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Hesabatda asagidaki masalslar isiqlandiriimalidir:

YEKUN ELMI-TEXNIKi HESABAT

1 i Layihonin hoyata kegirilmasi lizra yerins yetirilmis islor, istifado olunmus iisul vo yanagmalar

Layihenin mdvzusuna uygun olaraq qarsiya goydugumuz asas maqsad surtkli materiallari G¢ln yluksak
tosire malik goxfunksiyall yeni asqgarlarin, elaca da canli orqanizmlerds bas veran bazi patoloji proseslara
gars! rol oynayan bioaktiv birlesmalerin muiasir komputer program teminatlarinin imkanlarindan istifade
edarak magsadyonll sintezi, hamginin, alinacaqg maddslerin immun midafis sistemlerine tesirinin
dyrenilmasi sahasinde maqsadyénlii ve sistemli tedgigatlar aparmaqdan ibaret olmusdur. Oten bir il
arzinde asagidaki nazari-tacrubi elmi taedqgatlar hayata kegcirilmisdir:

I. Goxfunksiyali yeni alkilfenolyat agqarlarin sintezi

Muasir texnika Ggln motor yaglarinin yaradilmasi muxtelif funksional tasiro malik effektli asqgarlarin
hazirlanmasini teleb edir. Dinya praktikasinda bu sahads daha ¢ox yayillmis ve yuksak yuyuculug
xasselarina malik metal terkibli detergent asgarlardan olan alkilfenolyatlardir. 90-ci illerin ortalarina qadar
buraxilan alkilfenolyat agqarlarinin (B®K, NXI-101, LUATUM-339 ve s.) ekseriyyati kullullylna va istismar
xassaloerina gore muasir telablere cavab vermayan, yuksak galaviliya malik olmayan xarici analoglardan
(Amoko-9230, Paranox-51 va s.) geri qalan ve terkibinda barium olan mshsullardir.

Alkilfenolyat asqarinin galaviliyinin asagi va kdlliliyln yuxari olmasi, menavi cahatden kdhnalmis bu
asqarlarin istehsal hacminin azalmasinin mahz asas sabablarindandir.

Bununla slagadar olaraq alkilfenolyat asqarlarinin ¢esidinin yenilanmasi ve keyfiyyatinin artiriimasina
kaskin zarurat yarandi. Son 10 ilin elmi-texniki ve patent adabiyyatinin analizi gdsterir ki, tarkibinda
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| stexiometrik nisbatdan artiqg metal (en ¢ox kalsium) olan ylksak gelavili karbonatlagdiriimis alkilfenolyatlar
istigamatinda aparilan elmi-tadqigat islari daha ¢ox aktualliq kesb edir.

Qalavi

adadi

yuksek olan asqgarlar

yuksak neytrallasma xassalerine malik olurlar,

yagin

oksidlesmasinden amale gelan tursulari neytrallasdiraraq asqarlarin oksidlesma ve korroziyaya qarsi
davamliglarini artirirlar.

1.1. Dodesilfenolun formaldehid va natrium sulfidin kondenslagsma mahsulunun karbonatlas-
dinimis kalsium duzu — AKI-154d asqari
AKI-154d asqarinin ilkin marhalaleri AKI-144d asqgari ile uygundur, yalniz karbonatlasma prosesi ilo

forglonir. AKi-154d asqarinin alinmasi neytrallasma prosesine qoader atrafli dyranilmisdir.

AKi-154d

asqarini sintez edarak neytrallasma prosesinds stexiometrik nisbatdan artiq kalsium hidroksid istifade
olunur, promotor alavs edilir va karbonatasiya aparilir. Promotor ham neytrallagsma, ham da karbonatlasma

prosesinde verila biler.

5-6 saat neytrallasmadan sonra karbon qazi 85°C-de 4-4.5 saat verilir.

Karbonatlasma mahsulu qurudulur ve mexaniki garigiglardan sentrifuqa ile ayrilir. AKi-154d asqarinin
gelevi adadi 140-165 mgKOH/q, sulfat kiilii 13.5-16.8%, 6zllllyl 60-70 mm?/s, kalsiumun migdari 4.0-
5.5%, kukurda 2.0-3.0%-dir. Yiksak galavili aggarlar promotorsuz alinmirlar.

AKi-154d asqarinin alinma sxemi asagldakl kimidir:

Burada, R=—Ci2 ()
AKI-154d asqarinin fiziki-kimyavi ve funksional xassalarina promotorlarin tasiri cedval 1-da verilmisdir.

(AKI- 144)

-CaC0, -2a(OH),

(AKI- 154)

o H,— S —CH, .
§ * NCa(OH),* 1 CO, —
0 Ca 0
©6H2—s —CH2©
R R

" n

(1)

Cadval 1
AKIi-154d asqarinin fiziki-kimyavi ve funksional xassslerine promotorlarin tesiri
Asqarlarin analizi M-8 yadi 5% asqarla
i Kinematik | Qalovi Korroziyaliq Oks'd|?§me Yuyuculug
AKI-154d P torl v et e : N stabilliyi :
Asqari romotorlar ozluluk, adadi, (q.urguglun (MMNO iizro) Xassosi
100°C-ds, mq I6vhacik- ’ (M3B
mm¥s | KOH/q | lerds), g/m? | 30.538L | :r5). ball
’ cokuntd, % ’
1 Sirka tursusu (1%) 60.1 140.4 2.2 0.8 0.5
2 Qliserin (3 %) 70.02 154.6 4.0 1.1 0.5
3 Dietanolamin(3%) 68.5 164.8 1.5 0.4 0-0.5
4 Etilenqglikol (3%) 60.4 150.0 5.1 0.85 0.5

Asgarin alinmasi miuxtalif promotorlarla — sirke tursusu, gliserin, etilenglikol va dietanolaminle

apariimigdir.

Promotorlarin AKi 154d asqarinin galevi adadins tasiri ise sokil 1-de 6z oksini tapmisdir.
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Promotor: 1. dietanolamin; 2. gliserin; 3. etilenglikol; 4. sirks tursusu.
Sok. 1 Promotorlarin asgarin galevi adadine tesiri.

Cadval 1 va sakil 1-den goérunir ki, promotor kimi dietanolaminden istifade edands asqarin funksional
xassalari bir gadar, gelavi adadi ise daha ustlndir.

Coadval 2 (a) ve (b)-de AKIi-154d asqarinin AKi-144d asgarindan Ustiinliyl gériinir. Hamginin,
codvelde AKi-154d asqari ile migqayissli xarici senaye asqarlarinin — BHUWHM-714 ve OJNIOA-218A
g6stericileri verilmisdir. Naticolorden aydin olur ki, AKi-154d asqarinin korroziya qarsi xassalori xarici
analoglardan, oksidlesmays, korroziyaya garsi ve yuyuculug xasssleri ise AKi-144d asqgarindan ustiinddir.

*¢okuntl 0.5% qgader davam gatirir hesab olunur.

_ Cadval 2(a)
AKI-154d asqarinin fiziki-kimyavi va funksional xassaleri
Asqarlar
Keyfyyat gostericileri AKi-144d | AKI-154d | BHWUMHM-714 | OMNOA-218A
Kinematik 6zIUlik, 65-75 55-65 - -
100°C-da, mm?/s
Sulfat kult, % 6.5-8.0 13.5-16.2 20.5 17.6
Qalavi adadi, mq, KOH/q 60-75 140-165 155 140
Kalsium % 1.8-2.2 4.2-5.8 5.5 4.8
Kukurd % 3.5-4.0 2.5-3.0 - -
Cadval 2(b)
Baki neftinden alinmis M-8 yaginin, 5 % AKi-144d, AKi-154d, BHUWAHI-714 vo
OJTIOA-218A asqarlari ile gostericilari
Qurgusun Iévhaciklerin korroziyaligi, g/m? 4.5-5.0 1.5-2.0 7.5 9.8
*Oksidlasme stabilliyi, (UIMO Gzrs), 30 saat, 0.4-0.6 0.2-0.4 0.5 0.45
cokintl, %
Yuyuculuq xassaleri, (IM3B Uzrs), ball 0.5 0-0.5 0.5 0.5
Yagda hallolma Tam tam Tam Tam

Il. Salisiliden tiosemikarbazon va glioksiliden tiosemikarbazonun kegid metal komplekslarinin
sintezi, onlarin elektron spektrlari, magnit momentlarinin va bioloji aktivliklarinin tadqiqi
Tiosemikarbazidin muxtslif aldehidler esasinda alinmis kecid metallari ile komplekslari tibbin en aktual
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problemlarinden olan malyariya, sig, mikrob aleyhine fealiyyati potensial faydali kimyaterapiya xassaleri
diqgeti celb edir. Bu tiosemikarbazidin kimyavi tarkibi ilo elaqgalidir ki, dayisken muhitin bioloji tasiri
sturuktur maxtalifliyi ve ion-zondlama gabiliyyeti gosterir.

2.1. Salisiliden tiosemikarbazon va glioksiliden tiosemikarbazonun kec¢id metal komplekslarinin
sintezi

Tiosemikarbazid adston kecid metal ionlari ile 6zinu xelat kimi aparir bu da terkibindaki N ve S
atomlarinin sayasinde mimkdin olur, lakin bazi vaxtlarda da éztnu birmeanali ligand kimi gdsterir ki, bunu
kikdrdin kegid metallari ile genis spektr vermasiyle kompleksin farmakoloji faaliyystinin barpasi stbut
edir.

Tiosemikarbazon ligandinin 3 komponentli olmasi ile ONS slagadar geyri adi qurulusda polimer novi
vo ya magnit xassasi gostera bilar.

Tiosemikarbazidin salisil aldehidi ilo reaksiyasi neytral mihitde otaq temperaturunda aparilir. Bunun
Ucln salisil aldehidinin va tiosemikarbazidin uydun migdarlari hesablanir, metanolda hall edilib su
hamaminda ks soyuducu ile 2 saat muddatinde reaksiya davam etdirilir.

Aparilan sintezin sonunda alinan ¢okintl sizdliur, metanoldan yenidan kristallasdirilir va vakuumda
qurudulur. Metal komplekslarinin alinmasi Gg¢tin metal:ligand 1:1 va 1:2 nisbatinde hazirlanir va har biri
ayriligda metanolda hall edilir.

Metal kationun tsbistinden asili olaraq eks soyuducu ile techiz olunmus su hamaminda aparilan
reaksiyanin saati doayise bilor. Alinmis kompleks suzillb bir ne¢ca dafe metanolda yuyulur ve vakuumda
qurudulur.  Sintez olunmus tiosemikarbazon salisiliden ve onun Cu kompleksi asagidaki kimyavi

formullarla ifada olunur:
HN— ‘C‘fNHf N\\CH—@

S /O/
OH Cu
s
N0 \
CH=N—NH—C —NH, \
| | = —CH:N*NH‘ﬁiNHZ
S S
() ()

Tiosemikarbazid ile glioksil tursusunun reaksiyasi eyniyls avvalki tecriibada oldugu kimi aparilir. Bunun
Ugln glioksil turgsusunun ve tiosemikarbazidin uygun miqdarlari hesablanir, suda hall edilib su hamaminda
aks soyuducu ile 2 saat middatinda reaksiya davam etdirilir. Aparilan sintezin sonunda alinan ¢okuntl
suzular, DMF da yenidan kristallasdirilir va vakuumda qurudulur.

