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Kompyuter ilmlari va muhandislik texnologiyalari. Xalgaro ilmiy-texnik
anjuman materiallari to‘plami — Jizzax: O‘zMU Jizzax filiali, 2025-yil 26-27-sentabr.
368-bet.

Xalgaro miqyosidagi ilmiy-texnik anjuman materiallarida zamonaviy
kompyuter ilmlari va muhandislik texnologiyalari sohasidagi innovatsion tadqiqotlar
aks etgan.

Globallashuv sharoitida davlatimizni yanada barqaror va jadal sur’atlar bilan
rivojlantirish bo‘yicha amalga oshirilayotgan islohotlar samarasini yaxshilash
sohasidagi ilmiy-tadqiqot ishlariga alohida e’tibor qaratilgan. Zero iqtisodiyotning,
ijtimoiy sohalarni qamrab olgan modernizatsiya jarayonlari, hayotning barcha
sohalarini liberallashtirishni talab gilmoqda.

Ushbu ilmiy ma’ruza tezislari to‘plamida mamlakatimiz va xorijlik turli
yo‘nalishlarda faoliyat olib borayotgan mutaxassislar, olimlar, professor-o‘qituvchilar,
ilmiy tadqiqot institutlari va markazlarining ilmiy xodimlari, tadqgiqotchilari, magistr
va talabalarning ilmiy-tadqiqot ishlari natijalari mujassamlashgan.

Mas’ul muharrirlar: DSc.prof. Turakulov O.X., t.f.n., dots. Baboyev A.M.

Tahrir hay’ati a’zolari: p.f.d.(DSc), prof. Turakulov O.X., t.f.n., dots. Baboyev
AM., t.f£.d.(PhD), prof. Abduraxmanov R.A., p.f.f.d.(PhD) Eshankulov B.S., p.fn.,
dots. Alimov N.N., p.f.f.d.(PhD), dots. Alibayev S.X., t.f.f.d.(PhD), dots.
Abdumalikov A.A, p.f.f.d.(PhD) Hafizov E.A., f.f.f.d.(PhD), dots. Sindorov L.K.,
t.f.f.d.(PhD), dots. Nasirov B.U., b.f.f.d. (PhD) O‘ralov A.L., p.f.n., dots. Aliqulov S.T.,
t.f.f.d.(PhD) Kuvandikov J.T., i.f.n., dots. Tsoy M.P., Sharipova S.F., Jo‘rayev M.M.

Mazkur to‘plamga kiritilgan ma’ruza tezislarining mazmuni, undagi statistik
ma’lumotlar va me’yoriy hujjatlarning to‘g‘riligi hamda tanqidiy fikr-mulohazalar,
keltirilgan takliflarga mualliflarning o‘zlari mas’uldirlar.



tiklash deb tushunildi. Eksperimental gandli diabet bilan og‘rigan hayvonlarning
glyukoza darajasini tiklashga maxsar gullari ekstraktining ta’sirini o‘rganish natijalari
shuni ko‘rsatadiki, maxsar gullari ekstraktidan foydalanish hayvonlarning qonidagi
glyukoza darajasini normallashtiradi, ya’'ni gipoglikemik ta’sirga ega.
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DIMETILSULFOKSIT MOLEKULASINING ASOSIY HOLATDAGI
ELEKTRON VA GEOMETRIK XUSUSIYATLARINI KVANT-KIMYOVIY
HISOBLASHLAR ORQALI TADQIQ ETISH

Fayzullayev O.T., Abdusaitova H.V., Ergashova D.E.,
Sheranov J.E., Abdumurodov B.E., Muradova F.S.
O‘zbekiston Milliy universiteti Jizzax filiali
oriffayzullayev4005@gmail.com

