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Moaqalado bazi bromlu anilin  téramalarinin  atrafin - simmetriyas: topoloji

indekslarinin

hesablanmas: qaydas: verilmis, alinan kamiyyatlorlo bu maddal/arin arima temperaturlar:
aras:nda korrelyasiya grafiklarindan istifada etmakls “qurulus-xassa™ alagasi gostarilmisdir.

Acgar sozlar : topoloji indekslar, atrafin simmetriyas:, bromlu anilin téramoalari,

alagasi.

Anilin vo onun o-, m-, p-avazli toromolo-
rinin  bromlasmast vo  oksibromlasmasi
reaksiyalardan alinan bromlu  moshsullarin
antipiren, bioloji aktiv. madds, oczagiliq
preparatlart vo herbisidlor kimi ohamiyyat
kosb etmosini  nozoro alaraq, terafimizdon
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burada: n=1, 2, 3, 4;
R= CH3-, OCHg, NHz-, C|-,

Bu swradan novboti mogalomiz bark
agreqgat halinda olan bazi anilin téramslarinin
arima temperaturlarinin topoloji indekslorlo
korrelyasiyasina (uzlasmasina) hoasr olunur;
oldo olunmus faktlar ossasinda  orimo
temperaturlarmin molekuldaxili vo molekullar-
ars1 garsiligh toasir quvvelarindon asililigt
barads milahizaloar irali strlur.

Maddalorin  qurulus vo xassalarinin
topoloji indekslorlo uzlasmasinin Gyranilmo-
sindo kimyavi rabitslorin sayi, novi, fozada
yerlosma istigamoti vo ardicilliginin - malum
olmasina vacib sort kimi baxilir. Natico

qurulus-xassa™

anilin vo onun elektroakseptor va elektrodonor
gruplar saxlayan téromolarinin mono-, di-, tri-
vo tetrabromlu mohsullarmin  alinmasi va
xassalarinin - @yroanilmasi  sahasinda  genis
todqiqat islori aparilmisdir (Sxem 1) [1-7]:

NH2

NO,-, COOH- olur.

etibariyla bu parametrlor molekulun enerjisini,
qurulus xususiyyatlorini  vo dayanigliligini
miayyan edir va xassalorin formalasmasinda
ohomiyyatli rol oynayir.

Riyazi hesablamalar aparilmagla
qurulus—xassa olageasini ifado etmok Ugin
topoloji indekslor asasinda uzlasma grafiklori
qurulmasi hal-hazirda genis arasdirilan
todgigat saholorindon biri  olmagla [8-9],
yuksak daqgigliya malikdir vo laboratoriya
tocrubalorindan asili deyil. Magaloda verilmis
sinif Uzvi birlosmoalorde molum parametrlorlo
topoloji indekslor arasinda uzlasma grafiklori
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qurmaq Vo bu oasasda, istenilon keyfiyyatlora
malik maddalorin aldo oluna bilmasi vo
verilmis maddalarin  holo molum olmayan
xassalarinin prognozlasdiriimasi ucin
imkanlar yaradilmasi arasdirilir.

Hal-hazirda kimyavi rabito saylarinin
tapilmas: grafik formullar c¢okilmaklo hoyata
kecirilir. Sado torkibsa malik maddslordan
forqli olarag murokkab Uzvi birlogmalarin

N =

€, + a8, + ...+ e,

molekullarmin grafik formullarmin tortib
olunmasi xisusi todgigat vo ¢ox vaxt tolob
edir. Bu problemin halli olaraq torafimizdoan
toklif olunan distur - qrafik formullardan
istifado etmodon,  kimyovi rabito saylarmni
riyazi yolla, ¢cox qgisa bir vaxtda vo doqiq
hesablamaqg imkani yaradir [10, 11]. Kimyovi
rabito saylarinin hesablanmasi asagidaki dustur
vasitasilo hoyata kegirilir:

burada N - molekuldak: Kkimyavi
rabitalorin Umumi say1; a; a; — molekuldaki
har bir element atomlarin sayi, e; e, — isa
muvafig elemetlorin  kimyavi rabito yaranma-
sina sarf etdiyi valent elektronlarin sayidir.

