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1 Layihanin hayata kegirilmasi {izra yerina yetirilmis islar, istifade olunmus {isul ve yanasmalar

(burada doldurmali)

1. Izobutanol molekulunun spektral udma xatlorinin kataloqu (18-70 QHs diapazonunda) tortib edilmisdir.

2 Miiasir mikrodalga firlanma spektroskopiya tisullarmin ve riyazi kompyuter modellostirici

. programlarinin totbiqi hoyata kegirilmisdir.

- 3. Karbohidrogen avezedicilorin geteroizomer molekullarmin ayri-ayri konformerlorinin

mikrodalga

- firlanma spektrlorinin, konformasion enerji saviyyslorinin statistik ¢okilorinin maqsadyénlii doyismasine




osaslanan identifikasiyas: tisulunun nazeri esaslari islenmis, bu iisulun totbiqinin konkret mexanizmi toklif

edilmisdir.

4. Qeteroizomer molekullarin konformasion enerji soviyslorinin anlayisi irali siiriilmiis, ayri-ayri stabil
konformerlorin konformasion enerji saviyalerinin arasinda olan enerji forqinin elektromagnit dalgalarin
infraqirmiz1 diapazonunda yerlosmosi miioyyan edilmis, bunun asasinda IQ-MD ikiqat kvant rezonanslari
tisulunun tatbiqi yolu ilo istenilon izomerin mikrodalga firlanma spektrina daxil olan biitiin udma xattlorinin
intensivliklorinin doyismasinin miimkiinliiyti esaslasdlrllﬁlsdlr.

5. Izobutanol molekulunda zsif C-H...OH tipli molekul’daxili hidrogen slagasinin mévcudlugu askar edilib
va onun molekulun daxili firlanma potensialina tosiri todqiq olunub va tesdigqlonmisdir.

6. izobutanol molekulunda C-H....O-H tipli molekul daxili hidrogen olagasi ilo stabillagdirilon firlanma
izomerinin mikrodalga spektri askar edilorak tadqiq edilib. Izomerin handasi qurulusu,statistik cekisi vo
miivafiq elektrik xassalori muayyen edilmisdir.

7. otraf muhitinin ekologiyasina ziyan vuran maddslorin an kigik kiitlolari torafinden yaradilan vo agkar
edilo bilon molekulyar asagiayirdedimli firlanma spektrlorinin modellagdirilmasinin yeni metodikasi
islonilib va sinaqdan kegirilmisdir. g

8. Ilk dofs olaraq sorbast molekullarda konformasiya g¢evrilmalorinin  selektiv stimullagdiriimasi
metodikasi toklif olunmugdur. Saorbast molekullarin konformasiya kegidlorinin 1Q-MD(infraqirmizi-
Mikrodalga) kvant rezonanslarinin kémaoyi ilo selektiv stimulyasiya metodu islonmisdir. Bu metod nainki
todqiq olunan molekullarin biitlin spektral xotlorinin intensivliklerini artirmaga imkan verir, o ham do bu
clir birlosmoalerin bir sira fiziki-kimyavi xassolerinin miimkiin manipulyasiya imkanlar1 tiglin  genis
perspektivlor agir. Geteroizomer molekullarin konformasiya xiisusiyyotlorinin = dyronilmasi prosesinds
mikrodalgali qaz spektroskopiya fisullarindan istifads ‘olunma imkanlari aragdiriimigdir. Asagi stabilliyo

- malik izomer strukturlarin tadqiq edilmalorinin effektivliyini yiiksaltmak li¢lin ikigat kvant rezonanslarinin
( RD-MD, IQ-MD, MD-MD) tatbiq edilmo variantiar, aragdirilmigdir. Konformasiya ¢evrilmalorinin
selektiv ~ stimullagdirilmast  va  bazi konformasiyalarinin = spektral —xotlorinin  intensivliklerinin
istiqamotlondirilmis korreksiyas: mogsadi ilo 1Q diapazonda nazards tutulan ki doldurulma (pompalama)
slialanmasindan istifado edilmenin perspektivlari asaslandirilib. Karbohidrogen avezlomali heteroizomer
molekullarda koherent lazer spekroskopiya tisullari ils macburi konformasiya kegidlorinin hayata kegirilmo
| imkanlari vo onlarin elektromaqnit siialanmasinin mikrodalga diapazonunda qeyd edilmo metodikasi
émadd@nin qurulusunun molekulyar va submolekulye{r soviyyalorde tadqiq edilmasi prosesinds genis

perspektivlar agir. Bu, macburi slialarinin diapazonlarint mithtim genislonmasi daxil olaraq, koklena bilon
' lazer sistemlorinin keyfiyyati inkisafi ilo stumullagdirilir ve konformasiya ¢evrilmslerinin hoyata kegirildiyi

