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Annotatsiya

2-gidroksi 1-naftaldegid (2-OHnaf) ning CuSOs bilan etil spirtidagi eritmalarining o‘zaro ta’siridan [Cu(2-
OHnaf)2H20] tarkibli yangi metallokompleks birikmasi sintez qilindi. Ushbu metallokompleks birikmaning tarkibi,
molekulyar va kristall tuzilishlari differensial skanerlovchi kalorimetr (DSK), 1Q-spektr va rentgen tuzilish tahlili (RTT)
yordamida tadqiq qilindi. Metallokompleksning DSK — tahlilda tarkibidagi organik qismning termik parchalanishi turlicha
bo'lib, 115°C dan boshlanib 370°C temperatura oralig‘ida tugashi aniglandi. RTT tahlilida olingan ma’lumotlar ham
koordinatsion suv molekulalari bor ekanligini isbotlandi. Olingan ma’lumotlar asosida kompleksning Hirshfeld sirt yuzasi
tahlili o'rganildi. Yuza tahlili natijalari ta’sirlarning asosiy qismi H...O0/O...H, H...H va H...C/C...H o'zaro ta’sirlashuviar
Hirshfeld sirt yuzasida eng ko'p hissa qo‘shishi aniglandi. Kompleks birikmada H...C/C...H (45.3%), H...H (34.7%) va
H...O0/0...H (11.8%), ni tashkil etadi, bu esa kislorod atomlari dominantlik qiladigan molekulalar uchun kutilgan holatdir.

AHHOMauus
Hosebili memannokomnnekc ¢ cocmasom [Cu(2-OHnaf)2H20] 6b1n cuHme3uposaH 8 pesyrbmame 83aumodelicmausi
2-2udpokcu-1-Hacgpbmansdezuda (2-OHnaf) ¢ CuSO4 e pacmeopax amusiogoeo criupma. Cocmas, MOMEKynspHble U
Kpucmarnnu4yeckue cmpykmypbl 3mo20 MemarokoMraekca Obinu uccrnedosaHbl C NoMoubio OughghepeHyuanbHoU
ckaHupyroweld kanopumempuu (JCK), IK-cnekmpockonuu u peHmeeHo8cKko20 OugpakUyuoHHO20 aHanusa (PL). AHanus
JACK nokasan, ymo mepmuyeckoe pasfioxeHue opaaHudeckoli cocmaensruwel Komrnekca HayuHaemces npu 115°C u
3asepwaemcsi 8 memnepamypHom Ouana3zoHe 370°C. Ananu3 P[] makxe nodmeepOusi Hanu4ue KOopOUHUPOBAHHbIX
moriekyn 800bl. Ha ocHose mnosy4YeHHbix O0aHHbIX bbl1 nposedeH aHanu3 nosepxHocmu Xupwgensda Komrekca.
Pe3ynbmamebi aHanu3a nosepxHocmu rokasasu, 4mo OCHOBHble 83aumodelicmeus, criocobcmeyruue nosepxHocmu
Xupwgpenbda, — amo 83aumodelicmeus H...0/O...H, H..H u H...C/C..H. B KommnnekcHoM coeduHeHuuU
83aumodeticmeusi H...C/C...H cocmasensiom 45.3%, H..H — 34.7%, a H...0/O0..H — 11.8%, ymo oxudaemo 0rnis
MOreKys1, 8 KOmopbIX OOMUHUPYOM amombl KUC/I0pooa.
Abstract

A new metal complex compound with the composition [Cu(2-OHnaf)2H20] was synthesized from the interaction
of 2-hydroxy-1-naphthaldehyde (2-OHnaf) with CuSO4 in ethyl alcohol solutions. The composition, molecular, and crystal
structures of this metal complex compound were investigated using differential scanning calorimetry (DSC), IR
spectroscopy, and X-ray diffraction analysis (XRD). The DSC analysis revealed that the thermal decomposition of the
organic component in the complex starts at 115°C and ends within the temperature range of 370°C. The XRD analysis
also confirmed the presence of coordinated water molecules. Based on the obtained data, the Hirshfeld surface analysis
of the complex was studied. The surface analysis results indicated that the main interactions contributing to the Hirshfeld
surface are H...0/0O...H, H...H, and H...C/C...H interactions. In the complex compound, H...C/C...H interactions account
for 45.3%, H...H for 34.7%, and H...O/0O...H for 11.8%, which is expected for molecules dominated by oxygen atoms.
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Kalit so‘zlar: 2-gidroksi 1-naftaldegid, mis (1l) sulfat, etil spirt, koordinatsion suv, Hirshfeld.

