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INFRAQIZIL SPEKTROSKOPIYADA PYROGALLOLNING MOLEKULYAR TEBRANISH TAHLILI
Annotatsiya

Ushbu magolada, pirogallolning molekulyar tebranishlari infragizil spektroskopiyada o'rganildi. Pirogallolning normal koordinata
hisoblari tekislikdagi va tekislikdan tashqgaridagi tebranishlar uchun umumiy valentlik kuchlari maydoni (UVKM) asosida Vilson
FG matritsa mexanizmida amalga oshirildi. ORCA kvant-kimyoviy hisoblash dasturida hisoblashlar amalga oshirilgan. Ushbu
tadgiqotda olingan potentsial energiya konstantalari nazariy hisob-kitoblar yordamida aniglangan. Shuning uchun, bu giymatlar
amaldagi natijalardan bir oz farg qgilishi mumkin.

Kalit so‘zlar: pirogallol, normal koordinatali tahlil, potentsial energiya tagsimoti, Vilsonning FG matritsa mexanizmi, 1Q, ORCA

MOLECULAR VIBRATION ANALYSIS OF PYROGALLOL IN INFRARED SPECTROSCOPY
Annotation

This paper uses infrared spectroscopy to study the molecular vibrations of pyrogallol. In the Wilson’s FG matrix mechanism, the
normal coordinate computations of pyrogallol were carried out using the generalized tensile force field (GVFF) for both in-plane
and out-of-plane vibrations. Calculations were performed in the ORCA quantum-chemical computing program. Theoretical
calculations were used to determine the potential energy constants obtained in this investigation. As a result, there's a chance that
these numbers and the actual outcomes will differ somewhat.

Key words: pyrogallol, normal coordinate analysis, potential energy distribution, Wilson's FG matrix mechanism, IR, ORCA

MOJIEKYJISIPHO-KOJEBATEJIBHBIA AHAJIN3 IIUPOTAJVIOJIA B THOPAKPACHOM CIIEKTPOCKOITNHN
AHHOTALUSA

B oroif cratbe WH(pakpacHas CIEKTPOCKONHS HCIONB3YETCS IS W3y4eHHS MOJEKYIIPHBIX KoyieObaHWi muporamiona. B
MexaHm3Me Matpuisl Bunbcona FG HopMasbHBIE KOOPIUHATHBIC BBIYUCICHUS MHUPOTAUIONa MPOBOAMINCE C MCIIOIB30BaHHEM
00061eHHOT0 Mo Tl pacTspkenus (OIICP) kak s konebaHuit B TUIOCKOCTH, TaK ¥ AJIsI KOJICOaHHI BHE TUTOCKOCTH. PacueTsl
BBIMIOJIHEHBl B TporpamMMe KBaHTOBO-xUMHueckux BblunucieHuidi ORCA. Teopernueckue pacdeTbl HCIOJIB30BAIUCh IS
ONpeAeNeHUs KOHCTAHT MOTSHIIMAIBHON SHEPTUH, MOJIyYEHHBIX B 3TOM HCCIIEIOBaHUU. B pe3ynbTare ecTh BEpOSITHOCTD, YTO ATH
grcia U QaKTHYECKHE Pe3yabTaThl OyIyT HECKOIBKO OTIINYATHCS.

KnioueBble cjioBa: mMUApOramion, HOPMAIBHBIH KOOPAWHATHBIA aHAN3, paclpelesicHHe MOTCHIMAIFHONW YHEPTHH, MEXaHU3M
Mmarpunsl FG Bunscona, UK, ORCA

Kirish. Pirogallolning molekulyar tebranish xususiyatlarini o‘rganish uning kimyoviy o‘zgarishlari va o‘zaro ta’sirlarini
chuqurroq tushunishga yordam beradi. Ushbu tadqiqotda infraqizil (IQ) spektroskopiya ma’lumotlari asosida pirogallolning
tebranish modlari nazariy va eksperimental jihatdan tahlil gilinadi. Vilson FG matritsa mexanizmi va Umumiy Valentlik Kuchlari
Maydoni (UVKM) yondashuvi orqali tebranish chastotalari hisoblanib, molekulyar tuzilish aniglanadi. Tadgiqot natijalari nafagat
molekulyar dinamikani chuqurroq tushunishga, balki pirogallolning ilmiy va sanoat sohalaridagi qo‘llanilishiga ham hissa
go‘shadi.