éobyektlerin nomenklaturasini artirir. Bu istigametde aparilan eksperimental tadqiqatlarinin gézlonilon

- naticolorinin sirasinda segilmis molekulun izomer formasinin biitsv MD spektrins diisen udulma xatlorin

. intensivlorinin stimullagdirilmis doyisdirmasine imkan yaratmasini, bundan slavs relaksasiya prosseslorinin

vacib olan kompensasiya soraitlorinin tomin edifmosini nozoro alaraq konformasiya energetik
| soviyyelorinin meskunluqlarmin istiqamatlondirilmis manipulyasiya tisulu ilo todqiq olunan birlosmesinin
- bozi fiziki ve kimyavi xessolerinin istiqamatlendirilmis korreksiyasinin hoyata kegirilmo perspektivlorini

- da qeyd etmak lazimdir.

9 [Ik dofs olaraq karbohidrogen ovozlomsli molekullarin ehtimal olunan struktur parametrlorinin
éhesablanmasmm aprobasiya metodu islonmisdir. ~ Bu dsul tedqid olunan molekullarin miuxtolif
konformasiyalarinin struktur parametrlori hagda maksimal doqiq malumat slds etmays imkan verir. Izobutil
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- spirti molekulunun (CH3),CHCH,OH miimkiin dord on stabil konformasiyasinin ehtimal olunan struktur
parametrlari hesablanmisdir. Molekulun adaptiv strukturu alde edilmasi osas prinsipleri izah edilmisdir. Hor
bir konformasiya tigiin atomlararasi mosafalorin, valent bucaglarinin vo firlanma sabitlorinin qiymatlari
hesablanmisdir.

10. (CH3),CHOH molekulunun trans konformerinin mikrodalga spektrindo 25900-78060 MHs tezliklor
- diapazonunda “qadagan olunmus” kegidlorin axtarislari apartlmigdir.  Bu molekulun simmetriya
| miistavisinds dipol momentinin p, va p. komponentlori yerloasir, dipol momentinin p, komponenti isa
- sifira barabordir. Bu tip molekullarda morkazaqagma hoyocanlagmasinin tosiri ilo dipol momentinin
- molekulun simmetriya miistovisine perpendikulyar-olan qazanilmig p, komponenti yaranir ki, bu da
- “qadagan olunmus” kegidlorin meydana galmasine sabap olur. Ilk dofs olaraq (CH3),CHOH molekulunun
| trans konformerinin mikrodalga spektrinds bu ciir “qadagan olunmus” kegidlor miigahido olunmusdur ve
- firlanma kvant ododi J —nin J <35 qiymotleri iiciin ,7,0 n.—kecidi identifikasiya edilmisdir.

I'1. Molekullarin firlanma spektrlorinde qadagan olunmus kegidlorin axtarislar vo identifikasiyasi etanol
molekullunun firlanma spektrindo davam etdirilmisdir. Etil spirti molekulunun trans konformerinin
firlanma spektrindo bu molekulun dipol momentinin merkezoqagma hayacanlagsmasi hesabina gazanilmis
f;olan He komponentina uygun olan 72 “qadagan olunmus” morkezoqagma kecidi identifikasiya
edilmmisdir ki, bunlardan 28 - kegid millimetrlik dalga uzunlugu diapazonuna, 45 — kegid iso
submillimetrlik dalga uzunlugu diapazonuna diisiir.

12. (CD3),CDOH molekulunun trans-konformerinin firlanma spektrinda dipol momentinin rogs-firlanma
qarstligl tasiri ve markazaqagma hoyacanlasmasinin tasiri naticesinds qazanilmis 4, komponenti hesabina
meydana ¢ixan va intensivliklori miimkiin kegidlerin intensivliklori ilo miiqayisode ¢ox zsif olan “gadagan
olunmus” morkezoqagma kegidlori miisahido edilmis vo 92 “qadagan olunmus” markezoqagma kegidi
| identifikasiya edilmigdir. ;

'

)

13. v-CH3CH,CH,OH molekulunun Tt-konformerinin mikrodalga spektrinde  37.0-78.0 MHs tezliklor
diapazonunda “qadagan olunmus” kegidlorin "axta'rlslarl apartlmigdir.  Bu molekulun simmetriya
. miistovisindo dipol momentinin i, vo Ha komponentlori yerlosir, dipol momentinin . komponenti iso
ESlflra barabardir. Bu tip molekullarda markezeqagma hoyscanlagmasinin tesiri ilo  dipol momentinin
molekulun simmetriya miistovisine perpendikulyar olan gazanilmis p. komponenti yaranir ki, bu da
g“qadagan olunmus” kegidlorin meydana golmesine sobab olur. ilk dofs olaraq u-CH3;CH,CH,OH
émolekulunun Tt-konformerinin mikrodalga spektrindo bu ciir “qadagan olunmus” kegidlor miisahide
olunmusdur va firlanma kvant adadi J —nin J <37 qiyrﬁetleri liclin 64 pc—kecidi identifikasiya edilmisdir.

