FIZIKA
O‘ZBEKISTON MILLIY

UNIVERSITETI
XABARLARI, 2026, [2]
ISSN 2181-7324

http://journals.nuu.uz
Natural sciences
ISSN 3093-8996

UDK:535.36:535.375
Dilafruz XUDOYBERDIYEVA,
Chirchiq davlat pedagogika universiteti Fizika kafedrasi dotsenti v.b.
E-mail: xudoyberdiyevadilafruz915@gmail.com
Asadbek USMONJONOV,
Chirchiq davlat pedagogika universiteti Fizika kafedrasi magistranti
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VIBRATIONAL DYNAMICS OF THE 3-METHYLPYRIDINE MOLECULE AND THE REGULARITIES OF THE
MANIFESTATION OF INTERMOLECULAR INTERACTIONS IN RAMAN SPECTRA.
Annotation

In this work, the vibrational dynamics of the 3-methylpyridine molecule and the regularities of the manifestation of intermolecular
interactions in the Raman spectra were studied. Based on Raman spectroscopy, the changes in the frequencies, intensities, and
shapes of the main vibrational modes under the influence of the environment were analyzed. Special attention was paid to the
spectral features of H-bonds formed due to the nitrogen atom and methyl group in the molecule. The experimental results showed
a shift in the frequencies of some modes, a broadening of the lines, and a redistribution of intensities. These changes were explained
by intermolecular association processes. The results obtained indicate a close relationship between intramolecular vibrations and
intermolecular interactions. The results of the study serve to provide a deeper understanding of the structural-dynamic properties
of nitrogen-containing aromatic compounds.
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JANHAMHUKA KOJIEBAHUI MOJIEKY.JIbI 3-METWJININPUJIUHA U BAKOHOMEPHOCTHU NPOSABJIEHUSA
MEKMOJIEKYJISIPHBIX B3AUMO/JENCTBUMN B CIIEKTPAX PAMAHA
AHHOTAIHS

B nanHoit paGote uccnemoBaHa KojeOaTenbHas JWHAMHKA MOJCKYJBI 3-METHIIMUPUANHA M 3aKOHOMEPHOCTH TPOSBICHUS
MEXXMOJIEKYJSIPHBIX B3auMoJieiicTBuii B criekTpax Pamana. Ha ocHoBe criekrpockonuu Pamana npoaHaan3upoBaHbl U3MEHEHUS
4acTOT, HHTEHCHBHOCTEH U (JOPM OCHOBHBIX KOJIEOATEIBHBIX MOJ MOJ BO3ICHCTBHEM OKpYyskaromeil cpexbl. Ocoboe BHIMaHME
YZIENEHO CIEKTPATBbHBIM OCOOCHHOCTSM BOJOPOIHBIX CBA3EH, 00pa30BaHHBIX aTOMOM a30Ta W METHWJIBHOU TPYINON B MOJIEKYJIE.
OKCIIepUMEHTalbHbIC PE3YNbTAThl TOKAa3ajll CIOBHT YacTOT HEKOTOPBIX MOJ, YIIUPEHHE JHWHUA W TepepachpesiencHune
WHTEHCUBHOCTEH. DTN M3MEHEHUs OBUTH OOBSICHEHBI MPOILECCaMH MEKMOJIEKYISPHOU accoruanun. [lomydeHHBIE Pe3yIbTaThl
YKa3bIBAIOT HA TECHYIO B3aUMOCBSI3b MEXIy BHYTPUMOJICKYJIIPHBIMU KOJCOAHUAMH U MEKXMOJICKYIIPHBIMU B3aHMOICHCTBUSIMU.
Pe3ynbTaThl HCCaeMOBaHMUs CIIOCOOCTBYIOT OoJiee TTy0O0OKOMY TOHMMAaHHIO CTPYKTYPHO-THHAMHUYECKIX CBOMCTB a30TCOACPIKAIIUX
apOMaTHYECKUX COCTUHEHUH.

KiroueBsle ciioBa: PamanoBckoe paccesiHue, 3-MeTHIINUPHUINH, MEXMOJIEKYIISIPHOE B3aUMOJICHCTBHE, BOAOPOIHAS CBSI3b, HU3KAs
YacToTa.