Knroyeenle cnoea: 2-2udpokcu-1-HagpmansOeaud, meds(ll) cynbgham, amunossil crupm, KOOpOUHUpO8aHHas!
s8o0a, Xupuwigpersso.

Key words: 2-hydroxy-1-naphthaldehyde, copper(ll) sulfate, ethyl alcohol, coordinated water, Hirshfeld.

KIRISH

Hozirgi vaqtda tibbiyot sohasi vakillari inson salomatligiga ta’sir etuvchi kasalliklar (saraton,
OITS va boshga surunkali yallig‘lanish) ga garshi jiddiy kurash olib bormoqda. Bu yo‘nalishda
kimyo va farmatsevtika sohasi vakillari yangi dori vositasini yaratish va uning mikro dozada ham
samarali ta’sir etishiga erishish magsadida bir gancha ishlar amalga oshiriimoqgda.

Tabiiy dori preparatlari bilan bir qatorda sintetik dori preparatlari ham tibbiyot amaliyotida
samarali go'llanilib kelinmoqda. Bir nechta oralig moddalardan yangi sezilarli samaradorlikka ega
biologik faol moddalar sintez qilish mumkin. Bu holatda sinergizim hodisasi tufayli zaharliligi
kamayib foydali xususiyatlari ortishi mumkin. Yuqgoridagi holatlarni inobatga olgan holda 2-gidroksi
1-naftaldegidning biofaol metallar bilan aralash ligandli kompleks birikmalarini sintez qilib, fizik-
kimyoviy xossalarini o‘rganishni maqgsad qildik.

ADABIYOTLAR TAHLILI VA METODOLOGIYA

Adabiyotlardan ma’lumki ligand: 2-OHnaf ning Cu metali bilan aralash ligandli
metallokomplekslari sintez qilinib saraton hujayralariga garshi faolligi o‘rganilgan [1-2]. Tarkibida
mis metali bo‘lgan dorivor preparatlar tibbiyotda platina va platina bo‘Imagan saratonga garshi
vositalarga nisbatan moslashuvchanligi hamda normal to‘gimalarga nisbatan ancha kam toksikligi
bilan gizigish uyg‘otadi[3]. 2-OHnaf ning boshga biologik faol metallar bilan ham suvda eriydigan
yangi metallokompleklarining sintez sharoitlari hamda rentgen tuzilish tahlili (RTT) asosida
molekulyar tuzilishlari o‘rganilgan [4-5]. 2-OHnaf ning ham metall klasterlari olingan va fizik-
kimyoviy xossalari o‘rganilgan [6-7]. Mazkur ishda 2-OHnaf ning mis metali bilan olingan
metallokompleks birikmasining sintezi, termik (DSK), IQ-spektri, RTT va Hirshfeld yuzasi tahlillari
keltirilgan.

Barcha reagentlar tijorat manbalaridan olingan va tozalashlarsiz qo‘llanilgan. Kristallning
strukturasini aniglash Oksford difraksion Xcalibur-R CCD (CuKa,- nurlanish, 1=1,54184 A, w -
skanerlash rejimi, grafit monoxromatorida (293K da)) amalga oshirilgan [8].Struktura SHYeLX-97
dasturiy paketi yordamida olindi [9]. Molekulyar chizmalar MERCURY dasturiy paketi tomonidan
olingan [10].