14. 1lk dofs olaraq izopropanol va propanol molekullarinin mikrodalga spektrlorindo  moarkezagagma
%hsyecanlasmasmm miiqayissli tohlili aparilmigdir. Bu magsoedlo propil spirti molekulunun firlanma
kecidlerinin identifikasiyasi firlanma kvant adadi J —nin yiiksok qiymatlorinadok davam etdirilmisdir. Olave
olaraq J <36 qiymetlori iigiin 61 firlanma kecidi iderftiﬁkasiya edilmisdir. Aparilmig miiqayise gostordi ki,
izopropanol molekulunun firlanma spektrinde morkozoqagma hoyocanlasmasinin kifayst deracads nozors
alinmast tiglin yalniz kvartik ve sekstik hoyocanlagma amsallarinin nezers alinmasi kifayat etdiyi halda
propanol molekulunun firlanma kegidlorinin hésablanmasi licin onuncu tortibadek morkezogagma
ghsyecanlasma omsallarinin nazore alinmasi lazim golir. Gosterilmisdir ki, J —nin yiiksek qiymetlorine
uygun firlanma kegidlorinin identifikasiyas: sixilmig simmetrik firfiralarda dartilmis simmetrik firfiralara
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~ nisboton daha asan olur, bu fakt sozsiz ki, . analoji molekullarinin - mikrodalga spektrlorinnin
- identifikasiyasinda ¢ox ohemiyyatlidir. Mﬁeyyan! -edilmisdir ki, J-nin yiiksok giymotlorindo firlanma
kegidlarinin identifikasiyasi sixilmis asimmetrik firfira tipli molekullada dartilmis asimmetrik firfira tipli
molekullara nisboten daha asan olur va natica olaraq alinmigdir ki, “qadagan olunmus” kegidlori sixilmig
asimmetrik firfira tipli molekullada dartilmis asimmetrik firfira tipli molekullara nisbaton nisbston asan
askar etmok olar.
15. Etil spirti - CH3;CH,OH molekulunun trans —konformerinin firlanma kvant adedi J-nin Je 34
qiymatlerina uygun 33 yeni miimkiin kegidi identii‘ikasiya edilmisdir. Molekulun identifikasiya
. edilmis miimkiin kegidlorinin firlanma va moarkezoqagma sabitlorinin firlanma kegidlorinin tacriibi toyin
edilmig tezliklori osasinda toyin edilmasi masalesinin hallino daxil edilmesi naticesinds onun firlanma
sabitlori vo morkezoqagma hoyacanlasma amsallari boyiik daqgiqlikle toyin olunmusdur, bu parametrlorin
gtayinolunma xotalart va onlar arasinda korrelyasiya omsallar1 kifayot qader azalmigdir. Etil spirti -
CH3CH,OH molekulunun trans —konformerinin bé}}uk‘ daqiqlikle toyin olunmus firlanma sabitlori vo
émerkezeqaqma hoyacanlasma omsallari bir ¢ox mogsedlor ticiin istifade oluna bilerlor, o ciimladon,
gbiratomlu spirt molekullarinin struktur parametrlorinin doqiqlesdirilmasinds, hor hansi sobob iiziindon
§t901‘ﬁbi olaraq miisahide oluna bilmayan spektral kegidlorin tezliklorinin qabaqcadan hesablanmasinda,
molekuldaxili potensial ~funksiyalarin toyin edilmosinds, molekulun elektrik vo relaksasiya
xarakteristikalarimin miioyyan edilmosinda va s. istifado oluna bilarlar.

16. v-CH3CH,CH,0H molekulunun Tt-konformerinin mikrodalga spektrinin tadqiqi 37.0-78.0 MHs
%tezlikler diapazonunda davam etdirilmigdir. J < 37 qiymetlori iicin 78 miimkiin  firlanma kegidi
identifikasiya edilmisdir. Molekulun firlanma vo merkezaqagma sabitlori kifayat qador doqiqlosdirilmisdir.
- Molekulun daqiqlesdirilmis firlanma v markozoqagma sabitlori atmosferin vo ulduzlararasi fozanin
zondlanmasi zamani bu molekulun firlanma tezliklorinin genis tezliklor diapazonunda vo firlanma kvant
odadi J-nin yiiksok qiymetleri igiin bdyiik doqiqlikle hesablanmasinda istifads oluna bilorlor.

