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Annotatsiya: Ik bor 2-amino-1-metilbenzimidazol (MAB) va La(IIl) nitratining tarkibi
[La(NO3)s][(MAB-H)]s bo‘lgan yangi kompleks birikmasi sintez gilingan. Olingan kompleks
birikmaning tarkibi va tuzilishi element, termogravimetrik, 1Q-spektroskopiya va
rentgenostrukturaviy tahlil usullari yordamida o‘rganilgan. N-protonlangan 2-amino-1-
metilbenzimidazoliy kationlari va nitrat anionlarini o‘z ichiga olgan kompleks [La(NO3)s][(MAB-
H)]s monoklinik singoniyaga ega bo‘lib, fazoviy guruhi P2; /c. Kompleks birikmaning struktur
tuzilishida La atomi buzilgan ikosaedral poliedrda o‘n ikki koordinatsiyali tuzilishga ega ekanligi,
[La(NOs)s]* anionning nitrat qismlaridagi kislorod atomlari va imidazoliy halgasidagi protonlangan
azot kationlari o‘rtasida bir nechta N-H....O vodorod bog‘lari mavjud ekanligi aniglangan. Sintez
gilingan [La(NO3)s][(MAB-H)]s birikmaning Xirshfeld sirt tahlilida O--*N/N---O, H--H Ba
O-H/H--O ta’sirlari ko‘proq kuzatilgan hamda molekulalararo ta’sirlashish energiyalari
aniglangan. Kristalli gadogning mustahkamligini tekshirish uchun bo‘shliq tahlili o‘tkazilgan.

Kalit so‘zlar: benzimidazoliy, lantan kompleksi, kristall struktura, 1Q-spektroskopiya,
Xirshfeld sirt tahlili, termogravimetrik analiz, tarkib, tuzilish, xossa.

CHUHTE3, CTPOEHME U CBOIMCTBA TPUC(2-AMUHO-1-
METWJIBEH3UMUIA30JINS) TEKCAKUC(HUTPATO-0,0')-
JAHTAHA(III)

AHHoTanusi: B nganHoll paboTe CHHTE3MpPOBAHO HOBOE KOMIUIEKCHOE COEIHMHEHHE 2-aMHHO-1-
MetunOensumugazona (MAB) ¢ autpatom La(Ill) cocraa [La(NO3)6][(MAB-H)]3. CrpykTypa u
COCTaB MOJY4YEHHOIO0 COEIMHEHMs ObLIN HCCIEIOBaHbI C MCIOJIb30BAHUEM 3JIEMEHTHOI'O aHAJIN3a,
TEpMOIpaBUMETpUUECcKOro aHanu3a, HWK-crekTpockonuu M peHTIEHOCTPYKTYpHOTO —aHalln3a.
Kommiieke [La(NO3)6][(MAB-H)|3 cocroutr u3 N-IPOTOHUPOBAHHBIX KAaTHOHOB 2-aMUHO-1-
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METWIOCH3MMHUA30JIUSI W HUTPAT-aHUOHOB, W  HUMEET MOHOKJIMHHYIO CHHTOHHIO C
pocTpaHcTBeHHOU rpymnmoit P21/c. ATom La B KOMIUIEKCE MMEET KOOPAMHAIMOHHOE Yucio 12,
Haxo/sICh B UCKOXXEHHOM HMKOCA3JIPUUYECKOM MONMA3JIpe. B CTpyKType KOMILIeKca MEXAy aroMaMu
kuciopoga B HuTpaTHbIX Tpymnmax [La(NO3)6)]3- u mpoTOHUPOBaHHBIMH KaTHOHAMH a30Ta B
MMUJA30JIMEBOM KOJIbLIE TMPUCYTCTBYIOT BoaopoaHbie cBs3u N-H...O. AHanu3 mMoBEpXHOCTU
Xupmidenpaa Mokazaal HAIMYAE MEXMOJICKYJApHbIX B3auMoaeucTBuid O--N/N---O, H--H u
O-H/N--O, u Obutn ompeAeneHbl UX IHEPruu. TakKe MPOBEACH aHaIU3 IYCTOT JUIS OLEHKU
MIPOYHOCTH KPUCTATUIMUECKON YITaKOBKH.

KiioueBbie cjioBa: OCH3MMUIA30/IMI, KOMIUIEKC JAaHTaHA, KPUCTALUTUYECKas CTPYKTYpa,
aHanu3 TOBepXHOCTH Xupmidenpaa, HMK-criekTpockonus, TepMOTpaBUMETPUUYSCKHN aHaIH3,
COCTaB, CBOMCTBA.

