Ne 3/2026

O‘zbekiston
ompozitsion
ateriallar

[Imiy-texnikaviy va amaliy jurnali

~m

&K T age ha 2

! ] A

Y30eKCKH HayYHO-TEXHUYECKHI M NPOU3BOACTBEHHBIN KYyPHaJI

KOMHOBI’IHI/IOHHI)IE MATCPHUAJIbI




MCTOI]I:.I HCCJICT0OBAHUH, l'lpl/lﬁOpOB " 060py110|;anm7l KOMITO3MIITMOHHBIX MaTepHAJIOB

Komnosnumonnsie matepuannst Ne3, 2026

VIIK 541.49+ 546.47

KOBALT(Il) NING 2-MERKAPTOBENZOTIAZOL BILAN
KOMPLEKS BIRIKMASINING SINTEZI VA TADQIQOTI

Abdullayeva Gulchexra Abduxalilovna
O zbekiston Milliy universiteti, kimyo fakulteti katta o gituvchisi (PhD)

Annotatsiya. Kobalt (I1) nitratning 2-merkaptobenztiazol bilan kompleks birikmasini 1:2 mol nisbatida
sintez qilish usuli ishlab chigilgan. Sintez gilingan kompleksning tarkibi va tuzilishi element, derivatografik
tahlil, 1Q-spektroskopiya, SEM-EDX usullari bilan aniglangan. Metall ionlari bilan koordinatsiyalanish C-S
guruhining oltingugurt va tiazol halgasidagi azot atomlari orgali sodir bo'lishi aniglangan.

Kalit so‘zlar. ligand, kompleks birikma, tarkib, tuzulish, xossa.

Kirish. Zamonaviy kompleks birikmalar
kimyosining eng muhim vazifalaridan biri - ma’lum
xossalar va tuzilishga ega moddalarni magsadli
sintez qgilish hisoblanadi. Bu vazifani hal gilish
moddaning tarkibi, tuzilishi va xossalari o‘rtasidagi
o‘zaro bog‘liglikni doimiy o‘rganish zarur.

Azot saglovchi geterotsiklik birikmalar orasida
2-merkaptobenzotiazol va uning hosilalari alohida
o‘rin egallaydi. 2-merkaptobenzotiazol hosilalari
biologik faol bo‘lib, zamburug‘larga qarshi,
fungitsid xususiyatga ega va antioksidant sifatida
ham ta’sir ko‘rsatadi [1-3]. Sanoatda ular kauchuk
vulkanizatsiyasini tezlashtiruvchi moddalar sifatida
qo‘llaniladi hamda metall komplekslari uchun
istigbolli ligandlar hisoblanadi. Bunday
komplekslar lyuminessent materiallar sifatida ham
ishlatilishi mumkin [4]. 2-merkaptobenzotiazol
molekulasida azot va oltingugurt atomlari mavjud
bo‘lib, ular metall ionlari bilan koordinatsion bog"
hosil qilish imkonini beradi. Shu sababli MBT
ligandlari asosida olingan kompleks birikmalar
keng miqyosda o‘rganilmoqda [5].

Materiallar ~ va  usullar. Kompleks
birikmaning sintez gilish uchun organik ligand
2MBT va Co(NOs),-6H,0 tuzlidan foydalanildi.
Foydalanilgan  organik erituvchilar ma’lum
metodika bo‘yicha tozalandi va quritildi.

Sintez  qilingan  kompleks  birikmalar
tarkibidagi metall, uglerod, azot va oltingugurt
migdori SEM-EDX usuli yordamida aniglandi.
(Jeol IT 100 LA, Yaponiya). Birikmalarning 1Q-
spektrlari  400-4000 sm™ soha oralig‘ida
«SHIMADZU» (Yaponiya) firmasining Spectrum-
GX spektrometrida: diametri 13 mm bo‘lgan KBr
tabletkalari ko‘rinishidagi namunalar yordamida, 4
sm™ aniqlikda foydalanib o‘rganildi.

