jpk dx

Ei xususiy ma'nolarini olgandan so'ng V.3. dan ularga tegishli koeffitsientlar
V.2. yoyish uchun aniglanadi.

ZCik*(ij — Ei*Sjk) =0 V.4

[sik] koeffitsientlarini, anig’irog’i jk, xususiy funktsiyasining ichi to'plamini
aniglagandan so'ng molekulaning yoki uning gismlarining (masalan molekulyar
orbitallarining) xususiyatlari V.2. dagi yi bilan tasvirlanadi.

Masalan:

Hy, =E *y; V.5.

yi*yi — i elektronning tagsimlanish geometriyasini aniglaydi (ya'ni i-chi
molekulyar orbital), Ei bo lsa uning energiyasini, ya ni ichi orbitaldagi elektronning
ionizatsiya potentsialini aniglaydi. Molekulaning boshga xarakteristikalari boshqga
tegishli operatorlar yordamida aniglanadi.

Foydalanilgan adabiyotlar:

1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.

2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.

3. Kiapk T. KoM rorepnast xumust, M., Mup, 1990.

7- MA’RUZA
Noempirik usullar
Reja:
1. Hisoblashning noempirik usullari

2. Xartri-Fok-Rutan (XFR) tenglamasi.
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3. Ab initio usuli

Hisoblashning noempirik usullari

Hisoblashlarning noempirik usullari Xartri-Fok-Rutan (XFR) tenglamalarini
qat’ity tartibda yechishga asoslaniladi. Bunda hisoblash davomida molekula
tarkibidagi barcha elektronlar va shuningdek, elektronlararo o’zaro ta’sirlashishlarda
barcha integrallar hisobga olinadi. Ab initio usulida hisoblashning muhim jihatlaridan
biri — bu MO tarkibiga kiruvchi AO (basis funksiya) turini tanlashdan iborat. Ab
initio usulining kamchiligi—katta molekulalar uchun hisoblashda mashina vaqtining
sezilarli darajada ko’p sarflanishi bilan bog’liqdir. Masalan, benzolni (CORE 15, 2.60
GHz kompyuterda) AM1 usulida hisoblash uchun 0.1 sekund vagt ketsa noempirik
usulning STO-3G basis to’plamida 45 marta ko’p, yani 4.5 sekund vaqt sarflanadi (-
jadval).

-Jadval.
Turli xil bazis to’plamlarida benzol molekulasi hisobi
Bazis to’plam Bazis Energiya (a.b.) Noldan fargli Vaqt
(Basis Set) funksiya ikki elektronli | (sekund)
integrallar soni
STO-3G 36 -227.8913603543 124718 4.5
RHF/3-21G 66 -229.4194454700 1154023 7.4
RHF/6-31G 66 -230.6244748887 1271540 16.0
RHF/6-31G* 102 -230.7031370011 6469284 104.2
RHF/6-31G** 120 -230.7138600101 10039857 141.6
RHF/6-311G 96 -230.6630352856 4812232 334
RHF/6-311G* 132 -230.7440657275 16866492 202.6
RHF/6-311G** 150 -230.7543737320 24841342 277.2
RHF/6-311+G* 156 -230.7466296194 34940398 192.7
RHF/6-311++G** (180 -230.7567679465 58146865 293.6

AO-lar sonini N bilan belgilab olsak, uning soni ortishi bilan ikki elektronli
integrallar uchun sarflanadigan vagt N*.

Ab initio usuli o’zining hisoblashlarida yetarlicha darajada ko’p sondagi
hisoblash resurslarini talab giladi. Ab initio atamasi Shredinger tenglamasini
yechishda molekulyar tizimning noempirik holatda garab chigilishini nazarda tutadi
va uning asosida olingan Rutan tenglamasini yechishni amalga oshiradi. Lekin, ab
initio usullarida ayrim xolatlarda ko‘p elektronli tenglamalarni echishni
osonlashtirish maqgsadida bir qator cheklovlarga yo‘l qo‘yiladi. Noempirik
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hisoblashlar maqgbul bo‘lgan holatdagi yechimga nisbatan to‘liq va ravshan erishish
imkonini beradi, biroq amaliyotda ulardan foydalanish cheklangan bo‘lib, bu holat
EHM mashina vaqti resurslari cheklanganligi bilan bog‘liqdir, bu esa fagat uncha
katta o‘lchamga ega bo‘lmagan molekulalar uchungina hisoblashlarni amalga
oshirish imkonini beradi. Bunday holatlarda katta bazis to‘plami yoki elektron
korrelyasiyalardan voz kechiladi va albatta hisoblash anigligi ancha pasayadi.

Barcha mavjud bo‘lgan, noempirik usullar birinchi bosqichda MMU rejimida
MO AOChK usuli bo‘yicha bir elektronli (Sleyter determinantlari) hisoblashlarini
amalga oshiradi. Hisoblashning noempirik usullarida, yarim empirik hisoblash
usullari kabi Born — Oppengeymer yaginlashuvidan foydalaniladi, bu yaginlashuvga
muvofiq, atom yadrosi vaqt davomida harakatsiz holatda qoladi (muzlatilgan
hisoblanadi) va elektron zichlikning gayta tagsimlanishi yadroning har bir gayd
gilingan holati uchun bir zumda amalga oshadi. Bu holatda elektronlarning to‘lqin
funksiyasi yadro harakatiga bog‘ligmas deb nazarda tutadi hamda hisoblash
aniqligiga sezilarli ta’sir qilmaydi.

Ko‘pincha, noempirik hisoblash usullarining aniqligi qanday bazis to‘plami
(hisoblash usuli) tanlanishiga bog‘liq. Barcha mavjud bo‘lgan, zamonaviy noempirik
dasturlaridagi hisoblashlarda Gauss tipidagi atom orbitallaridan foydalaniladi. Har bir
ekvivalent sleyter tipidagi AO elektron zichlikning tagsimlanishi bo‘yicha bir nechta
Gauss funksiyalari bilan ifodalanib, bu holat bir va ikki markazli integrallarni
hisoblashda mashina vaqtini tejash imkonini beradi.

Noempirik hisoblashlarda keng tarqalgan bazis to‘plamlari sifatida STO-3G, 3-
21G, 6-31G va boshgalarni keltirish mumkin.

Nisbatan oddiy tipdagi bazis majmuasi — bu STO-nG (Gauss tipidagi n funksiya
orgali approksimatsiyalanuvchi slayter tipidagi atom orbitali) hisoblanadi. Bu holat
har bir atom orbitali Gauss tipidagi n funksiya yig‘indisidan tashkil topganligini
ifodalaydi, bunda Gauss funksiyalari koeffitsientlari shunday holatda tanlanadiki,
ya’ni ularning chizigli kombinatsiyasi sleyter tipidagi orbitallar tavsiflariga
yaqginlashtiriladi. Garchi, dastlab STO-2G va STO-6G sinovlardan o‘tkazilgan
bo‘lsada, bu ko‘rinishdagi bazis yig‘indilardan nisbatan ma’lum bo‘lgani — STO3G
hisoblanadi. Test sifatidagi hisoblashlarni amalga oshirishda STO-nG bazis
yig‘indisidan foydalanish natijalari ko‘rsatishicha, n > 3 holatda hisoblash natijalari
juda o‘xshash hisoblanadi. Minimal qiymatdagi bazis yig‘indilar o‘z tarkibiga faqat
atom orbitallarini gamrab oladi.

Atomlarning sferik simmetriyasi va molekulalarning makon bo‘ylab joylashish
invariantlik tavsiflari barcha uchta p — orbitallarni kamida bitta p — elektron vujudga
kelishida xam tarkibga Kiritishni talab giladi. Bordan neongacha ikkinchi davr
tarkibidagi elementlarning minimal qiymatdagi bazisi quyidagi ko‘rinishdagi beshta
orbitallarni o‘z ichiga oladi: 18, 2s, 2py , 2py va 2p, .(-jadval).
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Davriy sistema tarkibida barcha elementlarning muvofiglikda tavsiflanishi
uchun litiy va berilliy uchun garchi, litiy va berilliyning atom elektronlari 1s va 2s
orbitallarda joylashgan bo‘lsada, shartli ravishda STO-nG bazis tarkibga 2p —

orbittalarni kiritish talab gilinadi.

Jadval.

Hisoblash usullarida xar bitta atomga mos keladiganbazis funksiyalar soni

Atom | STO-3G | 3-21G | 3-21G* | 3-21+G | 6-31G* | 6-31G** | 6-311G*
H 1 2 2 2 2 S 3

Li-Ne S 9 9 13 15 15 18

Na-Ar 9 13 18 17 19 19 22

Bitta tipdagi (1s, 2s va hakozo) Sleyter orbitallari uchun davriy tizimda
hoxlagan gatorlar uchun approksiyalanuvchi Gauss tipidagi funksiyalar n chizigli
kombinatsiyasi fagatgina sleyter eksponenta giymati bo‘yicha aniglanadi, bu giymat
masshtabni  kengaytiruvchi ko‘paytma rolini bajaradi. Gauss funksiyalari n
boshlang‘ich kombinatsiyalari eksponensial ko‘paytmaga ega bo‘lgan slayter AO
ko‘rinishga ega hisoblanadi (Sleyter eksponentasi deb nomlanib, ¢ bilan belgilanadi)
va birga teng hisoblanadi. { giymatning 1 dan fargli bo‘lishida, £ gqiymat uchun STO-
nG vyigindisini xosil qilishda boshlang‘ich kombinatsiyalar tarkibida Gauss
funksiyalari eksponentalarini ko*paytirish talab gilinadi.

Odatda, har bir element uchun optimal holatdagi { giymati — ya’ni, sleyter
eksponenta giymati asosiy holatda atom energiyasini to‘lig minimallashtirish yo‘li
bilan topiladi, bunda navbatdagi bosgichda kichik o‘lchamdagi molekulalar uchun
hisoblash natijalari bo‘yicha tuzatishlar kiritiladi. Sleyter eksponentalar son giymati
orbital o‘lchamlarini aniglab beradi. Ushbu holat bilan masshtablarni kengaytirish
ko‘paytmasi izohlanadi. { giymati kamayishi bilan orbitallarning diffuz tavsiflari va
energiyasi giymati ortadi. Eksponentaning yugori giymatga ega bo‘lishi
orbitallarning yig‘indi ko‘rinishga egaligi va ularning yadroga yaqin joylashganligini
ko‘rsatib beradi. Har ganday minimal bazisning kamchiligi — molekulaning tuzilishga
bog‘lig holatda orbitallarning o‘lchamlari o‘zgarishlarini aniglash imkoni mavjud
emasligi bilan belgilanadi. Hisoblashlarda orbitalning minimal bazisi kengaytirilishi
yoki sigilishi mumkin emas, bunda orbital eksponenta giymati gat’iy belgilangan
holatda kuzatiladi. Bu holatdagi minimal bazisda kuzatiluvchi kamchilik odatda,
neytral molekulalar va ionlar bo‘yicha solishtirma hisoblashlarni amalga oshirish
natijalari yomonlashishiga olib keladi. Ushbu ko‘rinishdagi manzara kuchli darajada
anizotrop xususiyatga ega bo‘lgan molekulalarda gayd qilinadi. Masalan, suv

molekulasida bog‘lanmagan elektron juft orbitali OH bog* orbitallariga nisbatan
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ko‘prog darajada diffuz xususiyatga ega bo‘lishi kerak. Barcha tipdagi MO uchun
minimal bazisda bir xil AO to‘plami qo‘llaniladi.

Minimal STO-3G bazis to‘plami vodorod atomida (1s) bitta bazis funksiyani
(atom orbitali), ikkinchi davrga kiruvchi — Li dan Ne gacha (1s, 2s, 2py, 2py va 2p;)
atomlarda beshta funksiyani va uchinchi davrdagi Na dan Ar gacha (1s, 2s, 2px, 2py,
2pz, 3s, 3px,3py Va 3p;) atomlarda to‘qqizta funksiyani oz ichiga oladi. U 1970 —
yillarda zamonaviy tezkorlikdagi, xotira hajmi katta bo‘lgan EHM lar paydo
bo‘lgunga qadar keng tarqalgan. STO-3G bazisi ma’lum bir yillar davomida
noempirik optimallashtirishda standart sifatida gayd gilingan, birog unda bir gator
kamchiliklar mavjud. STO-3G bazisining ko‘p sondagi kamchiliklari uning kichik
o‘lchamga egaligi va oddiyligi bilan belgilanadi, bu ko‘rinishdagi kamchiliklar
nisbatan keng ko‘lamdagi valent elektronlari ajratilgan (split-valence) bazislardan
foydalanishda bartaraf qilinadi, hozirgi vaqtda STO-3G bazisi amaliyotda
foydalanishdan deyarli chigarib tashlangan.

Valent elektronlari ajratilgan (bo‘lingan) va bieksponensial bazis to‘plamlari: 3-
21G bazisi va 6-31G bazislari.

Foydalanilgan adabiyotlar:

1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.

2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.

3. Kiapk T. KoM rorepnast xumus, M., Mup, 1990.

8- MA’RUZA
Minimal, Kichik, o’rta va katta basis to’plamlar
Reja:
1. Bazis to’plamlarining MO-lar qurilishiga ta’siri
2. Noempirik hisoblash usullari

Nisbatan tezkor kompyuterlarning yaratilishi STO-3G usulining 3-21G bazis
to‘plami tomonidan siqib chiqarilishiga sabab bo‘ldi va ancha yillar birikmalarning
geometriyalarni muqobillashda keng qo‘llanildi. 3-21G bazis to‘plamida ichki qavat
orbitallarni tavsiflashda uchta, valent orbitallarni tavsiflash uchun — ikkita va bitta
Gauss funksiyalaridan foydalaniladi. Zamonaviy, noempirik dasturlarda 3-21G bazis
to‘plami vodoroddan xlorgacha bo‘lgan elementlar uchun mavjud bo‘lib, bunda
nisbatan katta xajmdagi bazis yig‘indilari turli xil dasturlar asosida Mendeleev davriy
jadvali tarkibidagi barcha elementlar uchun optimallashtirilmagan. Litiy va berilliy
uchun bazis yig‘indilarini optimallashtirishda valent orbitallarning siqilishi bilan
bog‘liqg muammo yuzaga keladi. Valent orbitallarning siqilishi ichki elektronlarning

tavsiflanishini yaxshilaydi, biroq bu holat valent orbitallarning sifati pasayishi
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hisobiga amalga oshiriladi. Bu holatda valent orbitallar sigilishi bazis orbitallarni
tavsiflashda primitiv Gauss funksiyalar soni beshga teng yoki undan kam bo‘lgan
vaziyatlarda sezilarli holatda gayd gilinadi.

Bu kamchiliklar 6-31G bazis to‘plamida tuzatilgan. AO egiluvchanligini
oshirishga valent elektronlari ajratilgan va bieksponensial (double zeta) bazis
yig‘indilaridan foydalanish orqali erishiladi. Ushbu bazis to‘plamlarida AO ikkita
gismdan—nisbatan yig‘ilgan (kompakt) ko‘rinishdagi, ichki va diffuzion tavsifga ega
bo‘lgan — tashqi gqismlardan tashkil topadi

/ N
/ }\

Inner Outer

/ ks
Inner Outer

s va p-elektronlarning ichki (inner)va tashqi (outer) qismlarga bo’linishi.

MMU rejimida MO tuzib chiqilishida ushbu har ikkala tip orbitallar o‘zaro bir —
biriga bog‘liq bo‘lmagan holatda turli xilda variatsiyalanadi. Ushbu ko‘rinishda,
molekulyar orbita tuzilishga o‘z hissasini qo‘shuvchi AO oflchami yig‘ilgan
ko‘rinishdagi va diffuzion tavsiflarga ega bo‘lgan tashkil qiluvchilar bo‘yicha
berilgan qiymatlar doirasida o‘zgarishi mumkin. Valent elektronlari ajralgan va
bieksponensial bazis yig‘indisida nomidan ko‘rinib turganidek, yig‘ilgan
ko‘rinishdagi va diffuz holatdagi tarkibiy tashkillovchilardan fagat valent orbitallar
bo‘linishi amalga oshadi. Bieksponensial bazisda valent va shuningdek, ichki qavat
orbitallar ham qismlarga ajratiladi, ya’ni ikkita turli xillikdagi eksponentalarga ega
hisoblanadi. Valent elektronlari ajratilgan bazis yig‘indilari orasida 6-31G bazisi
nisbatan keng targalgan. Bunda 6-31G ko‘rinishdagi qisqartma ichki qavat
orbitalining oltita Gauss funksiyalaridan tashkil topganligi va valent orbitallar ikkita
tarkibiy tashkilovchilarga — ya’ni, uchta Gauss funksiyalardan iborat bo‘lgan
yig‘ilgan ko‘rinishdagi va bitta Gauss funksiyadan iborat bo‘lgan — diffuz holatdagi
funsiyalardan tashkil topganligini ifodalayli.

Qutblanuvchi (Polyarizatsion) funksiyalar. Barcha og‘ir metallar atomlari uchun
6-31G bazisda d — orbitallar qo‘shilishi qarab chigilgan. Organik molekulalar
tarkibida d — orbitallar polyarizatsiyalar funksiyasini bajaradi. s — va p —
orbitallarning siljishida r — orbital atom yadrosi markazidan siljishi gayd gilinadi.
Nisbatan past giymatdagi simmetriyaga ega bo‘lgan d — orbitallar siljishida, p —
orbitallar bilan birgalikda atomdan bitta tomonga yo‘nalishda orbitallarda
deformatsiya yuzaga kelishiga olib keladi. Bu ko‘rinishdagi korreksiya kichik
sikllarda va uchinchi davr tarkibidagi elementlar birikmalari bo‘yicha hisoblashlarni
amalga oshirishda muhim rol o‘ynaydi.

Tarkibida polyarizatsion funksiyaga ega bo‘lgan standart holatdagi bazis
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yig‘indilar orasida 6-31G* polyarizatsion bazis yig‘indisi keng targalgan. Uning
tarkibida sinch holatidagi orbitallarni tavsiflash uchun oltida primitiv Gauss
funksiyalaridan foydalanilib, bunda valent holatdagi s — va p — orbitallar uchun uchta
va bitta funksiya, shuningdek oltita d — funksiyalar yig‘indisi mavjud hisoblanadi
(yulduzcha bilan ko‘rsatilgan). Oltita d — funksiyalar beshta d — va bitta s —
orbitallarga ekvivalent holatlar va integrallarni hisoblash uchun nisbatan qulay
hisoblanadi.

Odatda, bazis yig‘indisini yaxshilashda navbatdagi qadam tarkibga barcha og‘ir
atomlar uchun d — orbitallarni kiritishdan tashkil topadi. O‘zgaruvchan valentlikka
ega bo‘lgan elementlar birikmalarida odatdagi organik molekulalar tarkibida mavjud
bo‘lgan valent d — orbitallarga nisbatan boshgacha giymat kuzatiladi. SHuningdek,
noempirik dasturlar tarkibida odatdagi beshta d — orbitallar qo‘llanilishi imkoniyati
garab chigiladi.

6-31G** bazisda barcha vodorod atomlarida p — funksiyalarning qo‘shilishi.
Bazis to‘plamning egiluvchanlik xususiyatini oshirishda navbatdagi gadam — vodorod
atomlari uchun p — funksiyani Kkiritishdan tashkil topadi, bu yulduzcha bilan
belgilanadi, masalan — 6-31G** ko‘rinishida belgilanadi, p — orbitallar vodorod
tarkibida valent holatdagi s — orbitallar kabi funksiya bajaradi, va valent holatdagi p —
orbitallar uchun d — orbitallar singari funksiyaga ega hisoblanadi. Valent
orbitallarning uch marotabalik parchalinishiga ega bo‘lgan, nisbatan yanada
egiluvchanlikka ega bo‘lgan holat — 6-311G* va o‘z tarkibida bieksponensial
funksiyaga ega bo‘lgan d — funksiyadan tashkil topadi.

Anionlar yoki bog‘lanmagan elektron juftliklarini nisbatan anigroq holatda
tavsiflashni talab qiluvchi, molekulalarda hisoblashlarni amalga oshirish uchun
noempirik dasturlar tarkibida maxsus diffuzion s — va p — orbitallar to‘plamiga ega
bazis yig‘indilarini tarkibga kiritish imkoniyati qarab chiqiladi, bunda ularning
eksponenta qiymatlari 0,1 dan 0,01 gachani tashkil giladi. Bu ko‘rinishdagi bazislar
qo‘shimcha diffuzion funksiyalarga ega bazislar deb nomlanadi. Bazisga qo‘shimcha
funksiyalarning Kkiritilishi «+» simvol bilan ifodalanadi, masalan — 6-31+G*. 6-
31+G* qisqartmasi shuni anglatadiki, ya’ni diffuzion tavsifga ega bo‘lgan s —va p —
funksiyalardan tashqari, og‘ir atomlarda bazis tarkibga vodorod atomi bo‘yicha s —
diffuzion funksiyasi xam Kkiritiladi. Diffuz funksiyalar yadrodan Kkatta uzoqlik
masofasida joylashgan elektronlarni nisbatan yaxshiroq tavsiflash imkoninii beradi,
bu esa ularning anionlar bo‘yicha hisoblashlari davomida talab gilinadi. 3-21+G bazis
anionlarni hisoblash uchun standart holat hisoblanadi, 3-21 bazis esa neytral
molekulalar va kationlarni hisoblashda qulay hisoblanadi.

Cheklanmagan (UHF) va cheklangan (RHF) Xartri-Fok.

Spin bo’yicha cheklanmagan XF (UHF) usulida MO-lar o va  spin MO-larga

ajratiladi. Spin bo’yicha cheklangan XF (RHF) usulida esa har bitta MO-da
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antiparallel spinli 2-ta electron bor deb garaladi:

OBMO — — —— OBMO

YuBMO + + —+ YuBMO
2-chi BMO — 2-chi BMO
+
a B
UHF RHF

UHF usulida hisoblashlarda bitta geometrik konfiguratsiya uchun geometrik
tavsiflardan foydalanish bilan birgalikda 3-21G bazisida optimallashtirish orgali 6-
31G bilan ishlash UHF/6-31G*//3-21G ko‘rinishida ifodalanadi. Agar, geometriya
to‘liq holatda 6-31G* bazisda optimalashtirilgan bo‘lsa, u holda hisoblashlar UHF/6-
31G*//6-31G* ko‘rinishida ifodalanadi.

Elektron korrelyasiyalar. Molekulalarning XFR usulida hisoblangan energiyasi
xamisha tajribada aniglanganidan kichik bo’ladi. Bunga ayrim ikki atomli
birikmalarning dissotsialanish energiyasini misol gilishimiz mumkin.

jadval.
Ayrim ikki atomli molekulalarning dissotsialanish energiyasi
Molekula Dissotsialanish energiyasi (Egiss), €V
Nazariy Eksperiment
H, 2.65 4.75
N> 1.19 9.90
F> -0.30 1.68

Jadvaldan ko’rinib turibdiki, nazariy hisoblangan E” tajribada aniglanganidan
kichik. Xatto, F, molekulasi uchun olingan natija tajriba bilan mos kelmaydi. XFR
hisobiga ko’ra F» molekulasi bargaror bo’lmasligi kerak.

Yuqorida ko’rsatilgan XFR usulidagi kamchiliklar haqiqiy kulon ta’sirlashuv
potensiali (1) o’rniga o’rtalashgan potensialning (I1) olinishi bilan bog’liq.

E} (D), E{EJE_KU:':;ﬁ (II)

o f i

Buday almashtirish natijasida, a va b holatdagi elektronlar holati XFR
tanglamasida ekvivalentdir. Ammo, bir maydonda harakat gilayotgan elektronlarning
kulon itarishish ta’sirilashuviga ko’ra b holat a holatga nisbatan afzalroqdir. Demak,
XFR tenglamasida inobatga olinmagan elektronlarning kulon korrelyasiyasi mavjud.

QO

-Rasm.
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Energiyaning aniq norelyativistik va XFR usulidagi yechimi orasidagi farq
korrelyatsion energiya deyiladi.
Ekor=Eaniq - ExF
Molekulaning aniq norelyativistik energiyasi Shredinger tenglamasini
relyativistik gismlarni (spin-orbital, spin-spin va boshqga ta’sirlashuvlarni) inobatga
olmagan gamiltonian yordamida yechish natijasida aniglanadi. Ayrim atom va
molekulalar uchun aniglangan korrelyatsion energiyalar -jadvalda keltirilgan.

-Jadval.
Korrelyatsion energiya (Ekor, €V)
Sistema Exor, €V Sistema Eor, €V
H- -1.08 CH,4 -8.0378
He -1.1461 NH3 -9.8255
Li -1.2319 H.0 -9.7840
LiH -1.96 H,CO -16.2661
H, -1.06 Benzol -46.7957

Hisoblashlarda elektronlarning mutonosib harakatini ifodalovchi korrelyatsion
energiyalar konfiguratsion ta’sirlashuv (KT) va Myuller Plessetning 1-chi, 2-chi, 3-
chi va 4-chi tartibli g’alayonlanish nazariyalaridan birini qo’llagan holda gisman
inobatga olinishi mumkin.

XFR usulida to’lig KT (full configuration interaction — FULL CI) murakkab
hisoblash usullarida electron korrelyasiyalarni inobatga olingan holda hisoblash
aniqligi XFR chegarasidan o’tishi mumkin (-Rasm). Lekin, bu hisoblashlar ko’p
atomli sistemalar uchun kompyuter xotirasi bilan bog’liq bo’lgan Van Flek
katastrofasi deb nomlanuvchi muammoni yuzaga keltiradi.

)
——  XFR minimal bazis to'plamida hisoblash

XFR katta bazis to'plamida hisoblash
XFR chegarasi

|

Molekula energiyasi

——  To'lig KT hisobi
——  Anig norelyativistik energiva
——  Eksperiment

. XFR usullarining aniqlik darajasini ko’rsatuvchi diagramma.
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Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Knapk T. KoM torepnas xumusi, M., Mup, 1990.

9- MA’RUZA
Noempirik usullarning kimyoviy muammolar yechimida qo’llanilishi

Reja:

1.Hisoblashning empirikusullari.

2.Empirik uslublar bilan ishlashning asosiy qoidalari

Empirik hisoblash usullarida molekula (sistema) zaryadi ahamiyat kasb
gilmaydi. Ammo, yarim empirik va noempirik, yana shuningdek DFT hisoblashlarida
sistema zaryadi va spin multipleti to’g’ri kiritilmasa xato hisoblashlar amalga
oshirilishi mumkin.

Sistema zaryadi deganda, ionlarning kation yoki anion ekanligini ifodalash.
Masalan, ammoniy kationi “+1”, sulfat kislota anioni (SO4?) “-2” bilan belgilanadi (-
jadval).

lonlarning zaryadini ifodalash

lon Zaryad lon Zaryad
NH4" +1 OH" -1
NH; 0 Hal -1
S04? -2 CoHs* +1
HSO4" -1 H,P0," -1
CH3COO- -1 P04-3 -3

Neytral molekulalarning zaryadi nolga teng bo’lib, ularning har bitta MO-larida
2-tadan (u) elektron bo’ladi va umumiy elektronlar soni juft bo’ladi. Bunday
sistemaning spin multipledigi (SM) birga teng bo’ladi. Birikmada bitta jufdashmagan
elektron bo’lsa SM=2, ya’ni dublet bo’ladi.

HsC- (metil radikali) SM=2, CHARGE=0.

H3C: (metil anioni) SM=1, CHARGE=-1

HsC (metil kationi) SM=1, CHARGE=L1.

Birikmalarning SM giymati quyidagi ifoda bilan aniglanadi:

SM=2S+1,

bu yerda S- birikmaning to’liq spin soni soni. Sistemada elektronlar soni toq
bo’lsa, ya’ni bitta juftlashmagan electron bo’lsa S=1/2 va SM=2-1/2+I=2bo’ladi.
Reaksiyalarni modellash jarayonida, masalan C,HsC1 +OH" sistemaning zaryadi
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CHARGE=0 va SM=I. CH,=CH, + Br" sistemaning zaryadi CHARGE=I va SM=L1.
Geometriyani muqobillash algoritmlari

Hisoblashlarni berilgan geometriya uchun yoki mugobillash asosida topilgan
geometriya uchun bajarish mumkin. RTT asosida olingan geometriya berilgan
geometriya vazifasini o’tashi mumkin. Berilgan geometriya uchun o’tqazilgan
hisoblashlar -"Single point calculations” (berilgan nuqtadagi hisoblashlar) deyiladi.
Bunday deyilishiga sabab berilgan geometriyadagi har bir atom koordinatalari
kiritilgan nuqtadan o’zgartirilmaydi.

Mugqobillash jarayonida oxirgi geometriyada atom koordinatalari dasdabkisidan
farg qgiladi.

-Rasm. Suv molekulasi atomlarining dastlabki (a) va mugobillashdan keyingi
koordinatalari.
Suv molekulasini Mopac va Firefly programmalarida mugobillash uchun input

fayllar tayyorlandi:
Mopac input fayl

ATOM X P4 Z
0 .0ooo .0ooo .0o0o0
H L9600 .0ooo .0o0o
H -.3200 .9051 .0ooo

Firefly input fayl

ATOM

X Y Z
0 0. 0000000000 0. 0000000000 0. 0000000000
H 1.5086232476 0. 0000000000 0. 0000000000
H -0.4785258632 1.8476625770 0. 0000000000

Ikkala programmada ham mugobillash jarayonida atom koordinatalari z-o0’qiga
nisbatan o’zgartirildi.

Mugobillashning asosiy maqgsadi potensial energetik sathda (PES)
geometriyaning eng minimal (global minimum) holatini topishdan iborat. Hisoblash a
nuqtadan boshlansa muqobillash lokal minimum holatida to’xtaydi. Undan tashqari
yashirin minimum -b nuqtalarda ham to’xtashi mumkin. Suning uchun hisoblashlarda
mugobillash algoritmini va mugobillash uchun RMS gradient normasi (GNorm)
kattaligini tanlash muhim ahamiyat kasb giladi.
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Konformatsiyalar

. Potensial energetik sath.

Kompyuter kimyosida “kvazi-Nyuton”, “GDIIS”, “conjugate gradient” va
boshga usullarga asoslangan mugqobillash algoritmlari mavjud. Har bir hisoblash
majmuasida magbul topilgan, qo’llash tavsiya qilinadigan algoritmlar mavjud.

Hisoblash programmalaridagi mavjud bo’lgan muqobillash algoritmlari va
jarayonlariga to’xtalamiz.

WinMopac 7.21 programmasida A deb belgilangan gismidan hisoblashlar uchun
algoritmlar tanlash mumkin. Undan tashgari DFP ham algoritm hisoblanadi.

Set menu b | = |
| Basic set Additional set
’Tﬂ MINDO/3 ‘PMS‘E\-H\'DO‘ I\'OM_\-I‘ xmox‘ DFP‘
A srcxm? NLLSQ | BFGS snn-mm&" leA&"
UHF | RHF Charge= [ BIRADICAL
GNorm= fﬂUE—

Coordinate reaction set

Number of steps  The length of a step

I~ Reaction coordinate | |

Apply | Standardl Cancel ‘ Help ‘

Mopac qo’llanmasidan yoki sichqonchani A qismga olib borish orqali
quyidagilarni olish mumkin: SIGMA-Minimize gradients using SIGMA (SIGMA
yordamida gradientni gisqgartirish); EF- use EF routine for minimum seach (minimum
holatni topish uchun EF algoritmini qo’llash); NLLSQ - Minimize gradients using
NLLSQ (NLLSQ yordamida gradientni gisqgartirish); BFGS - use BFGS routine for
minimum seach (minimum holatni toppish uchun BFGS algoritmini qo’llash).
SIGMA - A. Komornicki va J.W. Mclver tomonidan (1971 yilda) taklif gilingan
mugqobillash algoritmi. EF 1986 yilda J. Baker tomonidan o’tish holatini izlash
algoritmi sifatida taklif gilingan. NLLSQ (Non-Linear Least Squares-Chizigli
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bo’lmagan eng kichik kvadrat) 1972 yilda R. H. Bartels tomonidan taklif qilingan
algoritm. BFGS algoritmi uni yaratgan olimlar (Broyden—Fletcher—Goldfarb—
Shanno) nomiga qo’yilgan. Bu algoritm 1970 yilda yaratilgan. DFP (Davidon—
Fletcher—Powell) — 1959-1963 yillarda W. C. Davidon, R. Fletcher va M.J.D. Powell
tomonidan taklif gilingan kvazinyuton usuliga asoslangan mugobillash algoritmi.
Qolgan algoritmlar ham kvazinyuton usuliga asoslangan. WinMopac 7.21 usulida
kalit so’zlar qatorida algoritm ko’rsatilmagan holatlarda, yani avtomatik muqobillash
usuli sifatida BFGS tanlangan. Mopac 2012 dasturida esa EF algoritmi tanlangan.

Hyperchem programmasida MM, yarim empirik va noempirik usullarda
mugobillash uchun 6-ta algoritm Kkiritilgan. Quyidagi rasmda MM usulida
mugqobillash mumkin bo’lgan algoritmlar faol holatda ko’rsatilgan.

Molecular Mechanics Optimization |.i.|

Algarithm Options

" Steepest Descent Termination Condition

" FletcherReeves AMS gradient of:
[Conjugate gradient) 005 keal/[A mol)

Q F'ola.k-F%ibiere . or; 1100 maximum cycles
[Conjugate gradient)

@ * |nvacuo

" Block-diagonal &
MNewton-Raphson

- |

Screen refresh period: |1 cycles
ak | Cancel ‘

Yarim empirik va noempirik muqobillash uchun ko’zda tutilgan algoritmlar quyidagi
rasmda keltirilgan:

Semi-empirical Optimization L2 |
Algorithm Dptions
" Steepest Descent Termination Condition
™ Fletcher-Reaves RMS gradient of:
[Conjugate gradient) 0.05 kcal/d mol)
¢ Polak-Ribiere or: (100 maximum cycles

[Conjugate gradient)
" Eigenvector following) | @ In vacuo
" i

" Conjugate Directions |

Screen refresh period: |1 cycles
’ oK | Cancel |

Hyperchem vyaratuvchilari tomonidan Polak-Ribiere algoritmi  ushbu
programmalar majmuasidagi eng maqgbul algoritm sifatida e’tirof etilgan.
HyperChem programmasida mugobillash anigligi RMS (Root Mean Square —

o’rtacha kvadratik farq) gradientiga bog’liq. RMS qanchalik kichik bo’lsa hisoblash
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aniqgligi shuncha yugori bo’ladi. Odatda, RMS=0.01 olinadi. Sikllar soni muvofiglash
siklining sonini ifodalaydi. Muqobillashning oxiriga yetmasdan to’xtab qolmasligi
uchun sikl sonini ko’proq (masalan, 1000) k’orsatgan magsadga muvofiqdir.

Firefly/Gamess majmuasida NR (Nyuton-Rafson), RFO, QA, GDIIS,
SCHLEGEL va BFGS muqobillash algoritmlari mavjud. Mugobillash
RUNTYP=OPTIMIZE Kkalit so’zi yordamida olib boriladi. Firefly programmasida
RMS gradient 10* qilib kiritilgan. Uni OPTTOL kalit so’ziga 10~ yoki 10 gilib
kichiklashtirish (OPTTOL=0.000001) mumkin.

Gaussian programmasida geometriyani muqobillash “opt” kalit so’zi vositasida
bajariladi. Ushbu programmada FP (Fletcher—Powell), EF, Mataga-Serjant (Murtagh-
Sargent), Berny va NR (Nyuton-Rafson) algoritmlari mavjud. Gaussianda RMS
gradient 107 va undan kichik gilib belgilanadi.

HyperChem programmasida mugobillashning ijobiy natija bilan tugaganligini
darcha pastidagi “Converged = Yes” ifodalaydi.

Input faylda kamchiliklar bo’Imagan holatda Gaussian programmasidagi
hisoblashlar berilgan RMS gradientga yetgandan keyin to’xtaydi.

Firefly/Gamess programmasining o0’ziga xos xususiyatidan birt shundan
iboratki, mput faylda kamchiliklar bo’lsa out fayl oxirida “CALCULATION
TERMINATED ABNORMALLY” yozuvi keltiriladi. Kamchiliklar bo’lmagan
holatda esa “CALCULATION TERMINATED NORMALLY” yozuvi keltiriladi.
Lekin, bu Kkeltirilgan yozuv muqobillash oxiriga yetganligini bildirmaydi!
Mugobillash tugaganligini “EQUILIBRIUM GEOMETRY LOCATED” va aksincha
“THE GEOMETRY SEARCH IS NOT CONVERGED yoki FAILURE

TO LOCATE STATIONARY POINT” bildiradi.

Yordamchi majmualar (interfeyslar)

Birikmalarning hisoblashlar uchun dastlabki geometriyalarini tayyorlash hamda
hisoblash natijalarini grafik tarzda ifodalash magsadida yordamchi programmalar-
interfeyslar yaratilgan. Sababi, Mopac va boshga majmualar fagat maxsus input
fayllarni tushunadi. Interfeyslarda modda geometriyasi chizilib, input fayllar xosil
gilinadi. Shuning uchun oldin ayrim input fayllarni garab chigamiz.

Mopac Z-matritsasi

Z - matritsa - molekuladagi atomlarning ichki kordinatalarini 45mpiric45e
parametrlar (bog’ uzunligi, valent burchak va torsion burchak) yordamida tartibli
Kiritilishidir. Mopac Z-matritsasi Mopac 2009 (2012), WinMopac 7.2 kvant-
kimyoviy hisoblash programmalarida hisoblash uchun modda tuzilishini Kiritish
usulidir.