SYNTHESIS, STRUCTURE AND PROPERTIES OF TRIS(2-AMINO-1-
METHYLBENZIMIDAZOLIUM) HEXAKIS(NITRATO-0,0¢)-

LANTHANUM (111)

Abstract: The complex compound of 2-amino-1-methylbenzimidazole (MAB) and La(lll)
nitrate, with the formula [La(NOs)s][(MAB-H)]s, has been synthesized for the first time. The
composition and structure of the obtained complex compound were studied using elemental
analysis, thermogravimetric analysis, IR spectroscopy, and X-ray structural analysis. The complex
[La(NO3)s][(MAB-H)]s, containing N-protonated cations of 2-amino-1-methylbenzimidazolium and
nitrate anions, exhibits a monoclinic syngony with the space group P2i/c. In the structure of the
complex, the La atom has a coordination number of twelve in a distorted icosahedral polyhedron.
There are several hydrogen bonds N-H...O between the oxygen atoms in the nitrate group of the
[La(NO3)e]* anion and the protonated nitrogen cations in the imidazolium ring. Additionally,
analysis of the Hirshfeld surface of the synthesized compound revealed intermolecular interactions
O--N/N---0O, H---H, and O---H/N---O, and their energies were determined. A void analysis was also
conducted to check the stability of the crystalline packing.

Keywords: benzimidazolium, lanthanum complex, crystal structure, Hirshfeld surface
analysis, IR spectroscopy, thermogravimetric analysis, composition, properties.

KIRISH. Koordinatsion birikmalar tomografiyada ~ (MRT), yadro tibbiyot

kimyosining tez rivojlanayotgan sohalaridan taSVI{‘!EI‘I, sliir_atpnnl (:a\{[(l)la_s:h ',I[pt;/t‘;i.la” va
biri bu tarkibida azot tutgan geterohalqgali genetl sKrining estlart, Ibbty -~ va

organik ligandlap bilan f-elementlarning sto;na_tolllogcljk Iazerlarll_koptlllz errtuis_lonl!
kompleks birikmalarini sintezi va Mmaterialiarda, — yorug il onvertatstyasi

xossalarining tadqgigotidir [1, 2]. pIyon_kaIarida qo‘llanilad. Go!miy eng yuqor!
Lantanoid (I1) ionlari va ularning magnit xossaga ega va uning b!rlkmglar!

koordinatsion birikmalari turli sohalarda FUCT' magnitlarni yaratish uchun ishlatiladi
. . . . 3-6].

muhim rol o‘ynaydi. Ularning ba’zi - _ .

birikmalari ~ uyali  telefonlar, televizor Benzimidazol tibbiyotda muhim

ekranlari, kompyuterlar, monitor displeylari, terapevtik vosri]talani ti)sl,hlat:j_cgiqish g(;:hur;
yoruglik chiqaradigan diodlar  (LED), asosiy xom ashyo hisoblanadi. Benzimidazo

lyuminessent lampalari, gibrid avtomobillar,
avtokatalitik konvertorlar, sanoat
katalizatorlarida, optik va magnit-rezonans

va uning hosilalari mikroblarga [7], viruslarga
[8], saratonga qarshi [9], vyallig‘lanishga
garshi [10] va og‘riq qoldiruvchi [11-12] kabi
farmakologik  faollikni  namoyon etadi.
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Tibbiyotda benzimidazol hosilalari bioaktiv
birikmalardan  biri  bo‘lib  hisoblanadi.
Benzimidazol asosidagi ko‘plab kompleks
birikmalar sintez gilingan bo‘lsada, kamyob-
yer elementlarining ushbu guruh organik
ligandlar bilan aralash ligandli kompleks
birikmalari  deyarli o‘rganilmagan. Shu
sababli bu ish nazariy va amaliy ahamiyatga
ega bo‘lib, sintez qilingan koordinatsion
birikmalarning  elektron, stereokimyoviy,
kinetik ~va  termodinamik  xossalarini
o‘rganishga imkon beradi.

Ushbu ishning  magsadi, La(lll)
ionlarining 2-amino-1-metilbenzimidazol
bilan  koordinatsion  birikmasini  sintezi,
ularning tarkibi va tuzilish xususiyatlarini
aniglashdan iborat.