Metal komplekslarinin alinmasi G¢ln metal:ligand 1:1 ve 1:2 nisbatinda hazirlanir ve har biri ayriliqda
suda hall edilir. Komplekslar reaksiyanin qoyulma vaxdindan 1 giin sonra otaq seraitinda alinir. Alinan
tiosemikarbazon glioksiliden va onun mis kompleksi ise asagidaki formullara malikdir:

O
NH;——C—NH——N——=CH _C/
I N
i (0]
S e
Cu
| o ﬂ%o / O/ E
NH; C NH N C L\ 0 —(C——HC—— N——NH——C—NH,
| on
S S
(IV) (V)

2.2. Sintez olunmus (lI-V) birlagmalarin elektron spektrlari va magnit momentinin tadqiqi

Ligand ve kompleks Ugln elektrik kegiriciliyi muxtalif temperaturlarda 6lgiimisdir. Alinan naticaler
komplekslarin polikonduktivliyini, faza kegcidlarini izah etmaya imkan verir. Magnit momenti Faradey
Usuluna esasan hesablanmisdir. Co kompleksi t¢in 4,57 B.M, Ni kompleksi ti¢cin 3 B.M, Cu lgln ise 1.8
B.M. magnit momenti hesablanmisdir. Kolibrant kimi Hg[Co(SCN),] istifade edilmisdir.

Tiosemikarbazon salisilidenin C=N; fragmentina uygun olaraq n-r* kegidine asasan 389 nm dalga
uzunluglu elektron spektri verir. Eyni zamanda 411 nm dalga uzunluglu liganda uygun olmayan dalga
uzunluquda verir. Bu komplekslarle alagalidir.UB spektrinin gdstericisine asasan 1r-11* kegidi ile alaqgadar

C=S rabitasi 238 nm ds tiol formada oldugunu goéstarir. 343 nm va 332 nm dalda uzunluglarinda n-1r*
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rkegidiyle bagl xromofor azometin qrupunun oldugu aydin gérsanir. Ligand ve onun komplekslari 20-180° C
temperatur intervalda 0-400 volt gerginlikde ardicilligla dlgulmuasdur.

Alinan naticelor Om ganununa uydun geldiyini gosterir. Olgme zamani neticenin niimunadan
nimunaya dayisdiyi misahide olunur. ©gar nimunaya verilon garginliyi ¢cox az miqdar artirsaq bu zaman
gerginliyin ani anda ¢ox yuksaldiyini musahide edacayik, bu da temperaturun funksiyasiyla slagalidir.
Sintez olunmus birlesmalarin elektron spektrlari vo magnit momenti cadval 3-de 6z aksini tapmisdir:

Cadval 3

Nv COOv C=Sv C=N-N-C
C=Sv

- 3500  1644-1532  1621-1708 1165-837 1532-721

2.3. Sintez edilmis birlagmalarin bioloji aktivliklarinin tadqiqi
; Hesabat dovrinds ilkin test disk diffuziya Gsulu ile hayata kegirilmigdir. Filtr diskleri (Disk Ne1) 1 saat ||
i muddastinde 120°C de avtoklavda sterillogdirilir. Steril disk Petri cagkasinda mikroorganizmin bark soyuq | |
i sathinin ortasinda yerlagdirilir sonra ise 28° C da inhibitorlasdirilir ve 24 saatdan sonra mikroorganizmlerin | :
! OlgUleri hesablanir. i
: Ligand DMSO kimi antimikrob xassesini gosterir, bu o demakdir ki, gram-miisbat ve ya gram-menfi | !
i bakteriyalar tgin heg bir aktivlik gostermir. Lakin Cu ve Ni kompleksleri gram-musbat ve gram-manfi :
i bakteriyalara garsi gox yuksek antimikrob aktivliyi gosterir. ]
| Tiosemikarbazonun Cu( 1), Ni (Il), Co(lll) kompleksleri daha aktiv fealiyyst gosterir. Cadval 4 (a)-dan | !
i gorunduyud kimi na ligand na da komplekslar gbbalaklera qarsi aktivlik gostarmirlar. ]
; Cadval 4 (a). |!
Tiosemikarbazon salisilidenin ve onun komplekslarinin antimikrob aktivliyinin ilkin naticelari

Bacillus subtillus Escherichia Coli Candida Libolica
6.0 7.0 6.0
16.0 16.0 6.0
9.0 8.1 6.0
11.0 9.0 6.0
6.0 6.0 6.0

Eyniyle aparilan test tiosemikarbazon glioksiliden Gglinde hayata kegirilmisdir. (Cadval 4(b)).
Cadval 4(b)
Tiosemikarbazon glioksiliden ve onun komplekslarinin antimikrob aktivliyinin ilkin naticaleri

~ Qram+ve  Qramwve = Gébalek
_ Bacillus subtillus Escherichia Coli Candida Libolica
- Ligand 6.0 7.0 6.0
~ Cukompleksi 13.0 13.0 6.0
~ Cokompleksi 10.0 9.0 6.0
~ Nikompleksi 11.0 9.0 6.0
~ bmMso 6.0 6.0 6.0

lll. Bazi heksahidro-1,3,5-triazintionlarin sintezi va tadqiqi
i 3.1. 1-(2-aminoetil)tiokarbamid asasinda 1-(aminometil)-5-(2-hidroksi-alkil)-4,6-difenil-1,3,5-triazin-2-
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1-(Aminetil)tiokarbamidin triflior sirke turgusu katalizatoru istirakinda salisil aldehidi ve muxtalif
aminlerle bir marhalade Uckomponentli kondenslegsmasi reaksiyasi naticesinde 1-(aminometil)-5-(2-
hidroksi-alkil)-4,6-difenil-1,3,5-triazin-2-tionlarin (VI-X) 60-70% ciximla effektiv sintez Usulu iglenilmigdir:

ﬁ o, _H
OH
HN/C\NH OH N __FaCCOOH QN_CH
2+ 2 + HyN— ——T> S N—R
/
HoN JH.0 N—CH
2 OH
H,N
| nS l
I s
LoV H | (VI-X)
i A% CH; i
1 1
! VI -CH,-CH,-OH |
! IX -CHyCH(OH)CH; |
i '
! X C6H5 :
R J

ilo reaksiya qarigigindan kenarlagdirilr.

protonlarinin signallari 6.59, 6.96, 7.21 m.h. sahasinde aydinlasir (sakil 2).

HN —CH
=< \ < >
S N
"4
N—=CH
- | OH
2 \\v‘//
10 8 8 7 6 4 3 2 1

Sok.2. (X) birlesmasinin "H NMR spektri.

dimetilsulfoksidda isa adi seraitde asanligla hall olurlar.

Reaksiya zamani arzu olunmayan slave meahsulun analizi gostarir ki, tiokarbamidin ve ya aminlerin
aldehidlarla birlegsmasindan uygun azometinlar da alinir, onlar da asas mahsulun takrar kristallagmasi yolu

Alinmis birlesmalerin qurulusu IQ ve NMR spektroskopiya (sullari ile tesdiq edilmisdir. Bu
birlesmaler igerisinda (VII) birlesmasinin '"H NMR spektrinds an qlvvatli 2.27 m.h. sahasina metil grupunun
3 protonunun singlet signallari uygun gelir. Hemin birlesmanin metilen (CH2-N) qgrupunun hidrogen
' protonlari 2.77; 3.71 m.h-da; metin (CH) grupunun ise miivafiq protonlari 5.04 m.h.-ds agiq zolaq verir. (iX)
' Birleasmasinin molekulundaki hidroksil (OH) gruplarinin protonlari mivafiq olaraq 7.34 m.h. (OH-CH.-) ve
' 9.83 m.h. (OH-Ph) sahesinds askarlanir. (X) Birlesmasinin (i¢ aromatik niivede olan CH gqrupunun

ppm

Sintez edilmig (VIII) birlessmasinin *C NMR spektrinde 38.5 (CHs), 46.9 (CH.), 52.9 (CH,), 59.3
(CHy), 70.9, 72.7 (CH-triazin), 115.6 (CH), 119 (C), 121.1, 128.7, 128.8 (CH), 130.2 (CH), 177.3 (C=S)
m.h. sahasinda pikleri muxtalif elektron sixligina malik karbonlari xarakterize edir.

(VI-X) Birleagsmaleri ag rangli tozvari maddalerdir. Onlar etil spirtinde ve asetonda qizdiriimagla,
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3.2. N-Alkilamino-4,6-difenil-heksahidro-1,3,5-triazin-2-tionlarin sintezi

N-avazli tiokarbamidler muasir Gzvi sintezde muxtalif heterotsiklik sistemlarin alinmasinda da genis
istifade olunan an munasib sintonlardir. Bunu nazare alaraq, 1-[1-metil-2-(metilamino)etil]-tiokarbamidin
salisil aldehidi ve muxtalif aminlarle birge igkomponentli kondenslegsmasi benzol (ve ya izopropil spirti) is-
tirakinda, 70-80°C-ds, 3-6 saat muiddstinde terafimizden apariimig ve naticeds 75-80% c¢iximla N-
Alkilamino-4,6-difenil-heksahidro-1,3,5-triazin-2-tionlar (XI-XV) sintez edilmisdir:

o, _H
S _ OH
¢ on + H,N—R 2S00 S=P%N C}\INR
7\ + 2 - -
HN NH, ? N N—Cli
~ 2,0 j OH
N
H L e i —H
e R :
1 1
LOXI CH; i (XI-XV)
1 1
VX C,Hs |
1 1
i XIII C5H; |
LOXIV -CH(CHj,), :
IXV CeHs |
b e e e = a4

i Bu reaksiya zamani da arzu olunmayan slave meahsullar emale galir.

] Yeni birlesmalarin qurulusu da miuasir fiziki-kimyavi analiz Usullari ile tesdiqg edilmisdir. 1-
' Alkilamino-4,6-difenil-heksahidro-1,3,5-triazin-2-tionlarin (XI-XV) IQ spektrlerinde C=S slagesinin valent
' regsleri 1205-1180 sm™ sahesinde miisahide olunur. 3465 sm™ udulma zolagi NH elagesinin serbest
valent ragslarina, 3235 sm” zolagi iss NH slagasinin assosiasiya olunmus valent ragslarina uygun galir.
+ (sekil 3).