Apardigimiz genis aragdirmalarin
naticasi kimi geyd oluna bilor ki, coxsayl
topoloji indekslar arasinda strafin simmetriyas:

a8, +a,e, +...+a,e,

74471421413 28+7+2+3 40 _

5 (1)

topoloji indekslori bu magsads ¢atmagq tglin an
olverisli vasitodir [12-14].

4-metil-2,6-dibromanilin (C7HBr;N)
misalinda  otrafin  simmetriyas1  topoloji
indekslorinin  neco hesablandigini nazardon
kegirok. ©vvalco molekulun grafik formulu
tortib edilorok toklif olunan dusturdan istifado
etmokla kimyovi rabits saylar: tapilir.

20

A[C7H7Ber] - 2

Hesablamanin naticasi kimi atomlarin
Umumi sayr n=17, kimyavi rabitalorin Umumi
say1 isa A=20 tapilir.

Qrafin hor tops ndqgtesino uygun k-
tortibdon molumat osasl: indekslor (iCy) iso
asagidaki dlstur vasitasilo ilo hesablanir:

h
IC, => Rlog, R (2)

i=1
burada - i-h coxluguna daxil olan
element atomlar1 saymi goOsteron tam odad,

TIC, =nIC, (3)

2 2 2

P U olub, grafin tesadufi secilmis topo
n

noqgtasinin (atomun) otrafa nazoaran k-tartibdon
hesablanmis “ 1 ”- c¢i c¢oxluga dismo
ehtimalidir. Tam molumat osash  (TiCy),
qurulus molumat asash (SICy), olagelonmo

molumat  asash  (BICy), komplementar
molumat osash CICy topoloji indekslor iso
muavafig olarag (3)-(6) formullart ilo
hesablanir:
BIC, = ICy (5)
log, N
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IC,

SIC, =——
log, n

(4) CIC, =log,n—-1IC, (6)

Dusturlarda istifado olunan N komiyyati  Uzorindo hesablamalar asagidakina uygun
molekuldaki atomlarin Gmumi saymi gostorir.  sokilds aparilmigdir.
4-Metil,2,6-dibromanilin nimunasi Sifir tortibds hesablanmalar (k=0) va
onlarin naticalari beladir:

7 (y) 2 (y) 1 (1)
IC, =—<2:| —log.,"17’ |+—log,""’+—log, "1’} =2-0,527103 +
0 { [17 9 } 17 9 17 9

+0,363231+0,240439 =1,657876
TIC, =1C,-17=1,657876-17 = 28183892

Ic _ 1657876 _
SIC =" Nog, 17~ 4,087463 ~ 04056
Ic _ 1657876 _

CIC, =log,17-1C, = 4,087463 -1,657876 = 2,429587

4-Metil, 2,6-dibromanilin t¢un birinci tartibds hesablanmalar (k=1) va onlarin naticalori
asagidaki kimidir:

17

+0,519275+4-0,240439 = 2,933955
TIC, = IC, -17 = 2,933955 17 = 49,877235

Ic 2933955 _
SIG =" Nog, 17~ 4,087463 = 0: 717794

Ic _ 2933955 _
BIC, = %o, 20- A321928—0,678853
CIC, = log, 17 - IC, = 4,087463 - 2,933955 = 1153508

IC, = _{4 . [i log 2(%7)} +% |Og2(%7)+ 4. [% |ng( 17)}} =4.0,363231+

4-Metil, 2,6-dibromanilin Gg¢lin ikinci tortibds hesablanmalar (k=2) va onlarin naticaloari
asagida verir:

|C2 = _{3.[3 |ng(%7)} +i|092(%7)+8'[i |ng( 17)}} =3.0,363231+
17 17 17

+0,441618 + 8-0,240439 = 3,454823
TIC, =1C, -17 =3,454823-17 = 58,731991

e _ 3454823 _
S1C2 = og, 17~ 4,087463 = 0845224

_IC 3454823 3
CIC, =log,17 - IC,, = 4,087463 - 3,454823 = 0,63264
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Anilin  téromalarindon  4-metil-2,6-
dibromanilin (C;H;Br;N) (1), 4-metil-2,3,6-
tribromanilin (C;HsBrs;N) (2), 4-metil-2,3,5,6-
tetrabromanilin  (C;HsBryN) (3), 4-metoksi-
2,3,6-tribromanilin  (C;HgBrsNO) (4), 3,5-
dibrom-4-aminbenzoy tursusu (C;HsBrNO-)
(5) Vo 2,3,5,6-tetrabrom-4-xloranilin