Annotatsiya. Mazkur ishda dimetilsulfoksit molekulasining asosiy holatdagi
kvant-kimyoviy hisoblash natijalari keltirildi. Hisoblashlar molekulaning elektron
zichligi va geometriyasi o‘ziga xos tarzda tagsimlanganligini ko‘rsatdi: kislorod atomi
eng katta manfiy zaryadni, sulfat atomi esa musbat zaryadni o‘zida to‘plagan bo‘lib,
bu dimetilsulfoksitning yuqori qutubliligini ta’minlaydi. S=O bog‘i uzunligi 1,514 A
bo‘lib, rezonans ta’sirida biroz cho‘zilgani kuzatildi. S—C bog‘lari 1,835-1,885 A
diapazonda, C—H bog‘lari esa 1,089—1,091 A oralig‘ida joylashgani aniglandi. Burchak
tahlillari esa molekulaning tetraedrik geometriyadan og‘ishini va kuchli dipol moment
hosil qilishini ko‘rsatdi. Olingan natijalar dimetilsulfoksitning fotofizik va
fotokimyoviy jarayonlardagi o‘ziga xos xususiyatlarini tushuntirishda hamda erituvchi
sifatidagi noyob rolini izohlashda muhim ilmiy asos bo‘lib xizmat qiladi.

Kalit so‘zlar: dimetilsulfoksit; zariyad; bog‘ uzunligi; bog* burchagi; dipol
moment; DFT; elektrofil; nukleofil.

Kirish. Dimetilsulfoksit (DMSO, (CH3).SO) organik proton donor qobiliyatiga
ega bo‘lmagan erituvchi bo‘lib, fizika-kimyo, biologiya va sanoat sohalarida keng
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go‘llanilmogda. Biz olib borgan ishda DMSO molekulasining turli erituvchilardagi
xossalarini Gaussian dasturi orqali kvant-kimyoviy hisob-kitoblar yordamida tahlil
qildik. Bu moddaning yuqori qutubliligi, protonni gabul qilmaslik xususiyati va turli
xil organik hamda biokomplekslarni eritishdagi imkoniyati uni universal erituvchi
sifatida juda muhim qiladi [1-2]. Shu sababli uning molekulyar tuzilishi, elektron
tagsimlanishi, dipol momentlari va erituvchi muhiti ta’sirini o‘rganish dolzarbdir.

Kvant-kimyo metodlari, xususan DFT va TD-DFT hisoblari Gaussian dasturi
yordamida molekulalarning elektron va spektral xususiyatlarini oldindan aniq
prognozlash imkonini beradi [3]. Biz olib borgan hisob-kitoblarda solvatatsiya
modellaridan (PCM, SMD) foydalandik va turli erituvchilarda DMSO molekulasining
geometriyasi, HOMO-LUMO energiyalari, dipol momentlari hamda TD-DFT orqali
olingan spektral xususiyatlarini tahlil qildik.

Ishning dolzarbligi shundan iboratki, DMSO bugungi kunda ko‘plab
laboratoriya va amaliy tadqiqotlarda erituvchi sifatida qo‘llanilmoqda. Uni turli
erituvchilarda kvant-kimyoviy jihatdan tadqiq etish nafaqat fundamental bilimlarni
boyitadi, balki kimyoviy jarayonlarni tushunish va eksperimental natijalarni to‘g‘ri
talqin qilishga yordam beradi [4-5].