ADABIYOTLAR TAHLILI VA
METODLAR. Lantanoidlarning elektron
konfiguratsiyasi La, Ce, Gd va Lu [Xe]
41652, golgan lantanoidlarning
konfiguratsiyasi [Xe] 4f*!5d'6s?. Lantanoid
(1) ionlari ksenon yadrosida chegaralangan
4f valent elektronga ega. Koordinatsion
birikmalarda lantanoid (I11) ionlari va
ligandlar orasidagi o‘zaro ta’sirlar to‘liq
elektrostatikdir, chunki 4f orbitallari 5s va 5p
orbitallari bilan himoyalangan va
bog‘lanishda ishtirok eta olmaydi. Lantanoid
(1) ionlarining elektr va magnit xususiyatlari
asosan ligand simmetriyasi bilan belgilanib,
metall ligand bog‘iga bog‘liq emas. Lantanoid

(1) ionlari katta hajmga ega bo‘lib, yuqori
koordinatsion sonni talab qiladi, shuning
uchun ular eritmada 8 dan 12 gacha va qgattiq
holatda 6 dan 12 gacha koordinatsion sonni
namoyon giladi. Lantanoidlar La (I1l) dan Lu
(1) gatorida atom hajmining pasayishi
(lantanidli sigilish) kuzatiladi [13-14].

Kompleks birikmani sintez gilish uchun
“k.t.” bo‘lgan La(NOs)3*6H20 tuzi, 2-amino-
1-metil-1H-benzimidazol (MAB), limon
Kislotasi  shuningdek erituvchi — etanol
ishlatildi.

Sintez metodikasi: La(NO3)3-6H20 dan
0,05 mmol olib 10 ml absolyut etil spirtida
eritildi  va unga tomchilatib turgan holda
limon kislotasining (0,015 mmol) etanoldagi
eritmasidan 10 ml qo‘shildi. Hosil bo‘lgan
aralashma  xona  haroratida  magnitli
aralashtirgichda bir soat davomida intensiv
aralashtirildi. So‘ngra unga 0,15 mmol MAB
ning 10 ml etanoldagi eritmasi aralashtirib
turgan holda tomchilab qo‘shildi. Reaksion
aralashma gaytarma sovutgichda 50 °C
haroratda 30 dagiga davomida qizdirildi.
Qaynoqg holda filtrlab, aralashma xona
haroratida sekin bug‘latishga qoldirildi. Bir
haftadan  keyin oq rangli  kristallar
shakllanganligi aniglandi. Cho‘kma eritmadan
filtrlab ajratildi va spirtda bir necha bor
yuvilib, xona haroratida ochig havoda
quritildi. Unumi 75%, Terish=176 °C. Sintez
reaksiya tenglamasi:

2La(NO3)3-6H20+3MAB — [La(NO3)s][MAB-H]s+ La(OH)3 + 3H20

Kompleks tarkibidagi C, H, N
elementlar tahlili “FlashSmart” (Thermo
Fisher Scientific, Germaniya) uskunasida
aniglangan. Olingan kompleks birikmadagi
uglerod, azot va lantanoidlar miqgdori
energiya-dispersion  tahlilli ~ skanerlovchi
elektron  mikroskop SEM-EDS  (JSM-
IT200LA, JEOL, Yaponiya) orgali ham
aniglangan.

Kompleks birikma hamda ligandlarning
IQ spektrlari 400-4000 sm™ oralig‘ida
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Spectrum Two (Perkin Elmer, AQSh)
spektrometrida gayd etilgan. Shuningdek,
komplekslarning  tuzilishi 100-3400 sm
sohada Raman spektroskopiya usulida
“MacroRAM” (Horiba Scientific, Yaponiya)
da aniglangan. O‘lchashlar “O‘zbekiston-
Yaponiya yoshlar innovatsiya markaz” DM
da amalga oshirilgan.