Butadien molekulasi uchun mopac z-matritsasini tuzamiz.
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Uglerod atomlari i H “H  quyidagicha ragamlangan
holadarda hisoblashlar noto’g’ri  bajarilishi mumkin.
Sababi, hisoblash programmasi C3 atomi C1 atomi bilan bog’langanligini
tushunmasdan C2 atomi bilan bog’langan deb qaraydi:

2 1 2 1
C=Cc 3 4 C=C 4 3
~c=cC ~C=C
Shuning uchun, birinchi navbatda 46mpiric46e molekulasi uglerod atomlari
ketma-keflik buzilmagan holatda, tartibli ragamlanadi:

1 2
c=c_3 *
~Cc=cC
Keyin vodorod atomlari qo’shiladi.
"H 1 2 H
S Iy
ﬁH’”C:C““g:éng
Z-Matritsa Hé H10 tuzishda atomlar tartib
ragamiga mos ravishda Kiritiladi. Z-matritsada J-qatordagi tartib ragamlari
keltirilmaydi, f-qatordagi atom simvollaridan boshlanadi. [ll-ustunda bog’

uzunliklari keltirilgan. 1V Ba V ustunlarda valent hamda torsion (ikki yonli) burchak
kattaliklari keltirilgan.

Bog’ Valent Torsion
Ur | Atom uzunligi, A | burchak burchak B v b
I 1 11 1\ \ VI VII VI
1 |C 0.0 0.00 0.00 0 0 0
2 |C 1.4 0.00 0.00 1 0 0
3 |C 1.4 135.00 0.00 2 1 0
4 |C 1.4 135.00 180.00 3 2 1
5 [H 1.1 120.00 180.00 1 2 3
6 |H 1.1 120.00 0.00 1 2 3
7 |H 1.1 120.00 0.00 2 1 5
8 |H 1.1 120.00 180.00 3 2 7
9 [H 1.1 120.00 180.00 4 3 2
10 (H 1.1 120.00 0.00 4 3 2

Vl-ustunda har bir kiritilayotgan atom qaysi atomga bog’langanligi ko’rsatiladi.
VIl va Vlll-ustunlarda mos ravishda valent hamda torsion burchakni belgilovchi
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atomlar tartib raqami kiritiladi. C1 atomi koordinata boshida bo’lganligidan, I1-VIII
ustunlar 0-ga teng. C2 atom C1 atom bilan bog’langan va bog’ uzunligi 1.4 A. C2
atomning Cl bilan bog’langanligi VI ustunda belgilab qo’yiladi. C3 atomi 1.4 A bog’
uzunligi bilan C2 atomiga bog’langanligi VI ustunda ko’rsatilgan. Ma’lumki, ikkita
bog’ (uchta atom) orasida valent burchak mavjud. C3 atomi Cl bilan 120° valent
burchakka ega (V1I-ustun). C4 atomi C3, C2 va Cl atomlari bilan mos ravishda bog’
uzunligiga, valent hamda torsion burchakka ega ekanligi VI-VIII ustunlarda
ko’rsatilgan. VHI-ustun torsion burchak hosil qiluvch atomni ko’rsatadi. Torsion
burchak to’rtta atom orasida, yani uchta bog’ orasida bo’ladi.

—o “1% 006 T e

Bog’ uzunligi (a), valent burchak (b, c) va torsion burchak (d).

L o

Torsion burchak nol gradus. Xuddi daqiqa va soatni ko’rsatuvch strelkalar
ustma-ust tushganidek. 3-4 bog’ni 2-3 bog’ oqi atrofida 360°-gacha aylantirish

Cded L

270° (-90°)

T

Torsion burchak 180°.

H5 wvodorod atomi Clatomiga bog’langanligini, yana shuningdek ushbu
atomning C2 va C3 atomlari bilan mos ravishda valent hamda torsion burchaklar
hosil gilganligini VI-VIII ustunlardan bilib olishimiz mumkin. H6 atomining
geometrik parametrlarini kiritishda torsion burchakni to’gri kiritish muhim ahamiyat
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kasb giladi. Sababi, burchak 180° deb tanlansa HS5 atom bilan ustma-ust tushib goladi.
HS5 va H6 atomlarining torsion burchagini aniqlashda H7 atomini tanlash noto’gri
sanaladi. Torsion burchak o’zidan oldin kelgan, tartib raqami o’zidan kichik bo’lgan
atomlar yordamida aniglanishi shart.

H7 atomini kiritishda C2-C3-C4 yoki C2-C1-H5 (yoki H6) atomlar ketma-
ketligidan foydalanish mumkin.  Yuqorida C2-C1-H5 atomlaridan foydalanildi.
Agar, C2-C3-C4 atomlaridan foydalansak H7 atomi geometric parametrlari
quyidagicha bo’ladi: 7H 1.1 120.00 0.00 2 3 4. HS atomini kiritishda C3-C2-C1 yoki
C3-C2-H7 atomlar ketma-ketligidan foydalansa bo’ladi. H9 va H10 atomlarini
kiritishda C4-C3-C2 yoki C4-C3-H8 atomlardan foydalanish mumkin.

Demak, bir tekislikda yotuvchi butadien molekulasining hisoblash uchun
tuzilgan Z-matritsasi quyidagicha:

00 0 0.00 0 0.00 0 0 0 O
1.4 0 0.00 0 0.00 0 1 0 O
1.4 1 13500 1 0.00 0 2 1 0
1.4 1 13500 1 180.00 1 3 2 1
1.1 1 12000 1 180.00 1 1 2 3
1.1 1 12000 1 0.00 1 1 2 3
1.1 1 12000 1 0.00 1 2 1 5
1.1 1 12000 1 180.00 1 3 2 7
1.1 1 12000 1 180.00 1 4 3 2
1.1 1 12000 1 0.00 1 4 3 2

Winmopac7.21 programmasida z-matritsa asosida yaratilgan uch o’Ichamli
geometriya

Bog’ uzunligi, valent va torsion burchaklar qiymatlaridan keyin 0 va 1 ragamlari
qo’yilgan ustun keltirilgan. 1-soni hisoblash jarayonida ushbu bog’ uzunligi yoki
burchakni optimizasiya qilish kerakligini ko’rsatadi. 0-soni Kkiritilgan Kattalikning
o’zgartirilmasligini bildiradi, yani o’sha bog’ yoki burchak optimizasiya gilinmaydi.
Hosil qilingan tekst fayl *.zmt yoki *.dat fayllari ko’rinishida saglangandan keyin
Mopac (Winmopac) o’qiydi.

Z-matritsani tuzishda “yasama” (dummy) atomlardan ham foydalanish mumkin.
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Yasama atom XX harflari bilan belgilanadi. Etilxloridning OH" anioni ta’sirida hosil
bo’lgan o’tish holati uchun z-matritsa tuzamiz:

12H Q

\ 1ﬁ8 15110 011 .

H6 o “Cb WP

Z-matritsa tuzish uchun foydalanilgan geometriya (chapda) va Winmopac7.21
programmasida z-matritsa asosida yaratilgan uch o’lchamli

geometriya (0’ngda).

Yasama atomlarni xoxlagan joyga qo’yish mumkin. Yasama atomlarni 1 va 2
ragamlari bilan belgiladik. Birikma atomlari 3 sonidan boshlab tartibli ravishda

ragamlanadi.
File Edit Options Language Help

vy

=l D) | G| &

Initial matrix |Fu11 results l Brief rcsultsl Final matrixl

I-chi satr "Mopac kalit soSlar"

2-chi satr izohlar uchun

3-chi satr izohlar uchun

XX 0.0 0O 0.00 0O 0D.00 0O ] 0 ]
B4 1.4 0O 0.00 0 0.00 O 1 1] 0
B 1.5 1 120.00 1 0.00 O 2 1 0
'3 i = 1 12000 1 0.0o0 1 3 2 1
21 1.8 1. 120 1 g90.00 1 4 3 1
H 1.2 1 1z20.00 1 60.0 1 3 4 5
H 1.2 1 1z20.00 1 180.00 1 3 4 5
H 1.2 1 120.00 1 -60.00 1 3 4 5
H 1.2 1 90.00 1 180.00 1 4 3 1
H 1.2 1 g90.00 1 0.0 1 4 3 1
0 1.8 1 120.00 1 -90.00 1 4 3 1
H 10 1 120.00 1 0.o0o0 1 11 4 3

Metil va metilen guruh vodorod atomlarining torsion burchaklarini
aniglashni C1-C2-C3(Hs) va C1-C2-C3(H,)-C4 misollarid garaymiz. Aytaylik,
C1-C2-C3 va H4 bir tekislikda.

56



H5atomini C3 atomiga qo’shishda torsion burchakni 120° deb olamiz.

Metil guruhining oxirgi, H6 atomini qo’shishda torsion burchak 240° yani -120°

deb olinadi.

Agar C1-C2-C3-H4 torsion burchagini C2-C3 bog’i atrofida aylantirsak torsion
burchak 0°-359°-0° (360°) oraligda bo’lishi mumkin. 360° teng uch qismga bo’linsa
120°. Shuning uchun ham HS5 va H6 atomlari qo’yilganda torsion burchak 120°
olinda. Agar C1-C2-C3-H4 torsion burchak 60° deb olinsa, HS va H6 atomlar uchun
torsion burchak mos ravishda 180 hamda 300 (-60°) bo’ladi.

C1-C2-C3-C4 bir tekislikda yotgan deb tasavvur gilgan holda C3 atomiga 2- ta
H atomini kiritamiz. H4 atomini kiritishda ham C1-C2-C3-H4 torsion burchak 120°
belgilanadi. HS5 atomini kiritishda esa 240° (-120°) tanlanadi. To’yingan
uglevodorodlarda valent burchak 109° - 110° deb olinadi.

o3, o3

Siklopentan molekulasi uchun Z-matrisa tuzamiz. Uglerod atomlari ketma-
ketlikka rioya gilgan holda 1-dan 5-gacha ragamlangan. Har bitta C atomiga 2ta H
atomi bir-biriga nisbatan 120° ostida birikkan.
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File Edit Options Language Help

*ﬁ|m| D||

&% | @bl

Initial matrix I Full results I Brief results | Final matrixl

Name :cyclopentane
MOPAC file

.0000000
.5345000
.5392000
.5399000
.5335000
.1160000
.1164000
.1160000
.1166000
.1163000
.1162000
. 1166000
. 1160000
. 1160000
.1164000

I I I I I I IO
e e e e e e
b e e O

C1 (Simmetriyva guruhi)

C

C 1 dis2?

C 2 dis3 1 ang3

C 3 dis4 2 angd 1 dih4

H 1 dis5 2 ang5 3 dih5

H 1 disb 5 angb6 2 diho

H 2 dis? 1 ang7 6 dih7

H 3 dis8 2 ang8 1 dih8

H 4 dis9 3 ang9 2 dih9

H 4 disl0 3 angl0 2 dihl10

dis2=1.5400
dis3=1.5400
ang3=120.000
dis4=1.5400
ang4=120.000
dih4=180.000
dis5=1.0900
ang>=120.000
dih5=0.000

.000000
.0ooooo
.975500
.247500
.584400
.916600
.929900
.405000
.944900
.826300
.573200
.650500
. 758000
.841900
.653300

AM1 CHARGE=0 GNORM=0.05 MMOE BONDS GEO-OK VECTORS DENSITY

.0oo0o0
.0ooooo
.noooooo
.397300
.864000
.636000
.868300
.312300
.274500
.310800
.941200
.031000
.231400
.584600
.507400

==
OO OO0 WWWw—OOoO o

HHEFEPHERHERFEPRPRERRERRRRRRROQOD
e e i == W = e
M = WWRNMR =N = O
HEWWNNEREEERNNNN=O O

Gamess (Firefly) programmasi
$DATA belgisidan boshlab
Kiritiladi. Oldin birtkmaning brutto
formulasi va simmetriva guruhi
(C1) keltiriladi.

Gamess Z-matritsasida har bir
kiritilayotgan atomning bog’
uzunligi “dis™ so’zi bilan tartibli
ragamlanadi. Dis-so’zi inglizcha
“distance-masofa™ .

Xuddi shuningdek, valent burchak
va tarsion burchak kattaliklari mos
ravishda “ang™ (angle-burchak)
hamda “dih™ (dihedral-ikii yonli)
so’zlari yordamida kiritiladi.
Geometrik parametriar kattaliklari
atomlar kiritilgandan keyin bir
qgator tashlab, keyvin ketma-ketlikda
kiritiladi.

Gaussian Z-matritsasi

Gamess Z-matritsasi

dis6=1.0900
ang6=120.000
dih6=180.000
dis7=1.0900
ng7=120.000

1%chk=temp #kalit
so’zlar
Winmostarda
tuzilgan
01CC1R2
C2R31A3

Gaussian Z matrisasi Winmostar,
Gaussveiw va boshga interfeyslar
yordamida tuzilishi mumkin.
Kalit so’zlaridan keyin uchta
gatorga kerakli izohlarni yozish
mumkin.
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dih7=0.000 C3R42A41D4 Undan keyin birikma zaryadi (0)
dis8=1.0900 H1R52A53D5 va
ang8=120.000 H1R62A63D6 spin kattaligi (1) bir gatorda
dih8=0.000 H2R7 1A72 D7 ketma-Kket kiritiladi. Butadienning
dis9=1.0900 H3 R82 A81D8 to’rtta uglerod atomi va vodorod
ang9=120.000 H4R93A92D9 atomlari chizilgan tartibi bo’yicha
dih9=0.000 H 4 R103 A102 D10 kiritiladi. Bog’ uzunliklari R,
disl0=1.0900 R2 1.558823529 valent
angl0=120.000 R3 1.690409033 burchak A hamda torsion burchak
dihl0=180.000 $END | R4 1.569852463 D
RS 1.078843504 ragamlangan harflari bilan
R6 1.120401994 belgilab
R7 1.190973517 olinib, ularning kattaliklari
R8 1.145530658 Kiritiladi.
R9 1.320237706

R10 1.179696487 A3 149.3475341 A4 1449819680 A5 122.8249468 A6
121.9767070 A7 123.4325463 A8 99.3316894 A9 136.5497755 A10 127.8344523
D4 -180.0000000 D5 0.0000000 D6 179.9999991 D7 0.0000000 D8 0.0000000 D9
0.0000000 D10 -180.0000000

Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Kiapk T. KoM rorepnast xumust, M., Mup, 1990.

10- MA’RUZA
Zichlik funktsionali nazariyasiga asoslangan gibrid usullar
Reja:
1. Hisoblashlarda erituvchi ta’sirini inobatga olish usullari
2. Atom zaryadlarini hisoblash usullari
3. Birikmalarni reaksion qgobilyatini baholash

Bugungi kunda funksional zichlik nazariyasi (DFT-Density Functional Theory)
kimyo va fizika sohalaridagi ko’pchilik muammolarni yechishda keng qo’llanilib
kelinmogda. Maxsus, fagat DFT hisoblashlarini amalga oshiradigan majmualar
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yaratilgan. DFT usullari Firefly/Gamess, Gaussian va boshga majmualarga kiritilgan.

Bu usul asosida Kon-Shem yondoshuvi yotadi. Bunga, 1964 yilda Xoenberg va
Kon tomonidan taklif gilingan teoremalar asos bo’lgandi.

Unga ko’ra molekulaning asosiy elektron holatdagi xossalari asosiy holat
elektron zichlik funktsiyasi po(X,y,z) bilan aniglanadi.

Matematika kursidan ma’lumki, funksiya biron bir sonni xuddi shunday songa
yoki boshqasiga o’girish xususiyatidir. Buni kalkulyatorda amallarni bajarishga
o’xshatish mumkin. Masalan, 2 sonini yozib X3 funksiyasini bajarsak 8 soni chigadi.

Xoenberg-Kon teoremasiga ko’ra, molekulaning asosiy holatdagi xossasi asosiy
holat zichligining funksiyasidir. Masalan, sistema energiyasi Eq zichlik funksiyasi
natijasida topilishi mumkin: po(X,y,z) - Eo.

Funksiyani F[po] bilan belgilasak, Eo = F[po] = E[po] (11).

Kon va Shem tomonidan orbitallarni hisoblash sxemasining kiritilishi DFT-ning
kompyuter kimyoda keng miqyosda qo’llanilishiga olib keldi. Kon-Shem
nazariyasining asosiy g’oyasi kinetik energiya funksionalini ikki gismga (Ts va T¢)
bo’lishdan iborat.

Bua MMpaska Cnpaska
) Ayrim funksiyalar:
Q) lpagycwl () Paguaneo () Tpagel | | MC ‘ MR MS M= M- 1 11 1 i.‘-'l
Inv In ( ) — ‘ CE C - v 3 !
‘ x ®
I Int ||sinh || sin || %* || nl 7 ‘ 8 9 || ¢ % 2 ! 2
dms || cosh || cos || x¥ || ¥x|| 4 ‘ 5 6 1/x 5 ! 120, 5"_:;25
n |[[tanh|| tan || 2° || ¥x 1 ‘ 2 3
: = 5T | B = [ =B
F-E Exp | |Mod || log | 10* 0 v + 5 — 3125’ 5 —» 15625

1-chisi (Ts), ta’sirlashmayotgan elektronlar sistemasi hisoblanishini, 2-chisi
(T.) toTdiruvchi (korreksiya) gismni ifodalaydi (correction).

T[p] = Ts[p] + Tc[p] (12),

A
Ts[p]=r2<m‘—é?fm> (13)

Bu  yondoshuv asosida
molekulyar sistemalarni xuddi XFR usulidek o’rganish imkoniyati tug’ildi, yani
orbitallarni tuzish MO AOChK usulida olib boriladi va atom orbitallarni ifodalash
basis to’plamlari yordamida olib boriladi, yana shuningdek, orbitallar va ularning
energiyalari MMU bilan aniglanadi.

Zichlik funksionali nazariyasida xuddi XFR tenglamasidek Kon-Shem

60




tenglamasi mavjud:
M
Zfﬁpv —Ejspvjcw =0, L=12,.... N (14)
]

DFT yondoshuvida K,,- matritsasi Fok matritsasiga o’xshash. Kon-Shem
orbitallarining energiyasi quyidagi asriy tenglamadan topiladi:

|R—.u*_“E:'S.J-*| =0. (J.EF}

Umumiy energiya XFR usulida quyidagicha topilishini inobatga olsak:

Etota=T + Epe +J + K+Ep, (16)

DFT usulida ham xuddi shunga o’xshash:

Eorr [PI=Ts[P] + Ene [P] + J[P1} + Exc[p]  (17)

16  tenglamada Ep- elektronlarning yadroga tortishish energiyasi, J-
elektronlarning o’zaro itarishish kulon energiyasi, K-almashinuv energiyasi, Enn-
yadrolararo ta’sirlashuv, Born-oppengeymer yaqinlashuviga ko’ra En,=const.

17 tenglamadagi kinetik energiys Ts Kon-Shem orbitallaridan tashkil topgan
Sleyter determinant yordamida topiladi. Ex. - korrelyasion-almashinuv funksionali.

Yarim empirik hisoblashlarda (Mopac) ELECTRONIC ENERGY 16
tenglamadagi T, E., J va K energiyalar summasini ifodalaydi. CORE-CORE
REPULSION esa Eny-ni ifodalaydi:

FINAL HEAT OF FORMATION
TOTAL EWERGY

ELECTRONIC ENERGY
CORE-CORE REPULSION

-7.55754 KCAL
-1016.35044 EV
-2522.40133 EV

1504.05088 EV

IONIZATION POTEMNTIAL 10.75897
NO. OF FILLED LEVELS 13
MOLECULAR WEIGHT 187 .862

COMPUTATION TIME 0h 0min 1 sec

Firefly/Gamess programmasida ab initio va DFT hisoblashlarda bir elektronli va
ikki elektronli integrallar energiyalari (hartrida, lhartri=627.51 kkal/mol) alohida
ko’rsatiladi. Undan tashqgari potensial energiya tarkibiy qismlari ham ko’rsatilgan
bo’ladi.

ONE ELECTRON ENERGY = -326.1341636329
TWO ELECTRON ENERGY = 109.8764315356
NUCLEAR REPULSION ENERGY =  64.2863884636

TOTAL ENERGY = -151.9713436338
ELECTRON-ELECTRON POTENTIAL ENERGY = 109.8764315356
NUCLEUS-ELECTRON POTENTIAL ENERGY = -478.0854318075
NUCLEUS-NUCLEUS POTENTIAL ENERGY =  64.2863884636
TOTAL POTENTIAL ENERGY = -303.9226118083
TOTAL KINETIC ENERGY = 151.9512681745
VIRIAL RATIO (V/T) = 2.0001321177
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17 tenglamadagi tenglamadagi Exc giymatini topish orgali ko’p elektronli
sistemalarning umumiy energiyasini aniglash mumkin. Ammo, amaliyotda uning
aniq giymati ma’lum emas. Ma’lum bo’lgan DFT usullari parametrlash natijasida
topilgan Exc[p] funksionali bilan farq qiladi.

Bir nechta yondoshuvlarga asoslangan DFT usullari taklif gilingan. Masalan,
lokal spin zichlik yondoshuvi (Local Spin Density Approximation), gradientli
korreksiya (GGA-Generalized Gradient Approximation) va gibrid usullar.

LSDA usullarida XFR hisoblash anigligidagi natijalar olingan. GGA
yondoshuviga asoslangan usullar sarasiga B88 va LYP usullarini Kiritish mumkin.
B88 1988 yil Bekke tomonidan taklif gilingan . LYP usulining avtorlari Li, Yang va
Parr hisoblanadi. Hisoblashlarda GGA yondoshuviga asoslangan usullarda LDA
yondoshuviga nisbatab aniqrog natijalar olingan.

Exim =(1—a)E;™ +a-E;F +b-AEF* +(1-c)EI™ +c-AEZ™ (18),

Bugungi kunda gibrid yondoshuvga asoslangan usullar keng targalgan, masalan
B3LYP.

bu yerda, a, b va ¢ Bexke tomonidan aniglangan konstantalar. Ifoda Xartri-Fok
(HF), B88 va LSDA usullaridan topiladigan tuzatish almashinuv qismlarini o’z ichiga
olgan. Yana shuningdek, korrelyasion energiyalarni ifodalashda Vosko, Vilk va
Nusair (Vosko, Wilk, Nusair) formulasidan foydalanilgan hamda gradient korreksiya
Kiritilgan.

Firefly/Gamess programmasidagi B3LYP1 boshga programmalardagi B3LYP
bilan ekvivalent. Firefly-ga B3LYP5 usuli ham Kkiritilgan. Undan tashgari bu
programmaga LYP, BLYP, BHHLYP, BVWNS5 kabi 20-dan ortig DFT usullari
Kiritilgan.

Gaussian programmasida LSDA, BPV86, B3LYP, CAM-B3LYP, B3PW91,
MPW1PW91, PBEPBE, HSEH1PBE, HCTH, TPSSTPSS, WB97XD va boshqa
usullari mavjud.

Kvant-kimyoviy hisoblarda erituvchi ta’sirini inobatga olish usullari

Ma’lumki reaksiyalar suyuq fazada boradi. Erituvchilar tabiatiga garab reaksiya
unumi va mexanizmi o’zgarishi mumkin. Shuning uchun gaz fazada qilinadigan
hisoblashlarga erituvchi ta’sirini inobatga olish yo’llari o’ylab topilgan.

Kvant-kimyosidagi solvatlanish effektlarini inobatga olish usullarini ikki usulga
bo’lish mumkin: 1. Diskret usullar 2. Kontinual.

Diskret usullarda birikma va erituvchi ta’siri birikma atrofiga bir nechta
erituvchi molekulalarini qo’yib hisoblashga asoslangan. Bu usul supermolekulalar
yondoshuvi deb ham ataladi.
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Supermolekula usuli: suv molekulalari
orasidagi formaldegid

Kontinual (solvaton) usullarda erituvchi molekulalari gatnashmaydi, fagat
erituvchi Kkattaliklari Kkiritiladi. Reaktiv maydon modeli kontinual yondoshuvga
asoslangan, keng tarqalgan erituvchi ta’sirini inobatga olish usulidir. Bu modelda
solvent dielektrik o’tqazuvchanlikka (e) ega bo’lgan bir jinsli qutbli maydon deb
qaraladi. Erigan modda solvent ichidagi bo’shligqa joylashtiriladi. Dielektrik
o’tqazuvchanlikka ega bo’lgan maydonga tushirilgan har qanday zaryad erituvchida
elektrik maydonni yuzaga keltiradi. Ushbu maydon erigan modda bilan ta’sirlashish
orgali uning xarakteristikalarini o’zgartiradi Solvat molekulasi bo’shligda ma’lum bir
tartibda yo’nalgan bo’ladi hamda molekula tuzilishi ta’sirlashuv natijasida
vakuumdagiga nisbatan o’zgaradi. Erigan moddaning erkin solvadanish energiyasi
Gsolv quyidagi tarkibiy gismlar yig’indisidan iborat:

AGso = AGg + AGdisp- + AGkav.

bu yerda, AGg - erituvchi va erigan birikma orasidagi elektrostatik ta’sirlashuv,
AGyisp. -dispersion (solvent-solvat Van-der-Vaals) ta’sirlashuv, AGyay-Kavitatsion
energiya, yani erigan modda bo’shlig’i atrofida tashqi gadamni hosil gilishda
sarflanadigan energiya.

Bo’shliq hosil qilish ma’lum bir energiyani talab qiladi, shuning uchun Ga>0.
Eritmada dispersion va elektrostatik ta’siriashuvlarning mavjudligi erigan birikma
bargaroriigini oshiradi, yani energiyani kamaytiradi, shuning uchun AG<0,
AGdisp<0.

Hisoblash programmalarida keng ommalashgan usullardan biri PCM (Polarized
Continuum Model) va uning soddalashtirilgan varianti COSMO (Conductor-like
Screening Model).

Gaussian programmasida PCM-ning bir necha xil variandari Kkiritilgan:
IEFPCM, I-PCM, SCI-PCM va CPCM modellari mavjud.
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Solvation: Solvent:
PCM v|  |water M

Methanol
Ethanol
Chloroform
CcCl4
Benzene
Toluene
Chlorobenzene
Nitromethane
Cyclohexane
Aniline
Acetone

THF

DMSO

Gamess/Firefly programmasida fagat 14 erituvchi ta’sirini inobatga oluvchi D-
PCM usuli mavjud:

Jadval.
Ayrim erituvchlarning dielektrik o’tqazuvchanligi (e)
Erituvchi £ Erituvchi £
Argon 1.430 Xinolin 9.16
Siklogeksan-CgHj, 2.0165 Dixloretan 10.125
Tetraxlormetan-CCl, 2.2280 Propanol 18.05
Benzol-CeHe 2.2706 2-Propanol 19.264
Toluol-CeHsCHj3 2.3741 Aseton-CH3COCH3 20.493
Dietilefir-C,HsOC;Hs 4.2400 Etanol-C,HsOH 24.852
Xloroform-CHCb 47113 Metanol-CH30H 32.613
Benzolxlorid-CsHsCl 5.6968 Asetonitril 35.688
Anilin-CgHsNH2 6.8882 Nitrometan -CH3NO; 36.562
Tetragidrofuran (THF) 7.4257 DMSO-(CH30),S0, 46.826
Dxlormetan 8.93 Suv-H,0 78.3553

Quyida tiosionat anionini suvli muhitda hisoblash uchun tuzilgan input fayl
keltirilgan:

I GAMESS (US) STYLE.

SSYSTEM SEND

SCONTRL RUNTYPMOPTIMIZE SCFTYP=RHF DFTTYP=B3LYP1
ICHARG=-1 COORD-CART SEND
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SBASES GBASES=N31 NGAUSS=6 SEND
SSTATPTNSTEP=100 OPTTOL=0.000001 SEND
SPCM SOLVNT=WATER SEND

SDATA

CNS Cl

NITROGEN 7.0

CARBON 6.0 1.470000000 0.000000000

SULFUR 16.0 2.380000000 1.576166000 0.000000000
SEND
Hisoblash natijasida quyidagi energetik kattaliklar olindi:

FEEE ENERGY IN SOLVENT = -308196.55 KCALMOL
INTERNAL ENERGY IN SOLVENT = -308136.15 KCALMOL
DELTA INTERNAL ENERGY = 0.00 KCALMOL
ELECTROSTATIC INTEFACTION = -50.40 KCALMOL
PIEROTTI CAVITATION ENERGY = 0.00 KCALMOL
DISPERSION FREE ENERGY = 000 KCALMOL
BEPULSION FREE ENERGY = 000 KCALMOL

TOTAL INTERACTION = -60.40 KCALMOL
TOTAL FREE ENERGY IN SOLVENT = -308196 55 KCALMOL

Atom zaryadlarini hisoblash usullari
Kimyo fanida moddalarning muhim parametrlaridan biri ulardagi zaryad
tagsimoti hisoblanadi. Zaryad tagsimotini aniglagan holda moddalarning reaksion
markazlarini, reaksiyalarning boorish mexanizmlarini, aromatic birikmalarda
nukleofil va elektrofil reaksiyalar markazlarini aniglash mumkin. Odatda, kimyoviy
moddalardagi atomlarning zaryadi 6+ holatida belgilanadi. Elektron bulutni o’zi
tomonga tortgan atomning zaryadi 6-, electron buluti boshga atom tomonga siljigan

atomning zaryadi esa 6+ bilan belgilanadi.
3t & & dF &

8+
»
A=-NRz, -NHR, NHz, -OR, -OH,
_ 5— . ,
8 q -NHCOR, -OCOR
H5—

Atomlarning zaryad qiymatini eksperimental usullar bilan aniqlab bo’lmaydi,

65



lekin uni hisoblashning bir necha matematik usullari mavjud:

- Malliken zichlik tagsimoti tahlili (Mulliken population analysis);

- Lauvdin zichlik tagsimot tahlili (Lovdin population analysis);

- Tabiiy bog’ tartibi tahlili (NBO — Natural bond order analysis);

- Molekula tarkibidagi atomlar (AIM — Atoms in molecules);

- Elektrostatik ta’sirlashishlar usuli (Merz — Singh — Kollman (MK), Chelp,

ChelpG).

Zichlik tagsimoti tahlili (ZTT) —bu molekula yadrosi atrofidagi elektron zichlik
yoki tagsimlanishni tavsiflash to’lqin funksiyasi va u bilan bog’liq bo’lgan boshqa
axborotlarning matematik usulda ifodalanishi hisoblanadi.

Atom qobiglari tavsiflari bevosita tajriba yo’li bilan kuzatilishi mumkin emas,
chunki bu tafsiflar takrorlanmas ko’rinishda o’ziga xoslikka ega bo’lib, har ganday
turdagi fizik tavsiflar orqali aks ettirish imkonini bermaydi. Ma’lumki, atom musbat
zaryadga ega bo’lgan yadro va uning atrofida electron qobiqlar bo’ylab joylashgan
manfiy zaryadga ega elektronlardan tashkil topgan bo’lib, bu tavsiflar har bir atomda
o’ziga x0s farglanishlarni belgilab beradi. Birog, zich holatdagi electron gobiglarning
yadroga tortilib turish tavsiflari haqidagi tushuncha bu holatda zichlik bo’yicha
elektronlarning tagsimlanish qonuniyatlarini batafsil tushuntirib berish imkoniyatini
bermaydi. Bunda elektronlarning yadro atrofida joylashishi bargaror holatdagi son
bilan ifodalash mumkin bo’lgan qiymatga ega bo’lmasdan, balki vaqt ulushlari
davomida yadrodan ma’lum bir masofada joylashish holatida bo’lishi qayd qilinadi.
Garchi, bu su’niy holatda tasavvur gilingan manzarani ifodalab bersada, molekulyar
darajadagi o’zaro ta’sirlashishlarda nukleofil yoki elektrofil ta’sirlashishlarga
moyillik xususiyatlarini tavsiflashda samarali ko’rinishda, holatni oldindan baholash
imkonini beradi. Bu tavsiflar kimyogar uchun ion yoki kovalent tabiatga ega
qutblanishlar,bog’lanishlar va hokazo holatlarni oydinlashtirish imkonini beradi.

Malliken bo’yicha zichlik tagsimoti tahlili keng qo’llaniluvchi tahlillardan biri
hisoblanadi. Malliken tomonidan ishlab chigilgan sxemaga muvofig, fundamental
holatda ikkita orbital orasidagi qoplanish to’lqin funksiyasining ular orasida bir xil
giymatda tagsimlanishi amalga oshiriladi. Bu tamoyil alohida olingan elemendarning
elektromanfiylik xususiyatini to’liq holatda tushuntirib bera olmaydi. Biroq, bu holat
haqiqatdan ham to’lqin funksiyalarning ajratilishida va kichik basis to’plamlarini
tavsiflashda juda samarali usul hisoblanadi.

Ayrim kamchiliklarga qaramasdan, Malliken bo’yicha zaryad hisobi juda keng
ommalashgan. Ehtimol, ushbu usulning keng ommalashishining eng asosiy
sabablaridan biri- ushbu usulning oson tushinilishi bilan bog’liq bo’lishi mumkin. Bu
holat albatta, katta darajada afzallikni belgilab beradi, chunki zichlik tagsimoti tahlili
ko’pgina holatlarda kimyo yo’nalishida amalga oshiriluvchi tajriba natijalarini

miqdoriy jihatdan oldindan aytib berish magsadlarida ham foydalaniladi. Qayd qilib
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o’tish kerakki, hozirgi vaqtda mavjud bo’lgan adabiyot ma’lumodari tarkibida
Malliken ZTT ikki xil nuqtai nazardan tavsiflanishi kuzatiladi. Bu holatdagi
farglanishlar asosan turli xil dasturiy pakedardan foydalanilganda tahlillarning turli
xilda aks ettirilishi va ularning turli xilda nomlanishi asosida kelib chigadi. Shuning
uchun Malliken bo’yicha atom zaryadini yarim empirik PM3 va noempirik usullarda
garab chigamiz.

Molekula tarkibidagi molekulyar orbitalar - bu AO chizigli funksiyalar
kombinatsiyalarining asosini tashkil qiladi. Bu holatda me’yoriy barqarorlik
ta’minlanishi uchun MO-dagi koeffisiendar kvadratlarining yig’indisi, ya’ni
normallashtirish shard 1-ga teng bo’lishi talab gilinadi.

I = [¥]22 =w*w =l *(q) v (q)dq

Bu yerda, ¥*w kompleks qo’shma funksiyadir. Bu tenglik normallashtirish sharti
deb ataladi. w funksiya har doim mos koeffisiendarni tanlash orgali

normalangan bo’lishi kerak.

n
Ci‘+(3§+---+C,2‘1=Z:|Ci|2 =1
i=1

C-doimiy koeffisientlar.
Ushbu normallashtirish shartini metan molekulasi misolida ko’rib chiqaylik.
Hyperchem majmuasida “draw” tugmasi yordamida C atomini belgilab olinadi

va darchaga bitta bosiladi.
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script

+lwlsf ] alNolO] cn|olw]| D|=E]

| @)L

]

Ly

O

C atomi xosil gilingandan keyin menyudagi Build bo’limidagi “Add
Hydrogens” tugmasi yordamida vodorod atomlari qo’shiladi —metan molekulasi xosil
bo’ladi.

File Edit @] Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help

/' Explicit Hydrogens |N‘0‘Q‘ le’j"lﬂl jﬁl%ll %I?‘k{

Default Element...

Add Hydrogens
Maodel Build

Substitute Selected H

Save Substituent

Keyingi bosgichda metan molekulasini PM3 yarim 73empirik usulida
optimizasiya gilish uchun zaryad (Total charge=0) va spin (Spin multiplicity=1)

67



tanlanadi. OK tugmalari bosiladi. Menyu “Compute” qismidan muqobillashga
o’tiladi.

Fi= Edit Buld Select Display  Datshases Compuie  Anmatofions St Canedd  Help

Malecular Mechanics. .. -:I'"l;llh El = ?lﬁ?l

Semiempincal,,,
ah Initia. ..

5 Functiond tethods
Bty Funcienal... ™ Estend=d Hucks=l

|

[EwT s
ETER=

Charge and Spin 5CF Carirol= 1 MINOD3
Tala chenge: |ﬂ Carmemgence lmit: |10 kKD
S mubipiiciy: [1 leralionfimil;  [100 | MHDOA

. . e 1
Sph Peith: [ Accalata carwengance ™ A1
UHF @ FHF P

Ciate ~ ZIMo0n
' Lomest = ANDOSS _
£ Hew Lowes THDO Opiices. .

Prleizabiltes. | IT' Carce
Ok I Cencel

Buning uchun Hyperchem dasturida PM3 usulida hisoblab topilgan quyidagi
jadvaldan foydalanamiz:

Eigenvalues(a.u.) and Eigervectors

Mel. Orbital 1 2 3 4 5 [
Symmetry: 1 Al 1 T2 1712 1 T2 2 Al 2 T2
Eigenvalue 87991 -13.84277 -13.8427 -13.64276 4.244591 4.559437

1
TJ
w

5 £ 1 0.74527 0.00000 0.00000 -0.00000 -0.66677 -0.00000
Px E 1 0.00000 -0.33331 -0.34822 -0.51728 0.00001  -0.50082
Py C 1 0.00000 -0.23569 0.6133%  -0.26104 0.00000 0.45132
Pz E 1 -0.00000 0.57731 0.04937 -0.40523 -0.00001 -0.083857

S H . 0.33338 0.61241  -0.00000  -0.00000 0.37265  -0.00000

S H 3 0.33338 -0.2414  -0.06583 0.57315 0.37263 -0.12524

S H 4 0.33338 -0.20414  -0.46145 -0.34705 0.37263 0.55068

S H 5 0.33338 -0.20414 0.53128 -0.22610 0.37263  -0.42544

Mel. Orbital 7 a
Symme try: 2 T2 2 T2
Eigervalue 4.59437 4.59438

5 E & 0.00000 0.00001
Px L 1 0.37164 0.33336
Py E 1 0.45067 0.23572
P= E 2 0.39856 -0.57739

5 H 2 -0.00000 0.81233

S H 3 0.56357 -0.20412

S H 4 -0.17332 -0.20412

S H 5 -0.39024 -0.20412

Yugorida keltirilgan MO-larning koeffisientlari uchun normallashtirish shartini
(har bir AO koeffisiendari kvadradarining yig’indisi lga tengUgini) har bir ustun
(MO) uchun hisoblab chigamiz:

1-ustun - energiyasi -29.87991 eV bo’lgan 1-chi band (bog’lovchi) MO:
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(0.74527)? + (0.33338)+(0.33338)?+(0.33338)2+(0.33338)? = 1 bo’lishi kerak!?