Adabiyotlar tahlili va metodlar. Infraqizil (IQ) spektroskopiya organik va noorganik moddalarning tuzilishini o‘rganish
va molekulyar tebranishlarni tahlil gilishda muhim usul hisoblanadi [1-10]. Ushbu usul organik birikmalarning funksional
guruhlarini aniglash va kimyoviy muhitdagi o‘zgarishlarini kuzatish imkonini beradi [11-16]. Pyrogallol (1,2,3-trigidroksibenzol)
polifunksional tuzilishga ega bo‘lib, infraqizil spektroskopiya tadqiqotlari uchun ahamiyatlidir.

Infragizil nurlanish molekulalarning valent va deformatsion tebranishlariga ta’sir qilib, ularning spektral xususiyatlarini
aniglashga yordam beradi [17-22]. 1Q spektroskopiya orgali —-OH, —-C=0 va —-C—O-C kabi funksional guruhlar hamda vodorod
bog‘lanishlari aniqlanadi [23,24]. Pyrogallolning 1Q spektrida O—H valent tebranishlari 3200-3600 sm™', C—O valent tebranishlari
1200-1300 sm™* va aromatik halqga tebranishlari 1400—1600 sm™ oralig‘ida kuzatiladi. Erituvchi muhit va suv bug‘lari ta’sirida
spektr chiziqlari o‘zgarishi mumkin.

Tajribaviy natijalarni nazariy hisob-kitoblar bilan tagqoslash muhim ahamiyatga ega. Molekulyar tebranishlar DFT
(Density Functional Theory) va ab initio usullari orqali tahlil gilinib, pyrogallolning vodorod bog‘lari spektral xususiyatlariga
sezilarli ta’sir ko‘rsatishi aniqlangan. Pyrogallol spektri erituvchi muhit va pH darajasiga bog‘liq holda o‘zgaradi [25]. Neytral
sharoitda C—O va O—H bog‘lanishlari yutilish chizig‘i aniq kuzatilsa, kislotali yoki ishqoriy sharoitda ionlanish natijasida spektr
chiziglari o‘zgaradi. Molekulyar tebranishlarni aniq tavsiflash uchun normal koordinata hisoblari muhim rol o‘ynaydi.
Pirogallolning tebranish modlari Vilson FG matritsa yondashuvi va Umumiy Valentlik Kuchlari Maydoni (UVKM) asosida
hisoblanadi.
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Tadgiqgot usullari.

Vilson FG matritsa yondashuvi molekulyar tebranishlarni matematik tavsiflash va hisoblash uchun qo‘llaniladi. Ushbu
yondashuvda F (kuch konstantalari) matritsasi valent bog‘lar va deformatsion burchaklarning kuch konstantalarini, G (geometrik
massalar matritsasi) esa molekulyar koordinatalarning massalar bilan bog‘liq tagsimlanishini ifodalaydi. F x G matritsasining
diagonallashuvi orgali molekulaning normal tebranish chastotalari aniglanadi.

Pirogallolning tebranish modlari tekislikdagi (C—C, C-O, O—H valent tebranishlari) va tekislikdan tashqgaridagi (CH va O—
H bukilish hamda deformatsion harakatlari) modlarga bo‘linadi. Ushbu tebranishlarning chastotalari UVKM modeli asosida
hisoblanib, tajribaviy spektroskopiya natijalari va DFT yondashuvi bilan tagqoslanadi. Bu usul pirogallolning molekulyar
tebranishlarini aniq tavsiflash imkonini beradi.

Tajriba gismi.

Vilson FG yondashuvi infragizil (IQ) va Raman spektrlarida kuzatiladigan vibratsion chastotalarni nazariy jihatdan
hisoblash uchun ishlatiladigan matritsali tenglamalar sistemasiga asoslangan. Ushbu yondashuv molekuladagi barcha atomlarning
o‘zaro bog‘langan tebranishlarini umumiy koordinatalar tizimida modellashtirishga imkon beradi. Vilson teoremasi bo‘yicha
normal tebranish chastotalari quyidagi F x G matritsa tenglamasini yechish orgali aniglanadi:

|[FG — Il =0
Bu erda: F — valentlik kuchlari maydoni (UVKM) asosida hisoblangan kuch konstantalari matritsasi; G — molekuladagi
massalar va geometriya taqsimotiga bog‘liq bo‘lgan geometrik matritsa; A — vibratsion chastotalarning kvadratlari (w?); 1 — birlik

matritsa.