Termik tahlillar Tokio texnologiya
institutida Netzsch Simporary Analyzer STA
409 PG  (Germaniya) termodinamik
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uskunasida o‘tkazildi. Barcha o‘lchovlar inert
azot atmosferasida 50 ml/min oqim tezligida,
tahlil harorati oralig‘i 20-1000 °S, isitish 5
K/min tezlikda amalga oshirildi. Bir
o‘lchovdagi namuna miqdori 6-10 mg ni
tashkil giladi. Namuna gopqogsiz diametri 10
mm bo‘lgan korund tigel joylashtirildi.
Namunaning  massasi,  komplekslarning
parchalanish massasi va termik barqarorlik
harorat oshishi bilan o‘zgaradi.
Monokristallarning kristallografik
kattaliklari ~ Bioorganik ~ kimyo instituti
qoshidagi  “Ilmiy  asbob  uskunalardan
jamoaviy foydalanish” markazidagi avtomatik
Xcalibur® Oxford Diffraction difraktometrida
(grafitli  monoxromator, Cu-Kq-nurlanish

chigarish va aniglash uchun SHELXS-97,
SHELXL97 va Olex2 [15] dasturlari
majmuasidan foydalanildi. Geometrik
hisoblar PLATON dasturi yordamida amalga
oshirildi [16]. Molekulyar diagramma va
gadoglash  diagrammasini  qurish  uchun
MERCURY dasturiy paketidan foydalanilgan
[17].

NATIJALAR VA MUHOKAMA.
Sintez  qilingan [La(NO3)s]-3[MAB-H]
kompleks birikmaning mikrostrukturasi va
tarkibi SEM-EDX usulida o‘rganildi (1-rasm).
SEM-EDX natijalari ligandlarning mikro
tuzilishidagi o‘zgarishlar bilan bir gatorda
metall ionlariga xos bo‘lgan ko‘p sonli
cho‘qqilari mavjudligini ko‘rsatdi.

Elementlarning foiz miqdori amalda topilgan
elementlarning foiz miqdoriga deyarli tengligi
aniglandi.

A=1,54184 A) amalga oshirildi. Yutilish
tuzatmalari CrysAlisPro dastur ta’minoti
to‘plamida  «multi-scan» usulida amalga
oshirildi.  Kristallar  strukturasini  keltirib
IMG1(1st)

.‘,—"—,;t

o ot o
3 100um

La-L

3 100pm
ax
60,000 —¢5 :
= Element | Line Mass% Atom%
7 50,000 — 5 K 31.37+0.03 | 41.11+0.04
3 1| 3 N K 19.22+0.07 | 21.60+0.08
S 40,000 — i . 0 K 36.40£0.08 | 35.8120.08
B 30,000 4B s La L 13.01+0.05 | 1.47+0.01
I} 3 e Total 100.00 100.00
= 20,000 33 38 s
] el
10,000 —3 H ° @
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[ I [
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Energy [keV]
1-rasm. Kompleks [La(NOs)s]-3[MAB-H] ning mikrostrukturasi, xaritalash va element
tahlil natijalari
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Kompleks [La(NOs)s]-3[MAB-H] ning
tuzilishi 1Q-spektroskopiya usulida o‘rganildi
(2-rasm). Bunda kompleks birikmaning 1Q-
spektri dastlabki ligand MAB ning 1Q-spektri
bilan solishtirildi. MAB ning 1Q-spektrida
3451 va 3045 sm sohada v(NH2) guruhning
simmetrik vs va asimmetrik vas Vvalent
tebranishlari,  1615-1655 sm™  sohada
birlamchi, 1546 sm™? da esa ikkilamchi
aminoguruhning deformatsion tebranishlari
kuzatiladi. v(NH) (3087 sm™) va v(CH) (3034
sm™) ga tegishli bo‘lgan keng chiziglar ham
mavjud. Geteroaromatik sistemadagi v(C=N)
guruh 1655 sm™ sohada tebranishlar beradi.
Benzol halgasidagi C-N gupuhining valent

Kompleks birikma [La(NO3)s]-3[MAB-
H] ning 1Q-spektrlarida yuqoridagi deyarli
barcha  tebranish  chastotalar  saglanib
golingan, fagat ular o‘zlarining giymatlari va
shaklini  gisman  o‘zgartirgan.  Asosiy
o‘zgarish geterohalgadagi v(C=N) guruhda
ketgan. Ushbu guruhning protonlanishi
natijasida tebranish chastotasi to‘lgin uzunligi
yugori tomonga siljib, 1686 sm™ sohada
intensiv pik bergan. 1Q-spektrida 1336 sm™
sohada namoyon bo‘lgan kuchli chiziglar
bidentat-koordinatsiyalangan NOz™ guruhga
tegishli. Ligand spektrida mavjud bo‘lmagan
522-569 cm™ sohalarda O-La bog‘iga tegishli
bo‘lgan yutilish chiziglarining kuzatilishi
mapkaziy atom nitrat kislota qoldig‘i bilan
bidentat bog‘langanligidan dalolat beradi.

tebpanishlapi  2728-3086 cm™?  sohada
kuzatiladi. Imin guruhining valent
tebranishlari  3198-3308 cm?  sohada
namoyon

bo‘ladi.

