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Annotatsiya. Ko‘p atomli CoH7N — xinolin molekulasining tebranma spektri keng chastotalar
oralig‘ida yorug‘likning kombinatsion sochilish va infraqgizil yutilish usuli bilan tadgiq gilindi.
Tajriba asosida aniglangan yorug‘likning kombinatsion sochilish spektri yordamida H-bog‘lanishi
kuzatiladigan moddalarda ushbu bog‘lanishning yashash vaqti, energiyasi hamda molekulaning
tebranish chastotasini xarakterlovchi vagt aniglandi va ularni nazariy yo‘l bilan hisoblash metodikasi
tavsiya qilindi. Ushbu spektrlarning namoyon bo‘lishi molekulalarning qutblanuvchanligini
o‘zgarishi bilan bog‘ligligi asosida tahlil gilindi.

Kalit so‘zlar: spektr, kombinatsion, infragizil, xinolin, chastota.

Hozirgi vagtda yorug‘likning kombinatsion (YKS) va infragizil (IQ) yutilish spektrlari
molekulalar tuzilishini o‘rganish va ularni xarakterlovchi parametrlarini aniglash uchun keng
go‘llanilmoqda. Ushbu ilmiy tadgiqot ishi xinolin — CoH7N molekulasining tebranma harakati bilan
bog‘liq bo‘lgan optik spektrlarning namoyon bo‘lish gonuniyatlarini YKS va 1Q yutilish spektrlari
yordamida tadqiq gilishga hamda bu spektrlar yordamida relaksatsion jarayonlarning mikro va makro
parametrlarini aniglashdan iborat.

YKS spektri “Renishaw” kompaniyasining InVia Raman spektrometrida (o‘zidan
monoxromatik nur targatuvchi to‘lgin uzunligi 532 nm bo‘lgan lazerdan foydalanildi) va I1Q yutilish
spektri Spectrum Two FT-IR (PerkinElmer) spektrometrida gayd gilingan. 1-rasmda xinolin
molekulasi uchun chastotaning 0-3500 sm™ diapozondagi KS va 4000-400 sm* diapozondagi 1Q
yutilish spektrlarining umumiy ko'rinishi berilgan. YKS va 1Q spektroskopiya bir-birini to‘ldiradigan
metod hisoblanadi. Atom bog‘lanishlarining tebranishlari xar ikkala spektrda ham kuzatiladi, lekin
bu spektrlar intensivliklari bilan farg giladi.

1-rasmdagi xinolin molekulasi uchun kvant-kimyoviy usul bilan hisoblangan YKS spektrida
527, 770, 1400 sm™ chastotali spektral chiziglarga eksperimentdan olingan YKS spektrida 521,9,
761, 1372,8 sm™ chastotali spektral chiziglar mos tushar ekan. Demak, xinolin molekulasining
aylanma-tebranma harakatidan hosil bo‘lgan YKS spektrining eksperimentdan olingan va kvant-
kimyoviy usul bilan hisoblangan giymatlari eksperimental xatolik doirasida bir-biriga mos tushadi
deyish mumkin. Yuqori chastotalar oraligida eksperimentdan olingan spektr bilan nazariy
hisoblangan chastotalarning joylashish tagsimotining oshishi kuzatildi. Bu esa suyuq muhitlarning
xususiy tebranish chastotalarini nazariy hisoblashlar orgali oldindan topish hamda YKS spektrini
chastota bo‘yicha tagsimotini eksperimental tajriba o‘tkazishdan oldin aniglash imkoniyatini beradi.

Xinolin molekulasi uchun tajribada aniglangan YKS spektri asosida kvant-kimyoviy
hisoblashlar olib borilib, molekulaning fazoviy tuzilishi HF/6 — 31G Hartri-Fok usuli yordamida
kompyuterda modellashtirilib, atomlarning bog‘lanish uzunliklari (angstremda, A) va ular orasidagi
fazoviy burchaklar aniglandi (2-rasm).
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1-rasm. Xinolin molekulasi uchun: A-eksperimentdan olingan YKS spektri, B- kvant-
kimyoviy usul bilan hisoblangan YKS spektri, C — eksperimentdan olingan 1Q spektri
Xinolin molekulasining tebranma harakati bilan bog‘lig qonuniyatlarini hamda spektrlarning
namoyon bo‘lish mexanizmlari to‘g‘risida tegishli ma’lumotlar olishda molekulaning faollashuv
energiyasi giymatini bilish katta ahamiyatga ega. Bu energiya kattaligini aniglashning bir nechta usuli
mavjud bo‘lib, kvant-kimyoviy hisoblashlarga asoslangan yarim emperik metod bilan hisoblash
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mumkin [1, 2]. Uning kiymati U = 73,5 kal/mol ga teng ekanligi aniklandi. Y.l.Frenkel nazariyasini
qo‘llash asosida [3] H-bog‘lanishning yashash vaqti t = tyexp (U/kT) tenglamadan nazariy