90

1 1 1 3 U —_ o B | 1 1 1 1 1
4000 3600 3200 2800 2400 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600 400 sm"

Sok. 3. (XIlI) birlesmasinin iQ spektri.
(XI-XV) 'H NMR spektrlerinde iki aromatik niivede olan protonlarin signallari 6.61-7.04 m.h.
sahasinds aydinlasir (sakil 4).
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Sak. 4. (XII) birlegsmasinin 'H NMR spektri.

Sintez edilmis (XI) birlagmasinin *C NMR spektrinde 16.4 (CHs), 33.0 (CH3), 36.2 (CHs), 50.8 (CH),
55.4 (CH,), 72.4, 73.1 (CH), 115.6 (CH), 121.1 (CH), 128.7 (CH), 130.2 (CH), 176.9 (C=S) m.h.
sahelarinda piklari mixtslif elektron sixligina malik karbonlari xarakterize edir. (2.29-2.33) birlesmalari ag
tozvari maddelardir. Onlar etil spirtinds ve asetonda qizdiriimagla, dimetilsulfoksidde ise adi seraitde asan-
ligla hall olurlar.

3.3.Alkil(aril)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tionlarin sintezi

4-Metilbenzaldehidin, tiokarbamidin va mdixtalif amin birlesmalerinin birge Ugkomponentli
kondenslagsmasi benzol (va ya izopropil spirti) istirakinda, 70-80°C-de, 3-6 saat muddatinda apariimis va
naticada 70-80% ciximla 1-alkil(aril)-2,6-bis(p-tolil)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tionlar (XVI-XX) alinmigdir.

. o _H CH,CH; -4
/&';\ ‘2 + R—NH, 2% SQN—CHN—R
H,N_ NH, ? N BN-cli
25,0 CH,CH; -4
CH;
(XVI-XX)

R=C,gH;, (XVI), HOCH,CH,CH, (XVII), HOCH,CH, (XVIII), CH,CH(OH)CHj; (XIX), C¢Hs (XX)

Sintez edilmis (XVI-XX) iQ spektrlarinde C=S slagssinin valent ragsleri 1210-1185 sm™ sahssinde
musahida olunur. C(S)NH fragmentinin ragsleri 1345-1245 sm™ sahasinde aydinlasir. HNC=S fragmentina
1525, 1508, 1200, 1030, 919, ve 625 sm tezliklerinds olan ragsler aiddir. 3465 sm” udulma zolagi NH
slagasinin sarbast valent regslerine, 3235 sm” ise NH slagsasinin assosiasiya olunmus valent ragslerine
uygun galir.

(XVI-XX) birlagsmalerin 'H NMR spektrlarinde 0.86 m.h. sahasina metil qrupu protonunun signallari
uygun gelir. iki aromatik niiveda olan protonlarin signallari 6.94-7.21 m.h. sahasinde aydinlasir. Terkibinde
(XI) birlesmasinin '"H NMR spektrinds fenil halgasina birlagsmis metil radikalinin signali 2.29 m.h.-de (CHs-
Ph) singlet saklindadir.

Sintez edilmis (XVI) birlesmasinin *C NMR spektrinde 24.3, 78.9, 114.3, 118.3, 127.8, 128.8,
129.7, 136.2, 149.6, 177.7 m.h. (C=S) sahslerinda piklari mixtalif elektron sixligina malik karbonlari
xarakteriza edir. (XX) '"H NMR spektrinde metin protonunun singlet signali 5.07 m.h. sahasina uydun galir.
Aromatik nivada olan protonlarin signallari ise 6.59-6.94 m.h. sahasinda aydinlasir. Hemin birlagsmanin
*C NMR spektrinde spesifik C=S funksional qrupun karbon atomu 177.7 m.h.-ds pik emale gatirir (sakil 5
vo sakil 6).
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Sak. 6. (XX) birlesmasinin *C NMR spektri.

Alinmis (XVI-XX) ag tozvari maddalerdir. Onlar etil spirtinde ve asetonda qizdiriimagla, dimetilsulfoksidde
ise adi seraitde asanligla hall olurlar.

3.4. 2,6-bis(aril)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tionun sintez prosesinin optimallagdiriimasi

Ugkomponentli kondenslagsma reaksiyasi ils 2,6-bis(fenil)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tionun sintezi
nimunasinde optimal sarait tapiimisdir. Malumat Gg¢lin geyd edak ki, mirakkab proses olan Ugckomponentli
reaksiya zamani maqgsadyonli madds ile yanasi, kanar maddalerin alinmasi ehtimali bdyutkdir. Konkret
olaraq 2,6-bis(fenil)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tionun sintezi gedisinde azometinler de amale galir ki, bu da
asas maddanin ¢iximini azaldir. Lakin hamin reaksiya tg¢ln tapilan optimal serait 2,6-bis(fenil)heksahidro-
1,3,5-triazin-4-tionun ¢iximini 75-80 %-a gader artirmaga imkan verir.

S
("3 F3CCOOH HN
< NH
H,N NH, BN
2H2O
(XXI
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Yuxaridaki sxem Uzra prosesin getms istigamatloerini éyrenmak, eyni zamanda, maqgsadydnli
maddanin ¢iximini artirmaq magsadila tiokarbamid, benzaldehid ve ammonyakin 33,5%-li suda mahlulu ila
birge kondenslesma reaksiyasi atrafli tadqiq edilmisdir. Bize gader apariimis analoji reaksiyalarda ¢ixim
30-40%-dan ¢ox olmamisdir. Bu fakt 6zliyinde tiokarbamidin alifatik ve ya aromatik aldehid va birli
aminlar asasinda birmarhalali igkomponentli kondenslesma reaksiyasinin aparilmasinda fargli yanagsma
olmasini vacib edir. Bu amili nezere alaraq evvelki tacriibslorden tam forqli sistem qurulmusdur. ilk
marhalada 27 tacriiba qoyulmusdur (cedval 5).

Bela ki, tiokarbamid (TK), benzaldehid (BA) ve ammonyakin (A) suda mahlulunun (u=0,1:0.1:0.2;
0.1:0.2:0.1 va 0.15:0.2:0.1 mol nisbatlarinda), temperaturun (t=0; 25; 50°C) va reaksiya middatinin (1=3, 4,
' 5 saat) 3 muxtslif giymatlerinde aparilan tacribslerin naticsleri olaraq har bir reaksiya zamani goturilen
. tiokarbamidin gevrilme adadi misyyanlasdirilmisdir (cedval 5). ©sas madde kimi 2,6-bis(fenil)heksahidro-
' 1,3,5-triazin-4-tionun (BHTT) ylUksek g¢iximla alinmasi tg¢ln muxtslif amillerin (temperaturun, reaksiya
' muddatinin, reaksiya lgln gotirilen ilkin maddaslerin mol nisbatleri ve gatiliglari, katalizatorun migdarinin)
' sintez prosesina tasiri ayri-ayriligda tedqiq edilmis ve har bir saraite uygun gostariciler hesablanmisdir.

i Bu istiqgamatda aparilan elmi aragdirmalardan malum oldu ki, TK ile BA va A-nin reaksiyasi zamani
BHTT ile yanasi azometilen de (AM) amale galir, eyni zamanda ilkin maddalerin (iM) bir hissesi reaksiya
. daxil olmur. Mixtslif mol nisbatleri, temperatur ve reaksiya middsti ssasinda tacribaslarin qoyulmasinda

Cadval 5
] Mduxtelif mol nisbati, temperatur va reaksiya middatinde apariimis

! tocriibalerin naticelori

i T Komponentlarin mol K Osas maddas Olava
i Ne t,°C (saat) nisbati, (TK:BA:A) T madda
g 1 0 3 0.1:0.2:0.1 87.6 0.290 0.004
] 2 0 4 0.1:0.2:0.1 98.5 0.310 0.013
] 3 0 5 0.1:0.2:0.1 99.8 0.325 0.020
] 4 0 3 0.15:0.2:0.1 65.4 0.420 0.026
] 5 0 4 0.15:0.2:0.1 84.0 0.410 0.075
] 6 0 5 0.15:0.2:0.1 90.5 0.370 0.110
] 7 0 3 0.2:0.2:0.1 57.5 0.440 0.040
] 8 0 4 0.2:0.2:0.1 74.5 0.350 0.100
] 9 0 5 0.2:0.2:0.1 814 0.308 0.140
] 10 25 3 0.1:0.2:0.1 91.0 0.314 0.007
] 11 25 4 0.1:0.2:0.1 100 0.328 0.018
] 12 25 5 0.1:0.2:0.1 100 0.320 0.026
] 13 25 3 0.15:0.2:0.1 74.3 0.455 0.040
] 14 25 4 0.15:0.2:0.1 90.0 0.402 0.110
] 15 25 5 0.15:0.2:0.1 95.0 0.367 0.143
] 16 25 3 0.2:0.2:0.1 64.0 0.452 0.60
! 17 25 4 0.2:0.2:0.1 79.0 0.328 0.142
! 18 25 5 0.2:0.2:0.1 83.0 0.245 0.168
i 19 50 3 0.1:0.2:0.1 100 0.340 0.013
] 20 50 4 0.1:0.2:0.1 100 0.330 0.025
] 21 50 5 0.1:0.2:0.1 100 0.323 0.034
] 22 50 3 0.15:0.2:0.1 79.0 0.460 0.080
] 23 50 4 0.15:0.2:0.1 85.0 0.360 0.180
] 24 50 5 0.15:0.2:0.1 91.0 0.302 0.220
] 25 50 3 0.2:0.2:0.1 70.0 0.410 0.100
] 26 50 4 0.2:0.2:0.1 76.0 0.245 0.205
] 27 50 5 0.2:0.2:0.1 81.0 0.153 0.240

asas magsad bir tarefden asas meahsullarin ¢iximini artirmagla, alave mahsullarin hacmini azaltmaq, diger
terafdan ise kinetik model qurmagla, sonraki marhslada bu prosesi optimallasdirmaqdan ibarat idi.
Prosesin riyazi modelinin qurulmasi Gg¢ln aparilmis kinetik tecribalarin analizine ve adebiyyat
manbalarinin arasdirmalarina asasan asagidaki en ehtimalli mexanizm qabul edilmisdir.
TK + BA + A =BHTT + IM (k1, ka)
TK + BA = AM (k2)
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Reaksiyalarin Gmumi formulundan goértundayd kimi triazintionlarin alinmasi zamani muxtslif slave
mahsullar da alinir. Kinetik tanliklerin yazilisini sadslesdirmak t¢ln asagidaki isaraler gabul edilmisdir:

NH, H
C- s=C -TK; G- -BA; C;-NH;-A
NH, Y

CeHs
HN
Cy- s—\/ N-R-BHTT + ilkin madde -IM
HN
CeHs

Bu mexanizm lgln komponentler lGzre material balans tenliklerini bels yazmaq olar:

dey _ g
=1 =2

dt
e
dt
dc

3 o dy ay a3 _ as o
— =kc"cy? - kyeieyt - kyestcy
dt
dc

4 ay oy _ ag a
— =k,cy’ eyt - kyeytc”
dt
dc

5 — as ,dg
” =kycicy

T (1.2)

Burada «; -reaksiyanin komponetlarina gors tertibleri; %, -reaksiyalarin sirst sabitleridir.