Gaussian dasturi yordamida DMSO molekulasining turli xil erituvchilarda
tuzilishi, elektron xususiyatlari va spektral parametrlarini hisoblash orqali ularning
o‘zaro taqqoslanishi amalga oshirildi. Tadqiqot davomida molekulaning geometrik
optimallashuvi, energiya va dipol momentlarining PCM hamda SMD modellarida
o‘zgarishi, HOMO-LUMO energiya farqi va elektron tagsimlanishi aniglanib, TD-
DFT usuli asosida elektron o‘tishlar, to‘lqin uzunliklari va intensivliklari hisoblab
chiqildi. Olingan natijalar mavjud adabiyotdagi eksperimental ma’lumotlar bilan
solishtirilishi orqali nazariy va amaliy jihatdan muhim xulosalar chigarildi. DMSO
molekulasining bir nechta polyar va apolyar, protossiz va protonli erituvchilarda
yagona metodologiya asosida hisoblangan solishtirma natijalari hamda PCM va SMD
modellarining qaysi biri tajribaga yaqin natijalar berishini ko‘rsatib berilishi ushbu
ishning dolzarbligini va yangiligini belgilab berdi. Bu esa DMSOning fotofizik va
fotokimyoviy jarayonlardagi rolini chuqurroq tushunishda muhim ilmiy asos bo‘lib
xizmat qiladi.

Metodologiya. Hisoblashlar Gaussian09 dasturi yordamida amalga oshirildi.
Molekulyar geometriya optimizatsiyasi asosiy(So) va uyg‘ongan(S;) elektron holatlarni
o‘rganish uchun DFT (B3LYP funksional va 6-311++G(d,p) bazis to‘plami) usuli
go‘llanildi. Optik xususiyatlarni tahlil gilish uchun TD-DFT hisoblashlari olib borildi.
Erituvchilarning ta’siri  PCM usuli yordamida modellashtirildi[6]. 1-rasmda
Dimetilsulfoksit birikmalarining kimyoviy strukturasi keltrilgan.
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1-rasm. Tadqiq qilingan Dimetilsulfoksit molekulalarning kimyoviy tuzilmasi.

Natija va muhokama. Kuzatilgan hodisalarning tabiatini tushuntirish uchun
dastlab DMSO molekulaning turli shakllari orasida elektron zichligi tagsimoti va
bog‘lanish tartiblarini kvant-kimyoviy hisoblash natijalari orqali tahlil qilamiz (1-
jadval).

Dimetilsulfoksitning asosiy holatdagi zaryadlari va bog‘ uzunliklari. 1-jadval.

Atom Zaryad Atom Bog*‘ uzunligi
02 -0.479 S1=02 1,51434
S1 0.594 S1-C4 1,88556
C3 -0.575 S1-C3 1,83556
C4 -0.575 C3 -H5 1,08955
H5 0.193 C3 -H6 1,09163
H6 0.138 C3 -H7 1,09105
H7 0.187 C4 - H8 1,08955
HS8 0.193 C4 - H9 1,09163
H9 0.138 C4 - HI0 1,09105

DMSO Burchak DMSO Burchak

02-S1-C3 106.82418 H9 - C4 -HI10 111.46720

C4-S1-C3 41.71535 02 -S1-H8 95.52507

H5-C3 -H6 110.05965 02 -S1-HI10 90.52523

H5 - C3 -H7 109.97509 02 -S1-H9 131.67527

H6 - C3 - H7 111.46723 02 -S1-HS5 95.57732

H8 - C4 - H9 110.05968 02 -S1-H6 131.67463

H8 - C4 - HI0 109.97502 02 -S1-H7 90.52297

Dimetilsulfoksit molekulasi asosiy holatdagi kvant-kimyoviy hisoblashlar
natijasida aniglangan parametrlar molekulaning elektron va geometrik tuzilishidagi
o‘ziga xos xususiyatlarni yaqqol namoyon qiladi. Zaryadlarning tagsimlanishi
bo‘yicha kislorod atomi eng katta manfiy zaryadga ega bo‘lib (—0,479 e), bu uning
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yuqori elektrmanfiyligi va S=0 qo‘shbog‘i atrofidagi elektron zichligining
konsentratsiyalanganligini ko‘rsatadi. Aksincha, sulfatomi musbat zaryadga ega
(10,594 e) bo‘lib, bu atomning elektrondan tanqisligini va DMSO molekulasidagi
asosly elektrofil markaz sifatida namoyon bo‘lishini ko‘rsatadi. Uchinchi va to‘rtinchi
uglerod atomlari ham bir 0z manfiy zaryadlangan (—0,575 e), bu esa C—S bog‘larining
qisman polarlashganligini bildiradi. Vodorod atomlari esa musbat zaryadlangan bo‘lib,
ularning qiymatlari +0,138 dan +0,193 e gacha farq qiladi. Bu tagsimot DMSO
molekulasining dipol momentini shakllantirishda muhim rol o‘ynaydi hamda uni
kuchli protonakseptor erituvchi sifatida ishlatilishini asoslaydi.