Sintez gilingan kompleks birikmaning termik
xossalar SDT 650 (TA Instruments, AQSh)
derivatografida o‘rganildi. Tajribalar inert azot
muhitida 50 ml/min ogim tezligida, 20-800 °C
harorat oralig‘ida, 20 K/min isitish tezligida
o‘tkazildi. O‘Ichovning kalibrlanishi KNOs, In, Bi,
Sn, Zn, CsCl standartlari yordamida amalga
oshirildi. Tajriba natijalariga ko‘ra, harorat ortishi
bilan namunalar massasi, parchalanish bosgichlari
va termik bargarorlik darajasi aniglangan.
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2MBT ning fizik-kimyoviy xususiyatlari
Gaussian 09 dasturiy paketi yordamida kvant-
kimyoviy taxlil gilindi. Hisoblashlar DFT
nazariyasi doirasida B3LYP usulida amalga
oshirildi. Model tizimlarini yaratish va tasvirlash
magsadida Avagadro 1.1, GausView 6.0.16
dasturlaridan foydalanildi.

[Co(MBT),] kompleks birikmaning sintezi:
2 merkaptobenztiazolning 0.1672 g (0,001 mol)
miqdori 96 % li 5 ml etanolda eritildi va doimiy
magnitli aralashtirgichda aralashtirgan holda KOH
ning 0,002 mol suvdagi eritmasi tomchilatib
qoshildi, eritmaning muhiti pH=7,0 Kkeltirildi.
Reaksiya 1,5 soat davomida 70-80°C haroratda
gizdirildi unga Co(NOs).-6H,O ning 0,1455 ¢
(0,0005 mol) migdori 5 ml etanolda eritib,
aralashtirib turgan holatda tomchilatib qo‘shildi.
Yashil rangli cho’kma hosil bo'ldi. Hosil bo‘lgan
cho‘kma filtrlindi, distillangan suv va etanol bilan
bir necha bor yuvildi hamda havo ogimida quritildi.
Ts=380-382° C, reaksiya unumi 78% ni tashkil etdi.

Massa ulushi bo‘yicha hisoblandi (%): C -
41,98, N-7,12; S - 31,48; Co -14,98. Topildi (%):
C-42,26; N -7,16; S - 32,76; Co - 15,06.

Sintez gilingan kompleks DMFA da yaxshi,
etanolda oz eriydi, atseton va benzolda erimaydi.

Natijalar va ularning muhokamasi: Sintez
gilingan komplekslarning reaksion markazlarini
aniglash va ligandlarning elektron tuzilishini
baholash magsadida Gaussian dasturiy majmuasida
(B3LYP/6-31G(d,p) usuli asosida) kvant-kimyoviy
hisoblashlar amalga oshirildi [6-8]. Ligandlarning
koordinasion qobiliyatini belgilovchi asosiy omil -
bu ulardagi donor markazlarning elektron
zichligidir. 2MBT molekulasida azot atomining
manfiy zaryadi -0.311 ga teng. l-rasm. 2MBT
molekulasidagi ekzosiklik oltingugurtdagi manfiy
zaryad miqdori pastroq bo‘lsa-da, molekulyar
elektrostatik potensial (MEP) xaritasida (2-rasm)
azot va oltingugurt atrofida qizil rang (yuqori
elektron zichligi) yaqqol ko‘rinadi. Bu sohalar
elektrofil hujumi yoki metall bilan bog*lanish uchun

qulay nuqtalardir. Benzol xalgasidagi
uglerodlarning zaryadlari deloksizasiya tufayli
turlicha tagsimlangan, lekin asosiy reaksion

