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Annotatsiya. Gomoveratrilamin bilan triptofan o‘rtasida boradigan kondensatlanish va sikllanish
reaksiyalarining borishi kvant-kimyoviy, reaksiya energetik kesimlarini tuzish orqali o‘rganilgan.
Reaksiya mahsulotlarining strukturasi tajribaviy va hisoblangan I1Q-spektrlarining moslik darajasi
bo‘yicha baholangan.
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QUANTUM CHEMICAL STUDY THE PROGRESS OF THE REACTIONS OF CONDENSATION
AND CYCLIZATION OF HOMOVERATRILAMIN WITH TRYPTOPHAN

Abctract. In the work the reactions of condensation and cyclization of homoveratrilamin with
tryptophan building energy profile of the reaction have been studied by the method of quantum chemistry.
The structure of the synthesized products was compared with the conformity assessment of
experimentally obtained and calculated IR spectra.
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Kirish. Bugungi kunda turlicha biologik faollikni namoyon qiladigan juda ko‘plab izoxinolin
hosilalari ma’lum bo‘lib, ularning ba’zilari klinik tekshirishlarning turli bosqichlarida bo‘lsa, ba’zilari
dori vositasi sifatida qo‘llaniladi [1-4]. Shuning uchun ham potensial biologik faollikni namoyon
qiladigan yangi izoxinolin qatori moddalarni izlashni davom ettirish maqgsadga muvofig. Shu nugqtai

nazardan aromatik halgaga yangi farmakofor fragmentlarni kiritib keyinchalik ularni modifikatsiyalash,



hamda aromatik yadrodagi bir yoki bir necha uglerod atomini azot atomiga almashtirish yoki bo‘lmasa
gomoveratrilaminning aromatik karbon kislotalar bilan kondensatlanish va sikllash reaksiyalari asosida
izoxinolin hosilalarini sintez qilish borasida olib borilayotgan ishlar juda qiziq va muhimdir [5-7,10].
Shuning uchun ham oldingi ishlarda [8,9] gomoveratrilamin bilan glitsin va fenilalaninlarning
kondensatlanish va sikllanish reaksiyalarining borishi abinitio usulida hisoblashlar yordamida asoslangan.

Ishning magqsadi: Gomoveratrilaminning triptofan bilan kondensatlanish va sikllanish
reaksiyalari borishini kvant—kimyoviy tadqiq etish.

Tadqiqot ob’ekti: gomoveratrilamin, triptofan, kvant-kimyoviy hisoblash dasturlari, 1Q-
spektrlar.

Tadqiqot usullari: 1Q-spektraskopiya, kvant-kimyoviy hisoblash usullari, GAUSSIAN 09
dasturi.

Gomoveratrilaminning triptofan bilan kondensatlanish va sikllanish reaksiyalari quyidagi
mexanizm bo‘yicha boradi:

COOH NHCbz
NHCbz — > ‘ Cc=0 - s

H;CO
H;CO NH NH

Qayd etilgan reaksiyalarning har bir bosqichi alohida-alohida kvant-kimyoviy usulda tahlil etildi.
Shu bilan bir gatorda kvant-kimyoviy hisoblashlar natijasida solishtirish uchun reagentlar va reaksiya
mahsulotlarning 1Q-spektrlari olindi.

Kvant kimyoviy hisoblarlash valent—ajratilgan VZLYP/6-31G(d,r) bazisini qo‘llab, funksional
zichlik usulida amalga oshiriladi [9,11].

Olingan natijalar va ularning muhokamasi. O‘rganiladigan reaksiyalar reagentlar va

mahsulotlar hamda energetik harakteristikalar va reaksiya tezliklarining doimiy qiymatlari 1-jadvalda

berilgan.
1-jadval
Reaksiyalarning energetik xarakterikalari va tezlik doimiysi
N Energiya Amin Amid [zoxinolin
1 Ea + Eo -96. 15 -288.49 -304.14
2 Ee + E; -96. 85 -289.20 -321.534
3 G=Ea+ G -115.292 -369.45 -354.857
4 ki 1.56*10* 2.36*107!




Jadvaldagi ma’lumotlardan ko‘rinib turibdiki kondensatlanish reaksiyasi sikillanish reaksiyasiga
qaraganda ancha qiyin boradi va ketma-ket boruvchi reaksiyada ushbu bosqich (1-chi bosqich)
limitlovchi vazifasini o‘taydi.

Kondensatlanish va sikillanish reaksiyalari mahsulotlarining hisoblangan va tajribada olingan 1Q-
spektrlarining moslik darajasi qisqa kvadratlar usulida korrelatsiya koeffitsentini hisoblash orqali
baholandi. Unga ko‘ra korrelatsiya koeffitsentining qiymati mos ravishda amin uchun r = 0,9844 amid
uchun r = 0,9954 izoxinolin hosilasi uchun esa r = 0,9184 ni tashkil etdi. Bu qiymatlar hisoblangan va
tajribada olingan giymatlarni bir-biriga mosligini hamda hisoblashlarning to‘g‘ri bajarilganligini, hamda
moddalar strukturasi to‘g‘ri aniglanganligini isbotlaydi.

O‘rganilgan reaksiyalarning mexanizmini kvant-kimyoviy o‘rganishda TS wusulida uning
energetik kesimini tadqiq etish reaksiya faollanish energiyasini aniqlash no‘qtaiy nazarida juda muhim.

Shuning uchun ham kondensatlanish va sikillanish reaksiyalarining energetik kesimlari 1 va 2-rasmlarda

berilgan.
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1-rasm. Kondensatlanish reaksiyasining energetik 2-rasm. Sikllanish reaksiyasining energetik
kesimi kesimi

Reaksiyalarda keltirilgan ma’lumotlardan shuni qayt etish kerakki, kondensatlanish reaksiyasi
uchun AH 37,2 kkal/mol ni sikillanish reaksiyasi uchun esa 36,9 kkal/mol ni tashkil etadi.

Xulosalar

1. Gomoveratrilamin bilan triptofan o‘rtasida boradigan kondensatlanish va sikllanish
reaksiyalarining borishi kvant-kimyoviy, reaksiya energetik kesimlarini tuzish orgali o‘rganilgan.

2. Reaksiya mahsulotlarining strukturasi tajribaviy va hisoblangan IQ- spektrlarining gqisqa
kvadratlar usulida aniqlangan moslik darajasi bo‘yicha baholangan.
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