90
%T |

75

e

2887,44.

60 —

3306,89-
3252,

45—
30

15—

1686,95:

1635,37.

UL

749,22~

816,24

§

&
=
w
&
N

731,87-

@
<
0
@
@
]

B I S
1500

3500 3000 2500 2000 1750

T T T
1250 1000 750 500

lem

2-rasm. [La(NOs)s]-3[MAB-H] kompleks birikmaning 1Q-spektri

[La(NOs)s]-3[MAB-H]
birikmaga haroratning ta’sirini
parchalanishning oraliq
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kompleks
o‘rganish,

mahsulotlarini

identifikatsiya qilish maqgsadida differensial
termik tahlil  o‘tkazildi. Kompleksning
derivatogrammasi  3-rasmda  keltirilgan.
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3-rasm. [La(NOs)s]-3[MAB-H] kompleks birikmaning derivatogrammasi

Kompleksdagi dastlabki endoeffekt 216,6 °C
da kuzatilib, bunda massa o‘zgarishi sodir
bo‘lmaydi, asosan kompleksning erishi uchun
energiya sarflanadi. Dinamik
termogravimetrik analiz egri chizig‘i
(DTGA) tahlili shuni ko‘rsatadiki, jarayon
asosan ikkita intensiv  parchalanadigan
temperatura oraligida amalga oshadi. La®
kompleksi uchun birinchi  parchalanish
oralig‘i 261-360 °C temperaturaga, ikkinchi
parchalanish oraligli esa 365-780 °C
temperaturaga mos keladi. Tahlillar shuni

ko‘rsatadiki, birinchi parchalanish oralig‘ida
intensiv. jarayon sodir bo‘lib, asosiy
massasining 75% ga kamayishi kuzatiladi.
Bunda kompleksning termik parchalanish
jarayoni suv, nitrat va organik ligandning
parchalanishi kabi oralig mahsulotlarning
hosil bo‘lishi bilan bog‘lig bo‘lgan katta
miqdordagi issiglik chigishi bilan sodir
bo‘ladi. Parchalanishning ikkinchi bosgichini
anionning golgan gismining Yyo‘qolishi va
La203 hosil bo‘lishi bilan izohlash mumkin.

012

P

1-rasm. Kompleksning molekulyar tuzilishi
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Olingan kompleks birikma
[La(NO3)6][(MAB-H)]z ning kristall tuzilishi
rentgenstruktura usulida tahlil gilindi. Ushbu
kompleks birikma monoklinik singoniyaga

c=17.79338(15) A, £=99.4928(8)°,
V=3639.92(5) A3, Z=4, T=293 K. Kompleks
birikmaning kristallografik ma’lumotlari 1-
jadvalda keltirilgan.Kompleks birikmaning

ega bo‘lib, fazoviy guruhi P2i/c, elementar struktur  tuzilishida La atomi buzilgan
yacheyka (Z=1) parametrlari quyidagicha: ikosaedral poliedrda o‘n ikki koordinatsiyali
a=11.78754(10) A, b=17.59536(14) A, tuzilishga ega (1-rasm).
1- jadval
Kompleks [La(NOs)s]-3[MAB-H] ning kristallografik ma’lumotlari
Parametr Qiymatlar Parametr Qiymatlar
Formula C24H30N15 LaO1s Kristall o‘lchami, mm 0,21 x 0,18 x 0,12
Molekulyar 955,54 Harorat T, °K 206(2)
massa
Singoniya Monoklinik Skanerlash oralig‘i 6,° 3.4-76.0
Fazoviy guruh P2i/c Interval hk,l —4:6; —8:8; —16:15
a, A 11.78754(10) Jami reflekslar 5985
b, A 17.59536(14) Mustaqil reflekslar soni 971
c, A 17.79338(15) Rint 0.042
a° 81.783(16) F?>2c (F?) kriteriy 882
B e 99.4928(8) Aniglagan parametrlar 527
v ° 76.367(15) Strukturani aniglash sifati 1.08
vV, A3 3639.92(5) R1, WR2 (1>20 (1)) 0.0318, 0.0891, 1.04
Z 4 Apmin/max, €A™ 0.69/-0.73
Dy, g/lcm3 1.700 CCDC-ragami va ref-kod 2132821
1(CuKy,), mm™ 1.54184
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2-rasm. Molekulyar N—H:---O o‘zaro ta’sirlarning ko‘rinishi. Vodorod bog¢‘lar ke‘k punktr
chiziglar bilan keltirilgan

