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IN RESEARCHING THE STRUCTURE OF CONDENSED MEDIA, THE MANIFESTATION OF ROTATION-
SHAKING MOTIONS RELATED TO THE LAWS OF INTERMOLECULAR INTERACTION IN THE
VIBRATIONAL SPECTRA OF MOLECULES.

Abstract
In this article, the relaxation processes resulting from vibrational and rotational motions for the bromobenzene molecule in a wide
spectral range (03500 cm) were investigated using light Raman scattering (RS) spectra. On the basis of experimental and
quantum-chemical calculations, it was determined that the hydrogen-bonded carbon atoms in bromobenzene play a key role in
the manifestation of H-bonds. In the range of lower frequencies, high-intensity RS spectra were observed, and the mechanisms of
their formation were explained in connection with the rotational-shaking motions of the bromobenzene molecule, which has a
complex structure. This makes it possible to analyze the rotational oscillations and draw appropriate conclusions in the formation

of the RS spectrum in the future in the lower frequency range.
Key words: spectrum, Raman scattering, bromobenzene, intermolecular interaction, rotational-shaking motion.

MPOSIBJIEHUE BPAIIATEJBHBIX - KAUAHUI, CBSI3AHHBIX C 3AKOHAMUJ MEKMOJIEKYJISIPHOI'O
B3AUMOIENCTBUA B KOJEBATEJBHBIX CIIEKTPAX ITPA UCCJIETOBAHHAW CTPYKTYPBI
KOHAEHCUPOBAHHBIX CPE]J.

AHHOTALIHS.

B nmanHoit paboTe nccnenoBaHbl perakCalioHHBIC POIECCH, BO3HUKAIOMNE TIPH KOJIeOaTeNbHBIX M BPAIATeNbHBIX ABIKESHHAX
MOJIEKYJIBI OpOMOEH30I1a B IIMPOKOM cHeKTpaiabHOM Auamna3one (0+3500 cM-1), ¢ Hcronp30BaHHEM CIIEKTPOB KOMOWHALTMOHHOTO
paccessaust cBeta (KPC). Ha ocHOBe SKCIIepMMEHTAIBHBIX U KBAHTOBO-XMMHYECKHX PACUETOB, YCTAHOBIICHO, YTO BOJOPOJIHO-
CBSI3aHHBIE aTOMBI yriiepona B OpoMOEH30Je UTPAr0T OCHOBHOW pouib B mposeieHnn H-csseit. O6Hapyxkens! criektpel KPC ¢
BBICOKOW MHTEHCHBHOCTBHIO B HIDKHEM JHANa3oHe YacTOT U OOBSICHEHBI MEXaHM3MBI HX 00pa30BaHMs B CBSI3U C BpalaTelbHbIX-
KauaHUs IBIDKCHUSIMHU MOJIEKYJIbI OpOMOEH30J1a CII0)KHOTO CTPOSHHUSI. DTO AaeT BO3MOXKHOCTh MPOAHAIM3HPOBAThH BPALaTEeIbHO-
KauaHoe JABWXKeHUS 1pu QopmupoBaHun crnekrpa KPC B HKHEM [Auama3oHe 4YacTOT M B JayibHEHIIEM cleraTh

COOTBETCTBYIOIINE BHIBOJIBI.
KnroueBbie cji0Ba: CrieKTp, KOMOMHAIIMOHHOTO PaccestHUs], OpOMOSH3011, MEKMOJICKYISIPHOE B3aNMOACIHCTBHE, BpAIIaTeIbHBIX -
Ka4YaHUN ABUKECHUS.