0,5554273729+4 * 0,1111422244=0.5554273729+0,4445688976=0,9999962705

2-ustun uchun:

(0.33331)%+(0.23569)+(0.57731)?+(0.61241)*+3%(0.20414)%=1,000483867461

3-ustun uchun:

(0.34822)? +(0.61339)?+ (0.04937)%+ (0.06983)*+
(0.46145)%+(0.53128)?=1,0000126272

4-ustun uchun:

(0.51728)? + (0.26104)? + (0.40523)? + (0.57315)? + (0.34705)? + (0.22610)?
=0,9999976679

Qaralgan to’rtta ustun metan molekulasining band MO-larini tashkil giladi.
Ularning hammasida normallashtirish sharti bajarilishini aniglandi. C atomining 4-ta
valent elektroni hamda 4-ta H atomining 4-ta s-elektroni 4-ta ((4+4)/2=4) MO hosil
giladi. Uchta sathning energiyasi, yani 2-chi, 3-chi va 4-chi MO energiyalari bir xil (-
13.6427 ¢V). Bunday sathlar “virojdenniy (degenerated)” orbitallar deyiladi.
Normallashtirish sharti bo’sh (bo’shashtiruvchi) MO-lar uchun ham saglanadi. 5-8
ustunlardagi (bo’shashtiruvchi MO) koeffisientlar kvadradarining yig’indisi ham 1-ga
teng.

To’lgin funksiyadagi koeffisientlardan foydalangan holda Malliken usulida har
bir atomning zaryadini hisoblash mumkin.

PRy =, IS

Buning uchun Hyperchem dasturida hisoblangan “Density matrix (zichlik
matritsasi)” yoki “Atomic orbital electron populations (AO-lardagi electron zichlik)”
natijalaridan foydalanish mumkin. Uglerod atom orbitallari (s, px, py va pz) ulushlari
yig’indisini topamiz:
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C(S)+C(Px)+C(Py)+C(Pz)=1.11085+0.99987+0.99987+0.99987=4.11046
Malliken bo’yicha atom zaryadini toppish ifodasi quyidagich:
Qa=2Z, _Zpﬁr

h=A
Bu yerda Pii —zichlik matritsasi, ZA-yadro zaryadi. Yarim empirik usullarda

valent yondoshuvga ko’ra, yadro zaryadi sifatida valent elektronlar soni olinadi.
Density Matrix

~
w
x
w

S EC 1M C 1 Py € APz C 3 S H

5: € 1 1.11085 -0.00000 -0.00000 0.00000 0.49652 0.49692
ot k2 X -0.00000 0.99987 -0.00000 0.00000 -0.40825 -0.40824
Py C 1 -0.00000 -0.00000 0.99987 0.00000 ~-0.28868 -0.28867
Pz C 1 0.00000 0.00000 0.00000 0.99987 0.70710 -0.70711

S H 2 0.49692 -0.40825 -0.28868 0.70710 0.97238 -0.02774

S H 3 0.49692 -0.40824 -0.28867 -0.70711 -0.02774 0.97239

S H 4 0.49692 0.81650 -0.28867 0.00000 -0.02774 -0.02774

S H 5 0.49692 -0.00000 0.86603 0.00000 -0.02774 -0.02774

S H - 53] || 5

s € 1 0.49692 0.49692
Px C 1 0.81650 -0.00000
Fy- C 1 -0.28867 0.86603
P2 € 2 0.00000 0.00000

S H 2 -0.02774 -0.02774

S H 3 -0.02774 -0.02774

S H 4 0.97239 -0.02774

S H 5 -0.02774 0.97239

ATOMIC ORBITAL ELECTRON POPULATIONS

AQ: 1 S C 1 Px: € 1 Py C & Pz C 2 ]
1.110846 0.999871 0.999871 0.999871 0.972385
AD: 3 S H - S H 5 S H
0.972385 0.972385 0.972385

Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Kiapk T. KoM rorepnast xumust, M., Mup, 1990.

11-MA’RUZA
Struktura asosida turli hil parametrlarni hisoblash
Reja:
1. Termodinamik parametrlarni hisoblash usullari.
2. Struktura asosida turli hil parametrlarni hisoblovchi majmualar
Ayrim olimlar tomonidan ultrabinafsha (UB)-, infragizil (1Q)- va yadro magnit
rezonansi (YaMR) spektroskopiya usullari kvant-kimyoning “eksperimental” usullari

gatoriga kiritilgan. Bu qatorga birikmalarning ionlanish potensialini (Kupmans
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teoremasiga ko’ra EYuBMO) aniglab beruvchi fotoelektron spektroskopiya
(Photoelectron spectroscopy-PES) usuli kiritilgan. Yana shuningdek , oksidlanish va
gaytarilish potensialini aniglovchi polyarografiya hamda electron transmission
spektroskopiya (ETS) usullari kiritilgan. ETS spektroskopiyasi birikmalarning
elektronga moyilligini’ ya’ni quyi bo’sh MO energiyalari haqida ma’lumotlar bergan
(usul juda kam ishlatiladi). UB-spektroskopiyasi band va bo’sh MO-lar orasidagi
energetik fargni aniqglab beradi. 1Q-spektroskopiya usuli birikmalarning tebranish
sathlari va ulardagi o’tishlar haqida ma’lumotlar beradi. YaMR yadrolardagi
atomlarning nisbiy zichligi haqida ma’lumot beradi. Yuqorida qayd

gilingan usullar hamda roentgen tuzilish tahlili (RTT) usuli hisoblash usullarini

baholashda mezon vazifasini o’taydi.

Ma’lumki, 1H va 13C SIMP signallari mos ravishda 0-10 hamda 0-250 m.u.

oralig’ida kuzatilishi ko’pgina omillarga bog’liq:

[ Atomlardagi electron zichlik (Qo’shni guruhlar ta’siri)

1 Fazoviy holat

[1 Anizatropiya effekti

[0 Erituvchi tabiati

1 H -bog’

] Molekulalararo ta’sirlar

[1 Harorat va boshga omillar.

Bu omillar orasida yadro atrofidagi electron zichlik asosiy ro’l o’ynaydi. Buni

quyidagi misolda ko’rishimiz mumkin:

-Rasm. Metil 2-bromo-2-metil-3-oksobutanoatning PMR spektri.

=

@ =
o =

o

O
8

7/
H,C—:3 Br O
4 \ /9 // 10

2 —1

H,C s O—CH,
7

v=-0.0165x +0.2127
R? = 0.9996

T RS B e e o REEme e B R B o R B e T
4.0 3.8 a0 24 2.0 14 1.0 0.4 ]

" Chernical Shift {ppr
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Uchta metil guruhi protonlarining electron zichligi qo’shni guruhlar ta’sirida
o’zgargan va shuning natijasida signallari uchta joyda kuzatiladi. Spektrdagi 1.96
million ulushida (m.u.) joylashgan signal 5-uglerod atomi protonlariga, 2.6 m.u.-da
joylashgan signal 4-uglerod atomidagi protonlarga va 3.78 m.u.-dagi signal 7-uglerod
atomi protonlariga mos keladi.

Adabiyotlarda, kichik molekulali va ion tipdagi birikmalarning YaMR 13C-
spektrlari va atomlardagi zaryad zichligi yaxshi korrelyasi qilishi ta’kidlangan
(R2>0.7). Qo’shbog’ tutgan va aromatik birikmalar atom zaryadlarining YaMR
signallari bilan taqqoslash ancha murakkab. Sababi, qo’shbog’ning anizatropiya
effekti tufayli 13C signallari nisbatan kuchsiz magnit maydonga siljigan. Misol
tarigasida, 6-asetil-7-gidroksi-4-metilkumarin 13C spektri va Malliken, Louvdin
hamda NPA bo’yicha zaryad tagsimoti korrelyasiyasi qaraldi (-Jadval). 6-Asetil-7-
gidroksi-4-metilkumarin 13C signallarining Mallikenga zaryad hisoblash usuliga
nisbatan Lauvdin va NPA zaryad tagsimoti usullari bilan yaxshi korrelyasiya qilishi
aniglandi (-Jadval). Olingan natijalar Lauvdin bo’yicha zaryad hisobi Mallikenga
nisbatan yaxshiroq korrelyasi gilishi aniglandi.

6-Asetil-7-gidroksi-4-metilkumarin 13C signallari va B3LYP1/6-31G
usulida hisoblangan atom zaryadlari

Ne BC m.u. | Malliken | Lauvdin | NPA 6-asetil-7-gidroksi-4-metilkum
c3 112.0 6.22 6.19 6.35 .
arin

C4 152.8 2.85 5.95 5.94

Cda | 113.6 2.091 6.08 6.15

CD 127.0 6.22 6.05 0.17

e 118.6 2.92 6.11 6.19

C7 160.3 2.77 5.86 2.04

C8 109.0 6.13 .19 6.34

CBa | 136.0 2.75 5.84 2.03

C9 199.8 5.70 5.80 5.47

C(dy|21.2 5.48 6.31 6.72

R’ 0.7739 0.8391 0.8768

*Atom zaryadlari yagro sonini ayirmasdan keltirildi.
Birikmalarning YaMR-spektrlarini o’rganish

ChemOffice, ACDlabs, PortableMestReNova va boshga programmalarda
empirik usullarda va juda qisqa vaqt oralig’ida birikmalarning YaMR spektrlarini
hisoblash mumkin. Bu programmalar ichida ACDlabs keng imkoniyatga ega ekanligi
bilan ajralib turadi. Unda birikmalarning ikki o’lchamli spektrlarini olish imkoniyati
mavjud. Yana shuningdek, steroid tipdagi birikmalarda bitta C atomiga birikkan
ikkita metil guruhi C atomlarining signali xuddi tajribadagidek ikkita joyda
kuzatiladi. Ammo, bu programmalar fagat keng o’rganilgan yadrolar (asosan 1H,
13C) uchun YaMR spektrlarini bera oladi. Gaussian programmasida birikmaning
kimyobiy siljishlarini (ekranlanish kattaligini - magnetic shielding tensor) o’rganish
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uchun NMR (Nucleir Magnetic Resonanse) kalit so’zi kiritiladi. Undan tashqari,
YaMR spektrni hisoblash usuli sifatida GIAO, CSGT, IGAIM yoki SingleOrigin
usullaridan birini tanlash mumkin (#NMR=GIAO B3LYP/6-31G). #NMR=all
belgilansa SingleOrigin, IGAIM va CSGT usullari bilan ekranlanish kattaligi
hisoblanadi. Olingan natijalar Gaussveiw programmasida standart birikma (1H va
13C uchun TMS) ekranlanish kattaligi bilan solishtirish orgali YaMR spektrlar
vizualizatsiya gilinishi mumkin.

HyperChem programmasida yarim empirik TNDO usuli yordamida YaMR
spektrlarini olish imkoniyati mavjud.

|Q-spektrlar hisobi

Tebranish turlarini mukammal o‘rganish va animatsion holatda ko‘rish uchun
kvant-kimyoviy hisoblashlardan foydalanish magsadga muvofigdir. Hyperchem -
tebranishlarni vizual ko‘rsatib bera oladigan, eng qulay programmalar majmuasi
hisoblanadi. Lekin, shuni takidlab o‘tish kerakki, eksperimental va nazariy 1Q-
spektrlar intensivliklari fagat ayrim DFT (Density Functional Theory- funksional
zichlik nazariyasi) usullari bilan hisoblangandagina mos tushushi mumkin. Ammo,
eksperimental va nazariy 1Q-spektrlardagi to‘lgin soni (v, cm-1) giymatlari yarim
empirik, noempirik (ab initio) va funksional zichlik nazariyasi (DFT) usullari bilan
hisoblaganda ham 200 cm-1 - gacha farg gilishi mumkin. Shuning uchun ham 1Q-
hisoblashlarda ko‘paytiriluvchi koeffitsientlardan (weiting factors) foydalaniladi.
Instrumentlar panelidan chizish (Draw) tugmasini bir marta bosib, bir nugtadan uch
tomonga chizig chizamiz:

File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help
|60+ alNolOl c|no|w| Dl &=l &2/

Chizish (Draw) tugmasini ikki marta bosib, elementlar jadvali ochiladi va undan
kislorod atomi belgilab olinadi. Bu amalni instrumentlar panelidagi kislorod atomini
(O) belgilash orgali ham amalga oshirsa bo‘ladi. Undan keyin, kursorni chizilgan
chiziglardan birining uchiga bosiladi. Elementlar jadvalidan uglerod atomi belgilab
olinib, qolgan ikkita chiziq uchiga va chiziglar birlashgan nuqgtaga bosiladi.
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t'HyperChem - (untitled)
File Edit Build Select Display Databases Setup Col

| o A|\|O|D| C|N|0|X| D= &

Element Table

8] ]
s
[v]cdre 54cd
1 A [in]sr
[refw]rdo: HE
o] o]a

|_
EEEOCREETEE
I Allow Acbitrary Valence [ Explicit Hydiogens Properties... |

Shundan keyin, belgilash (Select) tugmasini ikki marta bosiladi, natijada kerakli
joyga vodorod atomi qo‘shilgan, propanol-2 strukturasi hosil bo‘ladi:

oo]nifeued
I
OREE
re T

t'HyperChem - (untitled)
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help

Flo| alNolD] cinole| D $(a & 2

Chizilgan geometriyani yarim empirik (semi-empirical) hisoblash usuli
yordamida optimizatsiya gilish uchun menyular satridagi Setup—ga kiriladi va RM3
metodi belgilab olinib, hisoblash (Compute) gicmidan Geometry Optimization
yozuvi bosiladi

i "HyperChem - (untitled)

= Compute Annotations Script Carcel  Help
Molecular Mechanics... a2

v Semi-empirical...
Ab Initio...
Density Functional...

File Edit Build Select Display Databases Setup Compute  Annotabions  Script Cancel  Help
i A|\|O|D| C|N|0|X| D|E-"|H| %|h|ﬂ| §|‘?|k‘?|

Semi-empi... X
— Methods

7 Ewtended Huckel
" CNDO

7 INDD
 MINDD3

7 MNDO

" MNDO/
A1

A1

= PM3
 ZINDDA
 ZINDO/S

" TNDO Options... |
()8 I Cancel |




File Edit Build Select Display Databases Setup B@6u[sizM Annotations Script
DlOL|O[+|s o alNo[O| c[N[o|w| D] Mode ’

Single Point
Single Point CI...

Geometry Optimization...

Vibration, Rotation Analysis
Mugqobillash  (optimizatsiya) algoritmi sifatida Polak-Ribiere algoritmi
belgilanadi. OK tugmasini bosish bilanoq geometriya optimal holatga keltiriladi.

D|CLIC|+Iw|e’|a] alNolO| cinjolw] D@ 3 [%w|@ &2

Semi-emp al Op

Algarithm Options
(" Steepest Descen t Termination Conditiorn

" Fletcher-Reeves RMS gradient af:

[Conjugate gradient] 0.0s keald[A mal)
' Polak-Ribiere or: 180 maximum cycles

[Conjugate gradient]
" Eigenvector following| | @ In vacuo
o i

" Conjugate Directions

Screen iefresh period: |1 cycles

Shundan keyin molekulaning 1Q-spektrini hisoblash mumkin.
Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Knapk T. Komn’rorepnas xumusi, M., Mup, 1990.

12-MA’RUZA
ZAMONAVIY INTEGRALLANGAN HISOBLASH
DASTURLARI PAKETI

Reja:
1. Kimyoda qo’llaniladigan hisoblash majmualari
2. ChemDraw, ChemWindow va IsisDraw programmalarida ishlash

Ta’kidlab o’tilganidek, informasion texnologiyalar rivojlanishi bilan kimyoda
ishlatiladigan programma majmualari sifat va miqgdor jihatdan rivojlandi va
rivojlanmoqgda. Ularning asosiy turlari www. internet saytida tavsiflangan. Biz fagat
ayrimlari xaqida to’xtalamiz xolos. Eng birinchi yaratilgan va mashhur hisoblash
majmualaridan biri J. Popl tomonidan yaratilgan GAUSSIAN hisoblash majmuasidir.
Bugungi kunda ushbu usulning shaxsiy kompyuterlarga mo’ljallangan Windows va
Linux operatsion sistemalarida ishlaydigan variantlari yaratilgan. GAUSSIAN
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hisoblash majmuasi keng imkoniyatga ega bo’lib, kimyoning deyarli barcha
sohalaridagi muammolarni yechishga mo’ljallangan va o0’z ichiga ayrim yarim
empirik hamda juda ko’p noempirik hisoblash usullarini gamrab olgan.

GAMESS (General Atomic and Molecular Electronic Structure System) Gordon
guruhi tomonidan yaratilgan kvant-kimyoviy hisoblash majmuasi sanaladi. Uning
PC/GAMESS varianti A. Granovskiy tomonidan Windows uchun modifikasiya
gilingan. Ushbu variant 2009 yildan boshlab Firefly deb nomlanmoqda. U bir necha
yarim empirik va noempirik hisoblash usullarini 0’z ichiga olgan. Yana shuningdek,
DFT, MP2-4 hisoblashlarini amalga oshirish mumkin. UB- va 1Q-spektrlarini DFT va
noempirik usullarda hisoblash mumkin.

Semi-empirical Method | "% | _ . .
Hethonts Ham yarim empirik ham noempirik, yana
£ Estended Huckd shuningdek molekulyar mexanika usullarida hisob-kitob
:TEJNDDDD o’tqazishimkoniyatini  beruvchi  majmualardan  biri
* G HyperChem hisoblanadi. GAUSSIAN va GAMESS
£ MHDO . . . . "
© MNDO/d programmalaridan fargli ravishda hisoblanishi kerak
;;‘;m bo’lgan birikmaning geometriyasi xuddi qalam bilan
£ PM3 chizilgandek hosil qilinadi va hisoblashlarni bevosita
" ZINDOA . . . N . . . N . .
© ZINDDS kuzatib turish imkoniyati mavjud, yani vizualizatsiya
(" THDO | Qo T -
gilingan. HyperChem programmasiga MM+, AMBER,
ok | carcsl BIO+ va OPLS MM usullari Kiritilgan. Yarim empirik
usullarining gariyb hammasi kirgan:

No empirik usullar minimal bazis to’plamidan
boshlab kichik, o’rta va katta bazis to’plamlari kiritilgan. Undan tashqari, keng
turdagi DFT usullari yordamida hisoblashlar olib boorish mumkin.

Ab Initio Method 2% || Exchange Correlation Potential L= |
I?asm Set - Exchange Potential Correlation Patential
¢ Mo basis set Optiohs. .. | O (e & Mo
" Minimal (5T0-3G) ~ =
™ Small (3-21G) Advanced Options... | A fllater o lﬂ YwN
" Medium [6-31G7) T | r Bafl:e-s;c : Perdew-Zunger 81
" Large [5-31G™) HlI3 Basis EUNEUONS... - p:rcdeewwang o ® E:lr:ew 865

e i
® -
Cthee " Gilge " Perdew-wWang 91
| Apply Basis Set | " PBE9G " PBE9G
" HCTH93 " HCTH98
aK | Close ‘ Custom Combinations

4 l’-

[ Use Combination Potential

o

~
oK | Cancel
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Molekulyar dinamika hisoblashlarini  ham amalga oshirish  mumkin.
Reaksiyalarni modellash va o’tish holatlarini topish mumkin. Undan tashqari,
HyperChem programmasida bajariladigan ishlar uchun script fayl yordamida
algoritm tuzish mumekin.

Yuqorida keltirilganlar *txt fayl ko’rinishida yoziladi. Undan keyin *.txt fayl
kengaytirgichi *.scr qilib o’zgartiriladi va quyida ko’rsatilgan “Open Script”-dan
ochiladi:

CoTnput: Anngtiog Cancel 7HeF
[N[O|¥| Dfs_Pensart- <3

Third Party Interfaces...

Script Editor

Yarim empirik hisoblashlar uchun mo’ljallangan, keng targalgan majmualardan
biri MOPAC sanaladi. J. Styuart (J. Stewart) 1981 yildan boshlab uni yaratishni
boshlagan, lekin birinchi varianti 1989 yilda yaratildi. 1989-2000 yillar mobaynida
kimyoning barcha muammolarini yechishga bag’ishlangan ilmiy maqolalar turli xil
nashrlarda chop etildi. Ilk variantlarida (Mopac6 va Mopac7) MINDO/3, MNDO,
AML1 va PM3 usullari kiritilgan edi. Bugungi kudagi oxirgi versiyasi MOPAC2012
programmasida  MINDO/3, MNDO, AM1, PM3, RM1, PM6 va PM7 yarim
empirik usullari mujassam.

Kimyoda qo’llanilishi mumkin bo’lgan hisoblash majmualari, imkoniyatlari va
boshqa qo’shimcha ma’lumotlarni maxsus internet saytlaridan olish mumkin.
(Masalan, http://www.freechemical.info/freeSoftware/kinds.php

Yuqgorida Avogadro, GaussView, MaSK, ChemCraft va WinMostar
interfeyslarida Mopac, Gamess yoki Gaussian input fayllarini tuzish mumkinligi
aytildi. Bu interfeyslarning ichida Yaponiyalik olimlar tomonidan yaratilgan
WinMostar (www.winmostar.com) programmasi keng imkoniyatlarga ega. Unda
birikmalarning geometriyasini chizgan holda, Mopac, Gamess va Gaussian
programmalari uchun input fayllarni hosil gilish mumkin. Bu programmada birikma
structurasini chizish, tog’rirog’i hosil qilish belgilangan atomga ma’lum atomni
qo’shish (Add atom) hamda bog’ni qo’yish (Add bond) orqali amalga oshiriladi.

| Aad | Del [-GH3 | -GaHs | -GbHS -0 ~[Feo | I [-/Ches] | Gl v @0  H
LS

)
t-; | Add | Dl | -GH3 | ~C2HE | ~GEHS |
| i1
Be 4
E B
:::'--' | T
]

B
F o8
D
|

|
|
= g 12 e
:. Al 13
\ Si 14 w.
- 15
|

1
B
Gl 17

Bu programmada mavjud bo’lgan CNDO/S hisoblash usuli bilan xromofor
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tutgan birikmalarning ultrabinafsha va ko’rinuvch spektrlarini hisoblash mumkin.
MOP6W70 va MOP7W70 Mopac programmalari yordamida ham yarim-empirik
kvant-kimyoviy hisoblash amallarini bajarish mumkin.

@ winmostar v5.003
 Fle Edt View [Calodabonl| Cakulaton2 Others Help
=" LN Remote Job Submission

[ Add | Del [-C

L CH\winmosS\tem
Winmostar 2 C1
11-2-1-1 Leng=1.]

MOPAC Keywords ~ [Rep | H
Start (1)MOPEW70
Start (JMOPTW?0

Edit out
Edit arc

Edit out{log)
Import

Gaussian Keywords
Edit log(out)
Import

y Import Fchk{Cubegen)
l Import Cube

Z w—
CNDO/S Keywords

Start CNDO/S
UV-VIS Spectrum

Avtorlar
programmalari uchun ham dastlabki hisob (input) fayllarini tuzishni yo’lga

5 -
qo’yishgan.
[® wimostar vs.003
|| Fle Edt view Caliaton1 (Calcdabon2] Others Hep
& ey ¢ H Remote Job Submission
fﬂﬁ J Del [-CH3[-C2H3 |  NwChem Keywords
| C:\winmosS\temp.dat tart NW
Winmostar 2 C1H1 13.02 0
1-2-1-1 Leng=1.1 Ang=0 Dih¢ SO
Import
PIO
Gromacs
LAMMPS
Amber

Programmaning uch oylik demo (trial), bir yillik student va ilmiy

= - s =

= | 3 |
- - - = - =
s BS1 o BS? 115 Connect
~ S hrier - I IRV '
Zoom | f
Atom 025 5
Bond 10 £
Lundo
A1 EF PRECISE GNORM=0.05 NOINTER GRAPHF WMOK
Wirmostar
[o]
| [ | 1 1 1 1
R
L
\
1 c 0 0 0 0 0 0
:Debg‘ | v | w | - '
)

Gromacs, LAMMPS va Amber kabi molekulyar dinamika

BS1 @ BS?2
—= Number
Zoom | .
Atom 025 L
Bond 10
{undo [ <>
AM] EF PRECISE GNORM=0.05 NOINTER GRAFHF MMOK

115 Connect
All Atoms |/ Mark f

Keywords Setup

Import GRO
Import Trajectory
Energy Graph 1 1 1 0
Radial Diffusion Function
Mean Square Displacement

e

xodimlarga mo’ljallangan kommersial litsenziyalari mavjud.
GaussView (www.gaussian.com) interfeysi asosan Gaussian programmasida
hisoblashlarni amalga oshirish va hisoblash natijalarini (*.out va *.log fayllarni)

o’qishga mo’ljallangan (komertsial) majmua.
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ChemCraft (www.chemcraftprog.com/order.html) programmasining cheklangan
imkoniyatli, olti oylik demo varianti mavjud. Unda birikma geometriyasini chizish
mumkin emas. Gaussian va Gamess input fayllarinida Kkeltirilgan birikma
strukturasini visual qilish imkoniyatiga ega. Ushbu programmada Gaussian va
Gamess hisoblash natijalarini tahlil gilish mumkin. Ayrim input fayllarni bir-biriga
o’gira oladi.

MaSK interfeysi Gamess programmasi uchun birikma geometriyasini chizish
yo’li bilan input fayl tuzish imkoniyatiga ega. Yuklab olish va o’rnatish mumkin
(bepul). Birikma geometriyasini chizish uchun avvalo “++” (Add atoms or groups of
atoms) belgi va kerakli atom tanlanadi. Keyingi atom tanlangandan keyin “++”
oldingi atom ustiga bosiladi va programmaning o’zi kimyoviy bog’ hosil qiladi.
Masalan, “++” bilan H atomi tanlanib, oldingi C atomi ustiga bosilsa C-H bog’i hosil
bo’ladi. Shu amal yana takrorlansa H-C-H guruhini hosil giladi.

D@ =R © (100% ~|® [

Atoms | Groups Z-Matrix | Cartesian

Click on the row, then select parameter to modify
|H | ‘He Check for manual entry

EHEHL’,‘@\:L[&\LW% Bond Angle Dihedral

noooopacll [EREE-

[k J[ca)(sa)(se](as(se] Br |l 3 C 1590 2 12000 1
C

l@@l@‘gl}i‘z‘ n 1590 3 12000 2 180.00 1
Allatoms:: v“’Select

Bond order
@ Single Double Triple

Avogadro — interfeys hamda molekulyar mexanika hisoblash majmuasi (bepul).
Birikmalar geometriyasi chizish (draw tool) yo’li bilan hosil qilinadi. “Draw tool”
programmada “qalam” belgisi bilan ifodalangan.

Fie Edit View Buid 5=lect Extersions Seltings  Help
Prew bebopen |gsave Ydose Edqur [k Rk D OE W

Dram Settings (=l

View 1

Elemrent: | Carbon [G) -
Bond Order: [En;u: ']

Adust Hydrogens

Chizilgan C atomlariga “Add hydrogens” tugmasini bosish orgali H atomlarini

go’shish mumkin.
File Edit View Select Extensions Settings Help

Onew &d Op Change H to Methyl : @ + lgo &
ST Add Hydrogens
Element: | Carbg Add Hydrogens for pH...
Bond Order: |Single Remove Hydrogens
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Avogadro programmasi ko’pchilik kvant-kimyoviy hisoblash majmualari uchun
input fayllar tuzish ko’zda tutilgan.

File Edit View Build Select Settings Help

YNew Lt Open | Save Animation. ..

Display Types Optimize Geometry Ctrl+Alt+0
"] Axes Molecular Mechanics »
(V] Ball and Stick
Ll | Cartoon GAMESS »
= i Gaussian...

!:, Force
[ Hydrogen Bond MOLPRO...
) Label MOPAC
[] overlay
L:,‘ Polygon NWChem...
T’ Rlbbon Q'Chem---
|| Ring
Il Simple Wireframe GLSL Shaders
] stick
| surfaces
™ Spectra...
[} Van der Waals Spheres pECRS
[] wireframe Create Surfaces...
—] Vibrations...
Add | | Duplicate | [ wemove——
Draw Settings g X
Element: [Carbon (&) vJ
Bond Order:
(| Adjust Hydrogens

Birikma geometriyasi  chizilayotganda boglangan atomlar ketma-ketligi
saglanishi kerak. Hisoblash jarayonlari visuallashtirilgan majmualarda notartib
holatda chizilgan struktura normal optimizasiya gilinishi mumkin. Lekin, Gamess,
Gaussian kabi programmalarda noempirik hisoblashlarda xatoliklarga yo’l qo’yilishi
mumkin.

ChemDraw, ChemWindow va IsisDraw programmalarida birikmalarning fagat
ikki o’lchamli geometriyasi chizilishi mumkin. Bu programmalarda chizilgan
geometriyalar gvant-kimyoviy hisoblashlarga yarogsiz. Ammo, ChemOffice
programmasi ikki o’lchamli birikma geometriyasini uch o’lchamli holatga o’tqaza

oladi (Get 3D Model — Edit 3D):

Umuman olganda, ChemOffice keng imkoniyatga ega, kimyogarlarga to’liq

ko’makchi vazifasini o’tay oladigan programma (pullik).

ChemOffice programmasi quyidagi tarkibiy gismlardan iborat:

1. ChemDraw;

2. Chem 3D;

3. ChemFinder.

ChemDraw birikmalarning ikki o’lchamli tuzilish formulalarini chizish mumkin.
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Chizilgan strukturani nomlash mumkin (Structure—Convert Structure to Name) va
nom asosida struktura chizish mumkin (Convert Name to Structure).

Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Kinapk T. Komm’rorepnas xumus, M., Mup, 1990.

13-MA’RUZA
Masala yechishning tegishli uslubini tanlab olish. Masala va uning
parametrlarini tuzishning asosiy goidalari

Reja:

1. Tautomerlarni proton ko’chishini o’rganish

Hisoblashlar yordamida amin-imin, imin-enamin, keto-enol, laktam-laktim va
boshga tautomerlarning gaysi formasi bargarorligini va bir-biriga o’tish baryerini
aniqlash mumkin. Mopac2012 programmasida o’tish holatini TS (Transition search)
kalit so’zi, Gaussianda esa opt=ts kalit so’zi yordamida toppish mumkin. Undan
tashqari, Mopac programmasida SADDLE kalit so’zi yordamida ham o’tish holatini
topish mumkin. Firefly/Gamess programmasida RUNTYP=SADPOINT kalit so’zi
yordamida o’tish holati topiladi. O’tish holati bir tautomer holatdan ikkinchi ikkinchi
tautomer holatiga o’tishdagi energetic sathning maksimum holati:

O'tish holati

|

Lokal minimum

Global minimum————""
Firefly programmasida AM1 usuli bilan timin molekulasining laktam va laktim
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holatlarining hosil bo’lish issigligi (AHf) va umumiy energiyasi (Etotal) hamda bir-
biriga o’tish baryeri (Ea) hisoblandi.
Laktam holat input fayli:

| GAMESS (US) STYLE. Input created by MaSk (http: / /ccmsi.us/mask)

SSYSTEM SEND

SCONTRL RUNTYP=DPTIMIZE SCFTYP=RHF COORD=CART 3END

SEASIS GEBASIS=AM1 3SEND

SSTATPT NSTEP=100 SEND

SDATA
CoHEeMN 202
1l
M f.0 -0.0034260382 0.1335529623 3. 0038032353
C &0 1.3572383644 0.1229425235 0. 0494 8459643
M FaL 20773307023 1.360509654E J.01323452384
C .0 1.38051043559 2.5488856863 -0.0637087285
C o0 0.0183364915 2.5897346127 -0.1103010574
C g0 -0.7503850001 1.3300580027 -0.0654279551
O g.0 -1.989598327286 1.24559285285 -0.0905872256
i g.0 2.0425115%88 -0.9443629286 J.12026 23450
C .0 -0, 7400540457 3.851211 0423 -0, 21145183383
H 1.0 1.5982883155 3.4664255815 -0.03445538114
H 1.0 -0.4726506506 -0.74002143831 J.0332830511
H 1.0 3.070314601 3 1.34011945856 J.0512731282
H 1.0 -0.1779442443 4.65975147358 J.25408138738
H 1.0 -1.73023599725 3.747880324 J. 30065 22154
H 1.0 -0.93138%25381 4,1001556656 -1.2852173332

SEND

Laktim holat input fayli:

| GAMESS (US) STYLE. Input created by MaSkK Chitp:/
FSYSTEM SEND

SCONTRL RUNTYP=OPTIMIZE SCFTYP=RHF COORD=CART SEND
SBASIS GEASIS=AM1 SEND

SSTATPT WSTEP=100 END

comst s mask)

iDATA

CEHEN 202
1
K 7.0 -0.0720345416  0.1245846082 -0.0295275466
C 6.0 1.3348746217  0.1115&72813  0.0598328181
K 7.0 2.050707087% 1.3581130413  0.0648573143
C 6.0 1.3794438334  2.545255971% -0.014831%853
C 6.0 0.0048422434  2.5924%137e6  -0.1037033012
C 6.0 -0.575804603% 1.3069214183 -0.105524671%
a 2.0 -2.0388824248 1.3726339571 -0.1929249330
a 2.0 2.0154016998 -0.928197225%  0.136745%232
C 6.0 -0.7575485713  3.3485853748 -0.1925166G866
H 1.0 1.9385096007  3.469092058% -0.0042532800
H 1.0 3.0430002334  1.3296722325 0.1285%3131%
H 1.0 -2.4168%28613 0.4746255320 -0.1859308834
H 1.0 -0.03209065%7  4.737597918: -0.1459256773
H 1.0 -1.4%416174%2  3.9106660331 0.6482474305
H 1.0 -1.331713%135  3.3827783613 -1.1G530926327

$END
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| GAMESS (US) STYLE. Input created by MasK (hitp:
35YSTEM ZEND
SCONTRL RUNTYP=5ADPOINT SCFTYP=RHF COORD=CART SFEND
FBASIS GBASIS=AM1 SEND
S5TATPT HESS=CALC FEND

O’tish holatni topish input fayli quyidagicha:

cemst.us/mask)

3DATA
CEHENZ02
L
N 7.0 0 00eTESE022 0.121181 7508 -0.06361696482
C .0 1.3853%67c34 0.0807530171 0. 0634305859
N 7.0 2.0554294863 1.3534004847 0.11064045 32
C .0 1.364370%41% 2.5374565535 0. 020014 26065
C 6.0 -0.0102333675 2.58383742654  -0.1155409865
C 6.0 -0.6601655361 1.3048523%640 -0.1573971350
a g.0 -1.8555540284 0.9104328344 -0.2732681564
a 4.0 2.08%3011287 -0.94314:23564 0.1570313301
C &.0 -0.7773027261 384125025904 -0, 20504520925
H 1.0 1.5663655365 3.4656504554 0. 0edl741734
H 1.0 -1.2%65712650 -0.3538514344 -0.1351768702
H 1.0 3.457143342 1.3524156203 0. 2057341529
H 1.0 -0.10372117738 4.7135414420 -0.3911378653
H 1.0 -1.3373832377 4. 0225552450 0.7472261635
H 1.0 -1.5223433496 3.7723240679  -1.0373544263

FEND

Laktam O’tish holati Laktim

AHf =-61.10 AHf =-48.12 AHf = -48.39
kkal/mol kkal/mol kkal/mol

Etotal = - Etotal = - Etotal = -
65.3284329945 65.33077570118 65.3081825516

Hosil bo’lish issiqligi kattaliklari 12.71 kkal/mol-ga laktam holat laktimga
nisbatan barqgaror ekanligini ko’rsatmoqda. Laktim holatdan lactam holatga o’tish
baryeri Ea=0.27 kkal/mol. Laktam holatdan laktim holatga o’tish baryeri Ea=12.98
kkal/mol.

Konformatsion izlanishlar: ichki aylanish baryerini o’rganish

Etan molekulasi misolida metil guruhining ikkinchi metil guruhiga nisbatan
ichki aylanishini garaymiz. Buni Mopac programmasida bajarish juda qulay. Mopac
Z-matritsasi tuzish bo’limida ta’kidlanganidek, torsion bog’ uzunligi kattaligidan
keyingi “1” soni “-17qilib kiritilsa ushbu torsion burchakni berilgan nuqta (POINT)
va gqadam (STEP) asosida aylantirish hisoblashi bajariladi.
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Aytaylik H7-C2-C1-H4 torsion burchakni C2-C1 o’qi atrofida aylantirish kerak.
Ushbu torsion burchak 59.99° ekanligini z-matritsadan ko’rishimiz mumkin. Torsion
burchakdan (59.9989 -dan) keyingi 1 soni (aylanaga olingan) mugobillash jarayonida
ushbu torsion burchakni ham mugqobillash kerakligini bildiradi. Ushbu 1 soni oldiga
“-” 1shorasini qo’ysak programma ‘“Reaction coordinate calculation” hisoblashi
amalga oshirilishini tushunadi.

