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Аннотация: ChemDraw Ultra 16.0 ва Chem3D Pro 16.0 дастурининг эмпирик и 

яримэмпирик методлари ёрдамида 5,5,-диметил-2,4-диоксогексан кислота метил 

эфири молекуласи орбиталларининг хоссалари ҳисобланди. Мақолада 

молекуланинг боғ узунлиги, молекуланинг энергиясини ҳисоблаш ва 

оптималлаштириш ҳамда ўрганилаётган молекуланинг ММ2 усули ёрдамида 

квант-кимёвий ҳисоблашлар кўрсатилган. 

Annotation: Using the empirical and semi-empirical methods of ChemDraw Ultra 16.0 

and Chem3D Pro 16.0, the properties of the orbitals of the 5.5, -dimethyl-2,4-dioxohexane 

acid methyl ester molecule were calculated. The article describes the bond length of the 

molecule, the calculation and optimization of the energy of the molecule, as well as 

quantum chemical calculations using the MM2 method of the molecule under study. 

Калит сўзлар: 3,3,-диметил-2,4-диоксогексан кислота метил эфири, молекула, 

заряд, структура, квант-кимёвий ҳисоблашлар, дипол моменти. 

Keywords: 5,3, -dimethyl-2,4-dioxohexane acid methyl ether, molecule, charge, 

structure, quantum chemical calculations, dipole moment. 

 

5,3,-дєметєл-2,4-дєоксогексан кєслота эфєрларє ва уларнєнг роєлгєдраѓонларє 

бєостємуляторлар ва гербєцєдлар єшлаб чєқарєшда қўлланєладє. 5,3,-дєметєл-2,4-

дєоксогексан кєслота метєл эфєрє ва у асосєдагє комплекс бєрєкмалар 

бєостумуляторлар єшлаб чєқарєшда   єшлатєладє *1-3]. 5,3,-дєметєл-2,4-

дєоксогексан кєслота эфєрларє асосєда олєнган комплекс бєрєкмалар кўп ђєҳатдан 

ўрганєлмоқда *4-7]. 

Ушбу маълумотлар асосєда бєѓ єлмєѕ єшємєѓда 5,3,-дєметєл-2,4-дєоксогексан 

кєслота метєл эфєрєнє коордєнацєаланєш хоссасєнє ўрганєшнє ўѓ олдємєѓга 

мақсад қєлєб қўѕдєк. Алкєллаш ђараёнєда реакцєя дастлаб қаѕсє элемент атомєга 

кємёвєѕ ҳуђум бєлан бошланєшєнє наѓарєѕ ђєҳатдан квант-кємёвєѕ ҳєсоблашлар 

натєђасєда ўргандєк 
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Chem3D Pro 16.0 дастурєда моддаларнє ҳосєл бўлєш єссєқлєк энергєясєнє 

Молекуляр Механєка (ММ) усулєда оптємєѓацєя қєлєб топєлдє. Бунда қуѕєдагє 

натєђалар олєндє (1-ђадвал). 

1-жадвал 

Calculation started 

 
Модда таркєбєдагє ҳар бєр элемент атомє атрофєдагє электрон ѓєчлєк 

қєѕматларєнє ҳєсоблаш бу Хюккел методєда Chem3D Pro 16.0 дастурєда амалга 

ошєрєладє.  

2-жадвал 

Молекула таркибидаги атомларнинг Хюккел методи орқали ҳисобланган 

зарядлар қиймати 

 
дєметєл-2,4-дєоксогексан кєслота метєл эфєрєда реакцєяда кємёвєѕ ҳуђум 

кетєшє мумкєн бўлган эҳтємоллєгє юқорє элемент атомє – бу кєслород, ундан сўнг 

эса С(5), С(1), С(3) элемент атомларє ѓканлєгє наѓарєѕ ђєҳатдан квант кємёвєѕ 

ҳєсоблашлар натєђасєда ўрганєлдє. Натєђалар қуѕєдагє 2-ђадвалда келтєрєлган: 

3-жадвал 

Internal Coordinates таҳлили натижалари 
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ХУЛОСA 

 Бєѓ ўрганаётган 5,5,-дєметєл-2,4-дєоксогексан кєслота метєл эфєрєнє 

коордєнацєон бєрєкмалар ҳосєл қєлєш ђараёнєда кємёвєѕ ҳуђум кєслород 

атомларє орқалє борєшє мумкєнлєгє наѓарєѕ ђєҳатдан ўрганєлдє. 
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