markazlar geteroxalgada joylashgan.
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a.’
1- rasm. 2MBT molekulasining manfiy effektiv. 2- rasm. 2MBT molekulasining molekulyar
zaryadi elektrostatik potensiali
Nazariy kvant-kimyoviy tadgiqgotlar doirasida ko‘rsatadiki, HOMO va LUMO orbitallari orasidagi
L ning asosiy va qo‘zg‘algan holatlaridagi energetik farq (AE) «tagiglangan zona» yoki
molekulyar  orbitallari  holati va  elektron elektronlar ~ tomonidan  egallanishi  mumkin
qo‘zg‘alishlarning  energetik  ko‘rsatkichlari bo‘lmagan energetik soha hisoblanadi [9] (3-rasm).
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3-rasm. 2MBT molekulasining chegaraviy molekulyar orbitallari
HOMO a), LUMO (b) va molekular orbital energiyalari (c)

Molekulalarning kimyoviy faolligi ularning Sintez  gilingan  kompleks birikmaning
HOMO va LUMO orbitallari orasidagi energiya tarkibidagi azot, oltingugurt va metallning migdoriy
fargi (AE) bilan belgilanadi. 2MBT molekulasida ulushi SEM-EDX (energiya-dispersion rentgen
AE=0.19058 a.u. ni tashkil etgan. Xulosa gilib spektroskopiyasi) usuli yordamida aniglandi. SEM-

aytganda, kvant-kimyoviy hisoblashlar natijalari EDX tahlili natijalariga ko‘ra, metall ioni 2MBT
MBT ning metall ionlari bilan kompleks hosil bilan  koordinatsiyalanishi ~ natijasida  ligand
gilishda asosiy donor markazi ham azot, ham mikrostrukturasining o‘zgarishi kuzatildi. Xususan,
oltingugurt atomlari potensial donor markazlari olingan spektrlarda metalga tegishli xarakterli
hisoblanadi, bu esa uning bidentat yoki ko “prik hosil intensiv  piklarning paydo bo‘lishi kompleks
giluvchi ligand sifatida ishtirok etishini ta'minlaydi. birikma hosil bo‘lganligini hamda element tahlili
natijalarining ishonchliligini to‘liq tasdiqlaydi (4-
rasm).
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4-rasm. [Co(MBT).] kompleks birikmasining mikrostrukturasi va EDA (energiya-dispersion tahlil)
ma’lumotlari
SEM-EDX  tahlili  natijalariga  ko‘ra, gilinganda, metall-ligand koordinatsiyasi natijasida
[Co(MBT)2] kompleksi tarkibidagi metall:ligand funksional guruhlarning tebranish chastotalarida

nisbati 1:2 ekanligi aniglandi. Shuningdek, spektr sezilarli siljishlar (Av) kuzatiladi yoki yangi yutilish
ko‘rsatkichlari birikmalar tarkibida uglerod, azot, chiziglari paydo bo‘ladi. 2MBT ning tarkibida turli

oltingugurt va tegishli metall elementlari donor markazlarni (azot, oltingugurt atomlarini)
mavjudligini tasdigladi. saglaganligi sababli, ularning metall ionlari bilan
Ma’lumki, koordinatsion birikmalarning 1Q- bog‘lanish imkoniyatlari ko‘p qirralidir.

spektrlari erkin ligandlar spektri bilan giyosiy tahlil
172
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MBT ligandining 1Q-spektri tahlil gilinganda,
3070-3019 cm™ sohasida aromatik halganing C-H
bog‘lariga tegishli valent tebranish chiziqlari
namoyon bo‘ldi (5-rasm). Tiazol halgasidagi C=N
funksional guruhining assimetrik va simmetrik
tebranishlariga xos bo‘lgan xarakterli yutilish
chiziglari 1496-1456 cm™' sohasida gayd etildi [10].
Spektrning 2600-2550 cm™ oralig‘ida
merkaptoguruh S-H valent tebranishlariga tegishli

yutilish chiziglarining kuzatilmasligi, ligandning
gattig holatda tion shaklida ekanligidan dalolat
beradi. Shuningdek, 1244 cm™ sohasida C-N
bog‘ining valent tebranishlari uchun xos bo‘lgan
yutilish chizig‘i kuzatildi [11]. Spektrning quyi
chastotali ~749 cm™ sohasidagi chiziq esa adabiyot
ma’lumotlariga [6, 12] ko‘ra, C-S bog‘ining valent
tebranishlariga tegishlidir.