Bog‘ uzunliklari tahlili ham molekuladagi elektron zichligining tagsimlanishiga
mos keladi. Sulfat-kislorod bog‘i 1,514 A qiymatga teng bo‘lib, bu tipik S=O
go‘shbog‘i uzunligiga yaqin, ammo to‘liq ikki bog‘ uzunligidan biroz katta. Bu farq
rezonans va qisman n—delokallizatsiya effektlari bilan izohlanadi. S—C bog‘lari esa
1,835-1,885 A atrofida bo‘lib, sulfatomi va uglerod atomlari o‘rtasidagi sigma
bog‘ning kuchliroq ekanini bildiradi. C-H bog‘lari esa odatiy sp® gibridlangan
uglerod—vodorod bog‘ uzunligiga mos kelib, 1,089-1,091 A diapazonda joylashgan.

Burchak parametrlarini ko‘rib chiqganda, O=S—C burchagi 106,82° giymatga
ega bo‘lib, bu ideal tetraedrik geometriyadan (109,5°) biroz kichikrogdir. Bu holat
kislorod atomining kuchli elektrmantfiyligi sababli bog‘ elektron zichligini tortib olishi
bilan izohlanadi. Shuningdek, S—C—C burchagi 41,71° bo‘lib, bu kichik qiymat DMSO
molekulasining o‘ziga xos sterik effektlari va atomlarning yaqin joylashuvi natijasida
yuzaga kelganligi bilan tushuntiriladi. Vodorod atomlari orasidagi burchaklar 109-
111° oralig‘ida bo‘lib, ular sp* gibridlangan uglerodlarning odatiy tetraedrik
geometriyasiga mos keladi.

Kislorod va sulfatomi o‘rtasidagi bog‘lanish atrofidagi burchaklar molekulaning
dipol momenti yo‘nalishini shakllantirishda hal giluvchi rol o‘ynaydi. Masalan, O—S—
H burchagi 95,52° bo‘lib, kislorodning kuchli elektron tortuvchi ta’siri va sulfatomi
atrofidagi geometriyaning deformatsiyasini ko‘rsatadi. Shuningdek, O—S—H9 burchagi
131,67° ga yetgani molekuladagi elektr zichligi notekis tagsimlanganligini bildiradi.

Xulosa. Umuman olganda, hisob-kitob natijalari DMSO molekulasining yuqori
qutublangan, kuchli dipol momentli va assimetrik geometriyaga ega ekanligini
ko‘rsatadi. Bu xususiyatlar uning fizik-kimyoviy faolligini, boshqa molekulalar bilan
vodorod bog‘lari hosil qilish imkoniyatini va erituvchi sifatida noyob fazilatlarini
belgilab beradi. Aniglangan geometrik va zaryad parametrlarining o‘ziga xosligi
DMSOni ko‘plab fotofizik va fotokimyoviy tadqiqotlarda universal model erituvchi
sifatida qo‘llash mumkinligini tasdiglaydi.
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CPABHUTEJILHBII AHAU3 OBPA30BAHUSI A’ M30BAP B OBJIACTH
®PATMEHTAILIAY MUILIEH! M CHAPSIJIA B o2C- I n*C-B3AMMOJIEMICTBUSIX
TIPH 42 IB/c HA HYKJIOH

Icanmyponos O. b.