Mame :

MOPAC file
C Qoooo.ooo00 O OO0o00O0.0000 O 0 OO0O00O0.0000 OO0 00
C oooo1.5400 1 00O00OO.000O0 O OQOOOQO.OQOO0 O 100
H poool.0899 1 00109.4%09 1 O00000.0000 O 1 20
H ooool.0899 1 00109.4709 1 00119.9994 1 1 2 3
H oooo1.0900 1 00109.4714 1 00239.9987 1 1 2 3
H oooo1.0899 1 00109.4709 1 00299.9994 1 2 1 4
H oooo1.089%9 1 00109.4709 1 DDDSB.BBBB(:)E 1 4
H ooool.0899 1 00109.4%14 1 00179.9991 1 2 1 4
0

Bu hisoblashni to’liq bajarish uchun “Coordinate reaction set” qismida qadamlar
soni va gradus ko’rsatiladi. 0-360° oraligda har 10° qadam bilan aylantirib ko’rish
magsadida 36 nugtani (POINT=36) tanladik.

et men [ & ]
| Basic set Additional set
AMI1 }ENDO@‘P}BLMWDO‘ NomnﬂmruOK‘ DFP‘
mextx|EF‘ NLLSQ [g;g;' SYaquIRY‘ PELAY‘
EEEJEEE Chmge=[5___ BIRADICAL
GNorm= o

Coordinate reaction set

Number of steps  The length of a step

~ Reaction coordinate 36 o

Apply ‘ Standard| Cancel ‘ Help
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2M1 CHARGE=0O

bHame :

MOPAC file
C 00000.0000 O 00000
C 00001.5400 1 00000,
H 00001.0899 1 00109.
H 00001.0899 1 00109
H 00001.0900 1 00109.
H 00001.0899 1 00109
H 00001.0899 1 00109.
H 00001.0899 1 00109.
0

Hisoblash natijalari —jadvalda va

maksimum va uchta minimumni ko’rishimiz mumkin. Energetik minimum nuqtalari
60, 180 va 300 (yani -60) graduslarda to’g’ri keladi. Energetik sathning maksimum

GHORM=0.01 STEP=10 POINT=36 GEO-OK

holatlari esa 0, 120 va 240 (yani -120) graduslarda kuzatiladi.

Hisoblash natijalari

Hisoblash natijasi
59.99890 -17.414450

69.99890 -17.334331

79.99890 -17.113046
89.99890 -16.804777
99.99890 -16.489038
109.99890 -16.252817
119.99890 -16.165217
129.99890 -16.252737
139.99890 -16.488789
149.99890 -16.804467
159.99890 -17.112846
169.99890 -17.334266
179.99890 -17.414446
189.99890 -17.334301
199.99890 -17.112908
209.99890 -16.804545
219.99890 -16.488869
229.99890 -16.252786
239.99890 -16.165234
249.99890 -16.252783
259.99890 -16.488965

60 -17.41

70-17.33

80-17.11
90 -16.80
100 -16.49
110 -16.25
120 -16.16
130 -16.25
140 -16.49
150 -16.80
160 -17.11
170-17.33
180 -17.41
190 -17.33
200-17.11
210 -16.80
220 -16.49
230 -16.25
240 -16.16
250 -16.25
260 -16.49
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Tahrirdan keyin

0

10

30
40
50
60
70
80
90
100
110
120
130
140
150
160
170
180
190
200

.0000 0 00000.0000 O O O
0000 0 00000.0000 0 10
4709 1 00000.0000 O 1 2
.4709 1 00119.9994 1 1 2
4714 1 00239.9937 1 1 2
.4709 1 00299.9994 1 2 1
4709 1 00059.9989 (-1)2 1
4714 1 00179.9981 1 2 1

—rasmda keltirilgan. Ichki

[N SN R T N T e Y e e

aylanish
energiyasining torsion burchakka bog’liglik diagrammasi potensial sathida uchta

-16,16

-16,25

-16,49
-16,8
-17,11
-17,33
-17,41
-17,33
-17,11
-16,8
-16,49
-16,25
-16,16
-16,25
-16,49
-16,8
-17,11
-17,33
-17,41
-17,33
-17,11



269.99890 -16.804700
279.99890 -17.112982
289.99890 -17.334293
299.99890 -17.414445
309.99890 -17.334302
319.99890 -17.112930
329.99890 -16.804625
339.99890 -16.488973
349.99890 -16.252825
359.99890 -16.165221
369.99890 -16.252772
379.99890 -16.488895
389.99890 -16.804546
399.99890 -17.112867
409.99890 -17.334271

270 -16.80
280-17.11
290 -17.33
300 -17.41
310 -17.33
320-17.11
330 -16.80
340 -16.49
350 -16.25
360 -16.16
10 -16.25
20 -16.49
30 -16.80
40-17.11
50 -17.33

Torsion burchak, grad.

210
220
230
240
250
260
270
280
290
300
310
320
330
340
350

-16,8
-16,49
-16,25
-16,16
-16,25
-16,49

-16,8
-17,11
-17,33
-17,41
-17,33
-17,11

-16,8
-16,49
-16,25

-16 |
j; 50
-16.2

100 150 200

250

300

350

-16.4

\
\

A
3

A
i3

!
f

-16.6

-16.8

Energiva, kkal/mol

-17

-17.2

-17.4

-17.6

U SR U SR
VAR VARNY.

Torsion burchakning ichki aylanish energiyasiga bog’liglik diagrammasi

Demak, AM1 usulida muqobillangan dastlabki geometriyada bir metil guruhi H
atomlari ikkinchi metil guruhi H atomlariga nisbatan eng optimal holatda joylashgan
ekan. Gaussian programmasida xuddi Mopac programmasidek Gaussian z-matritsasi
yordamida kerakli torsion burchakni belgilangan nuqta va gadamlar yordamida
amalga oshirish mumkin.
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Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Knapk T. KoM torepnas xumusi, M., Mup, 1990.

14-MA’RUZA
Hisob uslublarini amaliyotda qo’llanilishi. Kimyoviy birikmalarning
electron tuzilishi va xossalari

Reja:
1. Kimyoviy birikmalarning xossalari va elektron tuzilishi.
2. Kimyoviy masalalarning echimlarini asosiy qoidalari va amaliy

ko rsatmalari.
OZOD VALENTLIK INDEKSI
Ozod valentlik indeksi — F yangi kvant himyaviy tushuncha bulib, u
Vernerning koldik moyillik tushunchasiga yoki Tilening parsial valentlik
tushunchasiga mos keladi.
Agar biror-bir atomning ozod valentlik indeks 0 ga teng bulsa, u holda shu
atom yangi bog hosil kilaolmaydi. F ni quyidagi formula asosida hisoblanadi
F=Nmax — Nr (127)

Nmax — mazkur atom hosil kilaolishi mumkin bulgan boglarning maksimal soni.
Moffit kur-satgandek uglerod atomi uchun Nmax=3+ =4,732; Nr - berilgan atomdagi
boglar tartibining yigindisi

Nr ni hisoblash uchun berilgan atomdagi va boglarnin sonini aniglash lozim.
Har bir bogning tartibi 1 ga teng. bogning tartibini esa yugorida korsatilgan usulda
hisoblanadi. SHu ikkalasining yigindisi Nr ni beradi.

OZODLIK VALENTLIK INDEKSINI HISOBLASHGA MISOLLAR
1. BUTADIEN
Butadien molekulasidagi uglerod atomlarining ozod valentlik indeksini
hisoblash uchun yuqorida olingan kiymatlardan (125) (126) foydalanamiz.

1ni Satomi 3ta valta bogi hosil kilgan.

SHuning S1 ning umumiy boglar tartibi;
N1=0,894+3.1,0=3,894
2 chi S atomning umumiy boglar tartibi;
N2=0,894 +0,447 +3.1,0=4,341
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Molekula simmetrik tuzilishiga ega bulganligi uchun
N1=N4; N2=N3
Shu natijalardan foydalanib (127) formula asosida butadien uchun F1; F2; F3
va F4 ni hisoblash mumkin.
F1=F4=4,732—-3,894 =0,838
F2=F3=4,732-4,341 =0,391
2. BENZOL
Benzol molekulasidagi har bir S atomi uchun N2 ni hisoblasak, ularning
kiymati bir hil chikadi.
N1=N2=..=N6=1,667.2+1=4334

SHuning uchun benzol molekulasidagi hamma uglerod atomlarining ozod
valentlik indeksi bir hil songa teng buladi.
F1=F2=..=F4=4,723 -4,334 =0,398

MOLEKULYAR DIAGRAMMALAR
Odatda molekulalardagi kvanthimiyaviy hisoblashlarning asosiy natijalari
molekulyar diagrammalarda kursatilgan buladi. Molekulyar diagramma deb berilgan
molekula uchun bogning tartibini, ozod valentlik indeksini va -elektron enchiligini
kursatuvchi molekulyar formulaga aytiladi. Masalan, anilinning molekulyar
diagrammasi quyidagicha yoziladi.

Gaz = IaS~s

.

Bu diagrammada -elektron zichlikning kiymati har sir atomning yonida
korsatilgan, -bogining tartibi esa atomlarni birlashtiruvchi chizik boylab yozilgan.
Strelkalarning ohirida har bir S atomiga tegishli bolgan ozod valentlik indeksining
kiymati korsatilgan.

Molekulyar diagrammalarni bilgan holda molekulaning himiyaviy
reaksiyaga Kirishish ko-biliyati hakida kerakli hulosalarni olishimiz mumkin.
Birikmalarning tajribadagi aniqlangan reaksion qobiliyati to’g’risidagi
ma’lumotlar bilan korrelyatsiya qiluvchi kvant-kimyoviy hisoblashlar natijasida
aniglangan elektron va energetik xarakreristikalar reaksion qobiliyat indekslari (RQI)
hisoblanadi. Ular ikki guruhga bo’linadi. Birinchisi, kimyoviy reaksiyalarda
ta’sirlashayotgan birikmalarning o’tish holatini inobatga olgan holda aniqlanadi.
Ikkinchisi, statistik RQI - dastlabki birikmaning electron tuzilishini o’rganish asosida

aniglanadigan parametrlar: atom zaryadi, bog’ tartibi, orbitallar energiyasi va boshqa
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kattaliklar. Bunday parametrlar QSAR sohasida deskriptorlar deyiladi (-rasm).
Quyidagi rasmda energetik va strukturaviy indekslar keltirilgan.

MO-lar AO-larning chizigli kombinatsivasi (MO AOChK)

‘ﬂff O-dagi A0 MO energivalari
koeffisientlari ‘
Strukturaviy indekslar Energetik indekslar
| |
| | | | T L T 1 I —
= SR
sl o | = w2 Sllal IS MRS SRR ES
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) N AR 5 S 3 2| | = =, E'g 458 &

Sal S (3] (RE2| |8 R =R N s SRR R

= d = = I == . n | |Bel| |8 Bl |=% 2. -

55 ST AR Rl I SR (2] (8 |Ee 2| |y | R
2 . . g_“g% g-. dﬁ %_‘ ] o %ﬁ" % EE‘,G :"!g
o "'I Ei" =g _ ] =
3 S| |3 [T 8 &I F (BB
= 2oF R o 8 ~NEE [N

= %- o E o g‘a s O

g a a = =
5 o 58 H —
S| S35 5oLy 39)|R kYIS KT LS g 3
=] = o B m 5o o o= . 5
3 |RyllE= “l|SE ‘e 3 g2 |8 |das]| |T% 3
A B S A 85| [8] 1228 5] |S 3
S g|EY (s8R |SF||s |BE IS EEY RS T s
— 3l - o == [y . [}
S1EES] (L[| TS| RIS SL| R (5|5

SLFE|EY | B8 & | g s SE| Bl 2] |8
& LG ) 28 2 = k) = | &
X | <R 8w

o

Reaksion qobiliyat indekslari va ularning fizik-kimyoviy interpretatsiyasi

Organik birikmalarning reaksion qobiliyatini baholashda qo’llaniladigan
indekslarning asosiylaridan biri chegaraviy MO-lardagi (ChegMO) electron zichlik.
Yugori band MO (YuBMO) va quyi bo’sh MO (QBMO) chegaraviy MO-lar
hisoblanadi. Ularning kimyoviy reaksiyalardagi roli yaponiyalik olim K. Fukui
tomonidan o’rganilgan. YuBMO-da elektron zichligi yuqori bo’lgan atom
elektronodonor atom hisoblanadi va elektrofil reaksion markaz (f,E=2(Cr YuBMO)2)
hisoblanadi. QBMO-da elektron zichligi yuqori bo’lgan atom elektronoakseptor atom
hisoblanadi va nukleofil reaksion markaz (f;N=2(C,2BM©)2) hisoblanadi. Orbital RQI
element AO-lari kvadratlarining yig’indisi sifatida aniqlanadi:

fr:IZ f:f :E[E‘E-I-{‘;—{‘;—C;}II

YuBMO, QBMO orbital energiyalari va ular orasidagi farq (AE=Egsmo-Evusmo,
eV) ham muhim ahamiyat kasb giladi. Birikmalar gatorida YuBMO energiyasining
ortishi (band sathning QBMO tomonga ko’tarilishi) birikmaning elektrodonorlik
xossasining  oshishini  ko’rsatadi. QBMO  energiyasi  birikmalarning
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elektronoakseptorlik gobiliyatini (elektronga moyilligini) belgilaydi. Molekulalarning
qattig (n) va yumshogqligi (c) ChegMO energiyalari asosida aniglanadi. Qattigliq
ionlanish potensiali (1) va elektronga moyillik (A) ayirmasining 2-ga bo’linganika
teng: n=(1-A)/2; yumshoqlik quyidagicha topiladi: 6=1/21. Absolyut elektromanfiylik
ham ChegMO asosida topiladi: (1+A)/2=X.

Qattig birikmalarning YuBMO va QBMO orasidagi farq (energetik tirgich) katta
bo’ladi. Yumshoq birikmamalar kichkina energetik tirqichga ega. Pirsonning “Qattiq
va yumshoq kislota va asoslar” nazariyasiga ko’ra qattiq kislotalar (masalan: RCO+)
ko’pincha qattiq asos bilan (masalan: NHz, RNH, va b.) ta’sirlashadi. Yumshoq
kislotalar yumshoq asoslar bilan ta’sirlashadi. Pirson, Fukui va Klopman ishlarini
mujassamlashtirilgan holda kimyoviy reaksiyalar orbital va zaryad nazorat bilan
boradigan reaksiyalarga ajratiladi

Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Kiapk T. KoM rorepnast xumust, M., Mup, 1990.

15-MA’RUZA
Yangi dorivor moddalarni yaratishning nazariy usullari

Reja:

1. QSAR/QSPR-Quantitative  Structure-Activity/Property  Relationship
Birikma strukturasi va biologik faollik (xossa) orasidagi miqdoriy bog’liglik.

2. Molekulyar doking va virtual skrining

Chet el statistik ma’lumotlarida keltirilicha bitta dorini amaliyotga tadbiq qilish
uchun uning dastlabki sintez qilingan yoki o’simliklardan ajratib olingan vaqtidan
hisoblaganda 5 yildan 16 yilgacha vaqt va 100 mln. dollar mablag’ sarf bo’larkan.
Harajatlarni kamaytirish uchun 1000-ta birikmaning farmakologiyasini o’rganish
o’rniga ularning ichidagi faol bo’lishi mumkin bo’lgan bir nechta birikmalarni
o’rganish harajatlarni keskin kamaytiradi. Birikmalarning tuzilish formulalari asosida
ularning biologik faolliklarini  bashorat qilish, struktura-biologik faollik
bog’ligliklarini o’rganish talab qilinardi. Bu sohadagi birinchi ishni, bugungi kunda
“QSAR otasi” nomini olgan Korvin Hansh 1971 yilda amalga oshirgan. U biologik
faollik va LogP orasida miqdoriy bog’liglik mavjudligini aniglagan. LogP
birikmalarning xujayra membranasidagi lipid qo’shqatlamidan o’tishini ifodalovchi

kattalik bo’lib, tagsimlanish koeffisienti deyiladi. LogP QSAR sohasida qo’llanilgan
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1-chi deskriptor bo’1di.

A A A

Biologik faollik

A

LogP
Hansh diagrammasi

Deskriptor — organik birikmalar tuzilishining 0’ziga xos hususiyatini ifodalovchi
parameter. Birikma tuzilish formulasi asosida hisoblanadigan xar ganday son
deskriptor bo’lishi mumkin. Masalan, molekulyar massa, atom zaryadlari, dipol
moment va boshqalar.

Bugungi kunda hisoblash majmualarida birikmalarning elektron tuzilishini va
geometrik xarakteristikalarini ifodalash magsadida besh mingdan ortiq deskriptorlar
aniglangan. Deskriptorlarni  hisoblaydigan maxsus programmalar yaratilgan.
Shulardan eng mashxuri Dragon (komersial) programmasi hisoblanadi. Uning oxirgi
varsiyasi ma’lum bo’lgan deskriptorlarning hammasini hisoblash imkoniyatini beradi.
Uning bepul variantida 1400-ga yaqin 18-ta kategoriyadagi deskriptorlarni hisoblash
mumkin

Yaratilgan deskriptorlar birikmalarning reaksion qobiliyati, fizik-kimyoviy
xarakteristikalari va biologik faollikni matematik modellashda, yani migdoriy
jihatdan baholovchi matematik tenglamalar (modellar) tuzishda keng qo’llanilmoqda.

DREAGON

Running the program List of descriptors oo 10 | 20 | 3D
Calculate descriptors 1. conztitutional dezcriptorz 2. topological dezchptors
Load descriptors 3. malecular walk counts 4 BCUT descriptars

. Galvez topol. charge indices 6. 20 autocomelations

7. charge descrptors 2. aromaticity indices
9. Randic maolecular prafiles 10. geometrical descrptors
Descriptor symbol list 11. RDF descriptars 12, 30-MoRSE descriptors
13. WHIM descriptors 14, GETAWSY descriptors
15. functional groups 1E. atom-centred fragments
17. empincal descriptors 18. properties
A H-'— Dezcriptor name search General bibliography

-Dragon programmasidagi deskriptorlar kategoriyasi.
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QSAR yoki QSPR sohasida 1-chi bosgichda bir gator birikmalarning tajribada
o’rganilgan faolligini yoki xossasini ifodalovchi kattaliklar uchun deskriptorlardan
foydalangan holda matematik model tuziladi

Biologik  faollikni  ko’rsatuvchi  parametr sifatida IC50 (inhibitory
concentration), EC50 (effective concentration) yoki ED50(effective dose) olinishi
mumkin. Birikmalarning toksikologiyasi o’rganilayotgan bo’lsa LD50 (lethal dose
50%) olinadi. Bu kattaliklar 1/LogIC (1/LogED, 1/LogLD) holatiga o’girilgan holda
olinadi.

Modellar tuzish jarayonida modelning ishonchli bo’lishi muhim ahamiyat kasb
qiladi. Ishonchli modellar olish uchun o’rganilayotgan birikmalarning 75-80 foizi
tajriba guruhiga qolgan 20-25 foizi test guruhiga ajratiladi. Buning uchun umumiy
birikmalar soni 40-dan ortiq bo’lishi tafsiya gilinadi.

Aytaylik, bizda BF giymatlariga ega 40-ta birikma bor. Uning 10-tasini (25%)
test guruhiga ajratamiz. Qolgan 30-tasi asosida matematik model tuzamiz.

ﬁ Bup xamop ﬁupu!ﬁuﬂ.’lﬂp)i@

Jeckpunmopaap xucobu 1-6ocKuy DaApMaKoI0ZuUK UIAHUULLAD
(LogP, MR, --) U (ICs0, ECs0, LDsg)
Heckpunmopaap xucodu B
= QSAR modenu—r-—| buonozux gaonnux
(LogP, MR, - ) bauiopamu
ﬂ 2-bocKuu

|}Ineu, uonozux haornuzu yp2anuamMazan oupurmaIap |

QSAR izlanishlaridagi bosgichlar.

Model tuzish uchun maxsus BuildQsar programmasidan foydalanamiz
@
&

Mo, Substituents ¥[1] | H1] | ¥2] | H[3] | 4] | H[5] |

ooz |

o3 Build a specific model
004
006
ooy LCancel
003 Pararneters
Help

oog *[E] 4
010 X[2] X[7]
N X[3] 8]

<[4] X[3]
012 ®[E] =[10]
013

014

015 Tupe of model ,m Nar-linear variablel—_|
016
07 [v Run cross-validation
013
(e
020

Modellar olishga mo’ljallangan BuilQsar programmasi.
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BuildQsar programmasida o’rganilayotgan 30-ta birikmaning BF Kattaligi
(Logl1/IC) Y[1] deb, deskriptorlar X[1] ...X[n] belgilanadi. Programmaga korrelyasi
koeffisienti R2 > 0.7 bo’lgan, 1-7 deskriptordan tarkib topgan modellarni top deb
komanda berish mumkin. Shuni ta’kidlab o’tish kerakki, topiladigan modeldagi
deskriptorlar soni o’rganilayotgan birikmalar soniga ko’ra ma’lum bir chegaraga ega.
Topiladigan modeldagi maksimal deskriptorlar sonini (DS) birikmalar sonini (BS) 5-
ga bo’lish orqali topiladi: DS=BS/5. Demak, qaralayotgan 30-ta birikma uchun
tanlanadigan modelda deskriptorlar soni 6-tadan oshmasligi kerak (Y =
X1+X2+X3+X4+X5+X6). Bitta, ikkita, uchta, to’rtta, beshta va oltita deskriptorli
modellar ichidan korrelyasiya koeffisienti (R?) eng yuqori bo’lganlari tanlab olinadi.
Olingan modellar, test guruhidagi birikmalar uchun hisoblangan deskriptorlarni
ushbu modelga qo’yib bashorat qgilingan biologik faollik kattaligi aniglanadi. Test
guruhi birikmalari uchun tajribadan ma’lum bo’lgan BF kattaligi va bashorat qilingan
BF kattaligi orasidagi miqdoriy bog’liglik (R?%es) aniglanadi. Ushbu giymat R2es >
0.7 bo’lsa topilgan model ishonchi model sanaladi.

Molekulyar doking va virtual skrining
QSAR qismida aytib o’tganimizdek, yuz minglab birikmalar ichidan biologik
faolligi yuqoriroq bo’lgan, dorivor modda bo’lishi mumkin bo’lgan birikmalarni
(lider birikmalarni) sintez va farmokologik izlanishlar uchun tafsiya qilish
chigimlarni kamaytiradi, mablag’larni tejash imkonini beradi. Molekulyar doking
programmalari ogsil-ogsil yoki kichik molekulali birikmalarning (ligandlarning)
ogsillar, retseptorlar yoki DNK bilan bog’lanishini baholaydi

s Joxkunz Komnaexcrnu
Huuion Sy 4 époamuoa MyKoouaaut
mad.iamt éa mecm

) 85 [ [
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Molekulyar doking programmalarining ishlash tamoyillari
Doking so’zi inglizcha “dock, docking” so’zlaridan olingan bo’lib kemaning

maxsus to’xtash joyini (poronni) bildiradi. Bu nom ligand molekulalarining
makromolekulaning maxsus gismiga, yani uning faol gismlariga (active, binding site)
borib bog’lanishidagi o’xshashlik tufayli berilgan.

Molekulyar doking — yumshoq va qattiq doking qismlariga bo’linadi. Qattiq
dokingda makromolekula geometriyasini o’zgartirmaydi faqat ligand molekulasi
geometriyasini o’zgartiradi deb garaladi. Yumshoq dokingda xuddi ligand molekulasi
kabi makromolekula qismlarida geometriya o’zgarishi hisobga olinadi.
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A

Molekulyar doking izlénishlari .fn'a}(sus dokiﬁg prograrﬁmalarda olib boriladi

ADAM
SANDOCK 1%
0.5% Soft
Prodock DOC'Klng
Mmcpock 1% QxpP 4%
1% PRO 4%

LEADS
3%

LUDI
6%

AutoDock
27%

\-~§§§§:::::::DDARWW
1%
DIVALI
1%
DOCK
6%

LIGIN
2%

ICM
6%

Hammerhead L//
3%

GOLD
15% DockVision
2%
4 EUDOC
FlexX
FTDOCK FLOG ex 2%

4% 11%
) 2%

Ushbu programmalarda doking izlanishlarini olib boorish uchun protein
ma’lumotlar bazasida (www.pdb.com) mavjud bo’lgan RTT wusuli yordamida
o’rganilgan makromolekula bo’lishi shart. Makromolekula faol qismi tajriba
ma’lumotlariga suyangan holda aniqglanadi. Aniglangan faol gism koordinatalari
doking jarayonida ko’rsatiladi va ligandlar bog’lanish energiyasi (AG, kkal/mol)
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asosida baholanadi. Doking programmalarining afzallik tomoni shundaki, u ylar
yordamida xatto hali sintez gilinmagan, tasavvur gilingan xar ganday strukturalarning
ham ma’lum bir makromolekulaga bog’lanishini tekshirib ko’rish mumkin. Aniqroq
gilib aytganda millionlab strukturalarni skrining gilish natijasida ularning ichidan faol
bo’lishi mumkin bo’lgan “lider” birikmalarni tanlab olish mumkin. Bunday
skrininglarni amalga oshirish uchun chet ellarda maxsus serverlar ochilgan. Ular
yordamida o’zingiz tanlagan makromolekulaga tanlangan ligandlarning bog’lanishini
tekshirib ko’rishingiz mumkin. Bu jarayon virtual skrining deyiladi. Skrining
natijalari tahlili bog’lanish energiyasi (AG, kkal/mol) va u yordamida aniqlanadigan
LE (ligand efficiency) kattaliklarini solishtirganholda olib boriladi. LE vodoroddan
tashgari xar bir atom uchun bog’lanish energiyasini ifodalaydi va quyidagicha
topiladi: LE=-(AG)/N, bu yerda N — atomlar soni (H-dan tashqari).

Molekulyar  doking izlanishlari  natijasida ligand  molekulalarining
makromolekula faol gismiga borib bog’lanishi 70-80% aniglikda topilmoqda.

Foydalanilgan adabiyotlar:
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev.
Kompyuter kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Kiapk T. KoM rorepnast xumus, M., Mup, 1990.
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AMALIY MASHG’ULOTLAR

1.Shaxsiy kompyuterlar bilan ishlash.

1832 vyilda elektromagnit telegraf aloka kashf etildi. Amerikalik Morze bir-biri
bilan boglik bulmagan holda yozuvchi telegraf apparatini ihtiro kildilar . SHu asosida
Morze telegraf alifbosi yaratildi. Bu Morze alifbosiga asosan 1841 yilda Peterburg —
«Sarskoe selo» orasida uzunligi 25 km va 1843 yilda Vashington Baltimor orasida
uzunligi 63 km aloka yaratildi.

1866 yilda kabelli telegraf alokasi yaratildi. Bu alokadan Yevropa-Osiyo-
Atlantika okeani orkali foydalanildi.

1837 yilda odam nutkini elektrik signal orkali uzatishga harakat kilindi. 40
yildan keyin 1876 yilda shotlandiyalik bulgan Bostan shahri fukarosi Aleksandr
Grehem Bell elektromagnit telefon yaratdi.

1878 yilda muhandis A Mihalskiy kumirli mikrofon yaratdi.

1879 yilda telefon apparati yaratildi. (« Bell Telephone CO» firmasi E.Grey,
germaniyalik E. Berliner, Bell, bostonlik Bleyk)

1878 yilda Nyu-Heven (AKSH) shahrida eng birinchi kulda boshkariladigan
telefon stansiyasi ishga tushirildi. Bu stansiya 25 ta abonentga hizmat kursatishga
muljallangan edi. Bu rakam tez orada 50 abonentga yetkazildi.

1887 vyili rus muhandisi A.Mosiskiy kichik hajmdagi avtomatik telefon
stansiyasini ishlab chikdi. 1889 vyili aka-uka Stroudjerlar yukori va aylanma
harakatga asoslangan izlovchini ihtiro kildilar. 1892 yilda La-Port (AQSH) shahrida
shu izlovchiga asoslangan birinchi avtomatik telefon stansiyasi ishga tushirildi.

1895 yilda 7 may radio ihtiro kilindi. U 1900 yilda balikchilarni kutkarishda
ishlatildi.

1916 yllda Moskvada kulda boshkariladigan stansiyalar asosida 60000

. (T ,'t"t abonentga hizmat kursata oladigan mahalliy
| g0 - _ telefon stansiyasi bor edi.

1921 vyilda Detroit kompaniyasi 2
MGsga yakin chastotali diapozonda
ishlaydigan mobil telefon yaratdi.

: : 1980 vyillarda uyali aloka tizimlari

IR ishga solindi. Birinchi NMT — 450 standarti
T (AKSH) ishlatildi.

Turkistonda birinchi telefon alokasi

tugrisidagi malumot 1887 yilga tegishli.

SHu vyili Turkiston ulkasi pochta — telegraf

s @ = alokasi boshligi uyi bilan Toshkent pochta

binosi urtasida aloka urﬁatlidan 1904 yil 7 sentyabrda Toshkent shahrida 55
96

aiad
-4ty

e

TR
RO



abonentga muljallangan kulda boshkariladigan telefon stansiyasi ishga tushirilgan.
1. Shaxsiy kompyuterning hagida tushuncha.

Birinchi shaxsiy kompyuter 1973 yilda Fransiyada Nruohg Trohg Ti
tomonidan yaratilgan.
Kompyuter (ing . computer - hisoblayman),

EHM (Elektron Hisoblash Mashinasi) - oldindan berilgan dastur (programma)
bo‘yicha ishlaydigan avtomatik qurilma. Elektron hisoblash mashinasi (EHM) bilan
bir xildagi atama.

Dastlab yaratilgan maskur shaxsiy kompyuter elektron o'yinchoq sifatida gabul
gilindi. Bu kompyuter 1977 yilda amerikalik Stiv Jobs boshchiligidagi "Apple
Computer" firmasi tomonidan mukammallashtirilib, dasturlarning katta majmuini
tatbig etib, ommaviy ravishda chigarila boshladi. Shundan beri kompyuter
hayotimizga mustaxkam joylashib, axborotni gayta ishlashning eng zamonaviy
vositasiga aylandi.

Kompyuter, deganda turli hajmdagi, har xil ko'rinishdagi axborotlarni tezlik
bilan ishlab berishni ta'minlovchi universal avtomatik qurilmani tushunish mumkin.

Hozirda hilma-hil zamonaviy kompyuterlar insonga holis hizmat gilmoqda.
Ularning tashqi ko'rinishi ham turlicha. Lekin ularni tashkil etuvchi qurilmalar, (ya'ni
apparatli ta'minoti) bilan yagindan tanishsak, turli turkumdagi mashinalardagi
qurilmalarda o'xshashlik borligini ko'ramiz. Har ganday kompyuter apparatli
ta'minoti, asosiy va go'shimcha qurilmalardan tashkil topgan. Asosiy qurilmalar
kompyuter ishlashini ta'minlasa, qo'shimcha qurilmalar kompyuter bilan ishlash
Imkoniyatini kengaytiradi.

2. Shaxsiy kompyuterning asosiy qurilmalari
Asosiy qurilmalarga sistema bloki, monitor va Kklaviatura kiradi. Qo'shimcha
gurilmalarga "sichgoncha™ manipulyatori, printer, plotter,
skaner, nurli pero va boshgalar misol bo'ladi.

Sistema blokini_asosiy xotira, protsessor va elektron
sxema tashkil etadi. Asosiy xotira 0'z navbatida tezkor xotira
qurilmasi (TXQ) va doimiy xotira qurilmasidan (DXQ)
iborat. Tezkor xotira qurilmasida kompyuterga Kiritiladigan
va uning ish jarayoni davomida hosil bo'luvchi barcha
axborotlar va ma’lumotlarni ishlash uchun zarur bo'ladigan
dasturlar vagtincha saglanadi. Chunki, tezkor xotira qurilmasida saglanib turgan
ma’lumotlar kompyuterlar elektr manbadan uzilganda yoki gayta yuklangan vaqtda
o'chib ketadi.
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Tezkor xotira qurilmasi registrlardan tashkil topgan.

Registr - ma’lumotlarni ikkilik shaklida vagtinchalik saglab turish uchun
mo'ljallangan qurilma. Har bir registr o'z navbatida triggerlardan tashkil topadi.
Trigger mitti kondensator bo'lib, u elektr toki bilan zaryadlangan holda - "1",
zaryadlanmagan holatda "0" ni ifodalaydi. Registrdagi triggerlarning miqgdori
kompyuterning necha razryadli ekanini belgilaydi. Registrlar uyachalar (yacheykalar)
deb ham yuritiladi. Uyachalarning har bir razryadida bir bit axborot joylashadi, ya ni
0 yoki 1. 8 bit axborot birlashganda 1 bayt miqdordagi axborotni hosil giladi. Har bir
bayt o'z tartib ragamiga, ya ni adresigaega bo'ladi. Uyachaning sig'imi mashina
so'zi uzunligini belgilab beradi. Mashina so'zining uzunligi baytlarda o'lchanadi.
Mashina so'zining uzunligi 2, 4, 8 baytga teng bo'lishi mumkin. Demak, ketma-ket
joylashgan ikki, to'rt yoki sakkiz bayt birlashib bitta mashina so'zini tashkil etishi
mumkin ekan. Har bir xotira uyachasi ham o'z adresiga ega, u esa shu uyachadagi
boshlang'ich bayt adresi bilan ifodalanadi. Tezkor xotira qurilmasining boshgacha
nomi - RAM (Random Access Memory - tanlov bo'yicha istagan gismiga o'tish
mumkin bo'lgan xotira), chunki undagi bor, istagan adresli uyachaga to'g'ridan-to'g'ri
o'tish imkoniyati mavjud.

Tezkor xotira qurilmasining bir gismida kompyuter ekranidagi joriy tasvirga
mos keluvchi ma’lumotlar saglanadi, uni shartli ravishda videoxotira deb yuritiladi.
Agar tezkor xotirani IBM PC rusumidagi kompyuterlar uchun olsak, u quyidagicha
tagsimlanadi: dastlabki 640 Kbayti foydalanuvchi dasturlari va ma’lumotlar uchun, 1
Mbaytgacha bo'lgan gismi sistemali foydalanish uchun.

Dastur - 1) biron-bir faoliyat, ishning mazmuni va rejasi; 2) siyosiy
partiyalar, tashkilotlar, alohida arboblar faoliyatining asosiy qoidalari va magsadlari
bayoni; 3) o‘quv fani mazmunining qisqacha izohi; 4) teatr, konsertlar va b.

Doimiy xotira qurilmasida kompyuter ishlagan paytda yozilgan axborot
o'zgarmasdan doim saglanadi. Unda odatda, kompyuterning har yoqilishida

uning barcha asosiy qurilmalarining sozligini tekshiruvchi dasturlar,
diskyurituvchi, monitor, Kklaviatura qurilmalarining ishini boshgaruvchi dasturlar,
operatsion sistema diskning qaysi joyida joylashganligi hagidagi axborotlar
joylashgan bo'ladi.

Protsessor - kompyuterning asosiy qurilmasi. Protsessor arifmetik va mantiqiy
amallar bajaradi, xotira bilan bog'lanadi va barcha mahalliy qurilmalarning ishini
boshqaradi. Protsessorning asosiy ishi tezkor xotira qurilmasida joylashgan dasturdan
navbatdagi buyrugni o'qish va bajarish, natijani yozib qo'yish hamda keyingi
bajariladigan buyrugni aniglashdan iborat takrorlanuvchi jarayon.

Dastur - kompyuter bajarishi lozim bo'lgan buyruq va ko'rsatmalarining izchil
ketma-ketligi. Bundan tashqgari protsessor dastur mazmunidagi boshgarishni amalga
oshirish, ma'lumotlarni zarur joydan o'qish, lozim joyga yozish, kerak joyga uzatish
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boshga qurilmalarning izlanishini muvofiglashtirish vazifasini ham bajaradi.

Demak, protsessor berilgan dastur va zarur malumotlar asosida odam
aralashuvisiz kompyuterning avtomatik ishlashini ta’minlovchi qurilma ekan.

Zamonaviy kompyuterlarda protsessor vazifasini mikroprotsessor, ya'ni o'ta
katta integral sxemalar bajarmoqgda, u 10 mm kvadratdan ham Kkichik yuzada
joylashgan yagona yarim o'tkazgichli kristalda (kremniy yoki germaniy) joylashgan
millionlab mitti tranzistorlardan tashkil topadi. Misol sifatida ko'radigan bo'lsak, Intel
Pentium Pro mikroprotsessori 0'z ichida 5,5 milliondan ortiq tranzistorlarni saglaydi.

Protsessorning ish unumdorligi uning tezligi (taktli chastota) va razryadlar soni
bilan belgilanadi Tezlik protsessorni 1 sekundda bajargan amallar miqgdori bilan
belgilanadi va Gs bilan ifodalanadi. Masalan, 18086 protsessori 10 MGs (sekundiga
10 million amal) tezlikka ega bo'lsa Pentium protsessori uchun bu ko'rsatkich 850
MGsga teng. Protsessorning razryadlari soni uning bir vaqtning o'zida baravariga
ishlash mumkin bo'lgan bitlar migdori bilan aniglanadi. Hozirgi kunda 8, 16, 32, 64,
128 razryadli prssessorlar keng go'llanmoqda. Protsessorning tezligini oshirish uchun
hozirgi vaqtda kesh-xotira, turli matematik hamprotsessorlar kabi vositalardan
foydalanish yo'lga go'yilgan.

Komppyuter qurilmalari orasidagi axborot almashinuvi sistema magistrali -
shinalar (elektr simlarining bog'lamlari) ko'magida amalga oshiriladi. Shinadagi
simlar kompyuterning hamma qurilmalariga parallel holda ulanadi. Kompyuter ishi
uchun uch xil shina xizmat ko'rsatadi: berilganlar (berilgan malumotlar) shinasi,
adreslar shinasi, boshgarish shinasi. Bog'lamdagi simlarning migdori, shinaning
razryadlari sonini belgilaydi. Anig protsessorga mos 180386, 16/32 yozuvi, ushbu
protsessor 16 razryadli berilganlar shinasi va 32 razryadli adreslar shinasiga ega
ekanligini, ya'ni bir vagtning o'zida 16 bit axborot va 2732= 4 Gbayt hajmdagi
adreslar (adreslar sohasi) bilan ishlash imkoniyatini mavjudligini bildiradi.