1423~
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4000 3SbO 30b0 ZSbO ZObO 17‘50 15b0 12‘50 1d00 7‘50 5(50
5-rasm. 2-merkaptobenztiazolning 1Q-spektri
6-rasmda  sintez  qgilingan kompleks guruhi yutilish chizig‘ining xarakterli

birikmalarning 1Q-spektri keltirilgan bo‘lib, unda
kompleks hosil bo‘lishi natijasida yuzaga kelgan
siljishlar ligandga tegishli bo lgan yutilish chiziglari
kuzatiladi. 1425 sm™ sohasida qayd etilgan C=N
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siljishi
(Av=31 sm?), tiazol halgasidagi azot atomining
metall ionlari bilan koordinatsiyalanganligidan
dalolat beradi [13].
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6-rasm. [Co(MBT)z]ning 1Q-spektri

Ushbu holatni kompleks hosil bo‘lish
jarayonida donor azot atomidagi elektron
zichligining  siljishi  (delokalizatsiyasi)  bilan

izohlash mumkin. C-S bog‘ining valent tebranish
chiziglari 756 sm™ past chastotali soha tomon
siljishi kuzatildi (Av=7 sm™). Erkin ligand spektri
bilan solishtirilganda, past chastotali diapazonda
677 sm! va 424 sm™' sohalarida M-S va M-N
bog‘larining hosil bo‘lganligini tasdiqlovchi yangi
xarakterli yutilish chiziglari namoyon bo‘ladi [14].
Bu esa geterosiklik ligandning oltingugurt va azot
atomlari orgali bidentat holatda
koordinatsiyalanganligidan dalolat beradi.
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Shunday qilib, MBT ligandi funksional
guruhlarining yutilish chiziglari siljishini tahlil
gilish asosida, ligandning markaziy ion bilan
koordinatsiyalanishi tiazol halgasining azot atomi
hamda C-S guruhi orqali amalga oshishi to‘g‘risida
xulosa gilish mumkin.

Termik analiz usuli kompleks birikmalarning
termik bargarorligini o‘rganishda juda muhim
ahamiyatga ega, bu usul yordamida kompleksning
bargarorligi, ligandlarning bog‘lanish  kuchi,
parchalanish  bosgichlari ~ va  strukturaviy
o‘zgarishlar haqida aniq ma’lumotlar olish mumkin.
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7-rasm. [Co(MBT):] kompleks birikmasining derivatogrammasi

7-rasmda [Co(MBT)2] tarkibli kompleks 800°C kuzatilgan 12.26% miqdoridagi qoldiq,

birikmaning derivatogrammasi keltirilgan. DTGA kompleks tarkibidagi metall oksidi golganligini
egri chizig‘i umumiy parchalanish oralig‘i 30- tasdiglaydi [15].

800°C temperaturaga mos keladi. 75°C va 246.78°C Xulosa. Sintez gilingan kompleks birikmaning
da endotermik effektlar kuzatilib, asosiy massani tarkibi, tuzilishi SEM-EDT, 1Q-spektroskopiya va
kamayishi 87.736 % tashkil etadi. Bunda ligand termik analiz usullari yordamida tadgiq etilganda
molekulasining  parchalanishi va uchuvchan polidentant ligand 2-merkaptobenztiazol azot va
gazlarni (vodorod sulfid, azot oksidi, ammiak va oltingugurt atomlari bilan bidentat holatda birikib,

karbonat angidrid kabi gismlar) chigib ketish 1:2 tarkibli metallkompleksni hosil qilishi
hisobiga sodir bo‘ladi. Termik tahlil yakunida aniglandi.
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