Mis metali bilan tetragonal piramida tipidagi kompleks birikma 2020-yil Sabiha Parvin va
uning ilmiy jamoasi tomonidan sintez qilingan. Sintez uchun erituvchi sifatida metanol olingan. Tuz
Cu(NOs)2 hamda 2-gidroksi-1-naftaldegid metanolda eritib olingan [11]. Bizning ilmiy jamoa ushbu
tajribada 2-gidroksi-1-naftaldegidning suvda kam erishi inobatga olinib reaksiya uchun reaktivlar
etil spirtda eritib olindi. 2-gidroksi-1-naftaldegid hamda mis (Il) sulfatning pentagidratining etil
spirtidagi eritmalaridan 2 : 1 stexiometrik nisbatda olinib aralashtilganda tiniq bo‘Imagan eritma
olindi. Eritmani tiniglashtirish magsadida 40-45 min davomida mexanik aralashtirgichda 35-40°C
da yashil rangli shaffof eritma olinguncha aralashtirildi. Hosil bo‘lgan eritma og‘zi to'liq yopiq
bo‘Imagan holatda xona haroratida bug‘latish uchun qoldirildi. Taxminan 7-10 kundan so‘ng yashil
kristallar hosil bo'ldi. Hosil bo‘lgan kristallar etil spirtida yuvib olindi. Mahsulotning hosil bo'lish
unumi 80%, Element tahlilida (C)=62.26%, (02)=18.77%, (Cu)=15.1%. (H2)=3.77% ekanliklari
aniglandi. RTT da tekshirishga yaroqgli monokristallar tanlab olinib tekshirilganda tarkibi [Cu(2-
OHnaf);H,0] bo‘lgan mono akva xelat kompleks ekanligi aniglandi. Sintez gilingan kompleksning
reaksiya tenglamasi quyidagicha taklif qilindi. (1-rasm)
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1-rasm. [Cu(2-OHnaf);H.0] kompleksining sintez sxemasi

NATIJALAR VA MUHOKAMA
Suyuglanish haroratlari o‘rganilganda hosil bo‘lgan kompleks ligandga (134.3°C) nisbatan
yuqori temperturada (208.7°C) suyuglanishi aniglandi. Olingan kompleks kristall shaklining termik
tabiatini o‘rganish magsadida DSK — tahlili o‘tkazildi (2-rasm).
DSC/(mWima)

T exo Peak: 347.2°C

1.0 4 Area: 122 Jig
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05
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2-rasm. Mis (ll) sulfat va 2-OHnaf asosida olingan kompleksning DSK tahlili

Kompleksning DSK — tahlilda tarkibidagi organik gismning termik parchalanishi turlicha
bo‘lib, 115°C dan boshlanib 370°C temperatura oralig‘da tugashi aniglandi. DSK — egri chiziglari bu
jarayonda oldingi kimyoviy bog‘larning uzilishi va yangisining hosil bo‘lishini anglatuvchi endo - va
ekzo - effektlar bilan izohlanadi. Natijalarga ko‘ra olingan kompleks uchun DSK — egri chiziglarining
tabiati bir xil bo‘ladi. Kompleksning birinchi DSK — egri chiziglari 156.7°C va AQ = -614.4 J/g da
endotermik effekt hamda ikkinchi egri chiziglar 243.7°C va AQ = -122 J/g da endotermik effekt
bilan kuzatildi. 156.7°C dagi endotermik effekt kordinatsion suvning ajralishi bilan tushuntirilsa,
243.7°C dagi endotermik effekt moddaning suyuglanishiga va keyinchalik parchalanishiga olib
keladi. Tadqiqot natijalarining tahlili asosida kompleks birikma tarkibida suv ichki sferada
joylashganligi aniglandi. 2-OHnaf asosida sintez qilingan kompleks birikma akvakompleks ekanligi
xulosa qilindi.

2-OHnaf va olingan kompleksning 1Q-spektrlari o‘rganilganda 2-OHnaf ning 1Q-spektrlari
adabiyotlarda keltirlgan ma’lumotlar bilan bir xil ekanligi aniglandi. Kompleksning |Q-spektri
o‘rganilganda qo‘shimcha funksional guruhlarga xos yutilish chiziglari borligi aniglandi. Erkin ligand
molekulasidagi C=0O guruhining valent tebranishlari tufayli yuzaga kelgan (1645 sm) yutilish
chizig'i kompleksning spektrlarida quyi chastotali sohaga siljiganligi aniglandi. Ma’lumki karbonil
(C=0) guruhining assimetrik va.s(C=0) tebranishlari 1600 sm™ dan yuqori sohada kuzatilsa,
simmetrik v¢(C=0) tebranishlari quyiroq (1366, 1439) sohada kuzatiladi. Kompleks birikmadagi
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3300-3600 sm™ sohalarida to‘lginsimon yoki yelkansimon yutilish chiziglarining mavjudligi