(1.2) kinetik modelin parametrlarini {k,,a,-J tapmagq Ucgln qeyri-xatti programlasdirma Usullarindan

olan Pauellin, Rozenbrokun, Mak-Kormikin algoritmlerinin kombinasiyasindan, (1.2) diferensial tenliklor | :
sisteminin halli Giclin Kutta-Merson alqoritmindan istifade olunmusdur. Modello hesablanmis giymatlerin | !
tocrubi giymatlerle miqgayisasi onu goéstardi ki, yuxaridaki mexanizm asasinda qurulmus kinetik model
prosesi daha daqiq ifade edir. Parametrlarin tapilmis giymatlari cadval 6-da verilmisdir. |

Codvael 6
Kinetik modelin parametrlarinin muxtalif temperaturlardaki giymatlori
t, °C ¢ ko ks (o] Az as (0¥ Qs O
0 0.5678 | 0.5168 | 04772 | 01 |02 |01]05|02]0.2
25 0.6611 | 0.5578 | 05632 | 01|02 |01]05|02]0.2
50 0.8738 | 0.6621 | 0.7823 | 0102 |01]05|02]0.2

Malumdur ki, kimyavi reaksiyanin surat sabitinin temperaturdan asilihgi Arrenius tanliyi ilo ifade
olunur. Reaksiyanin slrat sabitlarinin mixtslif temperaturdaki giymatlerinden (cedval 6) istifade edarak, an
kicik kvadratlar Gsulunun kémayi ile onlarin Arrenius parametrlari tapilmisdir. Bu parametrlerin giymatlori
cadval 7-da verilmisdir.

Cadval 7
Arrenius parametrlarinin tapiimig giymatlari
Arrenius parametrlori K+ k2 ks
Ink,, 4.7176 2.5384 5.5401
E,, kkal 3.2 2.0 3.8
mol

Cadval 6-da aks olunan reaksiyalarin Arrenius parametrlorinin tapilmis giymatlerini ve cadval 7-
da gostarilan reaksiyalarin komponentlere goére tertiblerini kinetik modelds (1.2) nazers alsaq, onda
' prosesin kinetik tanliyi asagidaki kimi olur:
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seciciliyi) giymatlori hesablanmig va haller spektri alinmisdir.

BHTT (mol)
0.4 -

023
0.2

015

[2=]

0.1

0.03

o 3 4 5 il rsut

BHTT-nin ¢iximinin maddeatden asliligi:
1-t=0°C;2-t=25°C; 3-t=50°C; 4 -t=60°C

ndqtslerindan kegir. Reaksiya muddeti de artdiqgca asas mshsulun ¢iximi
giymatina catir. Lakin reaksiya muddatinin (1) sonraki artimi ¢iximin azalmasi

Optimallasdirmanin naticelarinin analizini arasdirdigda goérindr ki,

reaksiya middatinden asililiglari verilmisdir.

: sisteminde gostersak asagidaki sakil 8-i alariq:

d 3200
29— 111.9¢ #" c) ey’
T
de 3200 2000
2 =-111.9¢" &7 ¢)7cY® - 12.66e” RT c)°c,
dt
de 3200 2000 3800
d—3 =111.9e A7 ¢)7c)®-12.66e X7 cY°c, - 254.7e *T cic, (1.3)
T
de 2000 3800
L =12.66e AT cY°c, - 254.7e X7 c,c,
dt
d . 3800
I =254.7¢ 7 c,c,
dt
Burada R- universal gaz sabitidir; R =1.987L£
mol.” K

Bu model asasinda TK, BA va A-dan BHTT-nin alinmasi prosesini optimallagsdirmaq olar. Bundan
otri TK, BA ve A asasinda BHTT-nin alinmasi prosesinin optimallasdiriimasinda texnoloji parametrlarin (T,
u, t) mahdudiyystleri daxilinde onlarin ayri-ayri giymatlerinden istifade edarek, ¢ixis parametrlarin 100
muxtelif variantda (TK-nin ¢evrilma deracesi, BHTT-nin alinan migdari ve segiciliyi, AM-nin ¢iximi ve

TK, BA va A esasinda BHTT-nin alinmasi prosesinin optimallasdiriimasi masalesinin hallinda
texnoloji parametrlarin giymsatlerinin dayisma intervallarini asagidaki kimi se¢misik: reaksiya zonasinin
temperaturu t=0, 25, 50°C; reaksiya middati T =3, 4, 5 saat ilkin maddalerin mol nisbati u=0.15; 0.1; 0.2.
Sekil 7-da ilkin komponentlarin 0.1:0.2:0.1 mol nisbatinde ve mixtslif temperaturlarda BHTT-nin ¢iximinin

Sok.7. u=0.1:0.2:0.1 mol nisbatinds mxtalif temperaturlarda

Miqayisali tehlilden malum olur ki, sakil 2.6-da verilan ilkin maddalerin 0.1:0.2:0.1 mol nisbatina
uygun va sabit temperaturda BHTT-nin ¢iximinin reaksiya muddeatinden asiliiq ayrileri maksimum

artmaqgla, 6z maksimum
ilo musahide edilir. Cunki

alinan asas madds artiq galan ilkin maddalar ils ikincili reaksiyaya girerak kenar mahsullara gevrilir.

BHTT-nin optimal ¢iximi

temperaturdan, reaksiya middastindan ve komponentlerin mol nisbatlerinden asilidir. $Sakil 7-de gostarilan
kimi diger mol nisbaetlari Ggtin de geyd olunan ¢ixim ayrilerin maksimumlarini yazsaq ve alinan néqtaleri t-1
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Sok.8. Muxtelif mol nisbatlerinde BHTT-nin giximinin maksimum giymatlarine uygun galan reaksiya
muddatinin temperaturdan asililigi:
1-vu=0.1, 2-u=0.15, 3-u=0.2,4-u=0.25, 5-u=0.3

Sakil 8-den aydin gérunir ki, muxtslif mol nisbatleri G¢lin reaksiya middatinin optimal giymatina
muxtolif temperaturlar uygun galir. Reaksiya muddstinin optimal giymatinin ilkin maddalarin mol
nisbatinden ve temperaturdan asililigini muixtelif emprik modellarlo ifade edilir vo naticade asagidaki
asihihg alinir:

1

LA
LA
Laa
L4
e
LA
LA
LA

InT °* =1,780-0,4186 -0,01369t (I)
Burada u — uygun olaraq, TK, BA va A-in ilkin mol nisbatleri; t- reaksiyanin aparildigi temperatur;
1 reaksiyanin optimal middatidir.

Eyni gayda ila ilkin komponentlaeri ekvimolyar mol nisbatlarinde AM-nin ¢iximinin temperatur va

muddatdan asilihgi sakil 9-da 6z eksini tapmisdir.
MMA, mol
019 -
07T Ao
0158 H
013 A
o111
0.0e 4

[ R FE o

007

005 T T ; T ]
0. 2 4 - 8 8 rsut

Sak. 9. u=0.1:0.2:0.1 mol nisbatinde muxtalif temperaturlarda AM-nin ¢iximinin
muiddstdan asliigi: 1 -t=0°C; 2 -t = 25°C; 3 -t=50°C; 4 -t=60°C

Aparilan muqayissli tahlilden gérunur ki, sekil 8-de eks olunan ilkin maddslarin 0.1:0.2:0.1 mol
nisbeti ve sabit temperaturda AM-nin ciximinin reaksiya muddatinden asilligi ayrilerinin  hamisinin
maksimum noégqtelari vardir. Yeni reaksiya muiddsti artdigca AM-nin ¢iximi sifirdan artarag maksimum
giymatina catir ve reaksiya muddatinin sonraki artimi ¢iximin azalmasina sabab olur. Bunun asas sababi
AM-nin polimerlesarak gatran amale gatirmasidir. Ona géra da prosesin optimal kontakt middatinden artiq
vaxtda aparilmasi ¢iximin azalmasina sebab olur. Optimallasma masalasinin hallerine asasen AM-nin
ciximinin maksimum néqtalerini geyd edib ve alinan néqgtelere gére reaksiya muiddatinin temperatur ve
ilkin maddalarin mol nisbatina gora, optimal qiymati asagidaki xatti tenlikle ifada edilir:

T =4+ 60 -0,05t (ll)

Beloliklo da optimallasdirma masalasinin hallinden asli olaraq BHTT-nin ¢iximini maksimum almagq
Ugln optimal reaksiya middatinin giymsatini (Il) formulu ile tapmaq olar. ©ksina, ager AM-nin ¢iximini
artirmaq lazimdirsa, onda optimal kontakt muddatini (I1) formuluna asasan hesablamaq lazimdir.

Yuxarida geyd olunanlari imumilasdirsek bu neaticeya galmak olar ki, u=0.1:0.2:0.1 mol nisbati,
25°C va 4 saat middastinde gétirilen 11.4 gr tiokarbamidin 7.41 gr-nin gevrilmasindan asas madds olan
BHTT 85% c¢iximla alinir. Arzu olunmayan qarisiq - (AM, IM) 10-15%-den g¢ox olmur. Bu gdstericiler
BHTT-nin sintezi t¢ln optimal sarait hesab olunur.
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IV. Uckomponentli kondenslosma reaksiyasi asasinda triazintionlarin sintezininin
kompiiter tadqiqi

Ugkomponentli kondenslagsma reaksiyasi ile 2,6-bis(fenil)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tionun sintezi
zamani maqgsadyonli madds ile yanasi, slave maddalar — azometinler (AM) de amala galir ki, bu da asas
maddanin ¢iximini azaldir. Lakin bu reaksiya Ugun tapilan optimal serait 2,6-bis(fenil)heksahidro-1,3,5-

triazin-4-tionun ¢iximini 75-80%-a qader artirmaga imkan verir.
S

i O mol% CF,CO,H J\
it § emsonon
NH, +NHs mehlulH,0, 40°C
2 ph H)‘Ph

* Ph
1eq 1eq 2eq

H,N

85% (XXI)

Bu kondenslesma reaksiyasinin mexanizmina gore, avvalce benzaldehid ile ammonyak birlagir, bis-
aminal araliq birlesmasi alinir. Bu birlegsma tiokarbamid fragmentli birlesmanin nukleofil hamlasine maruz
galir va iki molekul su ¢ixir. Natica etibarile triazin terkibli tiokarbamidin tsiklik téremasina ceuvrilir.