Protsessor va asosiy xotira kompyuterning sistema bloki ichidagi asosiy
platada joylashadi. Unga diskyurituvchi, printer kabi go'shimcha qurilmalarni ulash
uchun kontrollerlardan, ya'ni maxsus platalardan foydalaniladi. Ular ona platadagi
maxsus girgimlarga joylanadi, portlar deb yuritiluvchi ikkinchi uchlariga qo'shimcha
gurilmalar bevosita ulanadilar.

Ma’lumotlarni  Kiritish - chigarish gy ¢ yr 18 Gene Cr 1 e
qurilmalari. Kompyuterga  turli  shakldagi (L EEGLEEELTL LI S -HH
axborotlarni kiritish yoki chigarish uchun AL LELL LI - CL
xizmat giluvchi qurilmalarni ma'lumotlarni “t=& LIV IO
Kiritish - chigarish qurilmalari (MKCHQ)
deb yuritiladi. Ularni ba zida maxalliy qurilmalar deb xam ataydilar.

Eng asosiy ma’ lumotlarni Kiritish - chiqarish qurilmalari,

safiga monitor (displey), klaviatura va diskyurituvchi qurilmalari kiradi.
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Kompyuterga turli shakldagi axborotlar kiritishning yo'llaridan biri klaviaturada
joylashgan tugmalar ko'magida amalga oshiriladi. Aniq bir tugmani yoki tugmalar
birikmasini bosilishiga aynan mos ikkilik kodni Kiritilishiga olib keladi, Buning boisi
shifrlovchi deb yuritiladigan - mikrosxema ma’lum bir tugma bosilishida hosil
bo'ladigan signalni ikkilik kodga aylantirib beradi.

Monitor kompyuterning ish jarayonida vujudga keladigan axborotlarning zarur
gismini ekranda yoritib berishni ta'minlaydi. Monitor matn
yoki grafik rejimda ishlaydi. Matn rejimida ekran belgi
o'rinlari deb yuritiluvchi alohida gismlarga bo'linadi. Grafik
rejimda ekran piksel deb ataluvchi nugtalar to'plamidan
tashkil topadi. lkkala rejimda ham belgi yoki pikselning
ranglari, fonning rangi, ravshanligi va boshga parametrlar
xaqidagi ma’lumotlar videoxotirada saglanadi. Monitordagi
piksellarning umumiy miqdori monitorning imkon darajasi,

deb ataladi.

Hozirgi davrda keng targalgan monitorlarni tavsiflovchi jadvalni keltiramiz. Bu
erda belgi o'rinlarining miqdori ekrandagi satr va ustunlardagi belgi o'rinlarning
miqdorlari ko'paytmasi hamda piksellar soni gorizontal va vertikal bo'yicha piksellar
sonining ko'paytmasi shaklida berilgan

Matn rejimi Grafik rejimi
Monitor nomi | Ranglar Belgi Ranglar . oy
it 0 rlnlar_ it Piksellar migdori
miqgdori
16 80x25 2 640x200
CGA 4 620x200
16 80x25 16 640x350
EGA 16 80x43
16 80x25 16 640x480
VGA 16 80x50
16 80x50 256 640x480
SVGA 16 800x600

Diskyurituvchi - disklarni aylantirishga xizmat giluvchi motor moslamasi hamda
ularga ma’lumot yozish va o'gish magnit boshchasidan tashkil topuvchi qurilma.
Disklar asosan uchga bo'linadi: egiluvchan disk, gattiq disk (vinchester) hamda
kompakt disk (CD ROM - Compakt - Disk - Read Only Memory).

Egiluvchan disk va qattiq disklarga axborotlar sektorlarga bo'lingan
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halgasimon vyo'lchalar bo'ylab yoziladi. Disklar temir moddasini saglovchi
gotishmadan tayyorlanib ularning magnitlangan gismi birlarni, qolgan gismlari esa
nollarni ifodalaydi. Sektor va yo'lchalar o'z tartib ragamlariga ega bo'lib, har bir
sektorning sig'imi 0.5 Kbayt ni tashkil etadi.

Egiluvchan disk asosan ikki xil bo'lib ular diametrlarining uzunliklari bilan
farglanadilar (3,5 dyuymli- 98mm, 5,25 dyuymli - 133 mm).

Egiluvchan disk uni himoya giluvchi maxsus gattiq plastik qutilarda saglanadi.
Diskning sig'imi yo'lchalarning zichligi va uning ishchi tomonlari soniga bog'lig.
Zichliklarning bir karrali (SD - Single Density), ikki karrali (DD- Double Density),
to'rt karrali (QD-Quadruply Density) va yuqori darajali (HD-High Density) xillari
mavjud. Diskning fagat bir tomonidan foydalanish mumkin bo'lsa, u - SS - Single
Sided belgi bilan va diskning, ikki tomonini ishlatish imkoniyati bo'lsa - DS - Double
Sided belgilari bilan tamg'alanadi.

Masalan, DS/HD xildagi 3.5 dyuymli diskning axborot sig'imi 1.44 Mbayt ni,
5.25 dyuymli disk uchun esa 1.2 Mbayt ni tashkil etadi.

Vinchesterlar kompyuterning ichida joylashgan bo'lib, uning hajmi bir necha
Gbaytgacha boradi. Vinchester deganda silindrsimon shaklidagi maxsus germetik
idishga joylashtirilgan bir o'gga mustahkamlangan ustma-ust joylashgan disklarning
majmuini tushuniladi. Kompyuter ichida birdaniga bir necha vinchesterlar joylashishi
ham mumkin.

Kompakt disklarning axborot sig'imi o'rta hisobda 640
Mbayt ni tashkil etadi. Undagi axborotlarni yozish yo'lchalari
spiralsimon shaklda bo'lib, ma'lumotlarni o'gish va yozish
lazer nuri ko'magida amalga oshiriladi. Kompakt disklar oltin
yoki alyuminiy qotishmalaridan  tayyorlanib,  doirasimon
plastik ichiga joylangan holatda bo'ladi.

Alyuminiy (Aluminium), Al -Mendeleyev davriy
sistemasining 1l guruhiga mansub kimyoviy element. Tartib
ragami 13, atom massasi 26,9815; Aluminiy lot. alumen (achchiqgosh) so‘zidan kelib
chiggan. Tabi-atda bitta barqaror izotop holida (AG® 100%) uchraydi, bir necha
sun’iy radio-aktiv izotoplari bor, ular orasida eng ahamiyatlisi A12’ (yarim yemirilish
dav-ri 7,4-105 y.).

Kompakt disklar bilan ishlashga mo'ljallangan diskdonning vazifasi ham oddiy
diskdonnikiga o'xshash ammo ish prinsipi magnitlanishga emas, balki lazer nuridan
foydalanishga asoslangan. Kompakt diskning zarur qismlari nur berib qizitib
bo'rttiriladi. Kompakt disklar bilan ishlashga mo'ljallangan diskdon ichida kichik
quvvatda berilgan nur kompakt diskning bo'rtib chiqgan gismlariga borib urilib
akslanadi. Nurning akslanib gaytgani haqgidagi signal birlarni, teskarisi esa nollarni

ifodalaydi. Hozirgi davrda sig'imi 10 Gbaytgacha boradigan kompakt disklarni ishlab
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chiqgish yo'lga go'yilmogda. Kompakt disklarda axborot saglash qulay bo'lsada, uning
ish tezligi vinchesternikiga garaganda sekindir. Ushbu disklarning diametrlari ham
5.25 yoki 3.5 dyuymlik bo'ladi.

Magnit disklarning yangi xillariga misol sifatida magnitooptik disklarni
keltirishimiz mumkin. Bu disklarni yaratishda magnit va optik texnologiyaning
yutuglari birlashgan. Magnitooptik disklarning ustunligi ularning sig'imlarining
kattaligi, olib yurish _mumkinligi, ish tezligining kattaligidir. Demak, xuddi shu
diametrli egiluvchan disklarga garaganda o'rtacha olganda ularning sig'imlari hajmi
300, axborotlarni o'gish yoki yozish tezligi esa 10 barobardan ham ortiq kattadir.
3.Shaxsiy kompyuterning go'shimcha qurilmalari

Printer - ma’lumotlarni qog'ozga chigarish qurilmasi. Printerlarning uch xili
mavjud: bosma (matritsa-o'yma qolip), purkovchi, lazerli. Bosma printerda
gog'ozdagi bosilayotgan satr bo'ylab harakatlanadigan maxsus qurilmaga
o'rnatilgan metall ignachalar gog'oz va qurilma orasiga o'rnatilgan rangli tasmaga
tegib qog'ozda iz qoldirib ma’lumotlarni hosil giladi, shu nugtalarning to'plami esa
gog'ozga belgilar yoki shakllarni chigarilishini ta'minlaydi.

Metallar (yun. metalleuo - gaziyman, yerdan gazib olaman) - oddiy sharoitda
yuqori elektr o‘tkazuvchanligi, issiq o‘tkazuvchanligi, elektr o‘tkazuvchanligi, elektr

magnit to‘lginlarini yaxshi gaytarishi, plastikligi kabi o‘ziga xos xususiyatlarga ega
bo‘lgan oddiy moddalar. M.
Ko'rinib turibdiki, bosma printerdan chigarilayotgan axborotlarning rangi
o'rnatilgan tasma rangiga mos bo'ladi.
Purkovchi printer- gog'ozga chigariladigan ma’lumotlarni, maxsus
idishdagi suyuglikni juda kichik naycha teshigidan bosimli purkash yo'li bilan hosil
giladi.

Lazer printeri- ma lumotlarni chop etishda rang solingan maxsus barabanga
elektr maydonini ta'sir ettirishdan foydalanadi.

Maydon - ochiq, me’moriy jihatdan tartibga keltirilgan, atrofi bino, inshootlar
yoki daraxtlar bilan to‘silgan keng satq. To‘rtburchakli, temperaturapetsiyasimon.
doirasimon, tuxumsimon (oval) va boshqa shakllarda yopiq yoki ochiq holda bo‘ladi.

Bunday printerlar tez va soz ishlaydi, qog'ozga chigariladigan axborotli
mahsulotning sifati yugoridir. Bosma yoki purkovchi printer bir minutda bir bet
ma’lumot chop etsa, lazer printerining shunday ko'rsatkichi o'n betdan ortiq.
Purkovchi va lazer printerlarda ma’lumotlarni turli rangli gilib chop etish imkoniyati
mavjud.

Yurgichni boshgarish va qo'shimcha boshgarish vazifalarni bajaruvchi
qurilmalarning quyidagi xillari mavjud: "sichqoncha", trekbol, joystik. ""Sichgoncha"

- biror sirt bo'ylab surib yurgizilganda ichida joylashgan sharcha harakatga keladi,
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hosil bo'lgan signallar kompyuterga uzatiladi va ekranda yurgichning
mos harakatlari yuzaga keladi.

Harakat - borlignint ajralmas xususiyati bo‘lgan o‘zgaruvchanlikni (q.
Barqarorlik va o‘zgaruvchanlik) ifodalovchi falsafiy kategoriya. H. tushunchasi
imkoniyatlarning voqelikka aylanishini, ro‘y berayotgan hodisalarni, olamning
beto‘xtov yangilanib borishini aks ettiradi.

"Sichgonchada” o'rnatilgan tugmalar ko'magida boshgaruvchi buyruglarni
jo'natish mumkin.

Trekbol - sichgoncha"ning to'nkarib go'yilgan holatiga o'xshaydi, undan asosan
notebook xilidagi ko'chma kompyuterlardan foydalaniladi.

Joystik - tugmali harakatlanuvchi maxsus dastadan iborat qurilma, u asosan fagat
o'yin yoki mashq bajaruvchi dasturlarni boshgarishda go'llanadi.

Plotter (grafyasagich) - chizmalarni gog'ozga chigarish uchun Xxizmat
giluvchi qurilma. Qog'ozda tasvirlanadigan chizmalar tushlangan pero bilan hosil
gilinadi. Chizmalar 300x300 sm o'lchamgacha bo'lgan katta qog'ozlarga ham
chigarilishi mumkin.

Skaner - foto rasm, grafik va matn
shaklidagi axborotlarni  kompyuterga
Kiritish uchun ishlatiladi. Demak, rasm,
shakl yoki matnni albatta bevosita
kompyuterda hosil gilish shart emas, balki uni oldin tashqgarida tayyorlab olib
kompyuterga Kkiritish sharoitini yaratib, bu rasmdan kompyuterda ko'rsatmali
foydalanish imkoniyatini beradi. Hozirda stol usti skanerlari va go'l skanerlari keng
targalgan. Stol usti skanerlari 0'z navbatida planshet, rulon, proeksionxillarga
bo'linadi. Skanerning har bir turi qo'yilgan masalaga mos ravishda bajara oladigan
vazifaga garab 0'z joyida qo'llanadi.

Strimer - vinchesterdagi eng zarur axborotlarni buzmasdan asrash uchun, uning
nusxasini ko'chirib zahirada saglash uchun xizmat giladigan qurilma. Strimer
ma’lumotlarni magnit tasmalarga juda tez ko'chirishni
tashkil etadi. Magnit lentalar sifatida audio yoki video
tasmalardan foydalaniladi.

Modem - kompyuter  signallarini  telefon .
signallariga  aylantiruvchi  va  aksincha  telefon ERie e
signallarini  kompyuter  signallariga  aylantirishni
ta'minlovchi maxsus qurilma. Demak, modem telefon tarmoglari orqali
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kompyuterlarni o'zaro bog'lash imkoniyatini yaratib berar ekan. Modem kompyuterda
o'zgarmas tok orqali hosil gilingan signallarni turli chastotali tovush signallarining
kombinatsiyasiga aylantiradi va shu jarayonni teskari tartibda ham bajaradi. Bu esa
yakka kompyuterdan foydalanganga garaganda, ancha katta hajmdagi axborot bilan
ishlash imkoniyatlarini ochib beradi.

Soundblaster - axborot saqglagichlarga yozilgan ragamli audioaxborotni
tovushlarga aylantirib beruvchi qurilma. Soundblaster qurilmasining chigish gismiga
ovoz kuchaytirgich yoki ovoz kolonkalarini ulash mumkin, bu bilan kompyuterning
multimedia imkoniyatlarini to'lig namoyon etishga yo'l ochiladi.

Multimedia - matn, tovushli ma’lumotlarni, tabiiy va
grafik tasvirlarni birlashtiruvchi axborot texnologiyasi.
Multimedia uchun zamonaviy CD - ROM
texnologiyalar tagdimnomasi ilk marta 1987 vyili
Sietldagi konferensiyada (Second Microsoft CD -
ROM Conference) bo'lib o'tdi va bu sana video va
audioaxborotli  to'lagonli  multimedianing  paydo
bo'lishining boshlanishi deb hisoblanadi.

Windowsda sonlarni kiritish klaviaturasini sichgoncha o rnida ishlatish mumkin.
Bunday xolat xar xil sabablarga ko'ra, sichqoncha ishlamay qolganda yuz berishi
mumkin.

Shaxsiy kompyuterning tuzilishi

Ne Klavushlar Vazifalari

1 Power Kompyuterni o chirish va yoqish

2 Sleep Vaqgtincha kompyuter dam oldirish (uxlatmoq)

3 Wake up Vagtincha to xtatilgan kompyuterni ishga tushirish
(uyratmoq)

4 Reset kompyuterni gayta ishga tushirish

5 Esc Buyruglarni inkor etish

6 F1 Word dasturi xaqida yordamchi malumot

7 F4 Oxirgi bajarilgan amalni takrorlash

8 F5 Kerakli saxifaga bir martada o tish

9 F7 So zlarni to"gri monosini taminlash

10 |F8 2-3 marta bosish natijasida barchasini blokga olish

11 | F10 Word menyulariga chikish

12 | F11 Redaktor formula yozilgan gatorga o tish

13 | F12 Y Angi nom bilan saglash
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14 Prt Sc SysRq Ekranni xotiraga olish

15 | Scrol lock Qo shimcha imkoniyat yaratish

16 | Pause Break Vagtincha to xtatish

17 | Tab Kursorni sakratish yoki bir abzats joy ajratish

18 CapsLock Katta yoki kichik xarflarda yozish (yoniq bo'lsa katta
xarfda, o’ chik bo’lsa kichik xarflarda yozadi)

19 Shift Tugmachalarni  vazifasini  o'zgartirish ~ (qo shimcha
tugmachalar)

20 | Citrl Tugmachalarni  vazifasini  o'zgartirish  (qo shimcha
tugmachalar)

21 | Pusk Start komandasini berish

22 | Alt Dastur menyusiga chiqgish

23 | Proble Bo'sh joy tashlash (kursor turgan joydan boshlab surish)

24 | Enter Y Angi satrga o tkazish yoki buyrugni bajarish

25 | Baskspace Kursor turgan joydan boshlab chap tomondagi belgini
0 chirish

26 Insert Kursor oldida turgan belgini o chirib yoki surib yozish

27 Delete Kursorni o'ng tomonidagi belgini o chirish (o chirish)

28 | Home Satr boshiga kursorni o tkazish

29 End Satr oxiriga kursorni o'tkazish

30 Page up Bir saxifa yuqoriga o'tish

31 Page Down Bir saxifa pastga o'tish

32 Num lock Y Ordamchi klavaturani ishga tushirish

33 | Ctrl+Esc (Pusk) Start komandasini berish

34 | Ctrl+F1 Dasturi xagida yordamchi malumot

35 | Ctrl+F2 Pechatga chikarishdan oldingi  xolatni  ko'rish
(Predvaritelniy prosmotr)

36 | Ctrl+F4 Dastur oynasini yopish (Ctrl +W)

37 | Ctrl+F5 Dastur oynasini kichik xolatga keltirish

38 | Ctrl+ F6 Word dokumentlarini ishlayotgani dasturlarni
almashtirish

39 | Ctrl+F9 Sistemali gavs ochish

40 | Ctrl+F10 Word oynasi katta va kichik xolatga keltirish

41 | Ctrl+F12 Xotiradagi papka va fayllar ro yxatini ochish

42 | Ctrl+Tab Kursor tugan joydan surish

43 | Ctrl+Shift Russkiy Angliyskiy tillarga o'tkazish (bazi kompterlarda)

44 | Ctrl+Shift+F Instrumentlar panelidagi “SHrift” bo'limiga chiqgish

45 | Ctrl+Shift+P Instrumentlar panelidagi “SHrift razmeriga” bo’limiga
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chigish

46 | Ctrl+Q Kursorni chap chekkaga surish

47 | Ctrl+W Word oynasini yopish

48 | Ctrl+E Kursorni o'rtaga surish

49 | Ctrl+R Kursorni o'ng chekkaga surish

50 | Ctrl+T Lineykani ko'rsatkichini o'nga surush

51 | Ctrl+y Lineykani ko'rsatkichini o'nga surush

52 | Ctrl+U Y Ozuvni tagiga chizish

53 | Ctrl+l Qiya xolatda yozish

54 | Ctrl+O Xotiradagi papka va fayllar royxatini ochish

55 | Ctrl+P Pechatga chigarishga buyruq berish

56 Ctrl+A Matnni xammasini belgilash

57 | Ctrl+S Saglash

58 | Ctrl+D SHrift oynasini chigarish

59 | Ctrl+F Matndagi kerak bo"lgan so"zni yoki belgini topish
(izlash)

60 | Ctrl+G Izlash va almashtirish oynasini chigarish

61 | Ctrl+H Matndagi so z yoki belgini almashtirish (zamenit)

62 Ctrl+K Biror bir so'zga faylni borlash (Giperssilka)

63 | Ctrl+Z Oldinga xolatga o'tish (otmenit)

64 | Ctrl+X Belgilangan joyni girgish

65 | Ctrl+C Belgilangan gismini xotiraga olish

66 | Ctrl+V Xotiraga olingan matnni ko rsatilgan joyga tashlash

67 Ctrl+B Y Ozuvlarni galinlashtirish ~ (Polujirniy)

68 | Ctrl+N Y Angi dokument ochish

69 | Ctrl+M So "z yoki belgini kursor turgan joydan bir xilda o'nga
surish

70 | Ctrl+ Enter YAnNgi saxifaga o'tish

71 | Ctrl+ Delete Kursor turgan joydan o ng tomondagi bir so zni o chiradi

72 Ctrl+ End Kursorni saxifa oxiriga o tkazish

73 | Ctrl+ Home Kursorni saxifa boshiga otkazish

74 | Ctrl+Insert Belgilangan gismni doimiy xotiraga olish

75 | Ctrl+1 Qator oraligida bir interval joy ajratish

76 | Ctrl+2 Qator oraligida ikki interval joy ajratish

77 Ctrl+5 Qator oraligida bir yarim interval joy ajratish

78 | CtrI+Alt+ Delete | Kompyuterni gayta ishga tushirish (Perezagruzka)

79 | Alt+Esc xujjatdan chiqib ketish
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80 | Alt+F1 Redaktor formula yozilgan gatoga o tish

81 | Alt+F4 Word dasturdan chiqish

82 | Alt+F5 Ekranni gisqartirish

83 | Alt+F6 Ochilgan xujjatlarga o'tish

84 | Alt+F7 Kursor turgan so zni xatoligini tekshirish

85 | Alt+F8 Makros

86 | Alt+F10 Ekranni katta va kichik xolatga o tkazish

87 | Alt+F11 Microsoft Visual Basic ga o'tish

88 | Alt+Tab Dasturdan dasturga o'tish

89 | Alt+Shift yoki | Tillarni almashtirish (En,Russ,O"z)
Ctrl+Shift

90 | Alt+Proble Word oynasini chap yugorisidagi svernut,

vosstanovit,zakrit menyusini chigarish

91 | Alt+F Fayl menyusiga chigish

92 | Alt+P Pravka menyusiga chigish

93 | Alt+V Vid menyusiga chigish

94 | Alt+A Vstavka menyusiga chigish

95 | Alt+M Format menyusiga chigish

96 | Alt+E Servis menyusiga chigish

97 | Alt+T Tablitsa menyusiga chiqish

98 | Alt+O Okno menyusiga chiqish

99 | Alt+S Spravka menyusiga chigish

100 | Alt+G Avtofiguralar bilan ishlash

101 | Ctrl+ Shift+P Bir martada shriftga chigish

102 | Ctrl+ Shift+A Kichik xarfda yozilgan so zlarni bir martada katta

xarflarga o tkazish

103 | Ctrl+ Kursor tugan joydagi so zni yangi saxifaga tushirish

Shift+Enter

Nazorat savollari

1. Kompyuterning dasutriy ta'minoti asosiy gismi?

2. SHaxsiy kompyuterlarning dasturiy ta'minoti tug’risida ma’lumot
bering?

3. Tashqi qurilmalarni o'rnatish ganday amalga oshiriladi?

4. Modem vazifasi ganday?

5. Jamiyat informatsiyalashtiriluvi deb nimaga aytiladi?

6. Informatizatsiyalashgan jamiyat nima?

107



Tayanch iboralar
¢ Axborot,
¢ Axboriy jarayonlar,
¢ Axborot texnologiyasini belgilovchi ichki omillar,
¢ Axborotni uzatish usullari,
¢ Axborotlashtirish,
¢ Axborotlashgan jamiyat,
¢ Axborot texnologiyasi fani,
¢ Axborot texnologiyasi modellari,
¢ Axborot texnologiyasidan foydalanish.

2.Standart yordamchi redaktor va grafik dasturlari bilan ishlash
(ChemWin).
CHEMDRAW XAQIDA
ShemDraw-kimyoviy strukturalarni ifodalashning eng magbul vositasi.
ShemDraw kimyo soxasi mutaxassislarining ehtiyoji hisobga olinib yaratilgan.
ShemDraw ni magsadi imkoniyat darajasida yuqori sifatli kimyoviy tasvirlar
bilan ta’minlash.

ShemDraw-o’quvchi, talaba, o’qituvchi, mutaxassis, ilmiy xodimlari
mo’ljallangan.

ShemDraw - Amerika Kushma SHtatlarining KembridjSoft korporatsiyasi
tomonidan ishlab chikilgan.

Manzili:

e.mail: support@cambridgesoft.com.

Tel: 617 588-9390

Fax: 617 588-9100

About ChemDraw

ChemDraw Ultra®
Chemical Structure Drawing Standard

1985-2001 CambridgeSoft Corporation
100 CambridgePark Drive
Cambridge, MA 02140 LISA

SUFPFORT: WAL s cambridgesoft.comisupport’
EmAIL: support@cambridogesoft.com
Fax B17 988-92360
TEL: B17 S82-2100

ORDERS & INFO: W wasew cambridgesoft.com
EmMAIL: info@cambridgesoft.com
Fai: 617 58&8-9330
TEL: 200 215-7200 or 617 522-3200

License d to: Kamon&BaxTHEp
PROGRAMS

Serial Mumber: 9999949
Warsion: 7.01 February 8, 2002

CambridgeSoft I

www.cambridgesoft.com

SHEMDRAW

1.1. ShemDrawni boshlash
ShemDrawni quyidagi tartibda ishga tushirish mumkin:
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Windows 95,98 yoki NT mubhitida:
ShemDraw yorlig’ini ikki marotaba bosing.
Start menyusidan ShemDrawni tanlang.

Online indow Help

1Unttled Document1 Edit Wiew Object Structue Test Curves Color
DEE&% - | wa[o JQQE |
I HEEE === e |
ik d

1.2. Tasvirni ifodalash uchun saxifa yaratish.
1. Fail menyusidan, Open Special ni tanlang.

2. Paneldan yangi yaratilajak saxifaning shaklini tanlang
Yangi sahifa Stule Sheet parametrlari bilan avtomatik o’rnatiladi.

1.3. Sahifa ochish.

Fail menyusidagi faylar ro’yxatidan kerakli faylni tanlang.
Qo’shimcha ma’lumot uchun MRULIST ga qarang.
ShemDraw sahifani ochish.

1. Fail menyusidan Open ni tanlang.
o ERr -l =i
- :"‘ll in'.'.x. §
e
ez | l M I
[ e oo |'."-:"l'l-r.'.'f'| ER A ) foax
[T Cpze mepesdony L=E

Dialogli panel paydo bo’ladi. Windows versiyasi uchun shunday panel quyida

ko’rsatilgan. Fayilingiz joylashgan papkani belgilang.

2. ShemDraw fayliga tegishli bo’Imagan faylni ochish uchun dialog

panelidagi fayllar formati ro’yxatidan tegishli formatni tanlang.
3. Kerakli faylni belgilang.
4, Open yoki OK tugmasini bosing.

109



KO’RSATMALAR
2.1. Kirish
Ushbu ko’rsatma ShemDraw ning tasvirlash imkoniyatlarni amalda bajarish
uchun Sizga asosiy ma’lumotlarni beradi. Dastlab Siz mazkur ko’rsatmada
uchraydigan umumiy kirishdagi «Kelishuv» va «Atamalary» bilan tanishib oling.
1-ko’rsatma: Reaktsiya tenglamalari.
Ushbu ko’rsatmada siz quyidagi oddiy reaktsiya sxemasini (tenglamasini)

chizasiz.
)k)(m

2-propanone Zhydro _pd-rne'l'rﬁ Z-p=rianone
2 moles

2.2. ShemDraw sahifasini yaratish.

1. ShemDraw ga kiring.
2. Fail menyudan Save As ni tanlang.
3. Maxsus matn paneliga tut 1. sdx ni yozing.
4, Faylni saglash uchun tegishli papkani tanlang.
5. Save ni bosing.
Show Crosshas| | ChieH
Show Aders F11
v Show T oolbar
¥ Fixed Lengths Chil
¥ Fived Angles CirkeE
Show Stersochemisny
¥ Show Chemical Wamings
6 =R SeE F7
7. Tools menyusini bosing va Fixed lengths (Aniglangan uzunlik) va

Fixed Angles (Aniglangan burchak) komandalari qo’llanilganiga ishonch hosil qiling.
Agar ushbu komandalar qo’llanilmagan bo’lsa, ularni belgilang.

Izoh: Fixed lengths va Fixed Angles komandalarning qo’llanilishi, siz
tasvirlagan strukturadagi bog’ uzunliklari va burchaklarini chizilganidan saqlashdan
iborat.

Kimyoviy bog’ni yaratish.

x|l x

&
DA

Ll
LY

1. To’lig bog’ (Solid Bond) tugmachasini bosing.
Hosil bo’lgan (+) belgisini sichqoncha tugmachasini bosib turgan holda yangi
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sahifaning istalgan joyiga olib keling.
2. Sichgoncha tugmachasini bosib turgan holda 30° darajali bo’lgan ostida
dioganal chizing

A

CHizayotgan bog’ burchagi 30° li darajaga yetganda sichgoncha tugmachasini
qo’yib yuboring.

2.4. Ikkinchi bog’ni qo’shish:
1. Bog’ tegishli bo’lgan o’ng tugmani bosiladi.

A
-

N

2. Qora katakcha markazi bosiladi.

120° darajali farqi bilan ikkinchi bog’ tasvirlanadi.

Izoh: Bog’ qo’shilganda, ular orasidagi burchak, maxsus dialog ifodalanadi va
xatoliklari ko’rsatiladi. Xatoliklarni kuzatishingiz mumkin.

Uchinchi bog’ni qo’shish:

PR

1. Quyidagi tasvirlangan holatda chizing.
Bog’ni qo’shish uchun:
2. Kora katakcha markazini bosing.

Bittalik bog’ni qo’sh bog’ga o’zgartirish.

1. Quyida ko’rsatilgani kabi atomni aniglang va sichqoncha tugmasini
bosing.
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2. Quyida ko’rsatilganidek bitta bog’ni chizing. Sichqoncha tugmasini
qo’yib yuboring.

S

2.5. Kimyoviy strukturalarga belgilar qo’shish:
1. Ko’rsatilganidek kerakli atomni aniqlang.

S

2. Atomga ikki marta ketma-ket bosing.

3. Matn uyasiga O yozing.
I

8 o

4, Matn uyasini quyida usullar yordamida yoping. Oynani bo’sh qismiga
kursorni olib kelib bosing yoki boshqa vositaga o’ting.

2.6. Strukturani nusxalash:

1. Losso Tool belgisini bosing.
K]
N
Oxirgi chizilgan struktura avtomatik ravishda belgilanadi.
2. Strukturani ko’chirish uchun boshqa o’rin tanlang.
s ®
e
TR i)
3. Alt tugmasini bosing
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(+) plyus belgili qo’l ko’rsatkich sizning tanlash vosita (tool) ning dublikat
gilish holatida ekanligingizni bildiradi.
4, Tanlash to’rt burchakni (Selection Rectongle) o’nga suring.

Surishni boshlashingiz bilan strukturaning nusxasi paydo bo’ladi. Dastlabki
struktura 0’z o’rnida qoladi. Nusxa dastlabkisidan to’la ajralgandan so’ng sichqoncha
tugmasini qo’yib yuboring.

Eslatma: Agar siz nusxani yuqorida ko’rsatilganidek hosil qgilsangiz siz uni
saxifa oynasida hohlagan joyga surishingiz mumkin. Agar nusxani dastlabkisi bilan
birga bo’lsin desangiz, surayotganda Slift ni bosib turing.

Dublikat gilingan strukturaga o’zgartirishlar kiritish.

1. Solid Bond ni bosing
[Tools |
SR | x

\&
DA

LY

2. Nusxa strukturada quyida ko’rsatilgan kora belgiga to’g’rilang va

bosing.

2.7. Bitta atomga bir nechta bog’larni qo’shish:

1. Quyida ko’rsatilgan atomga qarating.
2. Atomga uch marta bosing, har bir bosish orasida bir 0z pauzaga yo’l
bering.
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A

Agar sichkonchani ketma-ket tez bossangiz 3 martalik bosish deb olinib, oxirgi
atomingizni duplikat gilishi mumkin.

Hot Keys (faol tugmalar)an foydalanib, atom (label) ini yaratish.

Hot Keys (faol tugmalar) maxsus atom (label) lariga biriktirilgan,
Klaviaturangizdagi tugmalardir.

1. Quyidagi atomga garating.

0

2. «O» ni yozing (tering).

M
OH
Yakka elementli nomoyon qiladigan «Hot Keys» lardan foydalanganingizda

vodorod atomi to’g’ri mikdori boshka belgigaga qo’shiladi.
Saxifaingizda quyidagi ikkita struktura bo’lishi kerak.

)’k on
Quyidagi gadamlarda, siz struktura tanlashda boshgacha metoddan foydalanasiz,

so’ngra strelkaga joy qoldirish uchun strukturalarni ajratasiz.
1. Marquee tool ni bosing.

2

AN
ESLATMA: Boshga usulda, Marquee tool ni ishlatish uchun siz «Lasso tool» ni

tanlab, Alt tugmasini bosib turishingiz mumkin. Oxirgi chizilgan ob’ekt tanlanadi.

Tanlamani strelkaga joy qoldirish uchun suring. Struktura yaxlitligini hosil qgilish

uchun Shift ni bosib turib, tanlama to’rtburchakni o’nga suring.
CTE T s




Reaktsiya sxemasiga strelkalar qo’shish..

1. Strelka nomoyon bo’lishi uchun sichqoncha tugmasini Arrow tool
ustida bosib ushlab turing.

N
o
]

¥

r| /e
Plos ey

ESLATMA: «Arrow icon» ning pas
mavjudligini bildiradi.
2. Kursorni quyida ko’rsatilgany» strelka kabi yurgizing.

_O’

z
=

g burchagida uchburchak unda panel’

— P | — e | 3 | []

A

Al

B g

3. Strelkani xoxlagan uzunligingizda chizing.
1. Birinchi strukturaga garating va sichgoncha tugmasini bosib turing.
o o
)J\-l_ M
H
2. Strelkanini o’zingiz hohlagan uzunlikda suring. Sichqoncha tugmasini
qo’yib yuboring.

a Q
P NP
OH

ESLATMA: Agar strelkani uzunligini (yoki X-o’qiga bog’liq burchakni)
o’zgartirmoqchi bo’lsangiz:

1. Shift ni bosib turib strelkani boshiga garating. (to’g’ri garatayotgan
bo’lsangiz 0’zi bilnadi)

2. Strelkani boshini hohlagan uzunlikda (va burchakda) suring. Reagentlar

va reaktsiyalarni nomoyon gilish uchun formula va boshgalarni kiritish uchun Text
tool dan foydalaning.

2.8. Tasvirga matn kiritish.

1. Text tool ni bosing.
N4
2. CHizma ustiga garating. Matn kiritish belgisi paydo bo’ladi.
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3. Matn yozish urni hosil buladi
o Q,_ o
/“\ MH
o o
)J\ MH

ESLATMA: Agar siz tasvirni qayta joylashtirmoqchi bo’lsangiz, selection tool
(tanlash vositasi) ni tanlang va tasvirni suring.

Chemical Symbols tool panelii mavjud bo’lgandan sung maxsus simvollardan
foydalanib, zaryad simvolni qo’shing.

1. Sichgoncha tugmasini Shemical Symbol ustida bosib tutib turing.
Pastda ko’rsatilgan negative charge sumbol ga suring va sichqoncha tugmasini qo’yib
yuboring.

4, OH ni tering

T
| +

NS

"SR
2. OH yozuvi markaziga garating.

)J\
OH

3. Charge symbol (zaryad simvoli)ni qo’shish uchun bosing.

ESLATMA: Agar simvol kiritgandan so’ng sichqoncha tugmasini bosilgan
holda ushlab tursangiz, statik holatda simvolni belgi atrofida aylantirishingiz
mumekin.

Shemical Symbol palette dan olib qo’shilgan ob’ektlar avtomatik ravishda
o’zlari eng yaqin bo’lgan struktura bilan birlashadi. (bog’lanadi).

Arrow singari ba’zi ob’ektlar avtomatik ravishda bog’lanmaydi. Siz o’zingiz
Group command dan foydalanib ob’ektlarni gruppalashtirishingiz mumkin. SHundan
so’ng siz guruxlangan ob’ektlarni birgalikda o’zgartirish (manipulate) yoki siljitish
uchun tanlashingiz mumkin.
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2.9. Ob’cektlarni gruxlash uchun:

1. Tanlash vositasi (Selection tool) ga bosing.
n
Lﬁ;*é
2. Shift ni bosib turgan holda arrow , OH va zaryad simvoli (zaryad
simvoliga)ga bosing.
T k4
T
TR

«Shifty tugmasi ob’ektlarni tanlashga boshqa ob’ektlarni tanlashdan
chigarmagan holda qo’shish imkonini beradi.

3. Obiect menyusidan Group ni tanlang.

ESLATMA: Individual ob’ektlarni gruppa ichida ularning ustiga bosish orqali
tanlashingiz ham mumkin.

1. Tanlash uchun Text tool ga bosing.

ools
L
L
LY

L]

i

2

=N A

v LN
.l \\

£F

2. Birinchi struktura pastiga garating.

3. Text box (matn katakchasi) yaratish uchun bosing.

)—

4, Text menyusidan Centered ni tanlang (markazlashtirish uchun).
0

o)

Kursor matn katakchasi markaziga siljiydi.
Yozing:
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1. “propanol-2” deb yozing.

)J\

Z2-propancne

2. Yangi qator qo’shish uchun Enter yok| Return ni bosing.
0
2-propanone +
)L
2-propancne
2moles | ’.

3. “2 mol’” deb yozing.

Boshqa strukturalar uchun matn yaratish
1. Birinchisiga tutash bo’lgan boshga matn katakchasi yaratish uchun Tab

ni bosing.
0

2-propanone
2 moles

n

ESLATMA: Oldingi matn bilan bir xil o’lchami, uslubiga ega bo’lgan ko’p
yozuvlarni yaratish uchun text tool ning caption holatida Tab tugmasidan
foydalanishingiz mumkin.