koordinatsion suv molekulalari borligini bildiradi (3-rasm).
100
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3-rasm. Mis (ll) sulfat va 2-OHnaf asosida olingan kompleks birikmaning
IQ-spektri
Yuqgoridagi 3-rasmdagi kompleks birikmaning 1Q-spektrida 3300-3600 sm™ sohada
koordinatsion suvga xos yangi yutilish chiziglarining paydo bo‘lishi hamda mavjud guruhlarga xos
yutilish chiziglarida o‘zgarishlarning kuzatilishi kompleks birikma hosil bo‘lganligidan dalolat beradi.
Olingan kompleks birikmalarning 1Q-spektrida kuzatilgan yutilish chiziglari haqidagi
ma’lumotlarni umumlashtirib 1-jadvalda keltirdik..

1-jadval
Ligand hamda kompleks birikmalarning 1Q-spektrlari
Tebranish tavsifi — H.0 Ar(=C-H) Vas(C=0)/ vs(C=0)
Ligand va kompleks |

2-OHnaf - 3054, 2957, 1645, 1439, 1366

864
[Cu(2-OHnaf);H:0] 3300- 2947, 866, 1629, 1608, 1454, 1384

3600 814

Ligand hamda olingan kompleks birikma suyuglanish haroratlarining o‘zgarishi, DSK va IQ-
spektroskopik tahlillar natijalari mis (II) sulfat va 2-OHnaf asosida metallokompleks birikma
olinganligini xulosa qilish mumkin.

Sintez gilingan metallokompleks birikmaning molekulyar va kristall tuzilishi RTT yordamida
o‘rganilganda yuqoridagi DSK tanhlili va 1Q-spektr tahlilidagi ma’lumotlar toliq tasdiglandi hamda
sintez gilingan kompleksning tarkibi [Cu(2-OHnaf);H20] ekanligi isbotlandi. Kompleks birikma
monoyadroli aralash ligandli akvakompleks ekanligi aniglanib, uning molekulyar va kristall tuzilishi
o‘rganildi (4-rasm).
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4-rasm. [Cu(2-OHnaf).H.0] kompleksining molekulyar tuzilishi

Olingan kompleksda markaziy atom poliedr- tetragonal piramida tuzilishli bo‘lib, spd
holatda gibridlangan. Kompleks birikmada 2-OHnaf markaziy atom bilan bidentat ligand sifatida
bog‘lanib, olti a’zoli halgaga ega xelat kompleks hosil bo'lishiga sababchi bo‘lgan. 2-OHnaf ning
kislorod atomlari orgali markaziy atom bilan bog‘langan. O1-Cu1 va O2-Cu bog'‘lari mos ravishda
1.932 va 1.894 A masofada bog'langan. Kompleks birikmada ikkinchi 2-OHnaf ham markaziy atom
bilan bidentat holatda bog‘langan bo'lib, O1'-Cu1 va O2'-Cu1 bog‘lari mos ravishda 1.944 va 1.933
A masofada bog‘langan. Ligand maydon nazariyasi asosida markaziy atomning asosiy va
qgo‘shimcha valentliklarini to‘yintiish maqgsadida bitta suv molekulasi ham monodentat ligand
sifatida koordinatsiyalangan. Shu suv molekulasi ham markaziy atom bilan bog‘lanib (O1w-Cu1
2.336 A) tetragonal piramidaning cho‘qgisini hosil gilgan. Bog' uzunliklariga e'tibor berib garasak
beshta metall-kislorod bog'‘larining uzunliklarida nomutonosiblik borligini ko‘rish mumkin. Bu holat
Cu*? bo‘lganida elektron konfiguratsiyasi 3d° holatga keladi, natijada tetragonal piramida va
oktaedr tuzilishli komplekslarida Yan-Teller effekti kuzatiladi.

