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GLUTAMINNING KOMLEKS BIRIKMALARI

Jumayeva Zarina Rustam qizi
Buxoro davlat universiteti magistranti

Annotatsiya: Ushbu tadgigiotda sintez glutamin asosida kompleks birikmalarning
fizik-kimyoviy xossalarini o'rganish va turli kvant-kimyoviy parametrlarining natijalar tahlili
keltirilgan.

Kalit so‘zlar: svitter-ion, koordinatsiya, kompleks birikma, kvant-kimyoviy hisoblash,
DFT, glutamin.

AHHOTaumA: B HacmoawemM uccaedo8aHuu npeocmasseHsl Uccnedos8aHua Gu3UKo-
XUMUYECKUX ceolicme KOMMAEKCHbIX coeOUuHeHUll Ha OCHOB8e 2A10oMmaMuHd U QaHAAU3
pe3yanemamos pasnuYHbIX KBAHMOBO-XUMUYECKUX Napamempos.

KnioueBble cnoBa: ysummep-uoH, KOOPOUHAUUA, KOMI/eKCHoe coeduHeHue,
K8aHMoso-xumu4eckue pacyemeol, DFT, 21l0MamMuH.

Barcha tabiiy aminokislotalar gaz fazasida svitter-ion bo'Imagan shaklda mavjud,
ammo svitter-ion shaklini metall ioni qo'shilishi orgali barqarorlashtirish mumkin
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Bir zaryadli kationlarga koordinatsiyalangan alifatik aminokislotalar uchun svitter-ion
bo'lImagan shaklning tuzilishi kation radiusiga bog'lig bo'lishi mumkin. Kichik radiusli metall
kationlari odatda amin azot- va karbonil kislorod bilan bog'lanadi (NO koordinatsiya),
kattaroq o’lchamli metall ionlari esa karboksil guruhi kislorodiga (OO koordinatsiya)
bog'lanadi. GIneAg+ ning eng past energiyali tuzilishi svitterion emas, kumush ioni
aminokislotalarning amin azot atomi, karkoksil guruhi va yon zanjirning amid kislorod
atomi bilan o'zaro ta'sirlashadi (NOO koordinatsiya). Bundan farqgli o'laroq, natriy glutamin
uchun svitterion tuzilishi glutaminning protonga moyillik energiyasi kam bo'lishi taxmin
gilingan [1-30].

Glutaminning hisoblangan protonga moyilligi kinetik usul yordamida o'lchangan
giymatdan 50 kJ/molgacha farq qiladi. Bu farq yon zanjirdagi protonlangan amin azoti va
geteroatomlar o'rtasida kuchli vodorod bog'iga ega bo'lgan protonlangan Gin bilan bog'liq.
Kinetik usul o'lchovlarida bu o'zaro ta'sir buziladi[31-80]. Kationlangan glutaminning
(GIneM+, M= Li va Na) tuzilishi hagidagi ma'lumotlar GIneM+(H20) dan suv molekulasining
ajralishi uchun Eo chegaraviy dissotsiatsiya energiyasidan aniglanadi[. GlneLi+ va litiyli
model komplekslari uchun eng kam energiyali tuzilish quyidagi 1-rasmda keltirilgan
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Gin-Li* Nz Gin-Li* zW

Li 0 +36.0 kJ/mol
Na 0 +8.0 kJ/mol

1. rasm. B3LYP/6-31++G** bazisida GIneLi+ komplekslarining eng kam energiyali
tuzilishlari.

Glutamin svitterionida metall ioni ikkala karboksilat kislorodiga (OO koordinatsiya)
bog'lanadi va amin guruhining protonlanishi yon zanjirdagi muqgobil protonlanish joylariga
nisbatan energiya jihatidan afzaldir. Svitterion holidagi GlneM+ B3LYP/6-31++G**
darajasida, shu jumladan nol nugtali energiya va . AH(298 K) da, M = Li va Na uchun
svitterion bo'Imagan shakldan mos ravishda 36,0 va 8,0 kl/mol energiyaga farq giladi [80-
150].

1-jadval.
Bazisning turli darajalarida GIneM+ va GIneM+(H20), M = Li va Na ning kJ/moldagi
nisbiy energiyalari. (NZ = svitter ion bo’Imagan, ZW = svitter ion holida).

Bazis turlari Gln- Gln- Gln- Gln- Gln-
Li+ Li+ Li-(H20) | Li-(H20) |Li-(H20)
NZ ZW NZ ZW A ZW B

B3LYP/6- 0 436 |0 22.4 29.8

31G* 0 330 |0 12.6 17.0

B3LYP/6- 0 377 |0 19.7 255

31+G* 0 -2,1 0 -0.3 2.4

B3LYP/6- 0 0,4 0 -0.3 -2,7

31++G* 0 36,0 |0 19,2 25,2

AZPE

AH(298 K)

Total

B3LYP/6-

31++G*

Bazis turlari Gln- Gln- Gln- Gln- Gln-
Na+ Na+ | Na-(H20) | Na-(H20) | Na-(H20)
NZ W NZ ZW A ZW B

B3LYP/6- 0 11,7 0 4,7 2.0

31G* 0 2.6 5.9 0 0.5

B3LYP/6- 0 8.1 0.4 0 0,5

31+G* 0 07 |-46 0 -4.4

B3LYP/6- 0 -0,8 3,9 0 1,1

31++G* 0 8.0 0.7 1,0 0

AZPE

AH(298 K)

Total

B3LYP/6-

31++G*
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Glneli+ ning yettita go‘shimcha kam energiyali shakllari B3LYP/6-31G* bazisi
darajasidagi mos natriyli birikmalari bilan birga nisbiy energiyasi bilan 2-rasmda keltirilgan
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Li:0 Li:4+29.3 kJ/mol Li: 4+30.1 kJ/mol Li: +33.5 kJ/mol
Na: 0 Na: +28.9 kJ/mol Na: +25.5 kJ/mol Na:+19.2 kJ)/mol
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Li: +43.5 kJ/mol Li: +48.1 kJ/mol Li:+61.1 kJ/mol
Na:+11.7 kJ/mol Na:+36.4 kJ/mol Na:+47.3 kJ/mol

2. rasm. Bazisning B3LYP/6-31G* darajasidagi AAeLi+ nosvitterion komplekslarining
kam energiyali shakllari va shunga o'xshash natriyli komplekslar uchun nisbiy
energiyalari (kJ/molda).

Ushbu birikmalar turli metal ionlarining o'zaro ta'siri bilan bog'liq energetik ta'sirlarni
ifodalaydi. Rasmda ko'rsatilgan birikmalar o'ziga xos geteroatom metall ionlari bilan
ta’sirlashgan birikmalarning har bir sinfi uchun eng past energiya hisoblanadi. GIneLi+ (A,
B, C) ning uchta eng kam energiyali holatida metall ioni NOO koordinatsiyasidan yuqori.
Ushbu bog'lovchi motiv GIneNa+ da beqarorlashgan, E (OO koordinatsiya) va D (000
koordinatsiya) holatlar energiya jihatidan NOO koordinatsiyalangan B va C holatlarga
garaganda pastroqgdir [150-163].
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