[IpencraBiaeHsl  HOBbIE  AKCIEPUMEHTAJbHBbIE JAHHBIE O  Pa3IUYHbBIX
xapakrepucTukax A’-n300ap, 00pa30BaHHBIX BO B3aUMOJEHUCTBHAX SIep Telusi-4 ¢
aapamMu yraepoaa npu ummyibsce 4.2 [9B/c Ha HykinoH B obnactu (parmeHTanuu
MUIIEHU U CHapsAJa. DKCIEPUMEHTAIbHBIE JaHHBIE CHCTEMATHUYECKH CPABHUBAKOTCS C
pesyabTatamu padotel [1], mo oOpazoBanuio A’-u300ap B HEWTPOH-YIJIEPOIHBIX
B3auMoiercTBusaX npu 4.2 IHB/c.

DOKCHEepUMEHTANbHBIA MaTepuan MOJy4YeH C MOMOINbI0 2 M MpONaHOBOU
ny3bipbkoBoi Kamepsl (I TIIK-500) JlabopaTopun Beicokux snepruit OWUSAN (JlyOHa,
Poccust), o6mydenHolM myukoMm szep renus-4 npu uMmmyiibee 4.2 ['9B/c Ha HYKJIOH Ha
JlyGHEHCKOM CUHXPO(A30TPOHE U COCTOUT M3 MOJHOCTBIO M3MepeHHbIX 11974 o!C-
COOBITHIA.

Bce oTpunatenbHble 4acTULBI CYUTAIUCH T -Me30HaMHU. [Ipumecu 31eKTpoHOB
u K'-me30H0B He mpeBblmaroT 4% OT 00IIero 4ucia OTPUIATENIbHBIX YaCTHIL,
OTHECEHHBIX K T -Me30HaM. [IpOTOHBI U 7T -ME30HbI BH3YaIbHO UACHTH(DUIIUPYIOTCS
710 UMITYJIbCOB TIPOTOHOB P < 750 M»aB/c. HuxHue rpaHuiisl perucTpaiii MpoTOHOB
u 3apspkeHHbIX mHOoHOB B JITTIK-500 cocraBnsitor, cootBeTcTBeHHO 140 MaB/c u 55
MbhB/c. B »skcnepuMmeHTe CpeAHsSsT OTHOCHUTENIbHAas TMOTPEUIHOCTh H3MEpPEHUs
MMITYJIbCOB 3apsDKEHHBIX TMOHOB He npeBbimaeT 11%, a npoToHoB — 5%.

Pasienenne OBICTPHIX TMPOTOHOB M 7 -ME30HOB MPOBOIUIIOCH COTJIACHO
npoueaype, npoBeieHHou B [2,3].

Ina seigenenus A’-um3zobapsl B a'’C-coymapenmsx npu 4.2 A I'>B/c, mbl
MCTIOJI30BAJIM MIPOLIEAYPY, IPUBEICHHYIO B [4].

DKCIepUMEHTalbHbIE 3HaYeHus mapamerpoB My u Iy A’-u3o0apel BMecTe ¢
aHAJIOTMYHBIMM JaHHBEIMU 110 A-nm300ape, 0Opa30BaHHOW B HENTPOH-YIIIEPOMHBIX
coyaapenusix [1] B obnactu (parMeHTanuu MHILIEHU NpuBeaeHBI B Tabn. 1. Tam xe
MPUBEICHBI M JAHHBIE TIO J10JI€ OTPULIATEIbHBIX MMOHOB, 0OPa30BaHHBIX OT PAclaoB
A-n300ap, a TakKe MX CPEIHHE MHOKECTBEHHOCTH.

Tabmuma 1. 3nadenne w™accel M,, mupuHbl Maccel [T u  cpemHue
MHOXkecTBeHHOCTH A’-u300ap B oOnactu (parMenTtaiuu muiiend B o'’C- u n'’C-
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