3-METILPIRIDIN MOLEKULASINING TEBRANISH DINAMIKASI VA MOLEKULALARARO
TA’SIRLASHUVLARNING RAMAN SPEKTRLARIDA NAMOYON BO‘LISH QONUNIYATLARI.
Annotatsiya

Ushbu ishda 3-metilpiridin molekulasining tebranish dinamikasi va molekulalararo ta’sirlashuvlarning Raman spektrlarida
namoyon bo‘lish qonuniyatlari tadqiq qilindi. Raman spektroskopiyasi asosida asosiy tebranma modalar chastotalari, intensivliklari
va spektral chiziqlar shaklining muhit ta’sirida o‘zgarishi tahlil etildi. Molekula tarkibidagi azot atomi va metil guruhi tufayli
yuzaga keladigan H - bog‘lanishlarning spektral belgilariga alohida e’tibor qaratildi. Tajriba natijalarida ayrim modalar
chastotalarining siljishi, chiziqlarning kengayishi va intensivliklarning qayta tagsimlanishi kuzatildi. Ushbu o‘zgarishlar
molekulalararo assotsiatsiya jarayonlari bilan izohlandi. Olingan natijalar ichki molekulyar tebranishlar va molekulalararo o‘zaro
ta’sirlar o‘rtasidagi uzviy bog‘liglikni ko‘rsatadi. Tadqiqot natijalari azot saqlovchi aromatik birikmalarning strukturaviy-dinamik
xossalarini chuqurrog tushunishga xizmat giladi.

Kalit so‘zlar: Raman sochilish, 3-metilpiridin, molekulalararo ta’sirlashuv, H-bog‘lanish, quyi chastota.

Kirish. Molekulyar tizimlarda molekulalararo o‘zaro ta’sirlarni o‘rganish zamonaviy molekulyar spektroskopiya va fizik
kimyoning muhim masalalaridan biri hisoblanadi. Vodorod bog‘lanishi, dipol—dipol o‘zaro ta’siri hamda dispersiya kuchlari kabi
zaif molekulalararo kuchlar kondensirlangan fazadagi molekulyar tizimlarning tuzilishi, bargarorligi va dinamik xususiyatlarini
belgilashda muhim rol o‘ynaydi. Ushbu o‘zaro ta’sirlar molekulalarning tebranish xususiyatlariga sezilarli ta’sir ko‘rsatadi va
spektroskopik xarakteristikalarida kuzatiladigan o‘zgarishlarga olib keladi. Shu sababli tebranish spektrlarini tahlil gilish
molekulyar tizimlarda molekulalararo o‘zaro ta’sirlarning tabiati va kuchi haqida muhim ma’lumotlar beradi [1-2].

Zamonaviy spektroskopik usullar orasida Raman spektroskopiyasi molekulalarning tebranish dinamikasi hamda
molekulalararo o°zaro ta’sirlarni o‘rganishda alohida ahamiyatga ega. Raman sochilishi molekulaning tebranish harakati jarayonida
qutblanishining o‘zgarishiga sezgir bo‘lib, bu usul turli muhitlarda molekulalarning strukturaviy va dinamik xususiyatlarini tadqiq
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qgilish imkonini beradi. Raman spektrlaridagi chastota siljishlari, chiziglarning kengayishi va intensivlikning gayta tagsimlanishi
kabi spektral parametrlarning o‘zgarishi ko‘pincha muhitdagi molekulalararo ta’sirlar hamda suyuq eritmalarda vodorod bog‘lari
hosil bo‘lishi bilan bog‘liq bo‘ladi [3-5].

Tarkibida azot atomi mavjud bo‘lgan aromatik geterotsiklik birikmalar turli xil molekulalararo o‘zaro ta’sirlarda
qatnashish qobiliyati tufayli katta ilmiy qizigish uyg‘otadi. Piridin va uning hosilalari shunday birikmalar sinfiga kiradi. Piridin
halgasidagi azot atomida mavjud bo‘lgan erkin elektron jufti proton donor molekulalar bilan vodorod bog‘lanish hosil gilishi
mumkin. Bunday o‘zaro ta’sirlar molekulaning elektron tuzilishi hamda tebranish xususiyatlariga sezilarli ta’sir ko‘rsatadi, aynigsa
suv kabi qutbli erituvchilarda [6].

3-metilpiridin (3-MP) piridinning hosilalaridan biri hisoblanadi. Metil guruhining mavjudligi halga tizimidagi elektron
zichlik tagsimotini o‘zgartiradi hamda molekula ichidagi va molekulalararo o‘zaro ta’sirlarga ta’sir ko‘rsatishi mumkin. Suvli
mubhitda piridin halqasidagi azot atomi suv molekulalari bilan vodorod bog‘lari hosil qilib, vodorod bog‘langan komplekslar yoki
molekulyar agregatlar shakllanishiga olib kelishi mumkin. Bunday o‘zaro ta’sirlar molekulaning tebranish dinamikasiga sezilarli
ta’sir ko‘rsatadi va Raman spektrlarida kuzatiladigan spektral chiziglarning siljishi yoki intensivligining o‘zgarishiga sabab bo‘lishi
mumkin [7].