2. 4-gidroksi-4-metil-2-pentanon deb yozing, Enter yoki Return ni bosing,
so’ng 1 mol’ deb yozing.

Agar sizning yozuvlaringiz strukturalar ostida to’g’ri joylashtirilmagan bo’lsa,
ularni selection tool (tanlash vositasi) yordamida siljitishingiz mumkin.

1. Selection tool ni bosing.

Avtomatik ravishda matn atakchasi tanlanadi. CHunki u oxiri chizilgan
ob’ektdir.

O’z strukturasi ostida yozuvni markazga olib kelishi uchun Left (chap) yoki
Right Arrow (0’ng) ni bosing. Bu usul Tab tugmasi yordamida yaratilgan

sozlash’arni muvofiglashtiradi.
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CHizgini yakuniga yetkazish uchun sxema atrofiga soyali katakachani
qo’shing.

1. Sichgoncha tugmasini Drawing Elements tool ustiga bosib tutib turing.
N[ &y
i
AN
5\. Pl
2. CHizuvchi elementlar panelidan Shadowed box ni tanlang.

A R a . ALY R

OO @O |
| =R

3. Reaktsiya sxemasining yuqori chap burchagiga garating. Katakcha
chizish uchun sichqoncha tugmasini bosib turib dioganal bo’yicha past 0’ngga suring.

r.::u@E?' o
)l\“‘
. OH

2-propanane 4-hyd mxy:tfm.qhyl-z-pa niatone
2 males 1mok,

Vol

Saxifani saglang va yoping.

1. File menyusidan Save ni tanlang.
Saxifaingiz saqglandi.
2. File menyusidan Close ni tanlang.

3.AlChemy. Kuch maydonlari muhitida kompyuter modellashtirish dasturlari
bilan ishlash.

KUMEBUM CTPYKTYPAJIAPHI YN3UILI.

KuméBuii cTpyKTypanapHu YU3UII yuyH yiuaaru Bocuta (tool) nap kepak
Oymasu.

bornap Bocutacu

Xajqajiap BOCUTacH

Huknnuk 3aHxup.

XaTOHU aBTOMATHUK TEKIIUPHIIL.

ChemDraw Ultra na aBromatuk pasuiina Kumépuii Homapaan CTpyKTypajiap
YU3ULI YUYH MEHIO.
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3.1. Bormap Bocuracu (Bond tools) .

By BocHTa maHengarn TypiH X OOF TypJjiapu HaMyHaJIapy Ba OCIITHIIapUIaH
nbopat. Xap Oup BocuTaHu H(oaaTOBYN OCITHIIAp KeATUPHIIAIH.

V3rapmac Gypuakiap OHIaH YH3HIL.

X-yqura HucOataH 15 rpagyc Oypyakiv OOFJIapHU YU3HII YUYH:

1. Tools menrocunan Fixed Angles au Tanmanr. Fixed Angles komanngacu
€HH/Ia aKTUBJIMTUHU OWUIAUPYBUM OeNTu mai10 Oyiaau.

2. Bond tool ra 6ocunr.

3. Caxuda oiHacuaa O0FHUHT OMp yuujaH Ooliqa y4ura CypHuHT.

4, bor yunnu 6o1miqa 6ypyakiiapra CUIKATHHT.

MabaymoT maitnonu 15-rpagycnu Oypuakia 3KaHIUTHHHM Kypcataau. Kympoq
MabJIyMOT yuyH Message area (xabap MaiiJloHH) ra qapaHr.
Click qumum (6ocuin) opqanu 60F qYIIHIIL

Te3na y3rapmac y3yHJIUKIa OOF qYIIUII YIyH
1. Bond (60r) tool (Bocutacu) ra GOCHHT.
2. Kopa karakua Mmapkas3u ra OOCHHT.

4

SHru OOF YM3MUIIAM Ba CU3 TAHJIAraH aToMra qyIniajiay.
by ycyn Ownan umswiaran Oonap moumo yumsuinl Kypcatkuwiapu (Drawing
Settings) auanor qytucuna kypcatwiran ysrapmac y3yHiauk (Fixed length) na
¢oiimananrad Xoaa YU3UIAIH.
Xayqa 4n3uil
TTypnu X ak Ba yoran\amaard XajigadapHu Yd3HII YUyl KyHuaard
yu3Manapaad QoraaHuin MyMKHH.

> [Muxnonponan

[{uknoOyTan

[MuknonenTtan

[Muknorekcan

[Muknorentan

[Muknookran

g0 A 2 12 O

3aHKUPIIHK

rukiorekcan (1)

3aHKUPIIUK

g
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uKJorekcan (2)

7 [HuknoneHTaaueH

@ Benson

Arap xanQa unzaérranuarusga Fixed Length (¥3rapmac y3yHiuk) aktus Oyiica,
Xajgajgard xap Oup OOFHMHT Y3YHJIMTH aBTOMATHK PaBHIIIA y3rapMmac y3yHJIHKKa
kentupuiaanu. Arap Fixed Angles (¥3rapmac Oypuakiap) aktuB Oyica, y XoJaa
Xajiqajgard OMpuH4YM OOFHMHT X-Yqu OWJIaH TalIKWII quiaauran Oypuaru 15-rpamyc
Oynmanm.

1. Ring tool vu 6ocuHr.

2. Kypcatknunn caxuda oHHacura xoWmamTupuHr. Llukiorexcan
BocutacH (tool) qyitmaa kypcaTunagu.

&

3. bupuHun GOFHUHT OONINIaH OXUPHUTA CYPHUHT.

I

First aton drawi

First bond
drawit

Caxuda oifHacura KeJITHpPWITaHIa, KypcaTKkud xayiqa Bocutacu (ring tool)
KypcaTKuuura annaHagu. Xainqa yckyHacu (ring tool) kypcaTkuuw ycTuaaru
KBaJIpaT OMpUHYM YM3WITaH aToMHU kypcaTtaau. Ly kBagpar octuaaru 6or OupuHun
qu3wirad 0or Oynaau.

4.Molekulyar mexanika MMP2 dasturi bilan ishlash

Molekulyar mexanika (MM) usullarida atomlar kuch maydonlarida joylashgan
N’yuton zarrachalari deb garaladi. Ularning o’zaro ta’siri potensial energiya bilan
ifodalanadi. Potensial energiya bog’ uzunliklari (r), bog’lar orasidagi butchak (vb),
ikki yonli (torsion) burchak va bog’lanmagan fragmendar orasidagi elektrostatik (k)
hamda Van-der-vaals ta’siriashuvlariga bog’liq. MM yoki kuch maydonlari
usullarida umumiy potensial energiya yuqorida keltirilgan ta’sirlashuvlar
energiyalarining yig’indisi sifatida topiladi:

E:Ebog’"'Evb"'Etb"'Evdv'|'EKqun (19)
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Bog’ energiyasini ifodalash
MM usuli empirik usul —tajribada olingan geometrik va boshga kattaliklar
asosida parametrlanadi. Ma’lum bo’lgan, alohida olingan har bitta kimyoviy bog’
uzunligi ideal bog’ uzunligi (ro) sifatida kiritilgan. Masalan, sp® gibridlangan C
atomlari orasidagi C-C bog’ uzunligi 1.508 A, sp? gibridlangan C atomlari orasidagi
C=C bog’ uzunligi 1.333 A va sp gibridlangan C atomlari orasidagi C=C bog’
uzunligi 1.200 A deb kiritilgan. Bog’ energiyasini topishda quyidagi ifoda yordamida
minimal energetik holat energiyasi olinadi:
E =Efr —r)?
» =5 M)
(20)
bu yerda, k-parametrlashda aniglanadiga o’zgarmas kattalik, ro —parametrlashda
kiritilgan ideal bog’ uzunligi va r —qaralayotgan birikmadagi ideal bog’ uzunligidan
farq qiluvchi (real) bog’ uzunligi. Ma’lumki, kimyoviy bog’lar uzunligi belgilangan
masofagach uzayishi va gisgarishi mumkin. Yadrolar orasidagi masofa oshishi bilan

potensial energiya ham keskin oshadi (-rasm). MM usulida kimyoviy bo’glar
prujinadek tasaffur gilinadi.

99 150 +

I

Bog'ene
o &8 B

1 2 3
Yadrolar orasidagi masofa
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C=0 va C-C bog’ uzunligining energiyaga bog’liqlik diagrammasi.
Valent va torsion burchak energiyasini ifodalash
MM usulida valent burchak energiyasini ifodalashda quyidagi ifodadan
foydalaniladi:

k_ J '1
Ev.h=?l-¢| _¢L'-| (21}

Ayrim MM programmalarida vb kattaliklarini tajribadagi vb kattaliklariga
yaginlashtirish magsadida yugoridagi ifoda mukammallashtirilgan:

Ewb=Ki/2(i- ¢o)*(1-K*(9i- $o)-k”(¢i- $0)*-k>"(¢i- $0)*-k™(di- ¢0)*...) 22

Torsion bog’ energiyasi qquyidagi ko’rinishdagi ifodalar yordamida aniqlanadi
E, :{5 )’1—@5(%}] —[V—ﬂ ]’1—:.:.5[2%}] +[£]1—Cus(3&ab]]
2 2 2 @)

Van-der-Vaals va Kulon ta’sirlashuvlari energiyalarini ifodalash VdV ta’sirni
to’liq ifodalovchi formulalardan biri Leonard-Jons potensiali hisoblanadi:

B = EZ“E l[iJ _[(:_j } (24)

bu yerda, €jjva o potensial o’ra chuqurligini ifodalovchi kattaliklar.
Kulon ta’sirni to’liq ifodalovchi formulalar quyidagicha:

/ . L F
Bl = e ey (25),
bu yerda, g; va E=HEMZ" 94, (26), 02 ©o’zaro ta’sirlahsyotgan

= AmEET,

P

ikkita ~ zarrachaning zaryadi, r- gx va Q orasidagi
masofa, £o - elektr doimiysi: £, =8.85-10"'? Farada/metr , £ - zaryad atrofidagi
muhitning dielektrik singdiruvchanligi.

MM usuli programmalari C atomlarini va boshga atomlarni gibridlanish holati
va strukturasining o’ziga xos xususiyadarini to’lig namoyon etishi uchun
parametrlash jarayonida gaytadan nomerlangan (-jadval). Masalan, har bir sinf
birikmalaridagi C atomining electron tuzilishlarini inobatga olgan holda C atomi
uchun 15 ta ragamlash kiritilgan. Alkenlardagi sp?-gibridlangan C atomi karbonildagi
sp?-gibridlangan C atomidan farq qilishi maktab kimyosidan ma’lum. Kislorod atomi
uchun 7 xil, N atomi uchun 10 xil ragamlash kiritilgan.
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-Jadval.

MM usulida atomlarning turlari va ragamlanishi

Ragam | Simvol |Tavsifi Ragam | Simvol |Tavsifi
1 C  |sp*-uglerod 28 H |enol yoki amid
2 C  |sp?-uglerod, alken 48 H |ammoniy
3 C  |sp3-uglerod, C=0(N) 36 D |deyteriy
4 C  |sp-uglerod 20 EJ |electron juft
22 C |Siklopropan 15 S |sulfide, RS
29 C- |radikal 16 S+ |RsS*
30 C+ |karbokation 17 s |Sulfoksid, R,SO
38 C sp2-uglerod,siklopropen 18 S R2S02
50 C  |sp?uglerod, aromatik 42 s |sp?-S, tiofen
56 C |sp3-C, siklobutan 11 F [ftorid
57 C |sp?-C, siklobuten 12 Cl |xlorid
58 C  |Karbonil, siklobutanon 13 Br |bromid
67 C |C=0, siklopropanon 14 I yodid
68 C  |Karbonil, keten 26 B |Boron, trigonal
71 C  |Keton uglerodi 27 B |Boron, tetroganal
8 N |sp-azot 19 Si |silan
9 N |sp3-azot, amid 25 P |Fosfin, RsP
10 N [sp-azot 60 P |5 valentli P
37 N |Azo yoki piridin, -N= 51 He |geliy
39 N+ |sp3-N, RyN* 52 Ne |neon
40 N sp2-azot, pirrol 53 Ar |argon
43 N  |Azoksi, -N=N-0 54 Kr  [Kripton
45 N |Azd 55 Xe |ksenon
46 N  |Nitro, -NO, 31 Ge |germaniy
72 N Imin, oksim, =N- 32 Sn |galay
6 0 [sp3-kislorod 33 Pb | Qo’rg’oshin, R4Pb
7 0 sp2-kislorod, karbonil 34 Se |selen
41 0 [sp*kislorod, furan 35 Te |[tellur
47 0" |karboksilat 59 Mg |magniy
49 0 |epoksi 61 Fe [Temir (1)
69 0 |Amin oksid 62 Fe [Temir (111)
70 0 keton 63 Ni  [Nikel (I1)
5 H |Vodorod 64 Ni  [Nikel (111
21 H |[Spirtlardagi, OH 65 Co |Kobalt (I1)
23 H |Amin, NH 66 Co  |Kobalt (111
24 H |Karboksil, COOH

Bugungi kunda, ko’pchilik hisoblash majmualari uchun MM usullari yaratilgan
va kiritilgan:
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MM2 (ChemOffice);
MMX (PCModel);

O wnNE

MM+, Amber, OPLS, BIO+ (HyperChem);
Ghemical, MMFF94, MMFF94s, UFF (Avogadro);
UFF, Dreiding, Amber (Gaussian). UFF-universal force field (Universal

kuch maydonl) MMFF-Merk Molecular Force Field.

MM usuli kvant-kimyoviy usullarga nisbatan juda tezkor usul sanaladi. Lekin,
aniqligi yarim empirik va noempirik usullarnikiga nisbatan past. MM usullarida N, O
kabi atomlaridagi bog’lanmagan elektron juft ta’sirlashuvlari to’liq inobatga
olinmagan. Tautomerlar, konformerlar va boshga birikmalarning umumiy energiyasi
"lumotlar olingan.
Ayrim MM usullari atom zaryadlari va hosil bo’lish issigligini hisoblashga

hisobida tajriba bilan mos tushadigan ma

parametrlangan.

Keyingi vagtlarda MM usulining tezkorligi asosida kvant-kimyo va MM usullari
birlashtirgan, gibrid usullar (QM/MM) yaratish ustida izlanishlar olib borilmoqda.

Bunga misol gilib Morokumaning ONIOM usulini misol gilib keltirish mumkin.
AMALIY MASHG’ULOTLAR UCHUNMASALALAR TO’PLAMI

3 D crpykrypacu

Mopnanunr UIOITAK Oyitnua HoMu
DneMeHTIapHUHT (HOu3 TapKudu
Typau puszuk-KuMEBUI KOHCTaHTAJIAP
I[IMP — cniektp

C13 — cnextp

OnuHran HaTWXKanap 03acuIaH
XyJiocasuap

C-I ) ﬁI—I-
Hy— N
SeL
%’Q e cE]
Crpykrypa popmynacu Crpykrypa popmynacu

3 D crpykrypacu

Mopananunr MIOITAK Gyitnua HoMu
DneMeHTIapHUHT (HOou3 TapKudu
Typau puszuk-KUMEBUI KOHCTaHTAIAP
[IMP — cniextp

C13 — cnektp

OnuHran HaTWKajap 103acuaH
XyJiocanap

CH;—{i —CH,
- d
CH, CH\;}L COOH

.

IR

CHa
CH; CH,

Crpykrypa hopmynacu

Crpyktypa hopmynacu
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3 D ctpykrypacu

Monnanunar MFOITAK Oyitnua Homu
DneMeHTIapHUHT (HOU3 TAPKUOU
Typnu u3uK-KMMEBUIN KOHCTAHTAJIAp
[IMP — criextp

C13 — cniextp

OnuHran HaTWXKanap 03acuaH

3 D crpykrypacu

Mopnanunar MIOITAK Oyitnua Homu
DneMeHTIapHUHT (Pou3 TapKuOu
Typnu u3uk-kMMEBHUI KOHCTAHTAJIap
I[IMP — cniektp

C13 — cnextp

OnuHran HaTWXXajiap 103acuIaH

xyJjocanap xyJjocanap
oo R e O O
HO*‘\\'/I\)\CH= k/u\'/’—OH CO\|/OH
H.C/C\Z Ha~ H,C/C{{cn. ° Bl
CrpykTtypa popmynacu Crpykrypa popmymnacu

3 D crpykrypacu

Mopnanunr UIOITAK Oyitnua HoMu
DneMeHTIapHUHT (HOU3 TapKuOu
Typau puzuk-KuMEBUI KOHCTaHTAJIAP
[IMP — cniextp

C13 — cnextp

OnuHran HaTWXKaJIap 103aCHIaH
XyJiocajuap

3 D ctpykrypacu

Mopnanunr MIOITAK Oyitnua HomMu
DneMeHTIapHUHT (HOU3 TapKuOu
Typau puszuk-KUMEBUI KOHCTaHTAIAP
[IMP — cniextp

C13 — cnektp

OnuHran HaTWXaJIap 103aCHuIaH
XyJiocajuap

CH,
H
i CHCHCL
o:< N N,
H— CH,CH,C
H Y 2 2

CrpykTtypa hopmynacu

3 D crpykrypacu

Typau puszuk-KuMEBUI KOHCTaHTAJIAP
I[IMP — cniektp

C13 — cnextp

OnuHrad HaTWXxauap r3acujiad
XyJiocasuap

Crpykrypa popmymnacu

3 D crpykrypacu

Typau puszuk-KUMEBUI KOHCTaHTAIAP
[IMP — cniextp

C13 — cnextp

OnuHrad HaTWXxanap r3acujiad

XyJocanap
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GLOSSARIY

DBF (Data Basc File) fayl- MO yozuvlaridan iborat fayl.

DOS(Disk Operation Systems) - diskli operatsion tizim bo’lib, kompyuter
qurilmalarining vazifalarini to’ldiruvchi,  ularning ishlashini ta’minlovchi va
boshqaruvchi, amaliy programmalarni bajarilishini  ta’minlovchi programmalar
majmui.

E-Mail - elektron pochta (1971 yili ARPANET tarmog’ida birinchi marta
qo’llanilgan axborotlarni uzatish tizimi.

Hardware - kompyuter ning qurilmalar ta’minoti.

HTML (Hypertext MARKYP LANGUAGE) - gipertekstni bel-gilash tili-www
hujjatlari tili.

Hypertext (gipertekst) — boshga hujjatlar(yoki betlararo alo-ga) bilan alogalarni
0’z ichiga olgan hujjat. Biror alogani aniqlash bilan avtomatik ravishda boshqga hujjat
chagiriladi.

IMP (Information Message Processor) - axboriy xabarlar protsessori.

INTERNET -TCP/IP bayonnomasi asosida ishlovchi va unga mos xizmatlar
majmuini birlashtiruvchi kompyuter tarmogqlari.

NC (Norton Commander) - MS DOS OS ning qobig-programmasi bo’lib,
foydalanuvchining MS DOS da ishlash sharo-itini yengillatish, mulogot tashkil
gilish uchun vyaratilgan pro-grammalar majmui. U disdagi fayl va kataloglarning
joylanishini kompyuter ekranida tasvirlab unda harakatlanish, "Sayohat™ qilish
imkonini  yaratadi, DOS bilan sodda va ixcham mulogot qilishni, turli Xizmat
vazifalarini bajarishni ta’minlaydi.

NCP (Networn Control Protocol) — tarmogni boshgarish ba-yonnomasi.

Paintbrush - grafik muxarrir bo’lib, u relyatsion ma’lumotlar ombori; ya'ni ikki
o’Ichovli jadvallar shaklida tashkil gilingan ma’lumotlar ombori.

Software - kompyuter ning programma ta’minoti.

TCP/IP (Transmission Control Protocol/Internet protocol-uzatishni

TIP (Terminal information Processor) - terminalli axboriy protsessor.

UDP (User Datagram Protocol)- foydalanuvchi deyta-grammalarining
bayonnomasi.

Windows 3.1 - DOS ni grafik texnologiyaga asoslangan qobig’i bo’lib, u ko’p
maslaklikni va programmalar vazifalarini integratsiyalash (yig’ish) ni ta’minlaydi.

Windows 95- 97 - grafik texnologiyaga asoslangan operatsion tizim.

WWW (World Wide Web)- gipertekstga asoslangan axboriy tagsimlangan
mul’timedia tizimi. Bugungi kunda ilmiy-texnik bilimlar, virtual kutubxona, o’qituv
jarayonining ilovalari tayyorlanayotgan juda kuchli axborot texnologiyasi(san’at
dara-jasidagi) vositasi.
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Yost- Klientga biron- bir xizmat ko’rsatuvchi kompyuter .

Abonent tizimi - foydalanuvchilarga axborot tarmoglarining xizmatlarini
ta’minlovchi axborot tizim.

Avtomatlashtirilgan loyihalash tizimi -loyihalash jarayonini avtomatlashtirishga
mo’ljallangan programmalar va qurilmalar majmui.

Alifbo-ragamli axborot-bitta tugmachani bosish bilan kompyuter ga
Kiritiladigan belgilar majmui (harflar, ragamlar, munosabat belgilari vab.).

Almashuv buferi(Clipboard) - Windows operatsion tizimi ishlash jarayonida
ajratiladigan xotira sohasi. llova va huj-jatlar o’rtasida grafik va matnli axborotlarni
almashishga mo’ljallangan xotira.

Aloga tuguni - tizimlar o’rtasida uzatiladigan axborotlar alogasini ta’minlovchi
apparat va programma ta’minoti.

Amaliy jarayon-foydalanuvchi topshirig’i bo’yicha baja-riladigan axborotni
gayta ishlash jarayoni.

Amaliy programma - foydalanuvchi topshirig’ini bajaruvchi programma.

Arifmetik ifoda-qo’shish, ayirish, ko’paytirish, bo’lish, darajaga ko’tarish(*),
ochuvchi (va yopuvchi) gavslar yordamida yozilgan son, funktsiya, indeksli va
indekssiz o’zgauvchilar ketma-ketligidan iborat yozuv. Arifmetik ifoda natijasi son
bo’ladi.

Axboriy bank-axborotlarni saglash va gayta ishlashga imkon beruvchi
axboriy, texnik, programmaviy, til va tashkiliy vositalar majmui.

Axboriy madaniyat - insonni barcha axborot texnolo-giyalaridan kerakli tarzda
foydalana olishi.

Axboriy resuslar- ilmiy nazariya,jarayon va hodisalarni o’rganish borasidagi
tadgigotlar, kashfiyot, bino va mashinalar loyihalari, jamiyat va tabiat hagidagi
xabarlarga asoslangan davlatning ma’naviy potentsiali.

Axboriy tizim-gandaydir usulda tuzilgan ma’lumotlar, ularni saqlash va qayta
ishlashga mo’ljallangan qurilma(programmalar majmui).

Axborot tarmogqlari arxitekturasi - axboriy tizimlar birikmasini hosil gilish
san’ati.

Axborotlar tuzilmasi - ma’lumotlarni tasvirlash va tashkil qilish to’g’risidagi
kelishuv.

Axborotni boshqarish tili - xabarlarni izlash, ularni gayta ishlash va axboriy
bazaga kirish bilan bog’lik amallarni aniglashga mo’ljallangan axborot izlash tili.

Axborotni sigish - ma’lum hajmdagi axborotni saqlash uchun undagi bitlar
sonini kamaytirish jarayoni.

Bayonnoma (protokol)- axboriy tizimlarni o’zaro faoliyatini ta’minlovchi

masalalardan biri bajarilishini ifodalovchi goida berilgan hujjat.
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Bayt - kompyuter tomonidan yaxlit birlik sifatida gabul gilinadigan 8 bitdan
iborat axborot. U turli belgilarni  kompyuter da tasvirlash, ularni bir-biridan
farglash imko-niyatini beradi.

Bit - axborotning eng kichik biriligi bo’lib, u ikkilik sanoq sistemasidagi ragam.
Bitning qiymati O yoki 1 ga teng.

Bog’langan fayllar -birinning bosh kaliti-ikkinchisi bosh kalitining katta gismini
tashkil qiluvchi ikki ma’lumotlar fayli(DBF).

Bosish qurilmasi (printer)- axborotni qog’ozda akslantiruvchi qurilma.

Bosh kalit - giymati ma’lumotlar faylidagi yozuvni bir giymatli aniglashga
imkon beradigan DBF fayl yozuvlaridan iborat maydonlar majmui.

Boshgarish bayonnomasi (tarmoqglararo bayonnoma)- halgaro kompyuter
tarmoqlarida ma’lumotlarni almashishni ta’minlovchi kelishuv haqidagi hujjat.

Boshqgaruvchi belgi-kodlar jadvalidagi 32 dan kichik o’nli kodga mos keluvchi
belgilar. Ulardan kompyuter qurilmalarini boshgarish va axborotlarni uzatish uchun
foydalaniladi.

Boshlang’ich yuklash - kompyuter ni tokka ulaganda ishga tayyorlash.

Buyruq - axboriy tizim tomonidan axborotni qayta ishlash jarayoniga bog’lik
aniq amal bajarilishini talab giluvchi son, so’z yoki jumla.

Burash mintagasi - hujjat yoki ro’yhat oynasining pastki yoki o’ng gismida
joylashadi. Oynaga sig’magan hujjat bo’ylab ko’chib yurishga (skroling) xizmat
qiladi (ko’rsatkich va bosqich bilan ta’minlangan).

Videoaxborot- turli tasvirlar(fotogarfiya, rasm va boshqgalar) yordamida
uzatiladigan axborotlar.

Videodisk- metall yoki plastmassadan ishlangan tekis disk.Uning satxiga lazer
nuri yordamida o’qiladigan axborot yoziladi.

Vinchester — gattiq diskni programma tuzuvchilar tomonidan nomlanishi.

Virtual vogelik - axborot vositalarining eng dolzarb yo’nalishlaridan biri. Turli
vogeliklarga taglidni tasvirlovchi programmalar.

Grafik muxarrir - grafikli tasvirlarni yaratish va o’zgartirish uchun
foydalaniladigan programma vositalari.

Deytagramma - qabul qiluvchi  kompyuter ga oldindan xabar gilmasdan
uzatilgan axborotlar paketi. Bu usul uncha katta bo’lmagan axborotlarni uzatishda
foydalaniladi.

Disk yuritgich (diskovod) - egiluvchan magnitli diskka xizmat giluvchi elektron-
mexanik qurilma.

Drayver(driver) - amaliy programma va tashqi qurilma yoki xotira o’rtasida
joylashgan tizim programmasi. U aniq bir vazifani bajaradi (Masalan, klaviatura,
"sichgoncha”, printer, monitor drayverlari).

llova oynasi - amaliy programma bajarilayotgan oyna.
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Interfeys (interface)- o’zaro ta’sir, aloga, birlashish, kelishish vositalari.
Programma tuzuvchi, foydalanuvchi, kompyuter operatori interfeyslari bir-biridan
farglanadi. Interfeysning asosiy tushunchalari: menyu va muloqot oynasi.

Ifoda - ma’lum mulohazani yozish shakli. Ifoda operand (tashkil giluvchilar)dan
iborat bo’ladi. Ular bir-biri bilan ifodaning ma’nosini bildiruvchi maxsus belgilar
yordamida birlashtiriladi. Amaliy informatikada arifmetik, shartli va mantigiy
ifodalar farglanadi.

Kengaytma - fayl nomining bir qismi bo’lib, faylda ifodalangan axborot turini
aniqglaydi.

Klient (Client) — tarmogning gaeridadir joylashgan servisdan foydalanuvchi
nomidan xizmat oladigan amaliy programma.

Mantiqgiy disk - gattiq magnitli disk xotirasining bo’lagi bo’lib, bu bo’laklar S:
,D:, E: va boshga lotin alifbosi harflari bilan belgilanadi.

Mantiqiy ma’lumot - "Hagqiqat" yoki "Yolg’on"(1 yoki 0) qiymatlaridan birini
qabul qiluvchi ma’lumot.

Matn muxarriri - matnli fayl va matnli hujjatlarni kiritish va o’zgartirishga
mo’ljallangan programma vositalari.

Matnli fayl - o’zgaruvchan uzunlikdagi qatorlardan iborat fayl bo’lib, har bir
satri kodlar jadvalidagi ixtiyoriy belgilar majmui. Ma’lum amalni bajarishga, vazifani
bajarish yo’nalishini o’zgartiruvchi, tanlash maydoni turidagi bandlardan iborat.
Asosiy, gorzontal, vertikal menyular bir-biridan farglanadi.

Ma’lumot -ob’ektning muayyan xususiyatini belgilovchi ko’rsatkich bo’lib, u
ko’rilayotgan ob’ektni aniq bir nusxasi uchun ma’lum sonli, matnli yoki boshqga
giymat gabul giladi.

Ma’lumotlar ombori (MO)-qaralayotgan sohadagi ob’cktlar holatini va ular
o’rtasidagi munosabatlarni aniqlovchi nomlan-gan ma’lumotlar majmuidir.
Relyatsion, shajarasimon va to’rsi-mon tuzilishdagi MO farglanadi.

Ma’lumotlar ombori tizimi (MOT)- MO bilan to’ldirilgan MOBT ma’lumotlar
banki (MB). Markaz-lashtirilgan yig’ish va jamoa bo’lib foydalanishga
mo’ljallangan ma’lumotlarning MO texnologiyasiga asoslangan programma, til,
tashkiliy va texnik vositalari. Ma’lumotlar tuzilishini normallashtirish - shajarasimon
daraxt shoxlari orgali bargni mos shoxga va tugunga joylashtirish jarayoni. Bosh
kalit - MO dagi ixtiyoriy yozuvni tanlab olish imkonini beruvchi yozuv bo’lib, u
ob’ektni bir nusxasidan boshqasini farqlay oladi.

Ma’lumotlar omborini boshqarish tizimi (MOBT) MO ni yaratish, yuritish va
ko’p foydalanuvchilar tomonidan birgalikda qo’llanishga mo’ljallangan til va
programma vositalarining majmui.

Menyu - tanlash mumkin bo’lgan ob’ekt (narsa) lar ro’yhati.

Mikroprotsessor - kompyuter ning "miya" si. Unga tushadigan buyruglarni
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bajaradi va boshga qurilmalar ishini boshgaradi.

Modem (Modulyator, Demodulyator)- kompyuter ni axborot uzatish tizimi
bilan o’lchovchi qurilma.

Monitor (displey) - elektron nurli truba asosida ishlaydigan televizor ekrani
bo’lib axborotlarni o’zida akslantiradi.

Mulogot oynasi — aniq ma’lumotni kiritishga so’rov beriladigan joy.

Mul’timedia (mul’ti-ko’p, media-vosita) -axborotlarni akslantirish ko’p axboriy
vositalar (ovoz, rasm, fotografiya, musiga va boshqgalar)dan foydalanish.

Oyna - ekranni to’rtburchak hoshiya bilan chegaralangan bo’lagi.

Operativ xotira - har biri bir baytni saqlashga mo’ljallangan elektron uyachalar
majmui. Bu uyachalar 0,1,2,... 35000, 35001,..sonlar bilan tartiblanadi. Uyachaning
tartib soni unga shu paytda yozilgan baytning adresi deyiladi.

Pereklyuchatel” - menyu bandi, uskunalar panelidagi piktogramma, mulogot
oynasidagi maydon.

Piksel - videoadapter tomonidan (monitor ekranida) yaratilgan tasvirning
minimal elementi (Picture Element - pel).

Piktogramma (ikonka)- programma yoki programmalar gu-ruxini ifodalovchi
belgi.

Programma guruxi - hujjat oynasiga ochiladigan u yoki bu ma’noda bir xil
turdagi programma bilan beriladi.

Punkt - shrift o’lchami (balandligi) ning birligi bo’lib, uning gqiymati 1 72
dyuymga teng(1 dyuymq 2,54 sm).

Relyatsion yondoshuv - ixtiyoriy tuzilishdagi ma’lumotlarni sodda ikki o’lchovli
jadval ko’rinishda tasvirlash.

Sichgoncha-ekran koordinatorlarini ko’rsatish va sodda buyruglarni bajarishga
mo’ljallangan qurilma (manipulyator).

Takrorlanuvchi gurux - ob’ektning har bir nusxasiga mos holda turli hajmda
mos keladigan axborot.

Tanlash maydonlari guruxi - menyuning bitta va fagat bittasi tanlanadigan
bandlari (Masalan, piktogramma, mulogot oynasi maydonlari). Tanlangan maydon
bajariladigan vazifani mumkin bo’lgan hollaridan birini amalga oshirishni
ta’minlaydi.

Tarmoq grafigi - tarmoqning aloga kanallari orqali vaqt birligi ichida o’tuvchi
axborot hajmi. U muhim ko’rsatkich bo’lib tarmogning ganchalik bandligini va
holatini ko’rsatadi.

Telekommunikatsiya - axbortni uzatishga telealoqa vositalarini qo’llash.

Uskunalar paneli - foydalanuvchi grafik interfeysi elementlari. Uning yordamida
uskunaviy vazifalar va programma boshqgaruvi bajariladi.

Fayl adresi - faylning to’la nomi bo’lib, u fayl joylashgan diskning mantiqiy
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nomi, unga yo’l va nomi hamda kengaytmasini ko’rsatadi. Masalan:  S: -kafedra-
kitob-bobl.txt.

Fayllarni arxivliash - diskdagi joyni tejash maqgsadida fayllar guruxini bitta arxiv
faylga joylashtirish amali.

Faylni chetlatish - diskda shu fayl joylashgan gismni boshqa fayllar joylashishi
uchun ochiq deb e’lon qilish.

Hujjat - amaliy programma yordamida gayta ishlanadigan ob’ekt.

Egiluvchan disk - axborotlarni doimiy saglash uchun ishlatiladigan magnitli
axborot to’plagich.

Elektron jadvallar - jadval ma’lumotlarini qayta ishlash uchun mo’ljallangan
programma vositalari.

Elektron nashr — maqola va kitoblarni kompyuter da tashkil gilish va undan
foydalanish tizimi.
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VIBEKHCTOH PECHYBJIHKACH
OJIE BA YPTA MAXCYC TARAHM BASHPINTH

O“

PyfxaTra omsnun & fa S M RN wacye T

¥ 3/ 0300

201 %, dmn (5" O X

KHMEBHI KOMITBIOTEP MOJAELIAIN

GAH JACTYPH
Buasiv coxacw: 00000 ~ Nymanrap coxa
Tanams coxacs; 140000 ~ Tabrui dawaap
Tanasus AYwanmm; S140500 — Kaine&

TOWKENT-201 ©
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Vsbesacron Pecnybamkac Qani pa FPra MAXCYC TOBIMM BASHPIMOINT
2002 fma 2 AT O F  parw 0 4 comam Gyfipyimiene L -wnonsack
Ot an 3acTyps pYixaTie TacaMKaxrann,

@an aacrypu Onmit Ba Fpra maxcye, xacG-xynap Tananmn AyHamsimapn
6iuaa Vyn-y wit  Guprawwasap  daomemiogs  MyBoguraaurmipy s
Kewrammmnar 201 2 fwn “4 0> O X kU - oo Gadumomach
Gamas MOLKYANAHTAN,

©an  aactypn Mupso  YayrGex  womsmnarm  Valexmcron  Muuanit
YHMUBEpCHTETIAN Munalb wsuLr,

Tysysun:
Eunmaberon AT, - Tabwwit  Ouwpurmanap  saembon  xadeapacn
JOUEHTH, xuME darsaps mosaom
Taxpuaumaap:
Myxtapon AT - VaMY. Oiekanuit na KOAA0ORD KHME
sageapack 10uenTH, h-s.ou.;
Typrynos K.K. « VP @A Voswme momzanapst ssabion

HHCTHTYTH KATTE BAMMA Xoamme, K.d.

©an aacrypn Mupio  YayrGek  wommaarn  VabGesacronm  Muawii

yHusepesHrern Kenramnan k§psl SHKHAraH BA YABCMA siwunran (20!3 fisn
=2 O 4 aarw_3 < commn Gatrmomal.
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K inpaiig
Yoty pacTyp E].'l'.l.ll.l.'llp.l'lﬂ.pﬂl-l. r:ﬂmurn:p TeAHIBECIEHIHT [P BOMKRIR 1B 1
B2 BRaRit TagKneoTRApaa AEr AYHRANU - B0WALOTER EEMd K MOREKy AR
MOTELAMD ENNAMIH KMHERMH SUpEESANaPEIET TYILHUINAN BE XOCCREpHAHR
XAMAN XYCVCHATAAPHHE JLTHHCQMA OOTaH ¥ONOA YAADHE CKPHMKINT B3 SHMTes
KD AYAmapH kals MEBIYWAPHH  Eampal  onras, “HAMERHA  XOMOLKITER
MOSEAnAW” $AKH MATEMETIE BA TAGHIH meved Parnap  GNOMA KEPHTEIFS

Kype GERIEE, 4 kypeaa PRI pekanaili T araH.