A

t arima

3001
250+
200+
1507
100 +

501 3

1 1 1
[ 165 ]

T
 Jeop}
»

1
..
2

| | | | | | | Il L
I I I I I I I |

35 40 45 50 55 60 65 70 TIC,

Se!(il 1. Qurulus malumat asash
(TIC,) indeksls T, arasinda asililig.

J
terima__
300+ 2
250+
200+
1501
100+ 6 4
501 3 21
—t—t—+—+—+—+—+—>
3132 33 3435 36 37 |c,
Sakil 3. Tam malumat asaslh indeksla
T, arasinda asililiq.
Gotiralon  halogenli  aromatik ~ aminlor
misalinda  topoloji indekslorlo  arimo
temperaturlar: arasinda asililigit miiayyan edon
grafiklordon istifade  etmoklo, bu tip

t arima

(CsH2BrsCIN) (6) tcgln hesablanmis topoloji
indekslor cadvaldo  verilmisdir. Bu faktlar
osasinda tortib olunmus qrafiklordon uygun
indekslarin arima temperatlari ilo
korrelyasiyasmin xatti asililiq verdiyi gorindr
(sokil 1-4):

. A
Arimo 1
300+ 2
250
200+
1501
100+ 6 1 4
501 52
—t—t—+—+—+—+—+—
45 50 55 60 65 70 TIC,
Sakil 2. Qurulus malumat asash
(TIC,) indeksls T, arasinda asililiqg.
A
300+ 2
250+
200+
150
100 14 ¢
L

T T >
03 04 05 06 07 08 09 cic,

Sokil 4. Komplementar molumat asash
indeksls T, arasinda asililig.

birlosmalordo molekuldaxili vo molekullar-
arasi garsiligl tasir quvvalari va onlarin varligi
hesabina  omolo  golon  molekullararasi
quruluslar ~ hagqginda  maraglt  noticalor
¢ixarmagq olar.
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Uzlasma grafiklorindon gorindiyu Kimi,
aromatik aminin torkibindoe metil- vo ya
metoksigrupun 4-vaziyystinds olmasi, eloca do
brom atomlarmin say1 (2, 3, 4) va yeri topoloji
indekslor vo orimo temperaturlarinda kaskin
forg  yaratmir.  3,5-Dibrom-4-aminbenzoy
tursusunun gaynama temperaturunun diger
anilin  téromolarindon  kaskin  farglonmasi
topoloji indekslor osasinda tortib olunan
grafiklordon do aydin gorinur. Molekulyar
baximdan buna sobab molekulda bir-biri ils
reaksiyaya gira bilon amin (-NH;) va karboksil

(-COOH) qgruplarmin  bir yerds olmasi
Br H Br H
+ - +
...H3N COO H3N
|
Br H Br H

Toasvir olunan sxemlordon do gorindaya
kimi bu ndv molekullar arasinda miaxtolif
yuklar hesabina hom xotti, hom do gapah
quruluslarin  yaranmasi ehtimali mimkandur.
Amin azotu vo oksigen atomunun tetraedrik
quruluslu olmasi, daha alverislisi
konformasiyalardan dayanigli molekullarasi
quruluslar yaradir, benzol halgasinin mdstavi
quruluslu  olmasi vo molekul boyunca
gosulmus rabitalor sisteminin mdvcudlugu iso
fordi fiziki-kimyavi xassalorin formalagmasini
tomin edir. Masoalon, mixtalif voziyyatlordan
ion rabitolorinin  yaranmas: imkanlarinin
olmas: 3,5-dibrom-4-aminbenzoy tursusunun
(C7HsBraNO2)  orimo  temperaturunun  bels
rabitoloro  malik olmayan digor anilin
toromolorindan xeyli yiksok olmasmin baslica
(290°C) sababidir. Bununla bels, 3,5-dibrom-
4-aminbenzoy tursusu molekulunda moanfi
yuklonmis brom atomlarmin  amin qrupa