KONDENSIRLANGAN MUHITLARNING TUZILISHINI TADQIQ QILISHDA MOLEKULALARNING
TEBRANMA SPEKTRLARIDAGI MOLEKULALARARO TA’SIRLASHUV QONUNIYATLARIGA TEGISHLI
AYLANMA - CHAYQALMA HARAKATLARINING NAMOYON BO‘LISHI
Annotatsiya
Ushbu maqolada brombenzol molekulasi uchun keng spektral sohada (0+3500 sm-1) tebranma va aylanma harakatlaridan hosil
bo‘lgan relaksatsion jarayonlar yorug‘likning kombinatsion sochilish (YOKS) spektrlari yordamida tadgiq qilindi. Eksperimental
va kvant - kimyoviy hisoblashlar asosida brombenzol tarkibidagi vodorod bilan bog‘langan uglerod atomlari H-bog‘lanishlarini
namoyon bo‘lishida asosiy o‘rin egallashi aniqlandi. Quyi chastotalar oralig‘ida intensivligi katta bo‘lgan YOKS spektrlari
kuzatilib, ularning hosil bo‘lish mexanizmlari murakkab strukturaga (tuzilishga) ega bo‘lgan brombenzol molekulasining
aylanma-chayqalma harakatlari bilan bog‘lagan holda tushuntirildi. Bu esa kelajakda quyi chastotalar oralig‘idagi YOKS
spektrining hosil bo‘lishida aylanma-chaygalma tebranishlarni tahlil gilish va tegishli xulosalar chigarish imkoniyatini beradi .

Kalit so‘zlar: spektr, kombinatsion sochilish, brombenzol, molekulalararo ta’sirlashuv, aylanma-chaygalma harakat.

Kirish. Ma’lumki, elektromagnit to‘lgin nurlanishi ta’sirida kondensirlangan muhitlarda sodir bo‘ladigan relaksatsion
jarayonlar bilan bog‘liq bo‘lgan fizik qonuniyatlarni tadqiq qilish bugungi kunda fundamental va amaliy ahamiyatga ega bo‘lgan
muammolardan hisoblanib, tadqiqot natijalari asosida muhit strukturasiga tegishli ilmiy asoslangan ma’lumotlar olib, amaliyot
uchun tavsiyalar berish imkonini beradi. YOKS (Raman effekti) esa hozirda kondensirlangan muhit molekulalarining energetik
sathlardagi relaksatsion jarayoni qonuniyatlarini o‘rganishning eng samarali usullardan biri bo‘lib qolmoqda [1-11].

Monogaloid birikmalari kiritilgan benzollarning turli xil fizik xususiyatlarining gonuniyatlari to‘g‘risida juda ko‘p
eksperimental ma’lumotlar bo‘lishiga qaramay, hozirgi vaqtda ushbu suyuqliklarda molekulyar darajada sodir bo‘ladigan
jarayonlar to‘g‘risida yagona fikr mavjud emas. Bu holat ushbu obyektlarni kengroq tadqiq qilish kerakligini anglatadi. Ushbu
tadqiqot ishi ham bu yo‘nalishdagi ishlarning mantiqiy davomi bo‘lib hisoblanadi.
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Bu ishda tadqiqot obyekti sifatida qutblanuvchanlik tenzori bo‘yicha asimmetrik hossasiga ega bo‘lgan brombenzol -
CesHsBr moddasi tanlangan. Ushbu magola brombenzol — CeHsBr molekulasi uchun keng spektral sohada (0+3500 sm-1)
tebranma va aylanma harakatlaridan hosil bo‘ladigan relaksatsion jarayonlarni YOKS spektri yordamida tadqiq qilish natijalariga
bag‘ishlangan.

Brombenzol molekulasini tanlanishining sabablaridan biri, bu O‘zMU Fotonika kafedrasi laboratoriyasida monogaloid
kiritilgan benzollarning jumladan, brombenzolning molekulalararo ta’sirlashuv qonuniyatlari yorug‘likning molekulyar sochilish
(YOMS) spektri yordamida o‘rganilgan bo‘lib, har ikkala sochilish turlari bo‘yicha spektrlarning namoyon bo‘lish sabablarini
o‘rganish imkoniyatini beradi.

1-rasm. Brombenzol molekulasining fazoviy struktura formulasi

Brombenzol molekulasining fazoviy struktura formulasi 1-rasmda ifodalangan. Rasmdan ko‘rinadiki, brombenzol
molekulasi atomlari (uglerod, vodorod) benzol halgasida joylashgan bo‘lib, molekulaning yuqori girrasida galoid birikmali brom
atomi joylashgan. Ushbu tadgigot ishining magsadlaridan yana biri brom atomining YOKS spektriga ta’sirini o‘rganishdan
iborat.