IL 'E"l-r_l.'n fhanNMEAr MYKI2IE B DA acH

Eiosbenid xomnuioTep Moaeanam dasmmn Famensis magcal- Tansdanapra
KMMERHE  MACRNANAPHH  FEMEENA  ORPHEMAREDHNNT  TVIRMEIE  XOCCARI0HHI
TOTAHHWHE MATEMATHE HYETAH HATAPIIH TACREEV) NOCHN KHAHIED kA CEpHArnK
MECITATAPHI  KOWEESOTER CWOTEMECH  dpmanHsa oMW yoynaspl  Gonaw
TARHWTHML R FO[RT,

Saily MAKCRIra MWW yayE Oy dad TanalanapHiHr Hazapeh Ganmsean,
awaniE sl irkaafop, ciedBeid sapeiiapra yoab Gl Froalys XAMOE HMA
Dy A pRm N WAKANANTHp I Bnasdanapane Gamapans

P GFfwe=a TamaGanapusiir Ganimqirs, KFHHEMAE BA HATAKAN DA KyHHOara
TaRmOnEh Kyanaaw Tanada)

- EHMEHEl  DHpMEMAIApHIE EOMIWOTERDA  Mdaeandilll  REMEBEA
fHAPHEMANZP IS TYTIASUDEG 20 iR HoAMNERHE KRANT- KNSl Kisnh yenyd,
Bazscan dyHKINANARHA TRHAAAAME KOHAANAD NAKIAS KOKUMS MEcass e AT
(30 1 ]

- XOSHIpIW  JaM0N KOMTILIOTER  TEXHHKAnap  CHCTeMesiHiiae
MM ECHHATNA[HAHE, METSWATHE MOISTEE YOYAHHEN TEFPH TAHRANIIR B3 XHeohnaw
HETMERAPH HH Ty LI HH FRTURN 8 b d (o ivia il ot nlinar;

« MpadeIap aCoCHOA MOAEKYND TYIETHWENE AKC ITTERA QNHLL BIMILOTER
TeXHHERTH GHASH MILEML, KHMESHR WAMHA-TAZKHEOT HINAMEDA KOMNBHTER
TEXHHKACHHN EFNAAL KYIRTAWETTINE 308 GfUIR T ST KEa.

I Acocnil maiapndi Kicw (MALPY30 MOUBYIGTIAPH)

l=mamiy. FunipHKs i HEIEE.

AACODTIAEHEE WYMERH GFATAH KHREEHl KRTTATHEAIP. dmapae (T )
YEYANEDH, GHPHEMANEPHHHT G0F YIVHAHEAIPH, BAACHT BX TORCHOH OY pHakmbpH.
HHUHSH I IIOTEHUSAATEPE B4 WWRETPONMR sodnes amaniosEpn. Haspais
RACOTELL YovAnapd fpoasEDa Sep meuTa SMEHpHE YOVNAApaa dHktaRLAgian
EATT2ENAP. BApHERLUTRpHENr XHCOONaHrE KATTNHEKNARH THpeiana aasiEras
KOTTRAHENARS SHARK TR0,
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2omansy. ATom si mosexyaaaapioe gavon idoaanam, 1Torenuman
MMEPreTIR CATX.

Xucofnan ycyanapuaa zactaabest reomerpuanapien TVRPIR  KRpHYMLL
Jactnabsn  reoverpaenapis Tafitpamn  samdackien  Frafunead  JacTypiap.
BHpeENA  reoMeTpHRIapeen yw Yavawan xVpmonana wdoaanau,
NIEMEHTIPHMHT BATCHTANKARPHHN HHOGATTa OOTaN NQIIR  Kepaxan palopos
aromM B8 OOWKA QyHKIMOHAN rypyxaap KSwsm, Afiprew xncobnu yoyanaps
MAXCYC TapTHOaa , weHN GOf YSVICHUCHPN. SANCHT BA TOPCHOW BOraaphM
Kfpcatran xeaaa Tymuamran wnunyt Qaitwnape  (Z-sarpinapiis)  Tansd
KIRIM,

Jovansy. Xstcobanumaapuuns IMOMPUK YEYAapH

Monekyasp anmasmea, MONCKyI2sapioinr Xapasamiens  MHEPOIapasi
NOACAL, QranKaEni MEKPOXAPAKTCPHCTHRANAPHITH AT,
Mosexynanapiunr  Mabaym  Bakr  jasoMia Qasonard  xapakatH
TpackTopracHin Kafia . Jappavanapionr xapasars, Huoron somyicsspie
Tadlwop xavoprra SAHW, IMOHPHK YOVUIBPHHHT KHMERHA MYAMMOAAP CHHMILIA
ISR STEUTEH TR

domamy. MO AOUK (MO JIKAQ). Baseur sacxkrporanp Enrousysi,
Spas avmepars Yey.uap

Monexviap  opSaraanap, Atom  opbsrannapemur  wIEKM
xosdunamosapie. MO yoymaa snexrpornap Curnea Sonennr kyiin Garn MO-
nape. H0wops Gana MO-amcprioacst GHPHEMASEPHHHE HOHSEHMUL IOTCHILHUIMHM
whoaanaian. Apiem svmwpak yeyanap, Bamvewr Enzousyn. Bapaksasapusnr MO
COFMAPHHI Ky P,

Sasmaniy. NDO naNDDO yeyanapar.

ZDO<(zero differential averlap), Hoawnust papasasarn  gnpdepesiman
kotvtasin. NDO  (neglect differential overlap) Ewnowmyen, (CNDO, INDO,
MINDO} xncobaamnap. NDDO (neglect distomic differential overlap) Emacenysn,
Oropr  napakans nmapaverpnakrays MNDO, AMI,  PM3  yoyvanapa.
Brpixsiiaprinr reoserpak slpoanaisapil, Guans-xHMEENA xarTannapy sa
PEAKLION XOOHINITADPH,

Gosemmssy. Fpms DHMPUK YO AP’ KIEMTEHA MYZMMOTAD CHHMILL
K¥anmammn
KRanT xusdScn — MONEKYASP CHCTEMAAP KADAUAXPIAA DCOCHA NOCTYIT Ba

apuiusEap. Monekynap opdmrausipinnr cndarui naxapuack. Keanr kumicn
yearyGmapit Gotran moaesyasp CTpyxnypaiapii kSpcarvm,  Z-Mavpiuanapin
MGIKAAN,  MOICKYARD  CHCTEMUIAPIIT  MICKTPOH,  <nextpan sa  Gowsa
manciduapsnn rpadue Epaanv whosanam. Kusdeait sacananapiiar apas-
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IMAEpHE Y Diipa Spaaniaia SuitAdwin. EovAkioTep Wiy Mtavissp Ty HIE B

FRAREHHT caimanapi GaEHosLnapi Gunaw wnie,

Temanay. Hoomoupus yoyvnaap.
Hoapfispeie $He08 Yeaybnapusnr asansEraa gimnmid Siie. Santri-Fok-

Futan (NFR) Tenrnamcn, A0 fitie yoyan, Skeyier pemepmuianTiapn. Bom -
OppEnpeymer  AKIHARWVEM,  ATOMAAPHHEF  cfiepok  CHMMETPHACK  BA
RADIHER Y LI AP B PRLTE BOFRNAEHEIN,
B-mobiy. Mindmon, cuean fpra aa sarra e 1¥iaaswnapa.

Bowmc Tinomvmpmmer  MOwnap sypummusre mascepr. Hoowmapae
xpcobna yoynmaph, MO-SEp opeusd aunapiaEr HEKH  IEKTpOREpa.
hluFpAsr, ke, FPTe e karTa Gasne Tinaavazpr TapTke, Bana MO-nep comm
pa MO=map cosimnar Fsrapamuy, JnesTpos Koppensnmanap.

F-mtapry. HooaMOspax Yeyanapuanr sHMEnai mynMmotap cumsnn

AR R EVDERTHT

MHCOO SRUIMIHE  SWfiHpiE yopidapic  Zmsnwpax YoavDaap  Dicial
AUWNSWHHKP A0 KoNZAnapH, MOASYAAD Ty3mnmunH  XHCOSRAL  YUVH
pamidaien a2 xpoobnan  dadimicsanapae pacsyAnammapan., Marekynap
MEXANHER Yoy hH OMNAH HAMYHABHE KHMEEHE MANATp eHHIEL MOMEyalkHHEr
PEAKUs0 TRASKTORMACK, HIEPTHENAME, JAPAANARH B GOUSKR TagcHpARHMKE
HCOR AL, IMMHPHE YV HHHT KisaERil MydMponap cunbELs Fanannmmnmg,

I0-seamsy. Iwannr fyHEKOHEHELE HATAPEACIINA SOOCADHTEH CHPH yoranap.
ANCOBARUNARIA IPHTYREH TARCHPHHA WHIDETTE OIHI YCYANEpM, ATOM
SIPUANAPHIN XHCOOAAM YOy Anapsl. DHPAEHARARHIME pEAKIHON BEobnanaTmapimy
ELRN AL,
Vi-stapay. CTPYRTYG SC0CHAE TYPAH XHA A paster o pHE Xhcobaam,
Tepuagumaune mapasETpnapan XEoENRW yoyanapi. CTpysTypa a00cHEa
TYPNH  XHA  MApaveTphagens opcobnonun msoxuvanap.  bepacsanapauwsr
TRKPHEADA ONUHTAH  EFpCaTEMYAEPIAE  phODANOBIH  MaTeMaTIIK  MoeSCAIap.
ChemOffice macrypuan GuprksiamapuuEr AMEP cnckTpasg s onHu,
I2rmannsy. Iamomnnmé mmerpupnanram Xucoiaam AACTY UEAPY NAKETH.
HyperChem  ORCA, GAMEES, FIREFLY, Cmussin, ChemOffice,
ACDLabs,  Postablz  MestReMova,  FID (free  imdweced  decay) -
HETEpdepUr papYAHE CTZETP KIPHHBWHR KERTHRII BE CREET FOTHAR AManap
Goap.
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13-meamry, Macoas eqamHEnT TR yeaybun Tansalh ocanu, Macans mn
VHHET NLPAMCTRASMIEE TYIALIWHIT SCOCHl Keuaanapn.

TayToumepiap OpaCHIA EFAMA ESNATHFEN JHEPETHE THCUKNAp, Japan
TRKCKMOTAAPH, HYKSS0QULA MAPKATNAP, JAEKTRORAN mapraznap, opfeman HalopaT
fumau Gopanwras peakuManap, 1apam «owpar bunan GopappaMm peakumazap,
pacA  BOOGPSA  ATOMARpIAHH  AHMKEMD.  AIOT  OTOMAROHHAHT  WPOTOHTA
SECHA FLMUAHTIEHEH S KL,

ld-seansy. Xpcold yeayfaapiusr amaandnas kinsaneanmy. KovFesd
Gupicaanpanur AJACKTPOE TYIILHIEH B3 XOCCRTAPH.

Kb yornm gacrypoapa © arcwnape sa Gomks aToMAapHiE FOOpHARA KW
KOGETE B CTPYKTYPECHHMHT Finla KOC XWCYCHETNAPHHKE TRRNE Fprasdu, M2
{Chemfficel; MMX (PCModel): MM+, Amber, DFLS, BIO+ (HyperChem):
Ghemical, MMFFRd, MMFF2ds, UFF {Avogadro)l, UFF, Dreling, Amber
{Craussian).UFF va MMFF.

15%=mapay. Aur 3opanRop MoaTaaAnpE APATIITHANT 15 AP W POy LARPN-.
InSilico sa Opar zisaim vywyssanapd. O5AR coxach, [Qeckpuntopgaap,
Build Q5AR pactypie Manexyzep poxiedr sa zapryan copammr. Hatmcanapas
wadita vunia. Hasipiell g2 secnepisenian XapakTepHcTinkaIaphnnr Oup-Giphra
GOr AMKAITH,

IV, AMaisf MaeryneTaaps Giinrua KFpLammMa na TARCHANR D
Axcanaf WosIFYAOTANR YYYH TARCHA ITHIET I Magxynap:
ATOM BA MOASKYAIAAREE Batons wdoganzim
I Lidascnit kosmnprTepnap Gumed s

2.0TanRApT Epoamud pesEKTOP BA rpadeE DacTypnapd GMnaH  Hoasw
{Chem'Win).

LA hemy. Eyu wafaannapll myxiieidd sOoMISAITOp W00 a0 Amipi
RACTYRNARH DHIAH HLLERW.

le:l!ﬁ-.I#uJHEFHHHT?Hﬂl-l:]]'l-l-'l-l'_'l'l:]"ﬂﬂlplvl

4. Moackyanp Mexadiaka MMIL2 aactyps Gienan minauw,

5PCM pacrypn myxumioa smdnsxynsp dMekadikkd veirvinia HawvHasil
MACATRNAR GHNAH HWALL

ﬁ.h-lu]-nﬂ:_'rglp TYIHAHIM HAXEDHACH Fslsam wKNOccHE B0 KEEHT-KHRERMT
AFRAIALEN A HH TAKCARL.

MO ADYE (MO JTIKAD). Basenr NEETPOHIAD FRL01EYBH.
Hpum ammcpisk yyanap

T.Monskynap Opdsmanssp wanapsace =2 yHHEC KAuEsnR Gaprisamp
XVCYCHATNARHHH G KA A1 ¥y HLLEASTILIELE,

FlpHm YMNEPHE YCFAAAPHEAEE EHAERRTT MYIWWORAD E9HMHIS
KEAAAHHH N
B ApHr-inEpHE YonyGnapn SHAAH KHWERAA MICINA SYHMHEE TCIL,

B
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HosMAupHk yeyaaap
9. AR initlo yoaelan yuvH EoMMERGTER TOMIBPEIFHME TV,
Famomanyil KATErpRPASHrAN DHEOGA BRCTYPAADN NAKETH
1 Hyp=rChem pa Cheml.ab pactypnap wsconpan zavonassii smrnaHrey
xmoohl pacTypaapH fMnam Kianame,

1. Knrclnisit  OUpeEManapidir  XOCCAnapH  0d JIEKTROK  TYSHAHIH,
sasyHaeHE ksl MacanaME EYHLL KDHFHHATIIPN.

AHrs RopUAGE MOETISNIPHE ERATHINENET HOapi yoyanaps

| 2. Tatvmf Guprasiaaspanmr O5AR Taxnunm.

PEDRAGON paerypins niunatil Neckpanmopai) TAHAaW 63 STRYETY RS-
BAsNNHEHH MATSMATHE MOOS S IHE TVIHW,

|4 AngusLab nactypi. ORCAN-AHFARL ROMANSCABPHEH TYRHW, FPTasH
B YIRPHHHE SOFNaHHWN $aknsy axGapoT eanw.

Asanail wamiryactiapra Hoapai Taibipnani, WusHH Gasspuur yoyan
CHNAH TEHHLLHIW, BAIHA INDHIA WYCTAKHA fkapHl, GAHHIAH HETHEANApHA
SHCCRNAWE B TENHENTH KYN0CAIE YHEapam, Kecofor TARSpIam B3 YHH XHHOE
KienEu, CRIEHTan HaTHEanapiol Kafiva Amma, Mo na Makay eameissanapa

KEATHEHATAH (irME Karanmanapasi JOinanans e, rpadHkiap B aTbanip
TYIHW, Tanofanapnz AHCH NENACOCNE TEXHOADFIANANrE KEHNKMONAp XocKn
KEHmHL@L.

VI MyeTARHA TALAHM B3 MY CTAKIY HOLIAR
FIFCTARHA TABNME Y4YH TARHA ITHNAZHTAH MaBzyYAap:

FAMnApHE Yeny 3R GHNAH HILNAWHHHT 3006147 %0 M1AEME,

2. 3am0HABN HHTETPHPREHTAH XMCOENALE AACTY PNAPH NAKETH.

I Eind@es i CHPHEMASEPEHHT SNEKTPEOH TY AN BA KOS RS

A4 L-aaTpruAnapys AHICKNAW, MIRSKYAAP e S TETIET TR
INCETPUH, CREKTPAA pa Gomka Tascafnaparn tpadiie épaaviaoa nipoganam.

Mycmakun fanammapannaaran sansyaap Gffaya Tanabanap Toodomm T
pedepariap TARSPRA BA YHHE TAEIHAOT KHAHLW TARCHE FTHIAIN

Fires Mpemogior mdsmr e mOBcuE AMTARy S IRnapeing Codmim
AedoyrrRopel 2 COMIVAR MAURRPRORIGEGE MEldpApIne KPR oamhaanuiaw
ARG KO0afau CoaReTaR Rt meTid waanow Teadd Sensusanady,
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VIL Acocnii ga sfummua anafinéraap xamna axGopor manbanaapn
< Acocuil anabugraap

- J.C.Cramer, Essentials of computational chemistry, Theories and Models,

Second Edition, John Wiley, 2004,
A.G. FEshimbetov, AX. Xaitboev, S.A. Maulyanov, HS. Toshov,
Kompyuter kimyosi, O'zMU, 2015, 112 b.

» T.Kaapx, Konnssotepuas xumus, M., Migp, 1990,

K¥wmmua axabudviaa

- HEM. Mupancs, Ipsin g2 dapouson aeMoKparmk g‘s&mmn ARNIATHHN

Supraaskan Sapno rasns. Toaesi, “Vatdesucron™ HMHY, 2017, .29 6.

- M. Mupsisbes.  Komym  yoryeopanrw  sa  msicos  Mandasziapisin

TABMHHAM  IOPT  TAPAXKIETH B2 XAUIK  pOSOIMIMHINT  FAPOBIL
“Vabexncron™ HMHY, 2017. -47 6.

Vabexncron PecoyGannacunn AHAA prooscssmpi 69inya Xapaxatnap
Crparermaci  TyvpeckunaTon [1-4947comnm  Dapmoni.  Yabexucron
PecayGaswacs KoKYH Xysosarmapm Tmaanas, 201 76,, 6-con, 70-moaaa.
HIM. Mupwitcs, Tasoadi vaxana, samuifl vagmnd-unrnson sa usaxcul
Aapo0rapax xap Giep paxGap GAoMETINNN KYWIATHK KOHIACH G
xepax. Valexmcron PecnyGauxacn Bazupmap Maxkasaciuenr 2016 fistn
acymmapi na 2007 fna werikbonsspiers GarMTAHIAH  MaeCIIAr
Vabexmcron PeciyGaikacts npesuachmmmms Hyrxs. // Xasx ciam razeracy,
2017 dinen 16 sumaps, Nel 1,

VaP NK-2909. Onuit tanams Toamamm Skas PUBCKAANTIEPHIN  HOpPa-
vaxdupaspn Tirpaucuan. Towsenr w., 2017 #i. 20 anpean.,

M.A. TypaGesona, M.T Jlcoxopuy, Marematuyeckos  MOACARPOSRIE

CTPOCIGIS  NHMMUCCRMN COCIMHCHIGE M MX PCAKIMOHKOA CcocoGmocTy,
T.,Ynunepeurer, 2008, 136 ¢.

[10.0Teopita W NPAKTHKS KOMOLIOTCPIOFO MOJCAHPOBAINT  HANOCHIEXTORS

(YIIK 541.1:681.332 (07) T33), Povanosa T.A_, Kpacuon 1.0, Kavuu

CB. Awpavos LB, Kpacuospcknii rocyaapcrscsiiii | TeXHISCCKH
ynusepeurer, 2002 1,

IL.B.®.Tpancih,  INCKTPOMMIA  CTPYKTYPR W CBOACTBA  OPraMMUECKIX

sanesyn. M., Xunnx, 1989,

12.Jx Teaaep, D.liexsaran, OpluTanssin TeOpIs 0 KONTYPIRIX JHATPAMMAX.

M. Mup, 1988,

3B A Mumam, BA.Coermn, P.M Musines, Teopis crpockis monekyn, M.,

Bucwas mixana, 1979,

14.Monexynapiag mexasmka MM2. Hucrpysaums 0o skcnayaraum (1977,

1982 rr.)
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Hurepier na 3udHer caltveapn

15. hetpeswww,gov.uz. - Vabexucton PecryBansack Xyxymar nopraam

6. hp www. lexuz ~ Vebexmcron PecnyGanxacn Kowyn  xyaosaraaps
MABYMOTAAPE SR Gaack

1 7. hetpe'www.netsciorg/Science Compchem! Maaekyasp MOASANRIITIDIEN B2
QSAR Taxasus iasapuacy 0§ A vl ssasvonanap rinnas

18 htpsfwww Salelemistdragon_exphim - DRAGON sacrypst sa yHuaary
ZCCEPHITOPAD XAKMIANM MARTYMOTIAD

19.0ww planaria-softwaee.com - Arguslab JacTypi B YRWHE WIGTATICHHIEN
XX MITYMOTAM RA MAKOTARD
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O'ZBEKISTON RESPUBLIKASI
OLIY VA O'RTA MAXSUS TA'LIM VAZIRLIGI

NAMANGAN DAVLAT UNIVERSITETI
KIMYO KAFEDRASI

D& DIQLAV’N @)\tie
2 5/ §litani. bg "ylchmplgg ktor,
LR b:f Iy, (l%ts)?D' Behqonov

ko >\\ """ //:b 9 yil
'\

/"" \\://)
““?)N '~’ll

RSO0 # ;9
KIMYOVIY KOMPYUTER MODEL'EXSH
fanining

ISHCHI O'QUV DASTUR

201972020 o’quy yili kunduzgi ta’lim shakli, 4-bosqich uchun

Bilim sohasi: 100000 - Gumanitar soha
Ta’lim sohasi: 140000 - Tabiiy fanlar
Bakalavriat ta’lim yo’nalishi: 5140500 - Kimyo (kunduzgi)

NAMANGAN -2019
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Fanning ishchi o’quv dasturi O’zbekiston Respublikasi Oliy va o’rta maxsus
ta’lim vazirining 2019 yil ~ -avgustdagi -sonli buyrug’i bilan tasdiqlangan
namunaviy fan dasturi asosida tuzilgan.

. 4
4

Tuzuvchi: | W M.Muradov

. Fanning ishchi 0’quv dasturi Kimyo kafedrasining 2019 yil 26- avgustdagi

I—sonli yig’ilishida nfuhokamadan o’tgan va fakultet Kengashida ko’rib chiqish
uchun tavsiya etilgan. .

: _ |
Kafedra mudiri: //6&7 D.S.Xolmatov

Ishchi o’quv dastur Tabiiy fanlar fakultetining 2019 yil E—avgustdagi 1-
sonli Kengashida ko’rib chiqilgan va foydalanishga tavsiya etilgan.

Fakultet Kengashi raisi@@ﬁaNazarov
L/

Kelishildi: ¢

O’quv- uslubiy boshgarma boshlig’i v,b;&mo’minov
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"Kimyoda kompyuter modellashtirish™ fanining ishchi o quv dasturi tuzilmasi va
mazmuni.
Kirish
“Kimyoda kompyuter modellashtirish” fani kompyuter kimyo yoki molekulyar
modellash — kompyuter vositalari yordamida kimyoviy birikmalarning xususiyatlari
va tuzilishini modellashtirishi, turli xil birikmalarni ularning xususiyatlariga garab
keng skrining qilish, ularning sintez yo’llarini, ba'zi kimyoviy reaktsiyalar va
jarayonlarni matematik modellash, ularning tuzilishi va biologik faolliklarini bashorat
gilish imkonini beradi.

O quv fanining magsadi va vazifalari
Fanning magsadi - talabalarda kimyoviy birikmalarning tuzilishi va xossalarini
o’rganishni matematik nuqtai nazardan tasavvur xosil qilish va berilgan masalalarni
kompyuter sistemasi yordamida echim usullarini o’zlashtirishdan iborat.
Fanning vazifasi - kimyoviy birikmalarning tuzilishi va xossalarini matematik
modellash usullari matematik nisbatlar (modellar) ni kompyuter vositasi yordamida
analiz (taxlil) gilishga asoslangan.

Fan boyicha bilim, ko 'nikma va malakaga qoyiladigan talablar

“Kimyoda kompyuter modellashtirish” o quv fanini ozlashtirish jarayonida
amalga oshiriladigan masalalar doirasida bakalavr:

- zamonaviy kompyuter sistemasi imkoniyatlaridan xabardor bo’lish va unda
ishlashni bilish;

- kompyuter sistemasida gabul gilingan formatda anig bir kimyoviy masalani
qo’yishni bilish;

- matematik modellash (o’ta muxim bilim) va gisob-kitob natijalarini tushunish
uchun nazariy kimening asosiy qoidalarini bilish va tushuntirish ko nikmalariga ega
bolishi kerak;

- zamonaviy dasturlar paketi yordamida molekulalarning miqdoriy
ko rsatkichlarini xisoblash malakalariga ega bo"lishi kerak.

Fanning o quv rejadagi boshqa fanlar bilan o zaro bog’ligligi va uslubiy
jixatdan uzviy ketma-ketligi
Dasturni amalga oshirish o'quv rejasida nazarda tutilgan matematik va tabiiy,
umumkasbiy va ixtisoslik fanlaridan etarli bilim va ko nikmalarga ega bo’lishlik
talab etiladi.
Fanning ishlab chigarishdagi o rni
“Kimyoda kompyuter modellashtirish” umumiy kursi kimyoviy birikmalarning
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xususiyatlari

va tuzilishini

modellashtirishi,

turllh xil biritkmalarni

ularning

xususiyatlariga qarab keng skrining qilish, kimyoviy reaktsiyalar va jarayonlarni
matematik modellash, ularning tuzilishi va biologik faolliklarini bashorat qilish
Imkonini beradi, reaktsion gobiliyati, sintez jarayonlari oldindan aytib beradi.

ASOSIY QISM
Umumiy va o quyv ishlari turlari boyicha gajmi
Fanga umumiy 140 soat ajratilgan bo’lib, shundan auditoriiya mashg’ulotlari 84
soat bo’lib, ikki semester davomida haftasiga 4 soatdan o’tiladi.

Semestr bo’yicha mashg’ulotlarga ajratilgan soatlar tagsimoti

Auditoriya mashg’ulotlari turi
bo’yicha o’quv yuklamasi tagsimoti
Yukl -
Semestr y N am (soat) Mustagqil ish
.| Ma’ruz Amaliy
Jami )
a mashg’ulot
7 42 14 28 28
8 42 16 26 28
Jami 140 84 30 54 56

Ma’ruza mashg’ulotlari mazmuni va unga ajratilgan soatlar

Ne Mavzular Qisgacha mazmuni Soati
Hisoblanishi mumkin bo’lgan
kimyoviy kattaliklar. Empirik usullari,

. : birikmalarning  bog’  uzunliklari,

1 | Empirika va nazariya valent va torsion  burchaklari, 2
ionlanish potensiallari va elektronga
moyillik kattaliklari

Atom va molekulalarni fazoda Hisoblagh L.JSU||ari,d<’i,. das.tl.a.bki
2 | ifodalash.Potensial energetik geomem.yalaml .togrl. kiritish. 2
satx. Dastlabki geometriyalarni tayyorlash
vazifasini o’taydigan dasturlar.
Hisoblashlarning empirik | Molekulyar dinamika.

3 usullari Molekulalarning harakatini )
mikrodarajada modellash, fizikaviy
makroxarakteristikalarini aniglash.

4 |MO AOChK (MO JIKAOQO) | Molekulyar orbitallar. Atom | 2
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Valent elektronlar yondoshuvi.
Yarim empirik usullar

orbitallarining chiziqli
kombinatsiyalari. MO usulida
elektronlar. Sigma bog’ning quyi
band MO-lari

NDO va NDDO usullari

ZDO-(zero  differensial  overlap).
Nolinchi  darajadagi  differensial
goplanish. NDO (neglect differensial
overlap) yondoshuvi

Yarim usullarning
Kimyoviy muammolar
yechimida qo’llanilishi

empirik

Kvant kimyosi - molekulyar
sistemalar garashlarida asosiy postulat
va prinsiplar. Molekulyar
orbitallarning  sifatiy  nazariyasi.
Kvant  kimyosi  uslublari  bilan
molekulyar strukturalarni ko’rsatish.

Noempirik usullar

Noempirik hisob uslublarining
amaliyotda  qo’llanilishi. Xarti-Fok-
Rutan (XFR) tenglamasi. Ab initio
usuli

VIl semester jami

14

Minimal, kichik, o’rta va katta
basis to’plamlari

MO-lar
Noempirik

Bazis to’plamlarining
qurilishiga ta’siri.
hisoblash usullari

Noempirik usullarning
Kimyoviy muammolar
yechimida qo’llani lishi

Hisoblashning ~ empiric  usullari.
Empiric uslublar bilan ishlashning
sosiy goidalari. Molekulyar tuzilishni
hisoblash uchun vazifani va hisoblash
bayonnomalarini rasmiylashtirish.

10

Zichlik funrsionali nazariyasiga
asoslangan gibrid usullar

Hisoblashlarda
inobatga  olish usllari.  Atom
zaryadlarini hisoblash usullari.
Birikmalarni reaksion qobilyatlarini
baholash

erituvchi ta’sirini

11

Struktura asosida turli xil
parametrlarni hisoblash

Termodinamik parametrlarni
hisoblash usullari. Struktura asosida
turli  hil parametrlarni hisoblovchi
majmualar

12

Zamonaviy integrlangan
hisoblash dasturlari paketi

GAMEES,
ChemOffice,

HyperChem  ORCA,
FIREFLY, Gaussian,
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ACDLabs, Portable MestReNova,
FID (Free induced decay)

Masala yechishning tegishli

Tautomerlar orasida yuzaga keladigan

uslubini tanlab olish. Masala va ener_getlk : to,ﬁqla_r ’ zaryad
13 ... .. |tagsimotlari, nukleofil markazlar,| 2
unung parametrlarini tuzishning . . .
asosiy qoidalari orbltafl nazorat bilan boradigan
reaksiyalar
Hisob uslublarining amaliyotda | MM usuli dasturlari C atomlari va
14 qo’llanilishi. Kimyoviy | boshga atomlarni gibridlanish xolati 5
birikmalarning elektron | va  strukturasining o’ziga  X0s
tuzilishi va xossalari xususiyatlarini to’liq o’rganish,
Yangi  dorivor  moddalarni | InSiliko va Drag dizayn
15 yaratishning nazariy usullari tushunchalari. QSAR sohasi. 5
Deskriptorlar. Buld QSAR dasturi.
Molekulyar doking va virtual skrining
V111 semester jami 16
Hammasi: 30
Amaliy mashg’ulotlar tagsimoti
No Mashg’ulotlar mazmuni Soat
1 Shaxsiy kompyuterlar bilan ishlash. 4
2 Standart yordamchi redaktor va grafik dasturlari bilan ishlash 4
(ChemWin).
3 AlChemy. Kuch maydonlari muhitida kompyuter modellashtirish 4
dasturlari bilan ishlash.
4 Molekulyar mexanika MMP2 dasturi bilan ishlash 4
5 PCM dasturi muxitida molekulyar mexanika uslubida namunaviy 4
masalalar bilan ishlash.
6 Molekulyar tuzilish nazariyasi bilan klassik va kvant-kimyoviy 4
yo’nalishlarni taqqoslash
7 Molekulyar Orbitallar nazariyasi va uning kimyoviy birikmalar 4
xususiyatlarini bayon gilish uchun ishlatilishi.
Jami bahorgi semestr 28
8 Yarim empirik uslublari bilan kimyoviy masala yechimini topish 2
0 Ab initio uslubi uchun kompyuter topshirig’ini tuzish 4
10 | HyperChem va ChemLab dasturlar misolida zamonaviy jamlangan 4

hisob dasturlari bilan ishlash.
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11 | Kimyoviy birikmalarning xossalari va elektron tuzilishi, namunaviy 4
kimyoviy masalani yechish qonuniyatlari.
12 | Tabiiy birikmalarning QSAR taxlili. 4
13 | DRAGON dasturini ishlatib deskriptorlar tanlash va struktura-faollikni 4
matematik modelini tuzish.
14 | ArgusLab dasturi ogsil-ligand tuzilishi va ularning bog’la-nishi xagida 4
axborot olish.
Jami bahorgi semester 26
Hammasi 54
Mustaqil ish mavzulari va shakllari
Ne Mustaqil ta’lim mavzulari Berilgan topshiriglar Soa
) ti
Empirik uslublar bilan ishlashning | Referat yozish. Dastur asosida
1. | asosiy qoidalari. berilgan moddaning ko’rsatkichlarini | 8
hisoblash.
Zamonaviy integrirlangan Referat yozish. Dastur asosida
2. | hisoblash dasturlari paketi. berilgan moddaning ko’rsatkichlarini | 8
hisoblash.
Z-matritsalarni aniglash, | Dastur asosida berilgan moddaning
molekulyar sistemalarning | ko’rsatkichlarini xisoblash. Internet
3. | elektron, spektral va boshga | ma’lumotlaridan foydalanish 8
tavsiflarini grafik yordamida
ifodalash.
4 Kimyoviy birikmalarning elektron | Referat yozish va tagdimot g
" | tuzilishi va xossalari tayyorlash
ChemOffice  dasturlari bilan | Dastur bilan ishlashni o’rganish va
5 ishlash, organik moddalar | o’rganilganlar asosida berilgan g
" | parametrlarini o’rganish moddaning ko’rsatkichlarini
hisoblash.
6 Ab initio uslubi. GAUSSIAN | Dastur asosida berilgan moddaning g
" | dasturlari bilan ishlash yullari. ko’rsatkichlarini hisoblash.
Hisob uslublarning amaliyotda | Referat  yozish va  taqdimot
y qo’llanishi. Geterotsiklik | tayyorlash g
" | birikmalar elektron tuzilishining | Test savollarini tayyoylash
0’ziga xosligi.
JAMI 56
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NAZORAT SAVOLNOMALARI

1. Kimyoviy tadgiqotlarda  komp’yuterlarni  ishlatishning  asosiy
yo’nalishlari.

2. Ma’lumot-axborot tizimlari bilan ishlashning asosiy usullari

3. Komp’yuter sintezining texnologiyasi va usullari.

4, Komp’yuter tizimidagi ish joyi: kompyuter tizimlarining apparat va
dasturiy ta’minoti.

5. Kimyoviy matnlar muxarrirlari bilan ishlash usullari.

6. Kuch maydonlarining potentsial funktsiyalari turlari.

7. Molekulyar mexnika usullarida parametrlanish goidalari.

8. Kimyoviy tuzilish muxarrirlari bilan ishlash qoidalari.

9. Molekula geometriyasini hisoblash uchun vazifani rasmiylashtirish va
uning tuzilishi.

10. MM?2 usullarida molekula geometriyasini tasvirlash goidalari.

11. Dastur ishini boshgarish uchun asosiy ma’lumotlar .

12, Molekula geometriyasini optimallashtirish va dastur ishini nazorat
qilish.

13. MMR2 dastur gaydnomalari bilan ishlash goidalari va strukturasi.

14, Molekulyar mexanika  usullari yordamida  hisoblanadigan
molekulalarning fizik-kimyoviy parametrlari.

15. Kvant mexanika postulatlari.

16. Vodorod simon atomlar uchun kvant sonlarni aniglash.

17. Molekula tuzilishini hisoblashning xususiyati, Born-Oppengeymer
yaqginlashishi.

18. Rutaana tenglamalari va ular yechimi — kanonik molekulyar orbitallar -
MO.

19. Yarimempirik usullar va ularning xususiyatlari, kengaytirilgan Xyukkel
usuli (RMX), CNDO, MINDO, MNDO, AM1, PM3.

20. Z-matritsalari yordamida molekula geometriyasini tasvirlash.

21. Kimyoviy traektoriyalarni hisoblash.

22. CHeklangan va cheklanmagan Xartri-Fok usullari.

23. onfiguratsion ta’sirlashishni yaqinlashtirishda hisoblash usullari.

24, Ab initio usullaridagi asosiy funktsiyalar tuplami.

25. Dorivor preparatlarni ratsional qidirishning va yaratishning asosiy
fazalari. Lider-birikma va uni qgidirish strategiyalari.

26. Klassik QSAR. Deskriptorlar to’g’risida umumiy tushuncha: topologik,
kvant-kimyoviy, fizik-kimyoviy

27, “Tuzilish-faollik” modellari yordamida optimal tuzilishlari tanlash.
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Asosiy darsliklar va o’ quv qo’llanmalar ro’yhati.

Asosiy adabiyotlar
1. J.C.Cramer, Essentials ofcomputational chemistry. Theories and Models.
Second Edition. John Wiley.2004.
2. A.G.Eshimbetov, A.X.Xayitboyev, S.A.Maulyanov, H.S.Toshev. Kompyuter
kimyosi. O’zMU. 2015. 112 b.
3. Knapk T. Komn’rorepuas xumusi, M., Mup, 1990.

Qo’shimcha adabiyotlar

4, Sh.Mirziyoyev. Erkin va farovon demokratik O’zbekiston davlatini
birgalikda barpo etamiz. Toshkent. “O’zbekiston” NMIU. 2017.-29b.
5. Sh.Mirziyoyev. Qonun ustuvorligi va inson manfaatlarini ta’minlash

yurt taraqqiyoti va xalq farovonligining garovi. Toshkent. “O’zbekiston” NMIU.
2017.-47b.

6. “O’zbekiston Respublikasini yanada rivojlantirish bo’yicha xarakatlar
strategiyasi to’g’risida”gi PF-4947-sonli Farmoni. O’zbekiston Respublikasi qonun
xujjatlari to’plami. 2017y., 6-son. 70-modda.

7. Sh.Mirziyoyev. Tanqidiy tahlil, qat’iy tartib intizom va shaxsiy
javobgarlik har bir rahbar faoliyatining kundalik qoidasi bo’lishi kerak. O’zbekiston
Respublikasi Vazirlar Mahkamasining 2016 yil yakunlari va 2017 vyil istigbollariga
bag’ishlangan majlisidagi O’zbekiston Respublikasi prezidentining nutqi.//Xalq so’zi
gazetasi. 2017 yil 16 yanvar Nel 1.

8. O’zR PQ-2909. Oliy ta’lim tizimini yanada rivojlantirish chora tadbirlari
to’g’risida. Toshkent sh. 2017y. 20 aprel.
Q. M.A.TypabekoBa, M.I'.JIeBkoBuY «MaTeMaTuueckoe MOJECIUPOBAHUE

CTPOCHUS XHMHYECKHX COCAMHEHHM W HX PEAKIMOHHOW CHOCOOHOCTHIO
T.,Yausepcurer. 2008. 136c¢.

10. «Teopust u mpakTUKa KOMIT IOTEPHOTO MOJIEIIUPOBAHUSI HAHOOOBEKTOBY
(YK 541.1:681.332 (07) T33), PomanoBa T.A., Kpacno II.O., Kauun C.B.,
Aspamos I1.B., KpacHosApckuii rocy1apCTBEHHBIM TEXHUYECKUN yHUBEpCUTET, 2002
r.

