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МОНОМЕТИЛОЛМОЧЕВИНА ВА ТЕТРАЭТОКСИСИЛАН АСОСИДАГИ 
ОЛИГОМЕРНИНГ КВАНТ-КИМЁВИЙ ҲИСОБЛАШЛАРИ 

1Рахимов Ф.Ф., 1Джунаидов X.Ҳ., 2Сафарова Р.У. 
1Бухоро давлат техника университети, 2Бухоро давлат педагогика институти. 

Аннотaтция. Мақолада Гауссиан Интерфаcе дастури асосида мочевина, формальдегид ва 
тетраэтоксисилан асосида синтез қилинган кремний органик модданинг квант-кимёвий таҳлили келтирилган. 
Квант-кимёвий ҳисоблашлар натижасида реагентлар ва маҳсулотнинг электрон тузилиши ва энергетик 
хоссалари, жумладан, умумий энергияси, ҳосил бўлиш энергияси, ҳосил бўлиш иссиқлиги, электрон энергияси, 
ядро энергияси, дипол моменти, кислород атомларининг зарядлари қийматлари асосида реакцион марказлар 
олдиндан аниқланган. Таҳлиллар асосида олинган натижаларнинг умумий қонуниятларга мос эканлиги ўз 
тасдиғини топган. 

Калит сўзлар: мочевина, формальдегид, тетраэтоксисилан, электрон энергия, ядро энергияси, дипол 
момент.  

 

КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИЕ РАСЧЕТЫ ОЛИГОМЕРОВ НА ОСНОВЕ 
МОНОМЕТИЛОЛМОЧЕВИНЫ И ТЕТРАЭТОКСИСИЛАНА 

1Рахимов Ф.Ф., 1Джунаидов X.Х., 2Сафарова Р.У. 
1Бухарский государственный технический университет, 

 2Бухарский государственный педагогический институт. 
Аннотaция.  В статье представлен квантово-химический анализ кремнийорганического вещества, 

синтезированного на основе мочевины, формальдегида и тетраэтоксисилана, на основе программы Гауссиан 
Интерфаcе. В результате квантово-химических расчетов установлены электронное строение и 
энергетические свойства реагентов и продуктов, в том числе полная энергия, энергия образования, теплота 
образования, энергия электронов, энергия ядра, дипольный момент и по значениям зарядов атомов кислорода 
были заранее определены реакционные центры. Подтверждено, что результаты, полученные на основе 
анализа, соответствуют с общими законами. 

Ключевые слова: мочевина, формальдегид, тетраэтоксисилан, энергия электронов, энергия ядра, 
дипольный момент. 

 

QUANTUM-CHEMICAL CALCULATIONS OF OLIGOMERS BASED ON 

MONOMETHYLOLUREA AND TETRAETHOXYSILANE 
1Rakhimov F.F, 1Djunaidov Kh.H., 2Safarova R.U.  

1Bukhara state technical university, 2Bukhara state pedagogical institute. 
 Abstract. This article presents the quantum-chemical analysis of silicon organic substance synthesized on the 

basis of urea, formaldehyde and tetraethoxysilane based on the Gaussian Interface program. As a result of quantum-

chemical calculations, the electronic structure and energetic properties of reagents and products, including total 

energy, energy of formation, heat of formation, electron energy, nuclear energy, dipole moment, and the values of the 

charges of oxygen atoms were determined in advance of the reaction centers. It has been confirmed that the results 

obtained on the basis of the analysis are consistent with the general laws. 

 Key words: Urea, formaldehyde, tetraethoxysilane, electron energy, nuclear energy, dipole moment. 
 