Reaksiya zamani arzu olunmayan alave mahsulun analizi gostarir ki, tiokarbamidin ve ya aminlarin
aldehidlarla birlesmasindan uygun azometinlar de alinir, onlar da asas mahsulun tekrar kristallasmasi yolu
ile reaksiya qarisigindan kanarlasdirilir.

Yuxaridaki sxem (zra prosesin getmsa istigamatlarini dyrenmak, eyni zamanda, alinan reaksiya
garisigi igerisinde magsadyonlli maddanin ¢iximini artirmaq magsadile tiokarbamid (TK), benzaldehid ve
ammonyakin 33,5%-li suda mahlulu ile birge kondenslegsma reaksiyasi strafli tadqgiq edilmisdir. ©sas madde
kimi 2,6-bis(fenil)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tionun (BHTT) yuksek g¢iximla alinmasi Gglin muxtalif amillerin
(temperaturun, reaksiya middstinin, reaksiya Gglin gétirilen ilkin maddalerin (IM) mol nisbatleri va
gatiliglarinin, katalizatorun migdarinin) sintez prosesina tesiri ayri-ayriligda tadqiq edilmis ve har bir seraita
uygun gostericiler hesablanmis ve bu naticeys galinmisdir ki, u=0.1:0.2:0.1 mol nisbati, 40°C ve 4 saat
muddatinda gétrilen 11.4 gr TK-nin 7.41 gr-nin gevrilmasinden asas madda olan BHTT 85% ciximla alinir.
Arzu olunmayan garisiq — AM va IM 10-15%-dan g¢ox olmur. Bu gostariciler BHTT-nin sintezi tiglin optimal
sorait hesab olunur.

Aparilan arasdirmalardan malum olur ki, kinetik tacriibslarden alinan naticelarle kinetik model ila
hesablanmis godstariciler bir-birina ¢ox yaxindir. Tiokarbamidin konversiyasina gore orta nisbi xata 4.1%,
BHTT-ys gbére 2.6%, AM-na géra 2.9%, iM-lere géra ise 4.4% toskil edir. Qabul edilmis prinsips gére
miqayise naticesinda tacribi qiymetlerls, riyazi yolla hesablanmigs gdstericiler arasinda ferq 10%-dan
azdirsa, onda bu sintez reaksiyasi Ug¢un tapilmig serait prosesi oldugu kimi aks etdirir.

Muasir komputer program teminatlarinin imkanlarindan istifade edarek kvant kimyavi hesablamalari
ilo bu birmerhalali tgkomponentli kondenslasma reaksiyanin nazeri ve tacribi mexanizmi atrafli tedqiq
olunmusdur. Bu asasan kompdter klasterlerina bir gox programlarin yuklanilmasi ve prosessorlari paralel
islatmakle normal kompdterlerds uzun zaman, illarls, ala bilacak amaliyyatlari gebul olunan darecads qisa
zaman kasiyinda hayata kegirmayin mimkuinliylnsa asaslanir. Bu amaliyyatlarda istifade edilen program
"Gaussian" adlanir. internet vasitesiylo merkazin klasterinde istifadeci adlari verilir ve diinyanin her hansi
bir yerindan tedqigatgilar 6z sahaleri ile bagl sistema amrlar gbnders biler va amaliyyatlarin naticesini alde
edo bilirler. Olkemizde ve qonsu ddvletlerde bels bir sistemin olmadigini naezers alsaq klasterlore talobatin
cox oldugunu texmin etmak mumkunddr. Bu klasterlar bir ¢ox amaliyyatlar etma imkanina malikdir.
Masaelen, kimyavi reaksiyalarda komponentlorin minimum enerjisini hesablamagla gedisatin mumkunluyu
ilo bagh fikir yuratmak imkani yaradir. Bu da proseslerin tecriibi olarag yoxlanmasi zaruratini ortadan
galdiraraq, tedgiqatin iqtisadi baximdan samaraliliyini artirir. Bele programlar vasitesiyle kimya, fizika,
biofizika, farmakologiya ve diger sahalarde kompleks biomolekullarin qurulus — funksiya alagalerini tadqiq
etmak mudmkin olur ki, biz apardidimiz genis spektri shats eden tadqigatlar igerisinde nazarden
kecirdiyimiz mesalalarden biri d@ mahz, kvant kimyavi hesablamalarla GUckomponentli kondenslasma
reaksiyalarin nazari-tacribi mexanizminin atrafli tedqiqi olmusdur.

ikisvazli triazin-2-tionun alinmasi mexanizmi asagida veriimis sxema uygun olaraq hesablanmisdir:
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Amonyakin benzaldehida niikleofilik hiicumu ile baglayan reaksiya 6 tranzit marhaleden sonra arzu
olunan mahsulla naticslenir. ikiovezli triazin-2-tionun alinma reaksiyasinin Gibbs serbast enerjisi +29.9
kilokaloridir ki, bu da tedqiq olunan reaksiyanin endotermik oldugunu gdsterir. Tranzit maerhalelarin
aktivlesma enerijisi ve reaksiyanin eneriji profili asagidaki sakil 10-da verilmisdir:
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intl tsl int2 int3 ts2 intd | ts3 int5 int6 | tsd int7 | ts5 int8 ts6 | Iint9

BAG 3,911,9 6,519,729,126,937,231,6/33,546,1/37,5 44,6 31,7 52,929,9

Sak. 10. Tranzit marhalelerin aktiviesma enerijisi ve reaksiyanin enerji profili.

V. 1.1-bis-(hidroksikarbonilmetiltio)-1-feniletanin sintezi

Aldehid va ketonlarin merkaptosirks tursusu ile reaksiya mahsullari, xtsusila, karboksil va hidroksil
kimi funksional gruplari olan birlesmaler bdyluk marag dogurur. Bu birlagsmaler muxtslif efirlor, amidlar,
heterosiklik birlesmalar va bir sira digar téremalarin sintezi tgtin giymatli sintonlar ola bilar.
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Yuxaridakilari nezere alaraq terafimizden asetofenonun merkaptosirka tursusu ila tiillesma
reaksiyasi apariimisgdir. Tiillasma reaksiyasi benzol mahlulunda asetofenon:merkaptosirks tursusu 1:4 mol
nisbatinde benzolsulfotursunun istiraki ile 80°C-de apariimisdir. Reaksiya bitendan sonra halledici su
nasosu ila qovulur, asas madda ise muvafiq hallediciden yenidan kristallagsma yolu ila ayrilir. Reaksiya
asagidaki sxem uzro apariimisdir:

¢}

H
+HSCH,COOH CHs
_ >
CH, @—‘—SCH&OOH

SCH,COOH (XXI1)

Sintez edilmis 1,1-bis-(karboksimetil)-1-feniletan asetonda, spirtde ve efirde yaxsi hall olan kristallik
maddadir. Teime=136-137°C, cixim 81.1%.

VL. Qliserinin monoxlorsirka tursusu ile triefirlarinin alinmasi,ksantogenatlar asasinda
yeni uizvi birlagmalarin sintezi

Alkil radikalinda 1-4 karbon atomu olan alkilksantogenat duzlari ils hidroksil gruplari gismen yaxud tam
avaz edilmis, xlor saxlayan gliserin tdramalarinin reaksiyalarini ve reaksiya mahsullarini tadqgiq etmak isin
asas maqsadi olmusdur.

ilk 6nca gliserinin monoxlorsirke tursusu ile 1:1,1:2 ve 1:3 nisbatinde miirekkeb efirlari —mono-, di ve
trigliseridlar alinmigdir. Halledici kimi toluol,katalizator kimi toluolsulfotursu gétaralmasdur.

Alinan gliseridlarin fiziki ve kimyavi xassalari cadval 8-da verilmigdir.

Cadvael 8
Sintez olunmus gliseridlarin fiziki vo kimyavi xassaleri
REAKSIYA np?® d,? MRop
MOHSULLARI Tapilmig Hesablanmig
Monoqliserid 1.4874 1.3936 34.80 34.86
Digliserid 1.4885 1.4163 49.45 49.09
Trigliserid 1.4900 1.4444 64.34 63.43

Alinan gliseridlerin  muxtalif mol nisbatds goétlriimis ksantogenat tursusunun kalium duzu ile
reaksiyalari apariimisdir. Reaksiya naticasinda butilksantogenatosirke tursusunun 2,3-dihidro-oksipropil-2-
hidroksi-1,3-bis(ksantogenatoasetiloksi)propan, 1,2,3-tri(ksantogenatoasetiloksi)propan efirleri  sintez
edilmisdir. Bundan basqa xlorlu ksantogenatla gisman avez olunmus téremasi da alinmigdir. Alinan efirlor
suda hall olmayan, Uzvi halledicilerde ve yaglarda hall olan sari rangli maddaslardir.

Alinan birleagmalerin yaglayiciliqg xassalerini —siyrilma indeksi(As),bohran yuku(Pk),qaynaq yuku(Pc) ve
yeyilma izinin diametrini(du) MC-20 yaginda dyrenilmisdir.

Vil. Canli orqanizmlarda immun mudafia sistemlarina tasirinin tadqiqi

Azorbaycan MEA-nin Fiziologiya institutunun “Tabii mensali heroprotektorlarin farmakologiyasi” ve
‘Zorif Uzvi sintez” laboratoriyalarinin emeakdaslari terafinden birga layihe carcivesinde akad. ©.Quliyev
adina Asqarlar Kimyas! institutu terefinden hazirlanmis fizioloji feal lizvi birlesme kompozisiyalarinin
heyvan orqanizmlerinde eksperimental fiziki-kimyavi menfi tesir (kaskin hipoksiya) zamani yaranmig
zadalenmalars gargl immun mudafie sistemlarinin vaziyyati ve aktivlik daeraceleri arasdirilir.

Laborator heyvanlari (izerinds aparilan tecriibslerin magsadi Asqgarlar Kimyasi institutundan olan
layiha icragilari tarefinden hazirlanmis ve antioksidant tasir istiqamatli ehtimalligi olan, terkibinde azot ve
kikird saxlayan yeni sinif kimyavi maddalerin 2 nimunasinin tedqiq edilmasidir. Tadgigat obyekti kimi
¢okisi 160-180 gr olan ag labarator sigovullardan istifads edilir. Hazirda hamin nimunalarin ilkin aktivlik
dozalarini teyin etmok lglin heyvanlar (izerinde tedqigatlar aparilir. ilk olaraq sulfamid terkibli (emprik
olaraq “madde 5” ve “madda 8”) nimunalerin aktivlik dozalari arasdiriimaqdadir. Eksperimentlor 4 seriya
Uzra aparilmisdir: | grup- kontrol sicovullar, Il qrup- stresse mearuz edilmis (kaskin hipoksiya amili)
sicovullar, Il grup- “madds 5” verildikdan sonra hipoksiyaya mearuz galmis sicovullar va 1V grup- “madda

1
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8” verildikden 1 saat sonra hipoksiya olunmus sigovullar. Taecribaslarin gedisatindan éncs istifade edilacek
fizioloji faal birlegmalarin (hazirda 2 madda) optimal tasir dozasini tayin etmak Ggln iki varianti — 1-2 mqg/kq
migdarda kimyavi madda (50°C temperaturda suda hall edilerak) garin bosluguna inyeksiya yolu ile
yeridilmigdir.