Eksperimental gism. Ma’lumki, spektroskopik tadgiqotlarda sochuvchi muhitga alohida talablar qo‘yilgan bo‘lib
o‘rganiladigan muhitlar begona zarrachalardan mutlaqo holi bo‘lishini ta’minlash katta ahamiyatga ega.

Shu sababdan ushbu tadgigot obyekti hisoblangan brombenzol moddasi mavjud usullar yordamida [12-16] qo‘shimcha
tozalandi. Brombenzolning tozalik darajasi refraktometrik usul bilan aniqlangan sindirish ko‘rsatkichining qiymati hamda,
gaynash temperaturasi orgali tekshirildi.

YOKS spektrlari lazerli skanerlovchi konfokal mikroskopi yordamida olingan (2-rasm). Konfokal mikroskopli STR250
lazerli Raman spektrometri juda ixcham va moslashuvchan tizim bo‘lib, hatto o‘ta kichik intensivlikka ega bo‘lgan YOKS ni
gayd qilish imkoniyatini beruvchi, sezgirligi yuqori bo‘lgan qurilma hisoblanadi . Tizim fokus uzunligi 250 mm bo‘lgan
spektrometrdan (0,7), 50-7000 sm-1 spektral sohadagi Cherni-Tyorner skanerlash mexanizmidan iborat bo‘lib, u antistatik
ta’sirga ega, avtomatik ravishda uch xil diffraksion panjarasi bilan almashtiriladi (1 mm da shtrixlar soni 600; 1200; 1800) va
CCD (08) kamerasi -60 S haroratgacha sovutiladi.

To‘plamga o‘Ichamlari <1 mm dan kichik bo‘lgan namunani o‘lchaydigan optik mikroskop (1) va ko‘rinadigan soha (532
nm) uchun faollashtiruvchi lazer (01) kiradi. Tizim Windows platformasi asosida ma’lumotlarni boshqarish va qayta ishlash
uchun qulay dasturiy ta’minotni o°‘z ichiga oladi. YOKS spektrlari 1800 burchak ostida o‘lchandi, ya’ni sochilgan nur
tushayotgan nurga nisbatan 1800 burchak ostida gayd etildi.

Tajriba quyidagicha bajarildi: brombenzolni o‘rganish uchun kvars kyuvetasi ishlatilgan. Suyuqlik solingan kvars
kyuvetasi mikroskop stoliga joylashtirilgan va unga lazer nurlari yo‘naltirilgan. Sochilgan yorug‘lik obyektiv yordamida
to‘plangan.

Qurilma 50-700 sm-1 spektral sohada skanerlash mexanizmiga ega spektrometrdan iborat bo‘lib, avtomatik ravishda
Imm da 600, 1200, 1800 ta shtrixlari bo‘lgan turli xil difraksion panjaralarni almashtiradi. YOKS spektrlari tushayotgan nurga
nishatan 1800 burchak ostida qayd etildi.

2-rasm. YOKS spektrini gayd qiluvchi eksperimental qurilma. (01)-molekulani faollashtiruvchi lazer (532nm); 02, 06 -
o‘tkazuvchanlik koeffitsiyenti 90% gacha bo‘lgan optik tola; 03 - obyektiv; 04 — mikroskop stoli; 05 — filtr; 07 — spektrometr
STR250; 08 — pyezoelektrik detektor; 09 — oq yoritgich; 10 — fokuslash vinti.

Eksperiment yordamida olingan YOKS spektrining konturi shakli va kengligi bo‘yicha haqiqiy konturdan sezilarli
darajada farq qilishi mumkin. YOKS spektrining haqiqiy kengligi kuzatilgan konturning kengligi bo‘yicha aniqlashning mavjud
usullarining eng katta samaradorligi va natijaviyligi [18] da taklif gilingan formula (1) bilan berilgan.

