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INFRAQIZIL SPEKTROSKOPIYADA PYROGALLOLNING MOLEKULYAR TEBRANISH TAHLILI 

Annotatsiya 

Ushbu maqolada, pirogallolning molekulyar tebranishlari infraqizil spektroskopiyada o'rganildi. Pirogallolning normal koordinata 

hisoblari tekislikdagi va tekislikdan tashqaridagi tebranishlar uchun umumiy valentlik kuchlari maydoni (UVKM) asosida Vilson 

FG matritsa mexanizmida amalga oshirildi. ORCA kvant-kimyoviy hisoblash dasturida hisoblashlar amalga oshirilgan. Ushbu 

tadqiqotda olingan potentsial energiya konstantalari nazariy hisob-kitoblar yordamida aniqlangan. Shuning uchun, bu qiymatlar 

amaldagi natijalardan bir oz farq qilishi mumkin. 

Kalit so‘zlar: pirogallol, normal koordinatali tahlil, potentsial energiya taqsimoti, Vilsonning FG matritsa mexanizmi, IQ, 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 

 

МОЛЕКУЛЯРНО-КОЛЕБАТЕЛЬНЫЙ АНАЛИЗ ПИРОГАЛЛОЛА В ИНФРАКРАСНОЙ СПЕКТРОСКОПИИ 

Аннотация 

В этой статье инфракрасная спектроскопия используется для изучения молекулярных колебаний пирогаллола. В 

механизме матрицы Вильсона FG нормальные координатные вычисления пирогаллола проводились с использованием 

обобщенного поля силы растяжения (ОПСР) как для колебаний в плоскости, так и для колебаний вне плоскости. Расчеты 

выполнены в программе квантово-химических вычислений ORCA. Теоретические расчеты использовались для 

определения констант потенциальной энергии, полученных в этом исследовании. В результате есть вероятность, что эти 

числа и фактические результаты будут несколько отличаться. 

Ключевые слова: пирогаллол, нормальный координатный анализ, распределение потенциальной энергии, механизм 

матрицы FG Вильсона, ИК, 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 qilinadi. Vilson FG matritsa mexanizmi va Umumiy Valentlik Kuchlari 

Maydoni (UVKM) yondashuvi orqali tebranish chastotalari hisoblanib, molekulyar tuzilish aniqlanadi. Tadqiqot natijalari nafaqat 

molekulyar dinamikani chuqurroq tushunishga, balki pirogallolning ilmiy va sanoat sohalaridagi qo‘llanilishiga ham hissa 

qo‘shadi.  

Adabiyotlar tahlili va metodlar. Infraqizil (IQ) spektroskopiya organik va noorganik moddalarning tuzilishini o‘rganish 

va molekulyar tebranishlarni tahlil qilishda muhim usul hisoblanadi [1-10]. Ushbu usul organik birikmalarning funksional 

guruhlarini aniqlash 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. 

Infraqizil nurlanish molekulalarning valent va deformatsion tebranishlariga ta’sir qilib, ularning spektral xususiyatlarini 

aniqlashga yordam beradi [17-22]. IQ spektroskopiya orqali –OH, –C=O va –C–O–C kabi funksional guruhlar hamda vodorod 

bog‘lanishlari aniqlanadi [23,24]. Pyrogallolning IQ spektrida O–H valent tebranishlari 3200–3600 sm⁻¹, C–O valent tebranishlari 

1200–1300 sm⁻¹ va aromatik halqa tebranishlari 1400–1600 sm⁻¹ oralig‘ida kuzatiladi. Erituvchi muhit va suv bug‘lari ta’sirida 

spektr chiziqlari o‘zgarishi mumkin. 

Tajribaviy natijalarni nazariy hisob-kitoblar bilan taqqoslash muhim ahamiyatga ega. Molekulyar tebranishlar DFT 

(Density Functional Theory) va ab initio usullari orqali tahlil qilinib, 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 

chiziqlari 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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Tadqiqot 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 taqsimlanishini ifodalaydi. F × G matritsasining 

diaqonallashuvi orqali molekulaning normal tebranish chastotalari aniqlanadi. 