Elementar yacheykada lantan
atomlarining har bir jufti deyarli har bir
kristallografik siljish tekisliklarida yotadi,
mos ravishda 03/20 va 040 (o‘rtacha
tekislikdan og‘ish bilan = 0,00(7)-0,02(1) A).
12,67(6) A masofadagi qo‘shni siljish
tekisliklarida yotuvchi La atomlari orasidagi
kesishma elementar yacheykaning inversiya

markazidan o‘tadi. Benzimidazoliy birliklari
mos ravishda 3,256 va 4,414 A masofadagi
benzol halgalarining tekis (C9-C14)-markazli
7-m -0°zaro ta’sirini hosil giladi [simmetriya
kodi: -x+1; -y+l1; -z+1] va bularning
barchasida markaz elementar yacheykaning
inversiya markaziga mos keladi (3-rasm).

3- rasm. Kompleksning kristall tuzilishidagi n-w o‘zaro ta’sir
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Benzimidazoliy birligining N8—C24
bog* uzunligi 1,455(4) A sirpanish tekisligida
yotgan  bo‘lsa, imidazoliy birligi bu
kristallografik tekisliklarning yarmini kesib
o‘tadi. Bog‘ uzunligi 2,699(2) A bo‘lgan
Lal<—0O7 koordinasion bog‘i ham
kristallografik sirpanish tekisligida yotadi.
Lantan atomi kislorod atomlari bilan o‘n
ikkita koordinasion bog* hosil gilgan. La—O
va La—O bog‘ uzunligi 2.612(2) A va
2.707(2) A, O—La—O bog* burchaklari esa
47.44 (6)° (O1—Lal—02), 47.93 (6)° (04—
Lal—O5), 47.68 (9)° (O7—Lal—08), 47.97
(6)° (O10—Lal—O11), 48.26 (2)° (O13—
Lal—O14) va 47.80 (0)° (O16—Lal—017)

koordinatsiyasi t12 = 0,00 dan turli
giymatlarga ega bo‘lgan trans burchaklarni
hosil giladi va shuning uchun geometrik
tavsifni  tartibsiz  kubsimon  ikosaedral
ko‘pburchak tartibiga yagin deb hisoblash
mumkin. [LaNsO1s]*> birliklarining geometrik
parametrlari bir-biriga o‘xshash va lantan
nitrat/suv koordinatsiyalangan
molekulalarining geometrik parametrlarining
boshga tuzilmalarda kuzatilgan giymatlardan
sezilarli og‘ishlarini ko‘rsatmaydi [4, 18-19].
Sintez qilingan kompleks birikmaning ba’zi
muhim bog‘lanish parametrlari (bog* uzunligi
va bog® burchaklari) 2-jadvalda keltirilgan.
Lantan kompleksining kristall tuzilishi ham

oraligiida o°‘zgarib  turadi.  Simmetriya koordinasion, ham oddiy La-O
natijasida ikki va to‘rtta nitrat anionlarining bog‘lanishlarini 0z ichiga oladi.
2-Jadval
Kompleksning ba’zi geometrik parametrlari (A, ©)
Lal-01 2.646 (2) Lal - 010 2.652 (1)
Lal-02 2.707 (2) Lal - 011 2.632 (2)
Lal - O4 2.650 (2) Lal - 013 2.612 (2)
Lal - 05 2.661 (2) Lal - 014 2.655 (2)
Lal - O7 2.699 (2) Lal - 016 2.674 (2)
Lal-08 2.646 (8) Lal - 017 2.662 (2)
Ol1-Lal-02 47.44 (6) 010 - Lal - 011 47.97 (6)
04 —Lal-05 47.93 (6) 013 -Lal-014 48.26 (2)
O7-Lal-08 47.68 (9) 016 — Lal - 017 47.80 (0)
N7 - C7 1.335 (4) N8 — C7 1.341 (4)
N7 - C6 1.388 (3) N8 - C8 1.455 (4)
N9 - C7 1.314 (4) N8 - C1 1.395 (3)
kuchli 0‘zaro ta’sirlar orqali