G = omen [1- (22)]

Osken

Bu yerda oy, — YOKS konturining haqigiy kengligi, A,,, — apparat funksiyasining kengligi, o,.; — eksperimental
ravishda olingan spektr kengligi hisoblanadi. Ushbu usul bilan olingan spektr kengligi giymatlari boshga usullar bilan yaxshi mos
keladi.

Natijalar va muhokama. Brombenzol molekulasining 0+3500 sm™* spektral sohada tebranma va aylanma harakatlaridan
hosil bo‘lgan YOKS spektrlari 3-rasmda ko‘rsatilgan.

3-rasmdagi YOKS spektrining taqsimoti tahlili shuni ko‘rsatadiki quyi chastotalar sohasida turli hil intensivlikka ega
bo‘lgan bir qator spektrlar mavjud bo‘lib, ular ichida yuqori intensivlikdan tashkil topgan spektr 266 sm-1 chastotaga to‘g‘ri
kelishi aniglandi. Tajribada olingan ushbu spektrning giymati kvant - kimyoviy usul bilan hisoblangan giymatga yagin ekanligi
isbotlandi (1-jadval). Bundan tashqari, 135 - 625 sm-1 chastotalar oralig‘ida ham, intensivligi nisbatan katta bo‘lgan 2 ta YOKS
spektri kuzatildi, ularning giymati 133 sm-1 va 624 sm-1 ga teng. Shuni alohida gayd gilish lozimki, eksperiment yordamida
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kuzatilgan brombenzol molekulasining harakati hisobiga namoyon bo‘ladigan YOKS spektrlarining soni ayrim adabiyotlarda
keltirilgan spektrlar sonidan ko‘pligi qayd etildi. Buning asosiy sabablaridan biri biz eksperimentda foydalangan Raman
spektrometrining sezgirligi yuqoriligidadir.

Suyuq mubhitlarda quyi chastotalar sohasidagi YOKS spektrlarini o‘rganish natijalari shuni ko‘rsatdiki, bu sohada
eksperimental ishlar chegaralanganligi aniglandi. Jumladan, ayrim galoid birikmalaridan tashkil topgan muhitlarda molekulaning
aylanma — chayqalma harakatlari natijasida qo‘shimcha spektrlarning hosil bo‘lishi to‘g‘risida ayrim mulohazalar mavjud bo‘lib,
nazariy jihatdan hisoblangan natijalar bilan solishtirilgan emas. Shuning uchun ham, lazer nurlanishi ta’sirida (A = 532 nm) quyi
chastotalarda sodir bo‘ladigan YOKS spektrining tarkibidagi molekulaning aylanma-chayqalma harakati bilan bog‘liq bo‘lgan
spektrlarning namoyon bo‘lishiga alohida e’tibor qaratildi.

Eksperiment yordamida olingan YOKS spektrini tahlil gilishda xususan, ba’zi spektrlarni molekulaning aylanma —
chayqalma harakatlariga bog‘lashni, nazariy tahlilsiz to‘g‘ri deb bo‘lmaydi, chunki quyi chastotalar oralig‘ining o‘zida ham turli
intensivliklarga ega bo‘lgan spektrlar mavjud. Bu shuni anglatadiki, qo‘shimcha hosil bo‘lgan spektrning namoyon bo‘lish
mexanizmiga nafagat molekulaning aylanma — chayqgalma tebranishi balki, deformatsion tebranishlari ham sabab bo‘ladi.

s Y A—

L "

3-rasm. Brombenzolning xona temperaturasida 03500 sm chastota sohasidagi YOKS spektri.

Quyi chastota sohasida joylashgan spektrlar og‘irroq atom guruhlarini o‘z ichiga olgan molekulalarning, bizning
holatimizda brombenzol molekulasi tarkibidagi bromning aylanma — chayqalma harakatlariga tegishli bo‘lishi mumkin. Agar
aylanma — chaygalma tebranishlar potensial chuqurligining balandligi ma’lum bo‘lsa, aylanma — chaygalma tebranishga mos
keladigan chastotani (v ~v/U) nazariy hisoblash orqali aniglash mumkin.