[l grup heyvanlar Xvatova metodu ile 20 deqgige muddatinds stress tasiri effekti yaratmaq tgln
kaskin hipoksiyaya maruz galmislar. Tacriiba qrup heyvanlarda ganda LPO proseslarinin intensivliyini
toyin etmak dg¢lin Asakawa T., Matsushita S. (1980) metodundan istifade edilir. Eksperimental
melumatlarin hesablanmasi G¢in Styudentin t-meyari, eyni zamanda Vilkokson-Manna-Uitninin geyri-
parametrik U-meyar tatbiq edilir (JlaknH I.®., 1990). Naticelar Microsoft Excel (Office-2007) programi ila
islenmisdir.

Alinmis naticaler va onlarin tehlili: Kaskin hipoksiyadan svval heyvanlara verilmis tadqiq etdiyimiz
antioksidantlarin tssiri organizmde lipid peroksidlagsmasi mahsullarinin intensivliyinin zaiflemasi ila
naticelanir ki, bu da tadqiq etdiyimiz antioksidantlarin ylksak bioloji aktivliya ve cox effektli antihipoksant
xassasine malik olmasini gosterir, onun xestaliklorin kompleks mualicesinde effektli vasite kimi tatbiq
olunmasina perspektivier agir. Bu 6zini T8 maddesinde daha qabariq sakilde gdstarir (Cadval 9).
Tadqiqat isleri davam etdirilir.

Cadval 9
Hipoksiya zamani bag beynin muxtalif sobalarininda LPO mahsullarinin — HP (nis.vah.),
MDA(nmol/md.u1) miqdarinin dayisilmasi dinamikasina “madds T5” ve “madda T8”-in tasiri; Mtm,

n-10.

Ne | Tesir Tesir Hipotalamus Beyincik Striatum Frontal gabiq

miid-

doti HP MDA HP MDA HP MDA HP MDA
1 Kontrol 1,8+0,4 1,7+0,3 2,4+0,2 2,0+0,2 2,5+0,4 2,2+0,3 2,0+0,4 1,740,2
2 Hipoksiya 1saat 3,6+0,6° | 3,0+0,7° | 3,8%0,4" | 3,910,4 4,0%0,5 3,6+0,6 3,740,4 3,1+0,3
3 3 giin 3,3+0,6' 3,4%0,3 4,0%0,3 2,9%0,5 4,3+0,3 3,8+0,4" 3,910,4
4 6 giin 2,910,4" | 2,5%0,4° 3,6£0,2 | 3,0%0,4" | 3,710,2 2,9%40,3 4.4+0.2° 3,0+0,2"

3,5%0,3
5 Madda 1saat 2,6+0,3" 2,0%0,3 3,0%0,3 2,7+0,3 | 2,940,5" 2,5%0,4 2,8%0,3 2,6%0,4
6 T5+hipoks. | 3 giin 2,3%0,2 2,840,3° | 3,5%0,3 | 2,810,4° 3,240,4 2,910,4° 2,840,5 2,710,3
7 6 giin 2,010,4° 2,0£0,2 | 2,8+0,2" | 2,6%0,3 3,0+0,3 2,9+0,3 2,410,4" 2,240,3
8 Madda 1saat 2,410,3" | 1,8%0,5 2,0+0,3 1,9+0,3 2,7+0,5 2,404 2,410,3 2,0+0,4
9 T8+hipoks. | 3 giin 2,0£0,2 2,0+0,3 | 2,9%0,3" | 1,940,4 | 2,6%0,4" 2,4+0,4 2,240,5 2,0+0,3"
10 6 giin 2,010,4° 1,9%0,2 1,9+0,2 | 1,9 10,3 2,310,3" 2,5%0,4 2,3%0,3
2,7%0,3

Qeyd: Diirtistliik emsali * - P<0,05, ** - P<0,01 olduqda.

Layihanin yerina yetirilmasi zamani istifade olunan uUsul ve yanagmalara goldikda isa
birmarhalali ikikomponentli va Ugkomponentli kondenslagsma Usullari asasinda sintez olunmus miuxtalif
birlosmalerin iQ-siia spektrlorinin  ¢okiimesinde «Spekord-75» spektrofotometr cihazlarindan istifade
edilmisdir. Spektrlor maye tebagads va ya vazelin yaginda hall edilmakla, o cimladan KBr, NaCl ve LiF
prizmasindan istifads edilmakls 3600-400 sm™ sahasinda gakilmisdir.

Alinmis bu sira yeni maddalerin 'H, *C NMR spektrleri Bruker-300 ve Tesla-80 cihazlarinda 300 ve 80
MHZz islak tezlikde DMSO, CDCl; ve D,O~10% mahlullarinda g¢akilmisdir. Qruplarin kimyavi sturismasi 6 -
skalasi ile TMDS-na gére Ol¢timusdur.

Sintez olunmus maddalarin yeniliyini tasdiq etmak tGcln “Scifinder” beynalxalq axtaris sistemlarindan
istifade olunmusdur.

Narin tabagali xromatoqgrafiya Sulufol UV-250 plastinkasinda apariimisdir. Eltent kimi izopropil spirtin
heksan ile (1:5, 3:5 ve digar nisbatlerindaki) qgarsidi géturllib. Yod buxarlari ile plastinkani
aydinlasdirdigda hamige temizliyi yoxlanilan birleagsmanin bir lakasi alinir.

Sintez olunmus birlagsmalarin bioloji aktivliklari zonal diffuziya metodu muxtalif bakteriya ve gébalok
stamplari Uzerinda dyranilmisdir.

Sintez prosesin optimallasmasi Ucgln kinetik model qurulmusdur. Hemin modelin parametrlorini
tapmaq ucln qeyri-xatti programlasdirma Usullarindan olan Pauellin, Rozenbrokun, Mak-Kormikin

algoritmlarinin kombinasiyasindan, diferensial tanliklar sisteminin halli tGc¢lin Kutta-Merson algoritmindan
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! istifade olunmusdur. i

Uckomponentli  kondenslesma  reaksiyasinin  komplter tedgigi zamani  kvant  kimyevi i
hesablamalardan istifade olunmusdur, eyni zamanda enerji span modeli (8G, burada Gibbs enerjisi |
baximindan) tetbiq edilmisdir. Enerji span modelina gors, har bir marsrut iglin an asagi energetik araliq ve | |
an ylksak enerjili kegid vaziyysti miayyan edilir. TOF dayarlari har yol iglin Eyring tenliyi tartib edilmisdir. |

Sintez olunan maddslerin canli organizmds immun midafie qabiliyystini dayarlendirmak (ciin | !
Xvatova metodu tetbiq olunmusdur. Tacriba qrup heyvanlarda ganda LPO proseslarinin intensivliyini tayin
etmak Ugun Asakawa T., Matsushita S. metodundan istifade edilir. Eksperimental mslumatlarin | i
hesablanmasi Ug¢ln Styudentin t-meyari, eyni zamanda Vilkokson-Manna-Uitninin qgeyri-parametrik U- | |
meyar! tatbiq edilir. Naticalar Microsoft Excel (Office-2007) programi ila islenmisdir. ]
2 | Layihonin hoyata kegirilmasi iizro planda nazards tutulmus iglarin yerina yetirilma doracasi (faizlo giymotlondirmali) !

i - Layihe cargivesinda nazrda tutlan isler 95 faiz yerine yetirilmisdir. Xarici maqalsler ve konfrans materiallari
i darc olundugdan sonra bu gdéstarici 100 faiz yerina yetirlmis olacagq.

i Hesabat dovriindo alinmis elmi naticalor (onlarin yenilik dorocasi, elmi va tocriibi ohomiyyaeti, noticolorin istifadosi

i va totbigi miimkiin olan sahalar aydin sokilda géstorilmalidir)

] |.  Terafimizden alinmis AKi 154d goxfunksiyall asqari sirtkii yaglarinin yuyucu, oksidlasma ve
] korroziya qarsi xasselarini yaxsilasdirmisdir. Onun takmillesdirilmis alinma Usull ekoloji cahatdan
i zorarsiz vo sada texnologiya malik olmasi ila digarlerindan ferglenir.

| II.  1-(2-Aminoetil)tiokarbamid,  1-[1-metil-2-(metilamino)etil]ltiokarbamid,  tiokarbamid  asasinda
i heksahidro-1,3,5-triazin-2 va triazin-4-tionlarlar sintez edilmisdir. Reaksiyanin tedqgiginden muayyan
] olmusdur ki, yiksak elektronoakseptor xassaya malik trifliiorsirka tursusu katalizatorundan istifade
| etdikde ssas mahsulun ¢iximi 75-80%-a qadar artir.

i Il. ilk defe tiokarbamid ilo benzaldehid ve ammonyak arasinda Ugkomponentli, birmarhalsli
i kondenslesma reaksiyas! asasinda 2,6-bis(aril)heksahidro-1,3,5-triazin-4-tion sintez edilmis veo
i reaksiyanin optimal seraiti tapilmisdir: u=0.1:0.2:0.1 mol nisbati, 25°C, reaksiya miiddati 4 saat.
: Tecrubi ve riyazi yolla hesablanmig giymatlerin mugayisesindan ilkin madde kimi goéturalan
tiokarbamida goéra yol verilan nisbi xata 0.5%, esas maddaya gore - 0.8%, alave maddays gbrs iso
i 3.1% oldugundan, yani tecribi giymatlarls riyazi hesablanmis giymatler arasinda foerq 10%-dan az

oldugundan, bu yuxarida geyd edilan reaksiya Ug¢ln tapilmig seraitin optimal oldugunu stbut edir.

IV. ilk defe kvant kimyevi hesablamalarla bioaktiv xasselere malik triazintionlarin Gigkomponentli,
birmarhalali kondenslesma reaksiyasinin nazeri-tacriilbi mexanizminin otrafli tadgiginden malum
olmusdur ki, amonyakin benzaldehida nukleofil hicumu ile baslayan endotermik reaksiya 6 tranzit
marhaladan sonra arzu olunan mahsulla naticalenir.

V.  Muxtslif efirlar, amidler, heterosiklik birlegsmalar va bir sira digar tdremalarin sintezi Gg¢ln giymatli
sinton ola bilan asetofenonun merkaptosirka tursusu ila etiillesma reaksiyasi apariimis va naticaeda
genis tatbiq sahasina malik olan 1.1-bis-(hidroksikarbonilmetiltio)-1-feniletan alinmisdir.