Olingan kompleks birikmaning struktura tuzilishi, EPR spektroskopiyasi, mass-
spektroskopiyasi, UV spektroskopiyasi tahlil gilingan [11]. Bu olingan kompleksning biologik faolligi
DNK hamda RNK nuklien kislotalariga nisbatan ham nazariy ham amaliy tajribalar asosida
o‘rganilgan [11]. Ushbu kompleks birikmani bizning ilmiy jamoa tomonidan sintez qilinib uning
tahlil gilinmagan fizik-kimyoviy tadgigotlarini ham o‘rganishni magsad qildik. Olingan kompleks
birkmaning RTT ma’lumotlari asosida Hirshfeld yuzasi tahlilini Crystal Explorer17.5 dasturi
yordamida amalga oshirildi [12]. Hirshfeld yuzasi tahlili dnorm bo‘yicha maydoni hajmi 429.62 A2,
yuzasi 393.28 A2da, o‘lchamlari -0,2993 (qizil) 1,3159 a.m.b. (ko‘k) gacha ko'rildi hamda tashqi (de)
va ichki (di) masofalarni eng yaqin yadrogacha hisoblash yo'li bilan aniglandi. Hirshfeld sirt
yuzasida ta’sir hissasi kam bo‘lgan nuqtalar ko‘k rang bilan, ta’sir hissasi yuqori bo‘lgan nuqtalar
qizil rang bilan ko‘rsatilgan (5-rasm, a). lkki oflchamli barmoq izlari sohasi chizmalarining tahlili
natijasida, H...0/O...H, H...H va H...C/C...H o‘zaro ta’sirlashuvlar Hirshfeld sirt yuzasida eng ko‘p
hissa go‘shishi aniglandi. Kompleks birikmada H...C/C...H (45.3%), H...H (34.7%) va H...O/O...H
(11.8%), ni tashkil etadi, bu esa kislorod atomlari dominantlik giladigan molekulalar uchun kutilgan
holatdir (6-rasm).

—
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Ld Le i |
5-rasm. [Cu(2-OHnaf);H,0] tarkibli kompleks birikmaning Hirshfeld yuzasi tahlilining
sirt xususiyatlari tasviri: (a) dnorm; (b) di; (c) de; (d) Shakl Indeksi; (e) Egrilik; (f) gismlarga
bo‘linish
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6-rasm. [Cu(2-OHnaf).H;0] tarkibli kompleks kristalida o‘’zaro H...C/C...H, H...H va
H...0/0...H ta’sirlashuvlarni ifodalovchi dnorm bo‘yicha xaritalangan uch o‘lchamli Hirshfeld
yuzasi hamda ikki o‘lchovli barmoq izlari maydoni
Kompleks birikmadagi qolgan ta’sirlashuviardan O...0 (4.7%), O...C/C...O (1.9%),
Cu...0/0...Cu (1.5%) ta’sirlar ham sezilarli bo‘lgan holda H...Cu/Cu...H (0.1%) ta’sirlarning hissasi
kamroqni tashkil etadi (7-rasm).

0..C/IC...0 1,.9% 0..CuwCu.. 0 1,5%
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7-rasm. [Cu(2-OHnaf).H,0] tarkibli kompleksning Hirshfeld barmogq izi diagrammasi

XULOSA
Olib borilgan tadqiqotlar natijasida 2-OHnaf ning mis (Il) sulfat bilan kompleks birikmasi
sintez qilindi. Kompleks birikmaning tarkibi, molekulyar va kristall tuzilishlari DSK tahlili, 1Q-spektri
va RTT yordamida aniglandi. Olingan kompleks birikma monoyadroli tetragonal piramida tipidagi
akva kompleks birikma ekanligi aniglandi. Koordinatsiyalangan suv molekulasi DNK va aynigsa
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tRNK bilan bog‘lanishda juda muhim ahamiyatga ega ekanligi aniglandi. Cu*? ionining 3d°
konfiguratsiyasi hisobiga Yan-Teller effekti kuzatilishi aniglandi. Hirshfeld yuzasi tahlilida
ta’sirlarning asosiy gismini H...C/C...H (45.3%), H...H (34.7%) hamda H...O/O...H (11.8%) tashkil
gilishi aniglandi.
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