Potensial chuqurlikni hisoblash [11,17] metodikasi yordamida amalga oshirildi. Potensial chuqurliklarning balandligini
aniqlash uchun esa molekula tarkibidagi atomlarning bog‘lanish uzunligi va ular orasidagi burchaklar va boshqa kattaliklar
ma’lum bo‘lishi lozim. Ushbu kattaliklarni aniglash bo‘yicha HF/6-31G Xartri Fok metodi asosida ishlaydigan ORCA maxsus
dasturi yordamida kvant - kimyoviy hisoblash natijalari 4-rasmda ko‘rsatilgan. Kvant - kimyoviy hisoblash natijalariga ko‘ra
masalan uglerod(2) va vodorod(8) atomlari orasidagi bog‘lanish uzunligi 1,0820 A ga, uglerod(1) va brom atomlari orasidagi
bog‘lanish uzunligi esa 1,9201A ga teng. Uglerod(2), uglerod(1) va uglerod(6) atomlari bog*lanishi orasidagi burchak 121,410 ga
teng.

4-rasm. Brombenzolning kvant - kimyoviy hisoblash usuli bilan aniglangan strukturasi.
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Potensial chuqurlikni hisoblash natijalari, brombenzol molekulasining aylanma — chaygalma harakatlariga tegishli
intensivligi yuqori bo‘lgan YOKS spektri uchun chastotalarning nazariy hisoblangan va eksperiment yordamida olingan
giymatlari 1-jadvalda keltirilgan.
1-jadval.

Muhit U, kal/mol v, sm?
(nazariy)

nazariy I eksperiment
Cs HsBr 5500 240 [ 266

Jadvalni tahlil gilish shuni ko‘rsatadiki, amalga oshirilgan hisoblashlarga ko‘ra, potensial chuqurlikni aniqligi 26 sm™* dan
oshmaydi.

Brombenzol molekulasi uchun quyi chastotalar oralig‘idagi YOKS spektrlariga tegishli olingan natijalardan ko‘rinib
turibdiki, spektr tarkibida atom guruhlarining aylanma — chayqalma haraktlarining namoyon bo‘lishiga to‘la asosimiz bor. Atom
guruhlarining aylanma — chaygalma harakatlaridan hosil bo‘ladigan YOKS spektrlarini quyi chastotalar oralig‘iga to‘g‘ri kelishi
va ularning intensivliklarining nisbatan kichik qiymatga ega bo‘lishi boshqa muhitlarda o‘tkazilgan oldingi ilmiy tadqiqot
ishlarimizda ham o°‘z aksini topgan.

Xulosa. Spektroskopik tadqiqotlar asosida jumladan, YOKS spektrlari 0+3500 sm-1 chastotalar oralig‘ida qayd gilingan
bo‘lib, quyi chastotalar oralig‘ida hosil bo‘lgan YOKS spektri brombenzol molekulasi tarkibidagi atomlar guruhining aylanma —
chayqalma harakatlari bilan bog‘liqligi aniqlandi. Eksperimentda olingan va nazariy hisoblash natijalariga solishtirilgan
ma’lumotlarga asoslanib, molekulaning aylanma — chayqalma harakatidan tashqari YOKS spektrining hosil bo‘lishiga
deformatsion tebranishlar ham o‘z ta’sirini ko‘rsatishi aniqlandi. Bu esa spektrlarning qaysi ko‘rinishidagi tebranishlar bilan
bog‘ligligini aniqlash imkoniyatini yaratadi. Eng muhimi bizning tadqiqotlar shuni ko‘rsatadiki, molekulalarning aylanma —
chayqalma harakatidan hosil bo‘ladigan spektrlar ~ 150 sm* chastotalar oralig‘ida namoyon bo‘lib, ularni eksperiment yo‘li bilan
qayd qilish o°ta yuqori sezgirlikka ega bo‘lgan eksperimental qurilmalarda tadqiqot olib borishni taqozo etadi.
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