Pirogallolning tebranish modlari tekislikdagi (C–C, C–O, O–H valent tebranishlari) va tekislikdan tashqaridagi (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 taqqoslanadi. Bu usul pirogallolning molekulyar 

tebranishlarini aniq tavsiflash imkonini beradi. 

Tajriba qismi. 

Vilson FG yondashuvi infraqizil (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 × G matritsa tenglamasini yechish orqali aniqlanadi: 
|𝑭𝑮 − 𝝀𝑰| = 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; λ — vibratsion chastotalarning kvadratlari (𝜔2); I — birlik 

matritsa. 

Ushbu determinantni yechish orqali normal modlarning chastotalari (𝜔) olinadi. 

1. Koordinatalarni aniqlash (Internuclear Coordinates) 

Molekulaning harakatini tavsiflash uchun valentlik koordinatalari aniqlanadi. Pirogallol uchun asosiy koordinatalar 

quydagilar hisoblanadi. Valent bog‘lar uzunligi (𝒓): C–O, C–C, C–H; Burchaklar (𝜽): H–C–C, C–C–O; Tekislikdan tashqaridagi 

burilish burchaklari (𝝉): O–H guruhlarining deformatsiyasi 

2. G Matritsasini Hisoblash (Geometrik Matritsa) 

G matritsasi molekulaning massalar va geometriya parametrlariga bog‘liq. Bu matritsani hosil qilish uchun quyidagi 

formuladan foydalaniladi: 

𝐺𝑖𝑗 =
𝜕𝑞𝑖

𝜕𝑥𝑘
∙

𝜕𝑞𝑗

𝜕𝑥𝑘
∙

1

𝑚𝑘
 

Bu yerda: 𝑞𝑖 va 𝑞𝑗 — ichki koordinatalar; 𝑥𝑘 — atomlarning Dekart koordinatalari; 𝑚𝑘 — 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 tashqaridagi modalar uchun farqlanadi, bunda tekislikdan 

tashqaridagi modalar odatda past chastotalarga ega bo‘ladi.  

F matritsa esa valent bog‘larning kuch konstantalariga asoslanib, tajribaviy yoki DFT hisob-kitoblari orqali aniqlanadi. 

Pirogallol uchun bu qiymatlar aniq hisoblanib, uning tebranish xususiyatlarini baholashda qo‘llaniladi (1-jadval). 

1-jadval. Pirogallol uchun taxminiy kuch konstantalari qiymati 
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–O valent tebranishi 3.9 

O–H bukilish tebranishi 0.9 

C–H bukilish tebranishi 0.6 

C–C deformatsion tebranishi 0.5 

F matritsaning elementlari: 

𝐹𝑖𝑗 =
𝜕2𝑉

𝜕𝑞𝑖𝜕𝑞𝑗
 

Bu yerda, V – potentsial energiya funksiyasi. 

4. F × G Matritsasining Diagonalizatsiyasi 

Oxirgi bosqichda matritsa ko‘paytirish amalga oshiriladi: 

𝑭𝑮𝒗 = 𝝀𝒗 

Bu o‘z qiymatlar (eigenvalues) va o‘z vektorlar (eigenvectors) ni topish bilan bog‘liq bo‘lib, har bir normal koordinata 

uchun vibratsion chastotalarni hisoblashga yordam beradi: 

𝝎𝒊 = √𝝀𝒊 

Bundan keyin olingan chastotalar infraqizil va Raman spektrlari bilan taqqoslanadi. 

Vilson FG matritsa yondashuvi orqali hisoblangan tebranish chastotalari (cm⁻¹) taxminan qiymatlari aniqlandi (2-jadval). 

2-jadval. Vilson FG matritsa yondashuvi orqali hisoblangan tebranish chastotalari (cm⁻¹) taxminan qiymatlari va tajriba 

natijalari 
Tebranish turi Eksperimental chastota (cm⁻¹) Hisoblangan chastota (cm⁻¹, DFT) 

O–H valent tebranishi 3200–3600 3300 

C–H valent tebranishi 3050–3100 3075 

C=C skelet tebranishi 1500–1600 1550 

C–O 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 aniqlash va 

spektroskopik ma’lumotlarni model qilish uchun samarali yondashuvlardan biri hisoblanadi.  