11. Tpaen’ B.D. DOnekTpoHHas CTPyKTypa M CBOMCTBAa OpPraHUYECKHUX
MoJsekyn, M., Xumus, 1989.

12. Temmep [x., HexBaran D. OpOurtam’nHas Teopuss B KOHTYPHBIX
nuarpammax, M., Mup, 1988.

13. Munkun B.M., Cumxun b.S., Munses P.M. Teopus crpoenus
MoJekyl, M., Beicias mkona, 1979.
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14. MonekynsipHas Mexanuka MM2. WHCTpyKuMs 0O 3KCIUTyaTaluu
(1977, 1982 rr.)
Internet va Ziyonet saytlari
15. http://www.gov.uz. - O’zbekiston Respublikasi hukumat portali

16. http://www.lex.uz. - O’zbekiston Respublikasi qonun hujjatlari
ma’lumotlari milliy bazasi
17, http://www.netsci.org/Science/Compchem/; Momnexysip

mozaemnamtupuil Ba QSAR  Taxmmnu  Hazapusicu Oyiivua WIMHA - Makojanap
TYILJIAMH:

18. http://www.talete.mi.it/dragon_exp.htm DRAGON nactypu Ba yHIaru
JECKPUNTOPIIAp XaKuJaru MabiIyMOTIIap:

19. www.planaria-software.com ArgusLab gacTypu Ba YHHUHI MIILIATHIAIINA
XaKHJIaru MabJiyMOTJIap Ba MakoJianap:

Talabalarni baholashning reyting ishlanmasi

Talabalarning o’zlashtirishi 100 ballik tizimda amalgam oshiriladi. Talabaning
o’zlashtirishi JN-40 ball, ON-30 ball va YaN-30 ball bilan belgilanadi.Talaba
mustaqil ishi (TMI) uchun 10 ball ajratilgan.

Fan reyting ishlanmasi va baholash mezonlari

Ne Nazorat turlari Soni Ball Jami
ball
1 | I. Joriy nazorat (JN)
1.1. Amaliy mashg’ulot 15 2 30
1.2. TMI (ishchi dasturda Kkeltirilgan
mustagil mavzulari bo’yicha) — referat, 1 10 10
konspekt  yozish  yoki  plakat(maket)
tayyorlash.
I1. Oraliq nazorat
2 2.1. Test (30 ta savol) 1 30 30
3 I11. Yakuniy nazorat 1
3.1. Yozma ish 30 30
Jami 100

Baholash mezoni
JN - Topshiriglarini to'la mustaqil bajargan va amalda qo'llay oladigan
talabaga xar bir amaliy mashg’ulot uchun 1,4 — 2,0 ball, to'la bajarmagan talabaga
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bajarilgan ish hajmiga va sifatiga gqarab 1,1-1,4 ballgacha beriladi.

TMI- Amaliy mashg’ulot bo'yicha berilgan talabalar mustaqil ishlarining
mavzulari bo’yicha referat, konspekt, plakat (maket) tayyorlanadi:

emavzu to'liq ochilgan to'g’ri xulosa chiqarilgan va ijodiy fikrlari bo'lsa - 8,6 -
10 ball;

emavzu mohiyati ochilgan, fagat xulosasi bor — 7,6-8,5 ball;

emavzu mohiyati yoritilgan, ammo arzimas kamchiligi bo’lsa — 6,6 — 7,5 ball
beriladi;

emavzu mohiyati yoritilgan, ammo ayrim kamchiliklari bor bo’lsa- 5,5-6,5 ball
beriladi.

ON - Oralig nazorat test usulida 1 marta o tkaziladi.

Oraliq nazorat bo'yicha berilgan talabalar mustaqil ishlarining bajarilishi
(ma'ruzada o'tilmagan mavzulardan mustaqil o zlashtirish uchun alohida mavzular
beriladi va talabalar ushbu mavzular bo’yicha alohida daftarga 36 ta test-masala
echib keladi. Testlarni to'la echgan va amalda gollay oladigan talabaga 4,5 — 5,0
ball, to'la echmagan talabaga echgan soniga, hajmiga va sifatiga garab 2,8-4,5
ballgacha beriladi.

YaN - Yakuniy nazorat yozma ish usulida o’tkaziladi va 30 ballgacha
baxolanadi.

Yakuniy nazoratda talaba 3 ta savolga yozma (Tayanch iboralarga asoslangan)
javob berishi lozim. Har bir yozma savolga 10 ball ajratiladi.

eagar savol mohiyati to la ochilgan bo'lib, mavzu bo yicha talabaning tangidiy
nuqtai nazari

bayon gilingan bo’Isa — 9,0 — 10 ball;

esavol mohiyati to'la ochilgan, asosiy faktlar to'g’ri bayon qilgan bo'lsa — 8,2 —
8,8 ball;

esavolga to g’ri javob berilgan, lekin ayrim kamchiliklari bor bo'lsa — 7,0 — 8,0
ball;

e berilgan savolda javoblar umumiy va kamchiliklar ko proq bo’lsa — 5,6 - 6,0
ball beriladi.
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UMUMIY NAZORAT SAVOLLARI

1. Kompyuterning dasutriy ta'minoti asosiy gismi nima?.

2. SHaxsiy kompyuterlarning dasturiy ta'minoti tug’risida ma’'lumot
bering

3. Tashgi qurilmalarni o'rnatish ganday amalga oshiriladi.

4 Modem vazifasi ganday.

5. Moddiy ishlab chikarish texnologiyasi nimalardan iborat?
6. Axborot nima?

7 Axborot texnologiyasi nima?

8 Axboriy revolyutsiyaning k iymati nimalardan iborat?

9. Jamiyat informatsiyalashtiriluvi deb nimaga aytiladi?

10. Informatizatsiyalashgan jamiyat nima?

11. Insonning axboriy madaniyatixakida gapirib uting?
12, Jamiyatda informatika kanday urin tutadi?
13. Informatikaning xozirgi boskichlaridagi vazifalari?

14. Axborot nima?,

15. Axboriy jarayonlar nima?,

16. Axborot texnologiyasini belgilovchi ichki omillar nima?,

17. Komputerlarni rivojlanish bosgichlari nima?

18. Kimyoda komputerlarni golanilish jihatlari nima?.

19. Kompyuter tizimlarini asosiy ko rsatkichlari va ish joyni tashkil gilish
nima?.

20. Kuch maydonlari yordamida molekulyar modellashtirish nima?.

21. Molekulyar mexanika uslublari nima?.

22. Zo'riggan tizimlar nima?.

23. Molekulyar Mexanika (MMP2) nima?.

24, Elinjer Mexanikasi nima?.

25. Empirik uslublar bilan ishlashning asosiy goidalari nima?.

26. Molekulyar tuzilishni hisoblash uchun topshirigning va Xxisob
gaydnomasining tuzilishlari nima?.

217. Yarim empirik uslub nima?

28. Kvant kimyosi — molekulyar sistemalar taxlilida asosiy postulatlar va
printsiplari nima?.

29. Kvant-kimyo uslublari yordamida molekulyar strukturalarni ifodalash
nima?,

30. Z-matritsani aniglash nima?,

31. Molekulalar sistemalarini elektron, spektral va boshqga ko rsatkichlarini

grafik yordamida ifodalash nima?.
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32.

Molekulyar orbitallar usuli nima?.

33. Kimyoviy masallalarning yarim-empirik uslublari yordamida yechilishi

nima?.
nima?.

34.
35.
36.
37.
38.
39.
40.
41.
42.
43.

O 00 N O O W N —
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18.

Kompyuter uchun topshiriklarni tuzish va ularning gaydnomalari bilan ishlash

Ab initio uslubi nima?.

Bazis funktsiyalarning tanlash qoidalari nima?.

Masalani yechish uchun kerak bulgan uslubni tanlab olish nima?.
QSAR va QSPR taxlil nima?.

Doking nima?.

Virtual skrining tushunchasi nima?.

Zamonaviy integrallangan paketlar nima?.

ChemWin dasturi; moddalar tuzish, tavsifini aniglash. nima?
Kimyodan electron o quv materiallar, ma lumotlar bazasi nima?.
Interaktivlik nima?.

Mustakil ta’lim uchun savollar

. Kuch maydonlari ishlatiladigan uslubni ko’rsating

. Berilgan formula orqali ifodalanadigan energiya turini kursating

. Berilgan formula orgali ifodalanadigan energiya turini kursating.
. Berilgan formula orkali ifodalanadigan energiya turini kursating
. Berilgan formula orkali ifodalanadigan energiya turini kursating.
. Berilgan formula orgali ifodalanadigan energiya turini kursating:
. MM uslubi orgali xisoblanmaydigan parametrlar turini ko’rsating
. MM uslubida xisoblanmaydigan parametrlarni ko’rsating

. MM uslubi orqali xisoblanmaydigan parametrlar turini ko’rsating ?

. Eng tezkor uslubni ko’rsating:

. Molekulyar mexanikadagi vodorod atomi turini ko’rsating

. Berilgan u+slublardan molekulyar mexanikaga tegishligini ko’rsating

. Berilgan uslublardan ab initio uslubiga tegishligini ko’rsating

. Berilgan uslublardan yarim-imperik uslubiga tegishligini ko’rsating

. Molekulyar mexanikadagi parametrlanish bu:

. Z-matritsada ishlatiladigan parametrlarni ko’rsating:

N atomlardan iborat bo’lgan sistemani Z-matritsasiga kiritiladigan geometrik

parametrlar sonini ko’rsating:

19

. N atomlardan iborat bulgan sistemani Dekart koordinatalari ichra

kiritiladigan geometrik parametrlar sonini ko’rsating:

20
21
22

. Yarim-empirik uslublarni empirik uslublariga nisbatan afzalligini ko’rsating:
. MORAS dasturida pi-sistemani xisobining kalit so’zi:

. MORAS dasturida lokalizatsion orbitallarni xisobining kalit so’zi:
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23. MORAS dasturida kuchaytirilgan anikligi xisobining kalit so’zi:

24. MORAS dasturida molekula geometriyasi optimizatsiyalashsiz xisobining
kalit so’zi:

25. MORAS dasturida molekular orbitallar xisobining kalit so’zi:

26. MORAS dasturida simmetriya xisobining kalit so’zi:

27. Yarim-empirik uslublarni ab initio uslublariga nisbatan afzalligini
ko’rsating:

28. Yarim-empirik uslublarni ab initio uslublariga nisbatan kamchiligini
ko’rsating:

29. Molekulyar mexanika uslubini yarim-empirik uslubi oldidagi afzalligi:

30. Molekulyar mexanika uslubini yarim-empirik uslubi oldidagi afzalligi:

31. Yarim-empirik uslubini molekulyar mexanika uslubi oldidagi afzalligi:

32. Ab initio uslubini boshga uslublardan asosiy farqi:

33. To’lik bazis funktsiyalar to’plamini ko’rsating:

34. Eng oddiy bazis funktsiyalar to’plamini ko’rsating:

35. d-orbitallarni inobatga oladigan bazis funktsiyalar to’plamini ko’rsating:

36. Vodorod atomdagi r-orbitallarni inobatga oladigan bazis funktsiyalarni
ko’rsating

37. Li dan boshlab gqutblangan orbitallarni inobatga oladigan bazis funktsiyalar
to’plamini ko’rsating:

38. Barcha atomlardagi qutblangan orbitallarni inobatga oladigan bazis
funktsiyalar to’plamini ko’rsating:

39. Li-dan boshlab barcha atomlardagi diffuzion orbitallarni inobatga oladigan
bazis funktsiyalar to’plamini ko’rsating:

40. Barcha atomlardagi diffuz orbitallarni inobatga oladigan bazis funktsiyalar
to’plamini ko’rsating:

41. Bir xil bulgan bazis funktsiyalar to’plamlarini aniklang: 1) 6-31G, 2) 6-
31G**, 3) 6-31G(d,p), 4) 6-31+G*, 5) 6-31++G

42. Molekulyar Dinamika bu:

43. Kimyoviy traektoriya bu:

44, Geometriya optimizatsiyasi bu:

45, Optimizatsiyasiz xisob bu:

46. Molekulaning o’tish ko’rinishi bu:

47. Stereokimyoviy deb xisoblanmaydigan parametrni ko’rsating:

48. Stereokimyoviy deb xisoblanadigan parametrni ko’rsating:

49. SCF uslubi bu:

50. CSF uslubini kashf etgan olimlar:

51. Iteratsion jarayon SCF bu:

52. Xartri-Fok uslubida inobatga olinmaydigan ta’sirlashuvlarni ko’rsating:
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53. Qanday ta’sirlashuvlarni inobatga olinishi uchun MR2 uslub kashf etilgan?

54. O’zaro kelishilgan maydon uslubiga tegishli bo’Imagan uslubni ko’rsating:

55. CI (configuration interaction) konfiguratsion ta’sirlashuv uslubi inobatga
oladigan omillar:

56. DFT (Density Functional Theory) kvant-kimyoviy uslub qo’yidagi modelga
assoslangan:

57. RHF Xartri-Fok uslubi (restricted Hartree-Fock) — molekular sistemalarni
qo’yidagi printsip orgali xisoblaydigan kvant-kimyo uslubi:

58. UHF Xartri-Foka uslubi (unrestricted Hartree-Fock) — molekular
sistemalarni  xisoblaydigan kvant-kimyo uslubi bo’lib u qo’yidagi qoidaga
assoslangan:

59. lonizatsiyalanish potentsial energiyasi bu:

60. Elektronga moyillik bu:

61. Molekulyar orbital bu:

62. Lokalizatsiyalangan molekular orbital bu:

63. MO AOCHK uslubi — bu molekulyar orbitallarni kuyidagi kurinishi:

64. YuTMO bu:

65. QBMO bu:

66. Molekulani reaktsion gobiliyati belgilaydigan omillar:

67. Molekulani muxit bilan ta’sirlashuvi quyidagilar bilan belgilanadi:

68. Kvant-kimyo uslublariga kirmaydigan uslubni belgilang:

69. Bazis funktsiyalarning to’plami bu:

70. Almashuv energiya bu:

71. Ichki novalent elektronlar ishtroki:

72. Korrelyatsion energiyasi bu:

73. Elektrostatik ta’sirlashuv bu:

74. Kvant-kimyo xisoblashlarda input (yani kiruvchi) fayl ganday koordinatalar
yordamida beriladi:

75. Kimyoda qo’llaniladigan programmalarni ko’rsating:

76. YaMR va strukturaviy taxlil uslublari yordamida olingan ogsillarning 3D
strukturasini qaysi ma’lumotlar bazasidan olish mumkin?

77. YaMR va strukturaviy taxlil uslublari yordamida olingan nuklein
kislotalarning 3D strukturasini qaysi ma’lumotlpr bazasidan olish mumkin?

78. Magqpolalar, patentlar va kitoblar ma’lumotlar bazasini ko’rsating:

79. Rentgenstrukturaviy taxlil uslublari yordamida olingan kichik molekulyar
massali organik moddalarning va ularning ayrim metallar bilan komplekslarining 3D
strukturasini qaysi ma’lumotlpr bazasidan olish mumkin?

80. Dori-darmonlarni kompyuter da modellashtirishda ishlatiladigan “retseptor
qism” termini nimani anglatadi?
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81. Dori-darmon kompyuter modellashtirishda ishlatiladigan “ligand” termini
nimagi anglatadi?

82. Dori-darmonlarni  kompyuter yordamida modellashtirishda ishlatiladigan
uslublarni ko’rsating:

83. Erituvchidagi eritilgan moddaning molekula xarakatini o’rganish uchun
ishlatiladigan uslubni ko’rsatin:

84. Yuzdan ortig Aconitum va Delphinium alkaloidlari berilgan va ularning
antiaritimik faolligi aniglangan. Yangi xosilalarni faolligini nazariy aniglab beruvchi
uslubni tanlang.

85. Minglab moddalarning biomakromolekula bilan nazariy bog’lanishiga
asoslanib tezkor virtual skrining 0’tqazadigan uslubni aniglang.

86. Metal kompleks birikmalarining o’rganilishi uchun ishlatiladigan
yarimempirik uslubini ko’rsating:

87. HyperChem dasturida mavjud bo’lgan polipeptidlarni chizishda yordam
beradigan ma’lumotlar bazasi ko’rsating:

88. HyperChem dasturida kerakli bo’lgan uslubni tanlashda ishlatiladigan
ro’yxat nomini ko’rsating:

89. HyperChem dasturida moddalar strukturasini chizish uchun ishlatiladigan
menyu nomini ko’rsating:

90. HyperChem dasturida ro’yxatdagi Select vazifasi:

91. HyperChem dasturida ro’yxatdagi Edit vazifasi:

92. HyperChem dasturida ro’yxatdagi Compute vazifasi:

93. Labels ro’yxatdagi atom zaryadlarini chiqazib beradigan ma’lumotnomani
ko’rsating:

94. Labels ro’yxatdagi atom nomerlarini chigazib beradigan ma’lumotnomani
ko’rsating:

95. Labels ro’yxatdagi atom zmassalarini chigazib beradigan ma’lumotnomani
ko’rsating:

96. Build ro’yxatdagi Default element vazifasi:

97. Build ro’yxatdagi Add Hydrogens vazifasi:

98. HyperChem dasturida chiqish faylini yozib beradigan File ro’yxatdan
kerakli ma’lumotnomani tanlang:

99. Molekulani grafik ko’rinishini o’zgartiradigan Display ro’yxatdan kerakli
ma’lumotni tanlang:

100. Display ro’yxatdagi Show Multiple Bonds vazifasini ko’rsating:
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JORIY NAZORAT SAVOLLARI.

Kimyoviy tadgigotlarda kompyuterlarni ishlatish

1.Kimyoviy tadgiqgotlarda kompyuterlarni ishlatishning asosiy yo’nalishlari.
2.Ma'lumot-axborot tizimlari bilan ishlashning asosiy usullari.

3.Kompyuter sintezining texnologiyasi va usullari.

4. Kompyuter tizimidagi ish joyi: kompyuter tizimlarining apparat va dasturiy

ta'minoti.

5. Kimyoviy matnlar muxarrirlari bilan ishlash usullari.

Kuch maydonlari yordamida molekulyar modellash qoidalari mexanika

metodlari — MM ).

1. Kuch maydonlarining potentsial funktsiyalari turlari.
2. Molekulyar mexnika usullarida parametrlanish qoidalari.
3. Kimyoviy tuzilish muxarrirlari bilan ishlash qoidalari.

Molekulyar mexanika usullarida ishlash goidalari
1. Molekula geometriyasini ?isoblash uchun vazifani rasmiylashtirish va uning

tuzilishi.

2. MM2 usullarida molekula geometriyasini tasvirlash qoidalari.
3. Dastur ishini boshgarish uchun asosiy malumotlar .

Molekulyar mexanika dasturi gaytnomalari bilan ishlash

1. Molekula geometriyasini optimallashtirish va dastur ishini nazorat qilish.
2. MMR2 dastur gaydnomalari bilan ishlash qoidalari va strukturasi.

3. Molekulyar mexanika usullari yordamida ?isoblanadigan molekulalarning

fizik-kimyoviy parametrlari.

Kvant kimyosining empirik bo’lmagan va yarimempirik usullarda ishlash uchun

asosiy goidalari

1. Kvant mexanika postulatlari.

2. Statsionar masala uchun Shredinger tenglamasining yechimi:

- Ritts variatsion usuli.

- 0zish nazariyasi usullari.

3. Vodorod simon atomlar uchun kvant sonlarni aniglash.

4. Molekula tuzilishini xisoblashning xususiyati, Born-Oppengeymer

yaginlashishi.

5. Rutaan tenglamalari va ular yechimi — kanonik molekulyar orbitallar - MO.
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Rutaan tenglamalarini yaxlitli yechishning yarimempirik usullari

1. Yarimempirik usullar va ularning xususiyatlari, kengaytirilgan Xyukkel usuli
(RMX), CNDO, MINDO, MNDO, AM1, PM3.

2. Z-matritsalari yordamida molekula geometriyasini tasvirlash.

2. Kimyoviy traektoriyalarni xisoblash.

Xartri-Foka yagqinlashtirishidagi empirik bo’lmagan hisoblash usullari.
1. Cheklangan va cheklanmagan Xartri-Fok usullari.

2. Konfiguratsion ta'sirlashishni yaginlashtirishda ?isoblash usullari.

3. ab initio usullaridagi asosiy funktsiyalar tuplami.

Molekulyar modellash masalalarini yechish usullari

. Tasvirlangan geometriya ?olatida masalalarni yechish (single point).

. Geometriya optimallashtirish bo’yicha masalalar.

. Kimyoviy traektoriyalar va oraliq ?olatlarni gidirish.

. Molekulalarning spektral va boshqa fizik-kimyoviy parametrlarini modellash.
. Molekulalar parametrlarini ?isoblashning dinamik usullari.

. Molekulalarning mumkin bo’lgan kimyoviy faolligini analiz qilish.

. Kimyoviy reaktsiyalarni modellash.

. Masalalarni yarimempirik usullar yordamida amaliy yechilishi

O NSO O W K-

Vazifa tuzish va dastur malumotini tanlash

Dastur ishini nazorat gilish.

Hisoblash gaydnomalarni analiz qilish:
molekulalarning geometrik parametrlari.
molekulalarning energetik parametrlari.
molekulalarning zaryad tavsiflari

kimyoviy bo?larning strukturasi.

molekulyar orbitallar tuzilishi.

kimyoviy bo?larning energetik tavsiflarini
molekulalarning (-elektron sistemasini analiz gilish.
lokallashgan molekulyar orbitallarni o’rganish.

O N Ok~ WNRE

Molekulyar modellash usullarini solishtirish va amaliy kimyoviy masalalarni
hisoblash strategiyasi.

1. Molekulyar modellash usullarinig nisbiy tavsiflari

2. Amaliy kimyoviy masalani yechish usulini tanlash goidalari .
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Yangi dorivor preparatlarni ratsional kompyuterli konstruktsiyalash usullari

1. Dorivor preparatlarni ratsional qgidirishning va yaratishning asosiy
fazalari. Lider-birikma va uni gidirish strategiyalari.

2. Klassik QSAR. Deskriptorlar to’?risida umumiy tushuncha: topologik,
kvant-kimyoviy, fizik-kimyoviy.

3. “Tuzilish-faollik” modellari yordamida optimal tuzilishlari tanlash.

4, Molekulyar doking — retseptor tuzilishi to’?risida bilimlarga asoslangan
usul. Doking xisoblashlarda ishlatiladigan algoritmlar. «ligand», «retseptor»,
«retseptornsoxa tushunchalari.
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«Kimyoviy kompyuter modellash» fanidan yakuniy nazorat savollari

1-VARIANT

Tayanch iboralar

Axamiyat beriladigan tomonlari

kompyuter dasturlari
hagida tushuncha.

Kimyoviy jarayonlarni
modellashtirishda
matematikaning roli

kompyuter dasturlari, model’, matematik
modellashtirish, kimyoviy jarayonlarni
modellashtirish, matematik model’.

Molekulyar mexanika
(MM). Atom-atom potentsial
funtsiyasi metodi. Molekula
to’liq energiyasining
matematik ifodasi.

Matematik modellashtirishda molekulyar
mexanika metodi, atom-atom potentsial funtsiyasi
metodi, molekula taxlili,

molekulyar mexanika metodining afzalliklari va
kamchiliklari

Chem Offise elektron
sistemasi

Chem Offise elektron dasturining yaratilish
tarixi, mohiyati, Yarim empirik molekulyar orbitallar
metodlari.

2-VARIANT

Tayanch iboralar

Axamiyat beriladigan tomonlari

Personal kompyuter
lar, hisoblash texnikasining

kompyuter , protsessor, monitor, disklar,
displey, modem, printer, servis va informatsion

Kimyoviy tadgiqotlarda | sistemalar, modelashtirishda kompyuter ning roli,
qo’llanilishi. tadgigotlarni avtomatlashtirish.
Molekulyar  dinamika Molekulyar dinamika (MD) metodi, MD

usulida moddellashtirish.

usulida moddellashtirish, Sonli eksperimentlar,
Molekulyar-dinamik eksperimentlar, MD metodi
tenglamasi, Ergodik ginoteza, Broun dinamikasi
metodi.

MORAS dasturi

MORAS dasturi moxiyati, vazifasi, S2
simmetriyali metilen guruxini MORAS programmasi
bo’yicha  xisblash da
ma’lumotlarni kiritish varianti, olingan natijalarni
tagqoslash

uchun kompyuter
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3-VARIANT

Tayanch iboralar

Axamiyat beriladigan tomonlari

Kimyoviy jarayonlarni

Fizik modellashtirish, matematik

modellashtirish usullari. | modellashtirish, stoxastik model, stastik model,
Stoxastik, stastik va | determinantlangan model
determinantlangan modellar
Kimyoviy  bog’lanish Ion bog’lanish va kovalent bog’lanish
modellari nazariyalari, Ionlar uzaro ta’sir energiyasi matematik
ifodasi, lonli kristall panjaralarining turlari,
Modelung konstantasi, Born-Lande  tenglamasi,
Born-Gaber tsikli
Kimyoviy  kompyuter ShimWin dasturi, Chimix dasturi, animatsion
dasturlari mul’timediyali elektron sistemalar, ISIS dasturi,
HyperChem dasturi, Gaussian dasturi, virtual
kimyoviy laboratoriyalar
Tuzuvchi: M.Muradov
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TEST TOPSHIRIQLARI
Nel

Birinchi marotaba kompyuter gachon ishlab chigilgan?

1942

1952

1972

1962

No2

Ik kompyuterlarning ma’lumot tashuvchi vositasi qanday atalgan?

Perfokarta

Magnit lenta

Kompakt disk

Magpnit disk

Ne3

Kompyuterda xisob-kitob ishlarini olib borish uchun yetarli bo’lgan va asosiy
qismlari keltirilgan qatorni ko’rsating.

Klaviatura, protsessor, monitor

Klaviatura, printer, monitor

Klaviatura, vinchester, monitor

Vinchester, disk, klaviatura

Neq

Kuch maydonlari ishlatiladigan uslubni ko’rsating

Molekulyar Mexanika

Ab initio

yarim empirik uslublari

Kimyoviy traektoriyalar xisobi

Ne5

Telefon tarmog’i orqali kompyuterlar orasida informatsiya almashinish vositasi.....

Modem

Skaner

Intranet

Internet

Neb
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Kompyuterlarni kimyoviy tadgiqotlarda jadal qo’llanilishi qaysi yillardan
boshlangan

1975

1985

1980

1990

No7

Kompyuterlarni kimyoviy tadqiqotlarda (modellashda) go’llash uchun kimyo
tadgigotchisiga qo’yiladigan talablar qaysi qatorda to’g’ri ifodalangan

Matematikani yaxshi bilishi

Kimyoviy xisob-kitoblarni avtomatlashtirishni bilishi.

Kimyo goidalarini matematik rejalashni bilishi

A)  Matematik qoidalarni kimyoviy rejalashni bilishi

Nog

Quyida keltirilgan omillarning gaysi biri kompyuterlarni kimyoviy tadgigotlarda
qo’llanlish jihati deb keltirilgan?

Modellash, Avtomatlashtirish, axborot, dasturlash

Modellash, Avtomatlashtirish, axborot, servis.

Modemlash, Avtomatlashtirish, axborot, servis

Modellash, kimyolashtirish, axborot, servis

Ne9

Qaysi gatorda kimyo uchun kompyuter matn redaktorlari to’g’ri ko’rsatilgan

Alchemy, Windows, Chemlab, Chemoffice

Chemwin, Isis, Chemlab, MSDOS.

Chemlexicon, Isis, ChemCab, Chemoffice.

Chemwin, Isis, Chemlab, Chemoffice

NelO

Molekulyar sistemaning sterik zo’rigishi tushunchasi gaysi modellash usuliga
tegishli

Molekulyar orbitallar usuli.

Molekulyar mexanika

Kuch maydonlari usuli

Kvant kimyosi usuli
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Nell

Atomlar zaryadining o’zaro ta’sirini va qutblangan bog’larning o’zaro dipol-dipol
ta’sirini hisobga oluvchi matematik modellash usulini ko’rsating

Molekulyar orbitallar usuli

Molekulyar mexanika

Yarim esperik usuli

Kuch maydonlari usuli

Nel2

Molekulyar mexanika usuli bo’yicha Elendjer dasturi birinchi marta gachon ¢’lon
gilingan

1977y

1982y

1987y

1985y

Nel3

ChemDRAW dasturida molekulaning fizik xossalari xaqidagi ma’lumot qaysi
menyu tarkibida joylashgan

View

Structure

Edit

File

Nel4

ChemDRAW dasturida umumiy qo’shimcha panellari xaqidagi ma’lumot qaysi
men’yu tarkibida joylashgan?

View

Structure

Edit

File

Nel5

ChemDRAW dasturida asosiy qo’shimcha panellari xaqidagi ma’lumot qaysi
menyu tarkibida joylashgan

View

Structure

Edit
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File

Nel6

ChemDRAW dasturida molekulaning 13 S bo’yicha parametrlari xaqidagi
ma’lumot qaysi menyu tarkibida joylashgan?

Structure

View

Edit

File

Nel7

ChemDRAW dasturida molekulaning 3D modelini yaratish gaysi men’yu tarkibida
joylashgan

Edit

Structure

View

File

Nel8

ChemDRAW dasturida molekulaning nomlash xaqidagi ma’lumot qaysi menyu
tarkibida joylashgan

Structure

View

Edit

File

Nel9

Molekulyar mexanika yoki boshga modellash usullari uchun kimyo matnini
yozishda qo’llaniladigan dasturlar paketi keltirilgan qatorni ko’rsating?

Alchemy, Desktopmodeling, Hyperchem

Hyperchem, Chemoffice, Lexicon

PCM, Hyperchem, MSDOS

Desktopmodeling, PCM, WD

Ne20

MOPAC dasturida lokalizatsion orbitallarni xisobi kalit so’zi

LOKALISE

RESTART
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PRICISE

BONES

Ne21

Kimyoviy moddalarni matematik modellashning molekulyar mexanika usulini
kamchiligini aniglang

Molekulaning elektron tuzilishi haqida ma’lumotni sekin berishi

Fagat 100 gacha bo’lgan atomli molekulani modellashi

Molekulaning elektron tuzilishi haqida ma’lumot bera olmaydi

Faqat 1000 gacha bo’lgan atomli molekulani modellashi

Ne22

SHredinger tenglamasi matematik modellashning qaysi usulida markaziy o’rin
tutadi?

Kvant kimyosi usuli

Yarim esperik usuli

Molekulyar mexanika

Kuch maydonlari usuli

Ne23

Yarim emperik usullarni ab initio uslublariga nisbatan afzalligini ko’rsating

Tezkorligi

Anigligi

Energetik parametrlar xisobi

Molekulaning elektrostatik parametrlari

Ne24

Kovalent bog’larning kvant mexanik nazariyasini rivojlantirgan olimlarni aniqlang

SHredinger va Laplas

Geytler va London

Boyl va Mariot

Geytler va Bor

Ne25

Klassik molekulyar orbitallar usuli bo’yicha hisoblash quyida keltirilgan gaysi
usulga mansub

Emperik usuli

Yarimemperik usul
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Noemperik (ab inito)

Kvantkimyoviy usul

Ne26

Molekulyar orbitallar usuli yordamida modellashda ganday kamchilik belgilangan.

Hisoblashlar uchun ko’p vaqt ketishi.

Hisoblashlar uchun ko’p parametrlar talab etilishi

MO usuli emperik bo’lgani uchun

Fagat molekulalarga tegishli orbitallar bilan ishlagani uchun

Ne27

Z-matritsada ishlatiladigan parametrlarni ko’rsating?

Atomlararo masofa, valent va torsion burchaklar

dekart koordinatalar

sfera koordinatalari

kordinatalar markazidagi masofa

Ne28

Molekulalar tuzilishini modellashtirishing gaysi usullari bor

Molekulyar mexanika, yarim emperik, emperikmas

Molekulyar mexanika, yarim emperik, statistik

Molekulyar mexanika, emperikmas, statistik

Yarim emperik, emperikmas, statistik

Ne29

Ushbu bog’langan atomlar ro’yxati qaysi modda tuzilishini ifodalaydi: 1 -2 -3 —
4-5-6-1

TSiklogeksan

Metiltsiklopentan

Dimetiltsi-klobutan

Geksan

Ne30

To’lgin funktsiyasi (y ) qaysi ma’noni bildiradi

Elektronning atomdagi tagsimotini

Molekulada elektronning 0’yg’ongan holatini

Kimyoviy bog’ning kovalenligini
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Elektronning yadroga tadbiqini

Ne31

To’liq gibridlanish nazariyasiga ko’ra NH3; molekulasi ganday gibridlaishga ega

sp?

sp?

SPp

dsp

Ne32

Molekula konfiguratsiyasini gaysi omillarga asosan aniglash mumkin

Atomlar elektron bulutlarining tuzilishi va shakli

Moddaning tuzilishi va zichligi

Bog’ning takrorliligi va bog’ energiyasi

Gibridlanish va elektr o’tkazuvchanlik

Ne33

1,2-dixloretanning qaysi shakli — tsis yoki trans izomeri qutbsiz?

Trans shakli

TSis shakli

Trans shakli tsis shakliga garaganda qutbli

TSis va trans shakli

Ne34

Qaysi zarrachaning (He, éxu He,) bargarorligi yuqori ?

He,

He,

Har ikkala zarrachaning bargarorigi bir xil

Zarrachalarning bargarorligi ishonchli farg gilmaydi

Ne35

NO molekulasidagi bog’lar tartibini aniqlang

3

2.5

2

3.5
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Ne36

ChemOffice dasturlar majmuasining CS ChemDraw dastri nima uchun
mo’ljallangan ?

Kimyoviy formulalar redaktori

Kimyoviy birikmalar ma’lumotlari bankini tuzish, muxarirlash va boshqarish
uchun

Kimyoviy birikmalarni vizuallashtirish, kompyuterda modellesh va hisoblashlar
uchun

Jadval ma’lumotlarini ko’rish va muxarirlash uchun

Ne37

ChemOffice dasturlar majmuasining CS Chem3D dastri nima uchun mo’ljallangan
?

Kimyoviy birikmalarni vizuallashtirish, kompyuterda modellesh va hisoblashlar
uchun

Kimyoviy formulalar redaktori

Kimyoviy birikmalar ma’lumotlari bankini tuzish, muxarirlash va boshqarish
uchun

Jadval ma’lumotlarini ko’rish va muxarirlash uchun

Ne38

Berilgan uslublardan molekulyar mexanikaga tegishligini ko’rsating

MP2

MNDO

B3LYP

AMBER

Ne39

MOPAC dasturlar majmuasida gaysi usuldagi hisoblashlar amalga oshiriladi ?

Emperikmas

Yarim emperik

Molekulyar mexanik

Statistik

Ne40

MM dasturlar majmuasida gaysi usuldagi hisoblashlar amalga oshiriladi ?

Molekulyar mexanik

Emperikmas

170




Yarim emperik

Statistik

Ned1

HNO, molekulasi qaysi bog’lardan iborat va markaziy atomning gibridlanishi
ganday ?

lon, qutbli kovalent, donor-aktseptor, sp?

lon, kutbsiz

lon, donor-aktseptor, sp?

Metall, ion, qutbli kovalent, donor-aktseptor, sp?

Ned?2

GAUSSIAN dasturlar majmuasida gaysi usuldagi hisoblashlar amalga oshiriladi ?

Emperikmas

Yarim emperik

Molekulyar mexanik

Statistik

Ne43

H,0" molekulasi qaysi bog’lardan iborat va markaziy atomning gibridlanishi
ganday ?

lon, qutbli kovalent, sp3

Qutbli kovalent, donor-aktseptor, sp?

lon, vodorod, sp®

lon, qutbli kovalent, donor-aktseptor, sp®

Ned4

so, molekulasi markaziy atomining gibridlanish tipi ganday ?

sp?

sp?

Sp

spid

Ne45

Yarim emperik usullarni ab initio uslublariga nisbatan afzalligini ko’rsating

Tezkorligi

Aniqgligi
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Energetik parametrlar xisobi

Molekulaning elektrostatik parametrlari

Nod6

Cterokimyoviy deb xisoblanmaydigan parametrlarni ko’rsating

Zaryad

Bog’ uzunligi

Valent burchak

Torsion burchak

Nod7

Qanday ta’sirlashuvlarni inobatga olish uchun MR2 uslubi kashf etilgan

Korrelyatsion ta’sirlashuv

Kinetik energiya

Elektronlararo Kulon ta’sirlashuv

O’zaro almashinuv ta’sirlashuv

Ne48

1 2 5 4 5 6
CH=C-CH;-CH=CH,~CH; yshpy molekulada uglerod atomlarining
gibridlanish turini belgilang

1-sp2; 2-sp2; 3-sp3; 4-sp2; 5-sp2; 6-sp3

1-sp; 2-sp; 3-sp2; 4-sp2; 5-sp2; 6-sp3

1-sp; 2-sp; 3-sp2; 4-sp2; 5-sp2; 6-sp3

1-sp2; 2-sp; 3-sp; 4-sp3; 5-sp3; 6-sp3

172




172,1,170,3,168,5,166,7,164,9,162,11,160,13,158,15,156,17,154,19,152,21,150,23,1
48,25,146,27,144,29,142,31,140,33,138,35,136,37,134,39,132,41,130,43

128,45,126,47,124,49,122,51,120,53,118,55,116,57,114,59,112,61,110,63,108,65,10
6,67,104,69,102,71,100,73,98,75,96,77,94,79,92,81,90,83,88,85

86,87,84,89,82,91,80,93,78,95,76,97,74,99,72,101,70,103,68,105,66,107,64,109,62,1
11,60,113,58,115,56,117,54,119,52,121,50,123,48,125,46,127

44,129,42,131,40,133,38,135,36,137,34,139,32,141,30,143,28,145,26,147,24,149,22,
151,20,153,18,155,16,157,14,159,12,161,10,163,8,165,6,167,4,169,2,171
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