VI.  Qliserinin monoxlorsirke tursusu ile 1:1,1:2 va 1:3 nisbatinde murakkab efirleri olan mono-, di ve
trigliseridler alinmisdir. Sonra gliseridlarin  muxtalif mol nisbatde goéturilmis ksantogenat
tursusunun kalium duzu ile reaksiyalari apariimigdir. Reaksiya naticesinda butilksantogenatosirke
tursusunun 2,3-dihidro-oksipropil-2-hidroksi-1,3-bis(ksantogenatoasetil-oksi)propan, 1,2,3-
trilksantogenatoasetiloksi)propan efirlori sintez edilmisdir. Bundan basqga xlorlu ksantogenatla
gisman avaz olunmus téremasi da alinmigdir.

VIl.  Salisiliden ve tiosemikabazon glioksilidenin kecid metal komplekslorinin sintezi iQ, UB, termiki
analizler vasitasile tasdiq olunmusdur. Bu analizler naticesinde komplekslarin iki muixtalif név
formalagsmasi metal : ligand 1:1 ve 1:2 nisbatinde oldugu stibuta yetirilmisdir.

VIll.  Element analizi, fiziki ve analitik arasdirmalar salisiliden tiosemikarbazon va glioksiliden
tiosemikarbazonun kegid metal komplekslarin yetari qaeder davamli olduglarini va higroskopik
olmadiqglarini géstarir. Komplekslar asanligla DMF, DMSO va piridinda hall olur ki, bu da bioloji
aktiv maddsalerin sintezinde muhim shamiyyate malikdir.

IX.  Sintez etdiyimiz salisiliden tiosemikarbazon ve glioksiliden tiosemikarbazonun kecid metal
komplekslari gram-musbat ve qram-manfi bakteriyalara qarsi ¢ox yuksak antimikrob aktivliyi
gosterir. Tiosemikarbazonun Cu( 1), Ni (IlI), Co(lll) komplekslari isa daha aktivlik nimayis etdirir.
Oksina na ligand, na da komplekslar gébalaklara garsi fealliq géstermirler.

X.  Oksidativ stres veaziystine maruz qalmis (hipoksiya olunmus) heyvanlarin qaninda LPO
mahsullarinin migdarinin dayisilmasi organizmin stres amile garsi cavab reaksiyasidir. Kimyavi
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maddaslerls inyeksiya edildikdan sonra ag sicovullarin ganinda LPO meahsullarinin dinamikasi
gOsterir ki, yeridilon maddslerin tasirinden sonra heyvanlarin stres amile garsi hemin maddalerin
antioksidant xassesi 6zunu gosterir. Basqa so6zle, kaskin hipoksiyadan avval heyvanlara verilmig
tedgiq etdiyimiz antioksidantlarin tasiri organizmds lipid peroksidlasmasi msahsullarinin
intensivliyinin zaiflemasi ile naticalanir ki, bu da tadqiq etdiyimiz antioksidantlarin ylksak bioloji
aktivliya va ¢ox effektli antihipoksant xassasine malik olmasini gostarir, onun xastaliklorin kompleks
mualicesinda effektli vasite kimi tatbig olunmasina perspektivier agir. Bu 6zinli T8 maddesinde
daha gabariq sakilds gbsterir.

| Layiho iizra elmi nasrlor (elmi jurnallarda moagalslor, monoqrafiyalar, icmallar, konfrans materiallarinda moaqalolor,
| tezislor) (dorc olunmus, ¢apa qobul olunmus va ¢apa gondarilmislori ayriliqda geyd etmoaklo, uygun molumat -
' jurnalm adi, némrasi, cildi, sohifalori, nogriyyat, indeksi, Impact Factor, hommiiolliflor vo s. bunun kimi molumatlar -

' Layiha gargivesinds goriilen igler ssasinda 6 magale hazirlanmig, onlardan biri “Web of Science” bazasina
} daxil olan yuksak impakt faktorlu “Arshive der Pharmaze- TR-2.288”, digari Journal of Biochemical and
| Molecular Toxicology — TR-1.835 jurnalina c¢apa gonderilmisdir, diger 4 maqala vyerli jurnallarda
| (“Azerbaycan Neft Tesarrifat’”, Azarbaycan Kimya Jurnali va “Ganc tedgiqatcl”) ¢capdadir. 1 konfrans
' materiali Umummilli lider Heyder 8liyevin anadan olmasinin 96-ci ildénimiina hasr olunan telabalerin |

_____ ' Respublika Konfransi materiallarinda darc olunmusdur.

5 | Ixtiravo patentlor, somaralosdirici tokliflor

' Layiho tizro ezamiyyoatlor (ezamiyya bas tutmus toskilatin adi, sohar vo 6lka, ezamiyyas tarixlori, homginin ezamiyya

' vaxti bas tutmus miizakiralor, goriiglor, seminarlarda ¢ixiglar va s. doqiq gosterilmalidir)

| Layihe carcgivesinde layihe rahberi Xedice Memmadyarova ve layihe icragisi Sevinc Quliyevanin
- Turkiyenin Ataturk Universitetinds bir hefte elmi ezamiyysti nazerde tutulsa da, Azerbaycan Respublikasi
| Prezidentinin serancami ile Elmin Inkisaf Fondu 6zini maliyyslasdirma sistemina kegirildiyi G¢lin Fond
' rehberliyi terefinden ezamiyyatin texire salinmasina garar verilmisdir.

' Nazarda tutulmamigdir.

i Layiho mdvzusu tizro elmi moruzalor (seminar, doyirmi masa, konfrans, qurultay, simpozium va s. ¢ixislar) (molumat
9 | tam sokildo gostorilmalidir: a) moruzonin ndvii: plenar, dovatli, sifahi vo ya divar moruzasi; b) todbirin kateqoriyast:

' 6lkadaxili, regional, beynalxalq)

Layiha icracgisi Glinay ismayilova Umummilli lider Heyder Sliyevin anadan olmasinin 96-ci ildéniimiine
hasr olunan telabalerin | Respublika Konfransi istirak etmis va layiha ¢argivesinde alda etdiyi naticeni
poster vasitasi ile nimayis etdirmisdir.

Layiha iizrs oldo olunmus cihaz, avadanliq vo qurgular, mal vo materiallar, komplektlosdirmo momulatlari
Layihe ¢argivesinde mdvzuya uygun olaraqg 1 adad cihaz ( Refraktometr AR-WAY-2S) ve 13 adda
reaktiv va halledici alinib tahvil verilmisdir:

! Ne Cihaz ve avadanliqlarin adi Migdari | Olgii vahidi
1 Triphenyl Phosphate 2x50 gr 1 dast
' 2 Triphenylsilyl Chloride 4x25 gr 1 dest
] 3 Epichlorohydrin 2| 1 ad
§ 4 Acetic Acid, Reagentplus(R) 1 | 1 ad
] 5 Ethyl Acetate, Anhydrous 11 1 ad
6 2-Hydroxy-N-(3-Hydroxyphenyl)-5 250mg 1 ad
! 7 Acetylacetone, Reagentplus 1 | 1 ad
8 3-Mercapto-5-Propyl-4H-1,2,4-Tria 100 mg 1 ad
9 Dicumyl peroxide 500 g 1 ad
i 10 3-Nitroacetophenone 500 g 1 ad
11 2-Hydroxyacetophenone, reagentplus(R) 500 g 1 ad

a4



] 12 Salicylaldehyde 1 kg 1 ad
13 Dimethyl Sulfoxide Hybri-Max Sterilefilt 5x10ml 1 dost
] 14 Refraktometr AR-WAY-2S 1 ad

' Laylhe planina uygun olaraq sintez olunmus maddalerin ayri-ayri siniflere aid 2 nimuna layihade partnyor
! togkilat olan AMEA Fiziologiya institutuna teqdim olunmusg, hemin maddslerin immun miidafie sistemlerine
' tesm oyrenllmlsdlr

i Turklyenln Atatlrk Universiteti emakdaslari ile slagaler yaradilmis layihe mdvzusuna uydun olaraq patoloji
' hallara qgargl izoenzim inhibitorlarin yaradilmasi ile bagll bszi tedgiqatlar apariimis, bir sira muhim
i neticeler allnm|§d|r ve maqals §eklinde darc olunacag.

{ Layiho moévzusu ilo bagh elmi—kﬁtlevi nogrlor, kiitlovi informasiya vasitolorinds ¢ixislar, yeni yaradilmis internet
sohifolori va s. (molumati tam sokildo gdstorilmalidir)

' . http://gencalimler.az/az/news/1531/

' 2. https://www.facebook.com/AMEA1945/videos/1643816439042817/

' UzpfSTM4MDU2NzQ5NTQxMDkyNDoxMTgwODEXODk4NZE5SODAS/

J 3. http://ica.az/asqarlar-kimyasi-institutunun-emekdasinin-layihesi-qrant-musabigesinin-galibi-olub/

SIFARISCI: ICRACI:
Elmin Inkisafi Fondu

Bas moslohotci

Quliyeva Miilayim Sahib qizi Layiho rahbori

Mommadyarova Xadico Nizami
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AZORBAYCAN RESPUBLIKASININ PREZIDENTI YANINDA

ELMIN INKiSAFI FONDU

Layihonin adi: Coxfunksiyali asqarlarin vo patoloji proseslora qarsi rol oynayan bioaktiv maddalorin

MUQAVILOYO OLAVO

Azarbaycan Respublikasinin Prezidenti yaninda
Elmin Inkisafi Fondunun Ganc alim vo miitaxassislorin
4-cii birgs “Manim ilk qrantim”miisabiqasinin
(EIF/GAM-4-BGM-GIiN-2017-3(29)) qalibi olmus
layihanin yerina yetirilmasi iizra

ALINMIS NOTiCOLORIN OMOLI (TOCRUBI) HOYATA KECIRILMOSI
VO LAYIHONIN NOTICOLORINDON GOLOCOK TODQIQATLARDA
ISTIFADO PERSPEKTiIVLORI HAQQINDA
MOLUMAT VOROQI
(Qaydalar iizrs 9lava 16)

kompiiter sintezi va canli orqanizmlords immun miidafis sistemlarina tasiri

Layiho rohborinin soyadi, ad1 vo atasinin adi: Mommadyarova Xadica Nizami

Qrantin mablagi: 40 000 manat

Layihonin némroasi: EIF/GAM-4-BGM-GIN-2017-3(29)-19/05/4-M-07

Miigavilonin imzalanma tarixi: 06 aprel 2018-ci il

Qrant layihosinin yerino yetirilmo miiddoti: 12 ay

Layihonin icra miiddoti (baslama vo bitmo tarixi): 01 may 2018-ci il — 01 may 2019-ci il

1. Layihonin naticalorinin amali (tacriibi) hoyata ke¢irilmoasi

1

1.