Spektroskopik tadqiqotlar metilpiridinlarning tebranish spektrlari molekulyar muhitdagi o‘zgarishlarga sezgir ekanligini
ko‘rsatgan. Aynigsa aromatik halqaning “nafas olish” tebranishi molekulalararo o‘zaro ta’sirlar natijasida sezilarli chastota
siljishini namoyon giladi [8,9].

Shunga garamay, 3-MP molekulasining tebranish dinamikasi hamda uning suvli eritmalarida molekulalararo o‘zaro
ta’sirlarning Raman spektrlarida namoyon bo‘lish qonuniyatlari yetarli darajada o‘rganilmagan. Xususan, vodorod bog‘lanishning
halga tebranishlari, jumladan “nafas olish” tebranishlariga ta’siri yanada batafsil tadqiq etishni talab giladi. Shu nuqtai nazardan,
3-MP molekulasining tebranish dinamikasini hamda uning suvli eritmalarida molekulalararo o°zaro ta’sirlarning namoyon bo‘lish
gonuniyatlarini o‘rganish muhim ilmiy ahamiyatga ega. Raman spektroskopiyasi ushbu tizimda vodorod bog‘lanishi va boshqa
molekulalararo effektlarning namoyon bo‘lishini aniglash uchun samarali usul hisoblanadi.

Mazkur ishning magsadi 3-MP molekulasining tebranish dinamikasini tadqiq gilish hamda 3-MP+suv tizimining Raman
spektrlarida molekulalararo o‘zaro ta’sirlarning namoyon bo‘lish qonuniyatlarini aniqlashdan iborat.

Tadgigot metadologiyasi. 3-MP AQShning Sigma-Aldrich kompaniyasidan sotib olindi. Uning tozaligi 99,5% bo‘lib u
qo'shimcha tozalashsiz spektrlarni yozib olish uchun ishlatilgan.

O‘rganilayotgan namunaning Raman spektri Renishaw InVia Raman spektrometrida xona haroratida 100-3500 sm
chastota diapazonida qayd etildi. Yorug‘lik manbai sifatida 785 nm to‘lgin uzunligiga ega 100 mV1 lazer ishlatilgan.

3-MP molekulasining optimal geometrik parametrlari va nazariy jihatdan hisoblangan Raman spektri ORCA dasturida
zichlik funktsional nazariyasi (DFT) usuli va HF/6-311G** asos to‘plami (B3LYP) yordamida olingan [10].

Tahlil va natijalar. 3-MP suyugligida molekulalararo ta’sirlashuvlarning piridin halqasi tebranish rejimlariga ta’sirini
baholash uchun eksperimental va nazariy hisoblashlar bo‘yicha tadqgiqotlar olib borildi. 1-rasmda 3-MP suyuqligi uchun
eksperimental olingan va nazariy hisoblangan Raman spektrlari keltirilgan. Eksperimental olingan spektr bilan nazariy hisoblangan
spektr solishtirilganda, eksperimentda piridin halqasining simmetrik valent (nafas olish) tebranish rejimi bilan bog‘liq spektral
chizigi 1043 cm! ga to‘g‘ri kelgan bo‘lsa, nazariy hisoblanganda esa bu spektral chiziq 1056 cm™ qiymatga to‘g‘ri keldi.
Eksperiment va nazariy hisoblashlar qiymati farqi 13 cm™' ga teng bo’ib, boshqa ayrim tebranishlar bilan bog‘liq chastotalarda
kichik siljishlar kuzatildi. Odatda, nazariy hisoblangan chastota qiymatlari elektronlar korellyatsiyasining ta’siri va bazislar
to‘plami kamchiliklari sababli, to‘g‘ri keladigan eksperimental olingan chastota qiymatlaridan yuqori bo‘ladi.
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1-rasm. 3-MP uchun eksperimental olingan (a) va nazariy hisoblangan (b) Raman spektrlarining umumiy ko ’rinishi.
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3-MP suyuqligida molekulalararo ta’sirlashuvlarni tushuntirish uchun, toza 3-MP va suvli eritmasining nazariy Raman
spektrlari hisoblandi. 3-MP molekulasining piridin halqasi simmetrik valent tebranish rejimiga tegishli nazariy hisoblash natijalari
2-rasmda keltirilgan.