Ushbu determinantni yechish orgali normal modlarning chastotalari (w) olinadi.

1. Koordinatalarni aniglash (Internuclear Coordinates)

Molekulaning harakatini tavsiflash uchun valentlik koordinatalari aniglanadi. Pirogallol uchun asosiy koordinatalar
quydagilar hisoblanadi. Valent bog‘lar uzunligi (r): C-O, C-C, C-H; Burchaklar (8): H-C-C, C-C-O; Tekislikdan tashqgaridagi
burilish burchaklari (z): O—H guruhlarining deformatsiyasi

2. G Matritsasini Hisoblash (Geometrik Matritsa)

G matritsasi molekulaning massalar va geometriya parametrlariga bog‘liq. Bu matritsani hosil qgilish uchun quyidagi
formuladan foydalaniladi:

’ Rt B

Bu yerda: q; va q; — ichki koordinatalar; x;, — atomlarning Dekart koordinatalari; m, — atomlarning massasi

G matritsa molekuladagi har bir tebranish koordinatasiga bog‘liq bo‘lib, diagonal va diagonal bo‘lmagan elementlardan
tashkil topadi. Pirogallol uchun G matritsasi tekislikdagi va tekislikdan tashgaridagi modalar uchun farglanadi, bunda tekislikdan
tashgaridagi modalar odatda past chastotalarga ega bo‘ladi.

F matritsa esa valent bog‘larning kuch konstantalariga asoslanib, tajribaviy yoki DFT hisob-kitoblari orgali aniglanadi.
Pirogallol uchun bu giymatlar anig hisoblanib, uning tebranish xususiyatlarini baholashda qo‘llaniladi (1-jadval).

1-jadval. Pirogallol uchun taxminiy kuch konstantalari giymati

Tebranish turi Kuch konstantasi (mdyn/A°)
O-H valent tebranishi 5.5
C-—H valent tebranishi 4.9
C=C skelet valent tebranishi 4.7
C-0 valent tebranishi 39
O-H bukilish tebranishi 0.9
C—H bukilish tebranishi 0.6
C—C deformatsion tebranishi 0.5
F matritsaning elementlari:
po_ 0
Y 0q;0q;

Bu yerda, V — potentsial energiya funksiyasi.
4. F x G Matritsasining Diagonalizatsiyasi
Oxirgi bosgichda matritsa ko‘paytirish amalga oshiriladi:
FGv = v
Bu oz giymatlar (eigenvalues) va o‘z vektorlar (eigenvectors) ni topish bilan bog‘liq bo‘lib, har bir normal koordinata
uchun vibratsion chastotalarni hisoblashga yordam beradi:
w; = \/A_l
Bundan keyin olingan chastotalar infragizil va Raman spektrlari bilan tagqoslanadi.
Vilson FG matritsa yondashuvi orqali hisoblangan tebranish chastotalari (cm™) taxminan qiymatlari aniglandi (2-jadval).
2-jadval. Vilson FG matritsa yondashuvi orgali hisoblangan tebranish chastotalari (cm™) taxminan giymatlari va tajriba
natijalari

Tebranish turi Eksperimental chastota (cm™) Hisoblangan chastota (cm™', DFT)
O-H valent tebranishi 3200-3600 3300

C-H valent tebranishi 3050-3100 3075

C=C skelet tebranishi 1500-1600 1550

C-0 valent tebranishi 1200-1300 1250

O-H bukilish tebranishi 1300-1400 1350

C—H bukilish tebranishi 800-900 850

C-—C deformatsion tebranishi 500-700 600

Natijalar va muhokama. Kvant-mexanik usullar, jumladan DFT yondashuvi, kuch konstantalarini aniglash va
spektroskopik ma’lumotlarni model qilish uchun samarali yondashuvlardan biri hisoblanadi.

Hisob-kitoblarga ko‘ra, tekislikdagi valent tebranishlar 1200-3600 cm!, tekislikdan tashqgaridagi deformatsion tebranishlar
esa 500-900 cm™ oralig‘ida joylashadi. Eksperimental 1Q spektr bilan tagqoslanganda, bu natijalar mos kelishi kerak. DFT yoki
ab initio hisob-kitoblari esa chastotalar va intensivliklarni yanada anigroq belgilash imkonini beradi.