hisoblandi (1-jadval). 7, = ﬁ ga teng bo‘lib, molekulaning tebranish chastotasini xarakterlovchi

vaqgt, v — molekulaning tebranish chastotasi (1.A-rasmdagi YKS spektriga tegishli intensivlikning
maksimal giymatiga to‘g‘ri kelgan chastota).
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2-rasm. Xinolin molekulasi uchun kvant-kimyoviy hisoblashlarga asoslangan strukturasidagi
atomlarning bog‘lanish uzunligi va ular orasidagi burchaklar

1-jadval
v,sm™1 7o 101, s U, kal/mol T-10",s
393 1,3 1,46
522 1,01 1,13
1035 0,5 73,5 0,56
1373 0,38 0,42
1433 0,37 0,41
1572 0,33 0,37
3062 0,17 0,19

Ko‘p atomli molekulalardagi tebranma spektrlarning namoyon bo‘lish gonuniyatini tahlil
gilish murakkab hisoblanadi. Chunki, atomlar bir vagtni o‘zida bir nechta tebranishlarda ishtirok
etadi. Tebranma erkinlik darajalari migdori molekulaning xususiy tebranishlar soniga teng bo‘ladi.
Ushbu har bir xususiy tebranishlar o‘zining xususiy chastotasiga ega. Yutilish esa ma'lum bir
chastotalar oralig‘ida sodir bo‘lib, 1Q spektrlarni hosil giladi. 1Q spektrlarning gonuniyatlariga garab,
valent tebranishda molekulaning tebranishlari atomlarining bog‘lanish yo‘nalishi bo‘yicha atomlar
orasidagi masofani o‘zgarishiga olib keladi. Deformatsion tebranishda esa atomlar orasidagi masofa
o'zgarmas bo‘lib, atomlar orasidagi burchaklarni o‘zgarishiga sabab bo‘ladi. 1-rasmdagi YKS va 1Q
spektrlar xinolin molekulasidagi C-H bog‘lanishga tegishli deformatsion tebranishlarning chastotalari
bir-biridan farq giladi. Masalan, YKS spektridagi chastotaning 521,9 sm™ giymatga to‘g‘ri kelgan
spektr 1Q spektrda 522 sm™ ga teng bo‘lib, 0,1 sm™ giymatga siljigan yoki 761 sm™ giymatga to‘g‘ri
kelgan spektr 1Q spektrda 759 sm™ ga teng bo‘lib, 2 sm™ giymatga siljigan. YKS va 1Q spektrlardagi
ushbu farg kichik bo‘lganligi sababli C-H bog‘lanishlar bir jinsli hamda bargaror gonuniyatga ega
degan xulosaga kelish mumkin. Spektrlarning intensivliklari esa bir-biridan keskin farg qilib, YKS
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spektr intensivligi 1Q spektridan bir necha barobar katta giymatni gabul giladi. Demak, YKS spektr
faol bo‘lib, molekulaning qutblanuvchanligi o‘zgarishi bilan bog‘lig.

Xulosa o‘rnida aytish lozimki, suyuq muhitlarning xususiy tebranish chastotalarini nazariy
hisoblashlar orgali oldindan aniglashning istigbolli usuli ishlab chigildi. Kvant-kimyoviy hisoblashlar
yordamida aniglanadigan molekulyar parametrlarning giymatlarini modellashtirish orqali, ishlab-
chigarish uchun zarur bo‘lgan moddalarni sintez gilishga tavsiyalar berish imkonini beradi.