 Барчага маълумки, молекулаларнинг кимёвий хоссалари ва реакцион қобилияти 
уларнинг электрон структураси ва энергетик характеристикаларига боғлиқ бўлади. 
 Ҳозирги вақтда квант-кимёвий ҳисоблаш усуллари жадаллик билан ривожланмоқда. 
Натижада, молекулаларнинг геометриясини баҳолаш, оралиқ ва ўтиш ҳолатининг 
барқарорлигини ҳисоблаш мумкин. Кўпгина реакциялар учун бундай натижаларни 
экспериментал равишда ҳисоблашда кўп босқичли жараён билан бир вақтнинг ўзида оралиқ 
босқичларнинг пайдо бўлиши ва оралиқ маҳсулотларнинг жуда қисқа вақтда мавжуд бўлиши 
натижасида келиб чиқадиган қийинчиликлар билан боғлиқ. Квант кимёсини ҳисоблаш 
усулларининг жадал ривожланиши ва кучли компьютер воситалари ва дастурларининг пайдо 
бўлиши мураккаб органик бирикмаларнинг кўплаб хусусиятларини аниқлаш имконини 
берди. Шу сабабли, квант-кимёвий ва молекуляр-динамик тадқиқотлар ҳозирги вақтда 
органик бирикмалар синтезининг баъзи қонунлари ва механизмларини яратиш учун зарур 
бўлган маълумотларни олишда физик-кимёвий тадқиқот усуллари муҳим ҳисобланади [1, 2]. 
 Органик бирикмаларнинг реакцион фаоллигинини экспериментал баҳолашда ва 
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тушинтиришда квант кимёси яқиндан ёрдам беради ва бориши мумкин бўлган реакцияларни 
башорат қилишга имкон беради. Замонавий квант кимёсининг асоси Шредингер тенгламаси 
бўлиб, одатда стatsiонар ҳолатлар учун адибатик жараёнда ечилади. 
 Квант кимёси усулларини қўллаш натижасида электрон ҳолатларнинг зичлиги, 
электрон зичлигининг тарқалиши, мумкин бўлган реакция юзалари ва турли хил 
спектроскопик миқдорларнинг ҳисоб-китоблари тўғрисида маълумотлар олинади. Ҳозирги 
вақтда квант кимёси усуллари молекулаларнинг электрон тузилишини ўрганиш учун арзон, 
қулай ва универсал усуллардир. Шунга қарамай, моддаларни ўрганиш учун анъанавий 
экспериментал усуллардан бутунлай воз кечиб бўлмайди [3, 4]. 
 Ҳар қандай реакцияларда молекуланинг фаоллиги, асосан, унинг тузилиши ва энергия 
хусусиятларига боғлиқ. Ҳисоблашнинг квант-кимёвий усуллари ривожланиши билан 
кимёгарлар экспериментал ишларни режалаштириш ва маҳсулотларнинг мақсадли синтезини 
амалга ошириш ва белгиланган хоссали моддалар олиш имконига эга бўлишди. 
 Юқоридагилардан келиб чиқиб, илмий тадқиқот ишида ишлатилган ва баъзи оралиқ 
моддаларни электрон тузилиши ўрганилди, квант-кимёвий ҳисоблашлари олиб борилди [5, 
6]. Дастлабки моддалар мочивина, формальдегид ва тетраэтоксисилан(ТЭОС)нинг РМЗ ва 
АМ1 ярим эмпирик усуллари ёрдамида олинган фазовий геометрияси ва электрон тузилиши 
тўғрисида олинган натижалар келтирилди (1, 2, 3 - расмлар). 

 
 

 
 

1-расм. Мочевина молекуласидаги зарядларнинг тақсимланиши 

 

 

2-расм. Формальдегид молекуласининг электрон тақсимоти 
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а 

 
б 

3-расм. a,б-тетраэтоксисилан 
молекуласида энергия ва электрон 

тақсимланиши 
 

 
 

Ўрганилган молекулаларда зарядларнинг атомларда тақсимланиши шуни кўрсатади-
ки, бошланғич моддалар молекулаларининг манфий ва мусбат заряди тақсимоти асосида 
уларнинг реакцион қобилияти юқори ва турли хил бирикмалар билан реакцияга киришади.  

Карбамиднинг формальдегид билан ҳосил қилган монометилол ҳосиласига 
тетраэтоксисилан бирикиши биз ўтказган тажрибаларда оралиқ ҳолат ҳисобланишини 
эътиборга олган ҳолда электрон тузилиши ва заряд тақсимланиши ўрганилди (4 - расм). 

 
4-расм. Монометилолмочевинанинг тетраэтоксисилан билан ҳосил қилган оралиқ 

ҳолат электрон заряд тақсимоти 

Органосиликон моддалар синтези учун танланган моддаларни квант-кимёвий 
ҳисоблашлари ўрганилди ва олинган натижалар қуйидаги 1-жадвалда келтирилди. Танланган 
молекулаларнинг электрон тузилиши ва энергетик хоссалари (умумий энергияси, ҳосил 
бўлиш энергияси, ҳосил бўлиш иссиқлиги, электрон энергияси, ядро энергияси, дипол 
моменти, кислород атомининг заряди) ва улардаги реакцион марказ олдидан аниқлаш 
имконини беради [7]. 
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1 - жадвал 

Қўлланилган бирикмаларнинг квант-кимёвий ҳисоблашлари 
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Бошланғич моддалар 
Мочевина -18418 -705 -41,04 -54689 36270 4,071 0,1017 
Формальдегид -10209 -368 -34 -19246 9037 2,164 0,06 
ТЭОС -57886 -3082 -326 -338530 280644 2,678 0,08734 

Синтез қилинган оралиқ бирикмалар 
Оралиқ ҳолат -72148 -3402 -361 -444066 371918  0,4244 

 
Таҳлил қилинган умумий энергияси, ҳосил бўлиш энергияси, ҳосил бўлиш иссиқлиги, 

электрон энергияси, ядро энергияси, дипол моменти, кислород атомининг заряди қийматлари 
ҳам олинган натижаларнинг умумий қонуниятларга мос эканлигидан далолат беради. 

Кимёвий реакцияларни режалаштиришда, айниқса, реакцияларни технологик 
параметрларини аниқлаш ва технологиясини ишлаб чиқишда бошланғич кимёвий 
моддаларни квант-кимёвий ҳисоблашларини амалга ошириш, олинган натижаларни 
математик моделлаштиришни амалга ошириш муҳим ҳисобланади. 
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