3-jadval. Pirogallolning 1Q-spektr natijalari va nazariy tahlil tagqoslanishi
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Tebranish turi Tajriba chastotalari Nazariy chastotalar | Izoh

(em) (em)
Erkin O—H valent tebranishi 3650-3590 3600-3700 Juda kuchli intensivlik, erkin OH bog‘i mavjud
Vodorod bog* hosil gilgan O-H valent 3500-3320 3200-3500 Vodorod bog*lari tufayli kengaygan yo‘g‘on signal
tebranishi
O—H deformatsion tebranishi 1390-1330 1300-1400 Tajriba va nazariy natijalar juda yagin
(Ar)C=C valent tebranishlari 1500-1400 1500-1600 Aromatik halga valent bog‘lari mos kelmogda
C—OH valent tebranishi 1260-1180 1200-1300 Fenolik guruh ta’sirida keng signal

Tajriba va nazariy hisob-kitoblarning taqqoslanishi shuni ko‘rsatadiki, pirogallolning infraqizil spektri nazariy
modellashtirish bilan yaxshi mos keladi. Erkin OH valent tebranishi (3650-3590 cm™) va vodorod bog‘ hosil gilgan OH
tebranishlari (35003320 cm™) kutilgan chastotalarda kuzatilgan, bu esa kuchli vodorod bog‘lanishlari ta’sirida spektrning pastki
gismiga siljigan. O—H deformatsion tebranishlari (13901330 cm™), aromatik C=C valent tebranishlari (1500-1400 cm™) va C—
OH valent tebranishi (1260—1180 cm™) ham nazariy hisob-kitoblardagi mos chastotalarga yaqin natijalarni ko‘rsatgan. Bu esa
nazariy modelning anigligi va tajribaviy spektr bilan mosligini tasdiglaydi.

100 360460 58277 40808
110330 92341
130490

%T

144233

155729
40
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4000.0 3600 3200 2800 2400 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600 400.0
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1-rasm. Pirogallolning 1Q spektri.

Xulosa.

Ushbu magqolada pirogallol molekulasining infraqizil (1Q) spektri va uning Vilson FG matritsasi asosidagi normal
koordinata hisoblari bo‘yicha tebranish tahlili o‘rganildi. Tadqiqot davomida pirogallolning molekulyar tebranish xususiyatlari
tekislikdagi va tekislikdan tashqaridagi tebranish modalariga ajratilib, ularning valentlik kuch maydoni (UVKM) asosida tahlil
qgilindi. Eksperimental va nazariy hisob-kitoblarning taqqoslanishi shuni ko‘rsatadiki, pirogallolning infraqizil spektridagi asosiy
chiziglar nazariy modellashtirish bilan yaxshi mos keladi. Birog, O—H valent tebranish chastotalari eksperimental ma’lumotlarga
nisbatan biroz past chastotada joylashgan. Bu, ehtimol, vodorod bog‘lanishlari natijasida infraqizil sohada signallar kengayishi va
chastotalarning pasayishi bilan bog‘liq. Shuningdek, C—O valent tebranishlari 1250 cm™ atrofida kuzatilib, DFT hisob-kitoblarida
1200-1300 cm™ oralig‘ida prognoz qilingan natijalarga mos keladi. Aromatik halga va C-OH valent tebranishlari esa nazariy
tahlilga juda mos kelmoqda. Tahlil natijalari jarayonning to‘g‘ri olib borilganligini tasdiglaydi. Nazariy hisob-kitoblar va tajriba
natijalari o‘zaro taqqoslanganda, ularning juda yaxshi mos kelishi kuzatildi. Xususan, vodorod bog‘lanishlari infraqizil spektrda
signal chastotalarining pasayishiga sabab bo‘lgani aniqlandi. Ushbu tahlil pirogallolning molekulyar tuzilishi va bog‘lanish
xususiyatlarini chuqurrog tushunish uchun muhim ilmiy asos yaratadi. Kelgusida pirogallol va uning hosilalarining infragizil
spektrlari yanada batafsil o‘rganilishi, aynigsa, DFT (zichlik funksional nazariyasi) hisob-kitoblari bilan bog‘liq holda
chuqurlashtirilishi mumkin.
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