4-rasmda  ko‘rsatilganidek,  qo‘shni
benzimidazolium molekulalari lantan/nitrat
birligini uch tomonlama tartibga solingan
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O tekisligiga koplanarga yaqin, ya’ni 180°
dan biroz og‘ishgan. Kompleks uchun c o‘qi
yo‘nalishi bo‘yicha lantan zanjiri tartibini
tashkil etuvchi go‘shni La/nitrat anionlari va
benzimidazoliy kationlari o‘rtasida bitta N—
H---O va ikkita zaif C—H---O o‘zaro
ta’sirlari (3-jadval) mavjud va bir vagtning
o‘zida La-atomlari strukturaning taxlami
natijasida hosil bo‘lgan trubka kanallariga
kirishi mumkin (4-rasm). Bundan tashgari,

nitrat gismlarining kislorod atomlari va
CsH10N3 molekulalari o‘rtasida beshta kuchli
N—H:--O o‘zaro ta’siri mavjud bo‘lib, ular
zanjir tartibini bargarorlashtiradi va b o‘qi
yo‘nalishiga perpendikulyar joylashadi (5-
rasm). Tris( 2-amino-1-metilbenzimidazol)
geksa kis(nitrato-O,0) lantan )
kompleksining uch o‘lchovli tuzilishi ushbu
molekulalararo bog‘lar va o‘zaro ta’sirlardan
yig‘iladi

4-rasm. ¢ o‘qi bo‘ylab La/nitrat
anionlari zanjirining tartibi. Vodorod
bog‘lari ko‘k punktir chiziglar bilan
ko‘rsatilgan

5-rasm. Uch o‘Ichovli supramolekulyar
tarmogni tasvirlaydigan molekulaning b o‘qi
bo‘yicha taxlami

3-Jadval
Vodorod bog‘lar geometriyasi (A, °)

C—-H---O are the vdW contacts

N15-H9A!---O17 0.86 2.32 3.001 (3) 136.0
C24"-H24C"---010 0.96 2.52 3.348 (5) 137.7
C21-H21---017 0.93 2.64 3.530 (5) 160.9
N7-H7:---O1 0.86 2.01 2.819 (3) 157.0
N10-H4A:--04 0.86 2.05 2.889 (3) 163.9
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N12-H6A---O6 0.86 2.10 2.944 (3) 164.7
N13-H7---O7 0.86 211 2.920 (4) 156.2
N15-H9B---O9 0.86 2.14 2.946 (3) 154.9

Symmetry codes: (i) X, -y + %, z— Y, (ii)) x - 1, -y + Y%, z— 1.

Hirshfeld sirt tahlili Crystal Explorer
dasturi yordamida amalga oshiriladi va u
Hirshfeld yuzasi va moddalarning ikki
o‘lchovli barmoq izlari tasvirlari yordamida
kovalent bo‘lmagan o‘zaro ta’sirlarni aniglash
uchun amalga oshiriladi (6-rasm).
Molekulaning Hirshfeld yuzasi kristallning
elektron zichligi qgayerda joylashganligini
ko‘rsatadi. Hirshfeld yuzasi tasvirlarida
molekulalardagi atomlarning o‘zaro ta’siri
Van-der-Vaals radiuslari yig‘indisiga nisbatan

" Overall interaction o ‘ 2
T T T TR YT T T H-H mteraction 39%
T B g Rt i e ]

&

" H-N mnteraction 14% p
N ON T YL TO B YN IYTT TEINTY
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" H-O interaction 28.7% o
YUY TDTT T TV TN U T 7 TR W

C-C nteraction 3.2% ¢/ | N-C interaction 2.6% ¢/
WU TN YL e T TN 29I IO I LI R S 2 ¥ i o e i # & e e 0

uch xil holatda joylashganligini ko‘rishimiz
mumkin. Masalan, uzunrog joylar ko‘k, teng
joylar og va gisqaroq joylar gizil rangga ega.
dnorm tasvirlari ustida gizil rangda ko‘rsatilgan
soha molekulalararo vodorod bog‘lariga
tegishli  bo‘lgan  atomlarni  ko‘rsatadi.

Molekulalarda C—H- - -x va ©- - -m mavjudligi
vodorod bog‘lar bor yoki yo‘gligini aniglash
uchun Hirshfeld sirt tahlilidagi Shape Index
tasvirlari

go‘llaniladi.

