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И СЛЕДО ВАН ИЕ СТРУКТУРЫ  СИ Н ТЕЗИ РО ВАННЫ Х 
АЛ И Ф АТИ ЧЕСКИ Х И ГЕТЕРО Ц И КЛИ ЧЕСКИ Х СОЕДИ Н ЕН ИИ

1К.Х.Рашидова, 2Ш.Рузимурадова,С.Абдуалиева 
1Джизакский государственный педагогический институт

Аннотация. В данной работе рассматриваются структура кванто 
механическим методом синтезированных веществ и исследование веществ 
методом ИК-спектроскопии.

Ключeвы e cловa: коррозия металлов, защита от коррозии, ингибитор 
коррозии, процесс работы ингибиторов коррозии, ПМФК п(иперидин-1 
илметиленфосфоновая кислота), НПМФ( 3-нитрофенил пиперидин 1-ил 
метиленфосфоновая кислота).

Annotation. In this work, the structure of the synthesized substances by the 
quantum-mechanical method and the study of substances by the method of IK 
spectroscopy are analyzed.

Keywords: metal corrosion, corrosion protection, corrosion inhibitor, 
corrosion inhibitor operation process, PMPK (piperidin-1 ylmethylene phosphonic 
acid), NPMF (3-nitrophenyl piperidine 1-yl methylene phosphonic acid).

Квантовая химия является теоретической основой всех разделов химии 
и изучает строение и свойства химических соединений. Квантовая химия 
успешно решает многие научные задачи; квантовая теория строения молекул, 
квантовая теория химических связей и межмолекулярных взаимодействий 
исследуются механизмы протекания химических реакций.

Структура синтезированных веществ подтверждена методами ИК- 
спектроскопии и квантово-химическим методом. Параметры элементарной 
ячейки кристалла гидрохлорида пиперидина 1 -илметиленфосфоновой 
кислоты определены и уточнены на дифрактометре CCD ХсаНЬиг Ruby 
(Oxford Diffraction) с использованием CuKa- излучения, графитого 
монохроматора (T=288 K) [2]. Поправка на поглощение вводилась по 
программе SADABS .

В ИК-спектре аминофосфоновых кислот в имеющейся литературе 
полоса поглощения характерный для Р=О наблюдается в области 1120-1144см-
1, в нашем случае полоса поглощения для данной группы наблюдался в 
области 1121см-1. (рис.1)

“Journal of Natural Science” №4 2021 y. http://natscience.jspi.uz

56

http://natscience.jspi.uz


“Journal o f Natural Science” № 4 2021 y. http://natscience.jspi.uz
«.! .

Рис.1. ИК-спектр пиперидин 1-илметиленфосфоновой кислоты

Результатом применения методов квантовой химии является информация 
о плотностях электронных состояний, распределении электронной плотности, 
потенциальных поверхностях реакций и барьерах перегруппировок, расчет 
различных спектроскопических величин, таких как колебательные спектры, 
электронные и рентгеновские спектры, оптические спектры, параметры 
спектров ядерного и электронного магнитного резонансов. В настоящее время 
квантовая химия является, пожалуй, самым дешевым, доступным и 
универсальным методом исследования атомной и электронной структур 
веществ.
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Рис.2. И К-спектр3-нитрофенил пиперидин -илметиленфосфоновой
кислоты

В ИК-спектре аминофосфоновых кислот в имеющейся литературе 
полоса поглощения характерный для С=К наблюдается в области 1420- 
1422см-1, в нашем случае полоса поглощения для данной группы наблюдался 
в области 1420см-1. (рис.2)

На сегодняшний день в мире функционирует достаточно много 
современных вычислительных комплексов, реализующих методы квантовой 
химии и молекулярной динамики, однако, для широкого круга пользователей 
наиболее доступно использование этих методов обеспечивается известной 
квантово-химической и молекулярно-динамической программой HyperChem. 
Результаты молекулярно-динамического моделирования, представленные в 
данной работе, получены с использованием версии НурегОДет 7.0 в 
полуэмпирическом приближении РМ-3 [3].

Чем ниже энергия НВМО молекул органических веществ, тем легче они 
принимают электроны d-орбиталей металла и тем выше их ингибиторная 
способность. Другими важными рассчитываемыми электронными 
характеристиками являются эффективные заряды на атомах по Малликену 
(CHARGES) и энергия системы. Рассчитанные энергетические параметры, 
позволяющие судить об устойчивости молекулы, приведены в таблице 1.
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таблица1

Рассчитанны е энергетические параметры молекул по методу РМ -3

Соединение
Е общ., 

ккал/моль

Эффективные заряды на атомах, 

эВ

qO,

(P=O)
qN

qO, (O-H), 

(qH)

Пропиламинометиленфосфоновая
кислота -68898.69 -0,808

-0,729 -0,815
-0,603 (+0,217) 
-0,589(+0,216) 
-0,568(+0,226) 
-0,595(+0,240)

бутиламинометилен- 

фосфоновой кислоты.

-60077.37 -0,658 0,085 -0,742(+0,193)

0,753(+0,192)

-0,758(+0,198)

-0,745(+0,192

Рис.3. Длина связи пропиламинометиленфосфоновой кислоты
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Рис. 4. Распределение зарядов в молекуле бутиламинометилен-
фосфоновой кислоты

Результаты квантово-химических расчетов по исследованию 
электронной структуры синтезированных соединений были подтверждены 
методом рентгеноструктурного анализа.

В табл.2 приведены основные параметры рентгеноструктурных 
экспериментов и расчетов уточнения структурыгидрохлорида пиперидин 1-ил 
метиленфосфоновой кислоты [4]. Атомы водорода локализованы 
геометрически и уточнены изотропно. Факторы достоверности: R1 = 0.0509 и 
wR2 = 0.1280 для отражений с I> 2a(I). Остаточная электронная плотность 
Apmax/Apmin = 0.529/-0.287 e/A-3. Построение молекулярной графики 
осуществляли программой XP в пакете программ SHELXTL-Plus [5].
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