Hisob-kitoblarga ko‘ra, tekislikdagi valent tebranishlar 1200–3600 cm⁻¹, tekislikdan tashqaridagi deformatsion tebranishlar 

esa 500–900 cm⁻¹ oralig‘ida joylashadi. Eksperimental IQ spektr bilan taqqoslanganda, bu natijalar mos kelishi kerak. DFT yoki 

ab initio hisob-kitoblari esa chastotalar va intensivliklarni yanada aniqroq belgilash imkonini beradi. 

3-jadval. Pirogallolning IQ-spektr natijalari va nazariy tahlil taqqoslanishi 
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Tebranish turi Tajriba chastotalari 

(cm⁻¹) 

Nazariy chastotalar 

(cm⁻¹) 

Izoh 

Erkin O–H valent tebranishi 3650–3590 3600–3700 Juda kuchli intensivlik, erkin OH bog‘i mavjud 

Vodorod bog‘ hosil qilgan O–H valent 

tebranishi 

3500–3320 3200–3500 Vodorod bog‘lari tufayli kengaygan yo‘g‘on signal 

O–H deformatsion tebranishi 1390–1330 1300–1400 Tajriba va nazariy natijalar juda yaqin 

(Ar)C=C valent tebranishlari 1500–1400 1500–1600 Aromatik halqa valent bog‘lari mos kelmoqda 

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⁻¹) va vodorod bog‘ hosil qilgan OH 

tebranishlari (3500–3320 cm⁻¹) kutilgan chastotalarda kuzatilgan, bu esa kuchli vodorod bog‘lanishlari ta’sirida spektrning pastki 

qismiga siljigan. O–H deformatsion tebranishlari (1390–1330 cm⁻¹), aromatik C=C valent tebranishlari (1500–1400 cm⁻¹) va C–

OH valent tebranishi (1260–1180 cm⁻¹) ham nazariy hisob-kitoblardagi mos chastotalarga yaqin natijalarni ko‘rsatgan. Bu esa 

nazariy modelning aniqligi va tajribaviy spektr bilan mosligini tasdiqlaydi. 

 
1-rasm. Pirogallolning  IQ spektri. 

Xulosa.   

Ushbu maqolada piroqallol molekulasining infraqizil (IQ) spektri va uning Vilson FG matritsasi asosidagi normal 

koordinata hisoblari bo‘yicha tebranish tahlili o‘rganildi. Tadqiqot davomida piroqallolning molekulyar tebranish xususiyatlari 

tekislikdagi va tekislikdan tashqaridagi tebranish modalariga ajratilib, ularning valentlik kuch maydoni (UVKM) asosida tahlil 

qilindi. Eksperimental va nazariy hisob-kitoblarning taqqoslanishi shuni ko‘rsatadiki, pirogallolning infraqizil spektridagi asosiy 

chiziqlar nazariy modellashtirish bilan yaxshi mos keladi. Biroq, 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⁻¹ atrofida kuzatilib, DFT hisob-kitoblarida 

1200–1300 cm⁻¹ oralig‘ida prognoz qilingan natijalarga mos keladi. Aromatik halqa va C-OH valent tebranishlari esa nazariy 

tahlilga juda mos kelmoqda. Tahlil natijalari jarayonning to‘g‘ri olib borilganligini tasdiqlaydi. 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 piroqallolning molekulyar tuzilishi va bog‘lanish 

xususiyatlarini chuqurroq tushunish uchun muhim ilmiy asos yaratadi. Kelgusida piroqallol va uning hosilalarining infraqizil 

spektrlari yanada batafsil o‘rganilishi, ayniqsa, DFT (zichlik funksional nazariyasi) hisob-kitoblari bilan bog‘liq holda 

chuqurlashtirilishi mumkin. 
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