N

Torsfimizden alinmis AKI 154d c¢oxfunksiyali asgari surtkii yagdlarinin yuyucu,
oksidleasma va Kkorroziya qarsi xasselarini yaxsilasdirmisdir. Onun tekmillagdirilmis
alinma Usull ekoloji cehetden =zarersiz ve sade texnologiya malik olmasi ile
digerlerindan farqglanir. Apardigimiz muqayisali arasdirmalardan malum olmusdur ki,
AKIi-154d asqari konkret olaraq AKI-144d asqarindan Gstiindir. Hamginin, AKi-154d
asqari ile muqayisali xarici senaye asqgarlarinin — BHUWHI-714 va OJIOA-218A
gostaricileri tahlil olunmus, naticalarden aydin olur ki, AKI-154d asqgarinin korroziya
gargl xasssleri xarici analoglardan, oksidlasmays, korroziyaya qarsi ve yuyuculuq
xassalori iso AKi-144d asqgarindan Ustiinddir.

Muasir kompuUter program taminatlarinin imkanlarindan istifade edarek kvant kimyavi
hesablamalari ils bu birmarhalali tgckomponentli kondenslesma reaksiyanin nazeri va
tocribi mexanizmi atrafli tedqig olunmusdur. Bu asasan kompduter klasterlarina bir gcox
programlarin yuklenilmasi va prosessorlari paralel islotmakle normal komputerlarde
uzun zaman, illerle, ala bilecak amaliyyatlari gabul olunan daraceds qisa zaman
kasiyinde hayata kegirmayin mumkuinliyina asaslanir. Bu amaliyyatlarda istifade
edilon program "Gaussian" adlanir. internet vasitosiylo merkazin klasterinde istifadaci
adlar verilir va dunyanin har hansi bir yerinden tadgiqatcilar 6z sahaleri ile bagl




sistema amrler géndara biler ve amaliyyatlarin naticesini slde eds bilirler. Olkemizde
va qonsu dovlatlards bela bir sistemin olmadigini nezara alsaq klasterlere talabatin
¢ox oldugunu texmin etmak mumkundur. Bu klasterler bir ¢gox emaliyyatlar etma
imkanina malikdir. Masalan, kimyavi reaksiyalarda komponentlarin minimum enerjisini
hesablamagla gedisatin mumkunltaya ile bagh fikir yuratmak imkani yaradir. Bu da
proseslerin tacrubi olaraq yoxlanmasi zeruratini ortadan qaldiraraq, tedgiqatin igtisadi
baximdan semaraliliyini artirir. Bela programlar vasitesiyle kimya, fizika, biofizika,
farmakologiya ve diger sahelerde kompleks biomolekullarin qurulus — funksiya
alagelarini tadqiq etmak mumkin olur ki, biz apardigimiz genis spektri shats edan
tedqigatlar iserisinde nazardan kecirdiyimiz masalalerden biri d@ mahz, kvant kimyavi
hesablamalarla  Uckomponentli  kondenslesma  reaksiyalarin  nazari-tacrubi
mexanizminin atrafli tedqigi olmusdur.

3. Sintez etdiyimiz beazi yeni maddalerin oksidativ stres vaziystine meruz qalmis
(hipoksiya olunmus) heyvanlarin ganinda LPO mahsullarinin migdarinin dayigilmasi
organizmin stres amile qarsi cavab reaksiyasi arasdiriimisdir. Kimyavi maddalerle
inyeksiya edildikden sonra ag sicovullarin ganinda LPO mahsullarinin dinamikasi
gOsterir ki, yeridilan maddalarin tesirinden sonra heyvanlarin stres amile qarsi hamin
maddalarin antioksidant xassesi 6zUnu gosterir. Basqa sozle, kaskin hipoksiyadan
avval heyvanlara verilmis tedqiq etdiyimiz antioksidantlarin tasiri organizmda lipid
peroksidlesmasi mahsullarinin intensivliyinin zaiflemasi ile naticalenir ki, bu da tedqiq
etdiyimiz antioksidantlarin yuksak bioloji aktivliye va c¢ox effektli antihipoksant
xassasine malik olmasini gdsterir, onun xastaliklarin kompleks mualicasinda effekili
vasite kimi tetbig olunmasina perspektivier agir. Bu 6zunu sintez etdiyimiz T8

Layihonin naticolorinin omoli (tocriibi) hoyata kecirilmasi haqqinda mslumat (istehsalatda totbiq
(totbigin aktini olavo etmoli); todris vo tohsildo (nosr olunmus elmi asorlor vo s. — tohsil sistemino
totbigin aktini olavo etmoli); baglanmis xarici miigavilolor vo ya beynolxalq layiholor (kimlo baglanib,
miigavilonin va ya layithonin némrasi, adi, tarixi vo doyari); dovlet programlarinda (dovlst organinin
adi, gorarin némrasi vo tarixi); ixtira lg¢ilin alinmis patentlordo (patentin ndomrosi, verilmo tarixi,
ixtiranin adi); vo digorlorindo)

[ 5]

e et et e |

Layihe ¢argivasinda alinan elmi-tacrubi yeniliklora patent alinmasi tUg¢un hazirda muvafiq
' senadler hazirlanir.

2. Layihonin naticalarindon galacok tadqiqatlarda istifads perspektivlori

| Noticolorin istifadosi perspektivlori (fundamental, totbiqi ve axtaris-innovasiya yonlii elmi- tadgigat
layiha vo proqramlarinda; dovlot programlarinda; dovlst qurumlarinin sahs todqiqat proqramlarinda;
ixtira vo patent {i¢lin verilmis arizolordo; beynolxalq layiholords; vo digorlorindo)

Torofimizdon ilk dofa sintez olunacaq yeni {izvi birlosmolorin sonaye miiossisalorindo asqar,
homginin patoloji proseslora garsi bioloji slavalor kimi istifadasi tovsiys olunacaq. Bu mogsadlo AMEA
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' Polimer Materiallar1 Institutu, Baki Dévlot Universiteti, Botanika Institutu, Mikrobiologiya Institutu, :
Fiziologiya Institutu, Azorbaycan Tibb Universitetiilo bu birlosmolor osasinda miistorok elmi |
todqiqatlarin hoyata kegirilmosi planlagdirilir. i

SIFARISCI: ICRACT:

Elmin Inkisafi Fondu

Layiha rahbori

Bas maslohatci Mommoadyarova Xadico Nizami
Quliyeva Miilayim Sahib qiz1
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AZORBAYCAN RESPUBLIKASININ PREZIDENTI YANINDA
ELMIN INKiSAFI FONDU

MUQAVILOYD OLAVO

Azarbaycan Respublikasinin Prezidenti yaninda
Elmin inkisafi Fondunun Ganc alim va miitoxassislorin
4-cii birgs “Moanim ilk qrantim”miisabiqasinin
(EIF/GAM-4-BGM-GIiN-2017-3(29)) qalibi olmus
layihanin yerind yetirilmasi iizro

ALINMIS ELMi MOHSUL HAQQINDA MOLUMAT
(Qaydalar iizrs 9lava 17)

Layihonin adi: Coxfunksiyali asqarlarin va patoloji proseslora qarsi rol oynayan
kompiiter sintezi vo canli orqanizmlords immun miidafis sistemlorina tosiri

Layiha rohbaerinin soyadi, ad1 vo atasinin adi: Mammadyarova Xadico Nizami

Qrantin mablogi: 40 000 manat

Layihonin nomrasi: EIF/GAM-4-BGM-GIN-2017-3(29)-19/05/4-M-07

Miiqavilonin imzalanma tarixi: 06 aprel 2018-ci il

Qrant layihasinin yerina yetirilmo miiddoti: 12 ay

Layihonin icra miiddati (baslama vo bitmo tarixi): 01 may 2018-ci il — 01 may 2019-ci il
Diqgot! Biitiin molumatlar 12 6l¢iilii Arial srifti ilo, 1 intervalla doldurulmalidir

1. Elmi asarlor (say1)

bioaktiv maddalarin

i Tamliq doracosi | ; ;

Ne | | i Capaqobul |

i +  Dorc olunmus ! olunmus voya |

| | i capdaolan |
_________ | Elmi mohsulunnévee & 4
1. | Monografiyalar ] ] ]

E homginin, xaricdo ¢ap olunmus ; ________________________ ; _____________________ ;
2. Mogalolr C 3 §
i homginin xarici nasrlordo :L """""""""""" :L """"" 1 :L
3. ! Konfrans materiallarmda mogalolor | L i
i O ciimlodon, beynalxalq konfras ; ________________________ ; _____________________ ;
_________ (materiallarmda 4
4. : Moruzalarin tezislori : 1 : :

i homginin, beynalxalq todbirlorin :r ________________________ :r _____________________ :r

' toplusunda i i i

5. ! Digor (icmal, atlas, katalog vo's.) ! | |

Capa gondorilmis

________________________________________________________________________________________________________________________________________



2. lxtira vo patentlor (say)

Ne ! Elmi mohsulun ndvii : Alinmig ' Verilmis ' Orizosi verilmis

| 1.____{ Patent, patent almaq tiginorizo i | lododhazrlamr, |
2. it I I S i
13- i Somaralosdirici toklif i ; ! i
i 3. Elmi tadbirlords maruzalar (say1) '
T e | Todbirin adi (seminar, doyirmi masa, | Tadbirin | Moruzonin ndvii | Say :
| i konfrans, qurultay, simpozium vo s.) | kateqoriyasi i (plenar, dovatli, ! .
i | | (8lkodaxili, | sifahi, divar) | ;
i ; | regional, ; ; '
| — e (beymolxalg) e i
1.1 Umummilli lider Heydor Sliyevin | ; ; |
i ' anadan olmasinin 96-c1 ildoniimiino | respublika ! sifahi ] 1 i
| i hosr olunan tolobalorin I Respublika | i i .
1 I— . Konfranst e A I i
‘| 2. | Neft-Kimya Proseslori Institutunun | beynolxalq divar ] 1 '
i i 90 illik yubileyino hasr olunmus | i i i
i i Beynolxalq Elmi Konfransi, 2-4 | | | :
I i ___oktyabr 2019 (¢apa gondorilib) ¢ o . i

5. a a a

SIFARISCI: ICRACT:

Elmin inkisafi Fondu

Bas moaslahatgi Layiha rohbari

Quliyeva Miilayim Sahib qiz1 Mommodyarova Xadico Nizami
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	Sintez edilmiş (XI) birləşməsinin 13C NMR spektrində 16.4 (CH3), 33.0 (CH3), 36.2 (CH3), 50.8 (CH), 55.4 (CH2), 72.4, 73.1 (CH), 115.6 (CH), 121.1 (CH), 128.7 (CH), 130.2 (CH), 176.9 (C=S) m.h. sahələrində pikləri müxtəlif elektron sıxlıgına malik kar­bonları xarakterizə edir. (2.29-2.33) birləşmələri ağ tozvari maddələrdir. Onlar etil spirt­in­də və ase­­tonda qızdırılmaqla, dime­tilsulfoksiddə isə adi şəraitdə asan­lıqla həll olurlar.
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