c)

b)
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2-rasm. 3-MP molekulasining piridin halqasi tebranishini nazariy hisoblangan Raman spektri: a) 3-MP monomeri, b) 3-MP-+suv,
¢) 3-MP+2suv

3-MP monomerida bu tebranish rejimi bilan bog‘liq spektral chiziq 1056 cm™' qiymatga tog‘ri kelib, 3-MP monomeriga
bitta suv molekulasi qo’shilganda spektral chiziq yuqori chastota tomonga siljigan. Ikkita suv molekulasi qo ‘shilganda siljish yana
davom etgan. Bunday siljishga sabab 3-MP va suv kompleksi orasidagi C-N---H bog‘lanish tufayli, halqaning zaryadlar taqsimoti
o‘zgarib, C-N bog‘ uzunliklari kamaygan.

3-MP va suv molekulalari turli komplekslari uchun kvant-kimyoviy hisoblangan natijalar 3-rasmda ko ‘rsatilgan. 3a-rasmda
3-MP va suv molekulalari hosil qgilgan dimer keltirilgan bo‘lib, 3-MP ning N¢ atomi bilan suv molekulasining His atomi orasida
C-N---H ko’rinishida ochiq shaklldagi noodatiy vodorod bog‘lanishli kompleks hosil bo‘lar ekan, 2b-rasmdagi spektrning piridin
halqasini tebranish chastotasi yuqori chastota tomonga siljishi shu bog‘lanish tufaylidir. 3b-rasmda 3-MP va 2 ta suv molekulasi
hosil gilgan kompleks ko‘rsatilgan. Bu molekulyar kompleks yopiq shakldagi 3 ta vodorod bog’lanish batijasidir. Bunday holat
eritma mubhitida kechadigan jarayonlarni tadqiq qilish orqali ham molekula tuzilishi va xususiyatlari haqida muhim ma’lumotlar
olish mumkinligini anglatadi.
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b)
3-rasm. 3-MP va suv molekulalari kompleksi a) dimer, b) trimer.

Xulosa. Olingan natijalar 3-MP ning suvli eritmasida vodorod bog‘langan strukturalar hosil bo‘lishini ko‘rsatdi. Ushbu
o‘zaro ta’sirlar asosan piridin halqasidagi azot atomi va suv molekulasining vodorod atomlari o‘rtasida yuzaga keladi. Vodorod
bog‘lanish hosil bo‘lishi molekulyar tizimning tebranish dinamikasiga ta’sir ko‘rsatib, Raman spektrlarida ayrim chiziglarning
siljishi hamda intensivligining o‘zgarishiga olib keladi.

Tadgigot davomida 3-MP molekulasining piridin halgasi tebranishlarini tahlili, halganing nafas olish tebranish rejimi
molekulalararo o‘zaro ta’sirlarga sezgir ekanligini ko‘rsatdi. 3-MP ning suvli eritmasi Raman spektridagi halgani nafas olish
tebranishiga tegishli spektral polosaning yugori chastota tomonga siljishi C—N---H ko’rinishidagi noodatiy vodorod bog‘lanish
sababli ekanligi aniglandi.

Kuzatilgan spektral siljishlar va intensivlikdagi o‘zgarishlar vodorod bog‘lanish molekula skeletining kuch konstantalariga
ta’sir ko‘rsatishini tasdiqlaydi.

Olingan natijalar Raman spektroskopiyasi molekulyar eritmalarda molekulalararo o‘zaro ta’sirlarni o‘rganishda samarali
usul ekanligini ko‘rsatadi. Tebranish spektrlarini tahlil qilish vodorod bog‘langan komplekslarning hosil bo‘lishini aniglash hamda
ularning Raman spektrlarida namoyon bo‘lish qonuniyatlarini tushuntirish imkonini beradi.

a)
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Shunday qilib, 3-metilpiridin—suv tizimini o‘rganish molekulaning tebranish xususiyatlari hamda eritmadagi

molekulalararo o°zaro ta’sir mexanizmlari haqida muhim ma’lumotlar beradi. Ushbu tadqiqot natijalari geterotsiklik molekulalarda
vodorod bog‘lanish jarayonlarini chuqurroq tushunishga hamda kelgusidagi spektroskopik va nazariy tadqiqotlar uchun asos bo‘lib
xizmat qilishi mumkin.
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