6-rasm. Kompleks
[La(NO3)s]-3]MAB-H]
tarkibidagi —0,5089 dan 1,5575
a.m.b. oralig‘idagi dnorm
bo‘yicha xaritalangan uch
o‘lchamli Hirshfeld yuzasi

| HCinteraction 19.9% v

y &

C-O interaction 2.6%
NI I IR INTIY
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7-rasm. [La(NOs)s]-3[MAB-H] ning to‘liq ikki o‘lchamli barmoq izlari sohasi.
Hirshfeld yuzasida berilgan nuqtadan eng yaqin ichki va tashqi masofada (A) joylashgan diva
de giymatlari

Aromatik halgalar atrofidagi ko‘k
uchburchaklar va qizil doiralar bu sohadagi
atomlarning alogalari o‘rtasida o‘zaro ta’sir
mavjudligini anglatadi. Hirshfeld sirt tahlili
bu kompleks orasidagi o°‘zaro ta’sirlarni
miqdoriy jihatdan tahlil gilish imkonini
beradi. Kuchli o‘zaro ta’sirni ko‘rsatadigan
qizil dog‘lar 2-amino-1-metil
benzimidazoldagi aminodagi ikkala vodorod
atomida ham va shuningdek lantanga birikib
turgan kislorod atomlarida ham uchraydi.
Buni barmoq izi tahlilida ko‘radigan bo‘lsak
H-H orasidagi bog‘lanish gadoglashning 39%
ini tashkil gilib eng yugori ko‘rsatgichga ega
bo‘lgan. Keyingi o‘rinda H-O va H-C
o‘rtasidagi bog‘lanishlarga tegishli bo‘lib
28,7% hamda 19,9% ni tashkil gilgan.
Oraliqdagilar H-N va C-C larga tegishli bo‘lib

mos ravishda 14% va 3.2% ni tashkil gilgan
va golgan atomlar o‘rtasidagi
ta’sirlashuvlarning barchasi 5,2% ni tashkil
etadi (7-rasm).

Sintez  gilingan[La(NOs)e]-3[MAB-H]
kompleks birikma zich taxlangan yoki
yo‘qligini aniglash uchun molekulaning
bo‘shlig tahlili amalga oshirildi. Kristalning
elektron zichligi yuzasi va elektron zichligini
xaritalashga (8-rasm) asoslanib, kristaldagi
bo‘shligni aniglash va vizualizatsiya qilish
uchun o‘zgaruvchan radiusli zond sharini
eritilgan sfera tasviri bo‘ylab aylantirish
orgali, bo‘shligni xaritalashning an’anaviy
yondashuvidan  foydalanish ~ yordamida
molekulaning sirt maydonlari va bo‘shliglar
hajmini osongina hisoblash mumkin [20-21].

8-rasm. Lantanning [La(NOs3)s]-3[MAB-H] kompleksi uchun elektron zichlik
xaritasining c o‘qi bo‘ylab ko‘rinishi

9-rasmda bo‘shlig yuzasi 0,002 au va
elementar yacheykaning hajmi 388,80 A3
bo‘lgan  kompleks  birikma  elementar
yacheykasining taxlami (upakovka) o‘rami

ko‘rsatilgan. Bu bo‘shligning 10,68% bo‘sh
joyni egallaganligini va shuning uchun ushbu
kompleks molekulalari kuchli o‘ralganligini
ko‘rsatadi.
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(001)

(010)

9-rasm. Lantan kompleksining uch o‘lchamda grafik ko‘rinishi

XULOSA. Ik bor lantan (IlI) ning
tarkibi [La(NOs)s]- [MAB-H]s  bo‘lgan
kompleks birikmasi sintez qilindi. Sintez
gilingan  kompleks birikmaning tarkibi,
kimyoviy bog* tabiati, termik xususiyatlari
fizik-kimyoviy tahlillar yordamida aniglandi.
Rentgen struktur tahlil usulida ushbu

ikosaedral tuzilishda bo‘lib, unda lantan
ionining koordinatsion soni o‘n ikkiga teng
ekanligi aniglandi. [La(NO3)6]-[MAB-H]3
kompleksida molekulalararo o‘zaro ta’sirlarda
asosiy ulushlar O--H/H--O (50.8%), H---H
(26.6%), H-++C (6.3%) H-"N/N---H (4.6%),
N---C (3.7%) atomlari orasidagi ta’sirlarga

kompleksning  kristall  va  molekular mos kelishi isbotlandi.
tuzilishlari o‘rganildi. [La(NOz)s]-[MAB-H]s
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