Ushbu ilmiy tadgiqot ishi O‘zbekiston Respublikasi Oliy ta'lim, fan va innovatsiyalar vazirligi
tomonidan FZ-20200929385 “Biologik obektlarning nanoo‘lchamli molekulyar klasterlarini
o‘rganish va tatbiq qilishning spektroskopik hamda noemperik tahlil usullarini ishlab chiqish”
mavzusi bo‘yicha moliyalashtirilgan fundamental loyiha doirasida bajarildi.
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METO/IUKA PACYUETA INIEPEHOCA COJTHEYHOI'O U3JIYYEHUSA B
ATMOC®EPE, OTPA’KEHHOI'O OT IIOBEPXHOCTHU 3EMJIA
Cooupos M.M., Py3uboes B. Y., Kamoiosa M.M.

AnHoTauus. Pa3paGoran meron pacdera and@dy3HOro MOTOKA COJHEYHOTO M3ITyUYCHMS,
OTPaKEHHOTO OT IOBEPXHOCTH 3€MJIM B CIIy4yae, KOI/la OTPaXEHHE MPOUCXOJUT B COOTBETCTBUHU C
3akoHOM Jlambeprta. PacueTsl MHTEHCHMBHOCTH IU(p(Y3HOrO M3IIyuyeHHs] MPOBOIMINCH B paMKax
teopun S, T -MmaTpuisl Yanapacekapa, a aHanuTuueckuid Buj X,Y -QyHKUUI oINpenensiuch
METOJIOM (PaKTOpPU3ALINH.

KuroueBble ciioBa, paccessHUS CBETa, COJIHEUHBINA CHEKTp, MEPEHOC U3IyUYEHUs], ONTHYeCKas
TOJIIMHA, aJTb0EI0 TOBEPXHOCTH 3EMIIH.

B paborax [1,2] ObuM HcclaenoBaHbl CIEKTpajbHbIE U  YIJIOBBIE paclpenereHUs
MHTEHCUBHOCTH MOTOKOB JU(PPY3HO OTPAXKEHHOTO M MPOLIEIIET0 COTHEUHOT0 U3IYUEeHHUs U3 CI0EB
aTMocQepsl, KOTOpble (HOPMUPYIOTCS BCIEACTBHE MHOT'OKPATHOTO PAJIEEBCKOTO pPACCESHHUS Ha
MOJIEKYJ1axX BO3/lyXa. bbliM BBINOIHEHB! pacueThl CIEKTPAIbHOTO PacIpeneieHHs] TIOIHBIX TOTOKOB
TG Py3HO OTPaKEHHOT'0, MPOLIEIIET0 U HEPACCETHHOTO COTHEUHOTO M3JIyUEHUs], BBIXOISIIETO U3
cioeB atMocdeprl. Kpome ynmoMsHyTBIX TpeX MOTOKOB, BIMSIHUE Ha M0JIE COJTHEYHOTO U3IYUYeHHS B
aTMocepe OKa3bIBaeT MOTOK U3ITyUEHUs, OTPAKEHHOTO OT MOBEPXHOCTH 3EMIIH.

OTtpakeHHBI TOTOK BO3Bpalaercs oOpaTHO B aTMocdepy, W HaOIIOAAaeTCs BTOPUYHBIN
MEPEHOC TEPBUYHO MAJAIOUIEr0 COJHEYHOTO H3IY4YeHHUS, YTO NPUBOAUT K H3MEHEHHIO MO
u3ny4yeHus B armocepe. Bkia 3Toro J10M0IHUTENBHOTO MTOTOKA B I10JIE U3TYYEeHUs aTMOChepbI ObLT
BIIEPBbIE PACCUMTAH B KJlaccuueckux padorax Yannapacekapa [3] u apyrumu yuéusiMu. [TorpeOHOCTB
B MPOBEACHUH TAKOT'O PAacyeTa BO3HUKJIA I OLIEHKH BIMSHMS OTPAKEHUSI COJTHEUHOTO M3JTy4EHUs
OT MOBEPXHOCTH 3€MJIM Ha OCBEILIEHHOCTh T'eIMOTEXHUYECKUX YCTaHOBOK [ 1,2,4], Tak Kak METOAMKA
pacuera 3TOro NoToKa He MPUBOAUTCS B JIUTEPATYPE.

OcHOBHBIE YpaBHEHUS
PaccmarpuBaeTcsi Mozenb YHCTOM, KOHCEPBATHBHOM PAJICEBCKON aTMocdepbl, B KOTOPOM
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