COO oo o

gostorilo bilor: amin qrupu (-NH;) asasi,
karboksil qgrupu isa (-COOH) tursu
xassasino malik oldugu Ggtin onlarin arasinda
molekuldaxili va molekullararas: reaksiyalar
hesabina bipolyar ionlar omoalo golir ki, neca
omalo galmosindon asili  olmayarag bu
quruluslar hesabina davamli ion kristal gofasi
yaranir. Qeyd etmok lazimdir ki, mahz hoar bir
molekulun gonsu molekullarla iki ion rabitasi
ilo olagolonmasi  bromlu  aminbenzoy
tursusunun  arima  temperaturunun  Kaskin
sokilda yiiksalmasinin asas sababidir (290° C).

nazaran orto-voziyyatlords yerlogmasi vo amin
grupundaki musbat yukli hidrogen atomlari ilo
molekuldaxili ~ hidrogen  rabitosi  omolo
gotirmasi xususi ohomiyyat kosb edir. Qeyd

olunmahidir ki, bu kimi molekuldaxili H-
rabitasi gOstorilon  diger  brom-ovazli
anilinlordas do yarana bilor vo bunun

naticasinda gostarilon aromatik aminlorin asasi
xassosi  zoiflomoklo  barabar amin qrupu
ekranlasmis  olur va onlardan kimyavi
reaksiyalarin gedisi “cotinlosir”, molekulun
dayamqli konformasiya izomeri omolo golir.

Belolikla, otraflarin  simmetriyas: topoloji
indekslorindon istifado  etmoklo  kimyovi
birlosmolorin  bazi fiziki-kimyavi xassolori

barodo ¢ox ohamiyyatli fikirlor sdylomok
imkan1 yaranmagla yanasi, molum fiziki-
kimyoavi gostaricilorin  alagelondirilmasi  va
“gurulus-xassa” uzlasmalart aparmaq Ugln
yeni alverisli Usul alds edilmis olunur.
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KOPPEJIAIIHUA TOIOJIOT HYECKHX HHJEKCOB C TEMIIEPATYPOH
IVIABJIEHHUA B IIPOU3BO/THBIX AHU/IUHA

M.C.Canaxoe, b.T.bacnanos, 3.C.Aobacos, @.A.Mycmagpaesa

B cmamve npeonosicen memoO  bluUCNEHUS MONONOSUYECKUX UHOEKCO8  CUMMempuu
OKpeCmMHOCMU ~ HEeKOMOPbLIX  OPOMUPOBAHHLIX — NPOU3BOOHBIX  aHUIUHA.  HMcnoavsys
KOppenayuonHsle 2paguKu, NOLYYeHHble HA OCHOBE pACYEmHbIX OAHHBLIX U MeMnepamyp
NIABNEHUS IMUX BEUeCME, NOKA3AHA 63UMOCEA3b KCMPYKMYPA - CBOUCMBA».

Knwuegvie cnoea. mononocuueckue UHOEKCbl, CUMMEMPUs OKPECMHOCMU, OPOMUPOBAHHbBLE
npou3600Hble AHUIUHA, C8A3b KCMPYKMYPA-CEOUCMEA.

CORRELATION OF TOPOLOGICAL INDICES WITH MELTING TEMPERATURE IN
ANILINE DERIVATIVES

M.S.Salakhov, B.T.Bagmanov, Z.S.Abbasov, F.A.Mustafaeva

In paper the method of calculation of topological indices of symmetry of environment of the
brominated aniline derivatives has been suggested. ““Structure-property” interconnection has
been shown using correlation graphics on the basis of calculated data and melting temperatures
of these substances has been shown.

Keywords: topological indices, symmetry of environment, brominated aniline, the connection
“structure-property”.
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