17.  Izopropil spirti - (CH3),CHOH molekulunun trans-konformerinin mikrodalga diapazonuna diison ve
;gflrlanma kvant ododi J-nin J< 40 qiymatlorine ,ﬁygun 46 yeni miimkiin ke¢idi identifikasiya
edilmigdir. Molekulun identifikasiya edilmis miimkiin“kegidlerinin firlanma vo markoazoqagma sabitlorinin
fflrlanma kegidlorinin tocriibi toyin edilmis tezliklori asasinda toyin edilmesi masslosinin helline daxil
edilmoasi noticesinda onun firlanma sabitlori va 1ﬁerkézeqa<;ma hayacanlasma omsallari boyiik dagiqlikle
toyin olunmusdur, bu parametrlorin toyinolunma xotalar: vo onlar arasinda korrelyasiya amsallari kifayat
. qodor azalmugdur.

18. (CD3),CDOH molekulunun mikrodalga diapazonuna diisen vo firlanma kvant ododinin J < 35 -
%qiymetleri daxilinde 145 yeni miimkiin firlanma kegidi identifikasiya edilmisdir onun firlanma vo
morkoazagagma sabitlori kifayet qoder deqiqlesdirilmisdir.

19. Izobutil spirti molekulunun izomer formalarin modellosdirilmosi aparilib. Izobutanol molekulunun |

mikrodalga firlanma spektri (18 — 70 QHs diapazonunda) tohlil edilmis ve nazori olaraq todqiq edilmisdir.
' Bu molekulun dord izomer formasinin adaptoedilmis biitlin struktur parametrlori toyin edilmisdir.
Modellogdirilmanin naticolori muxtalif konformasiyalar iigiin mikrodalgali diapazondaki spektral xatlorin
siyahisi sakilinds togdim olunmusdur.

20. 11k dofa olaraq molekullarin yitksokayirdedimli mikrodalga spektrlori osasinda onlarin asagiayirdedimli
mikrodalga spektrlerinin modellogdirilmasinin additi¢ metodikas! islonib hazirlanmigdir. Bu metodika
Yer atmosferinin mixtslif qatlarinda vo kosmik.fozada méveud olan bir ve goxkomponentli qazfazal

;
bl

4



| birlogmalerin monitoringinin hoyata kegirilmosinda, homginin  miixtalif  birlosmolorin molekulyar |

. 21. Propanolun daha dayaniqli iki (trans-trans ve frans-qos) konformeri tigiin 0-2 THs tezliklor
diapazonunda asagiayirdedimli firlanma spektrlori hesablanmisdir. Hor iki konformerin taraziliq
voziyyostinda statistik ¢okilori nozers alinmaqla siialanmanin maxsimum oldugu ehtimal edilon tezliklor
gdiapazonu toyin edilmis vo alinmig naticolorden praktiki istifadenin perspektivliyi ilo bagli tovsiyelor
verilmisdir.

22 Otraf miihitin ekoloji problemlorinin helli istiqamstinde qazfazali karbonavezlomali molekullarin
§a§ag1ay1rdedimli firlanma spektrlorinin  hesablanmasinin islenilmis  yeni metodikasi (IV-morhalads)
. konkret molekulyar sistemda (etanol va deyteriumlu (CD3),CDOH molekullarinda yoxlaniimisdir.

. Alinan naticalarinin praktik istifade perspektivleri barasinda tovsiyslor verilmisdir.

torkibinin 6yrenilmasinds va bu birlosmoys daxil olan ; molekulyar komponentlorin konsentrasiyalarinin
miloyyon edilmosinds, onlarin fozada paylanma  xiisusiyystlorinin aydinlasdirilmasi masslalorindo
mithiim vo perspektivli istiqgamat olan mesafoden zondlamanin ssasini toskil edir.

23. Fenol molekulunun 10000 MHs -1000000 MHs tezliklor diapazonunda asagiayirdedimli firlanma
spektrlori hesablanmigdir. Molekulun = stialanmanin maxsimum oldugu ehtimal edilon tezliklor diapazonu
tayin edilmis vo alinmis naticolorden praktiki istifadenin perspektivliyi ilo bagl tévsiyalor verilmisdir.

Miiasir IQ-MD vo MD-MD ikiqat kvant rezonanslari tasitlorini osaslandiran nazari riyazi modellor, MD
spektroskopiyasinin geteroizomer molekullarin ayra-ayri konformerlorinin nisbi stabilliklorini miioyyen
edon  effektiv tsullarindan , miiasir mikrodaiga sspektroskopiyast tsullarindan, daqiq kompyuter
programlasdirmasinin modellogdirma vo hesablama emaliyyatlarindan istifads edilmisdir. Molekulyar ve
spektroskopik parametrlorin ilkin qiymatlori etibarli, dunya saviyysli elmi monboalorden gétiiriilorok istifade
olunmusdur.

Layihonin hayata kegirilmasi tizre planda nazarde tutulmus iglarin yerins yetirilme desracasi (faizls
- (burada doldurmaly) 5
- 100% ”
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| istifadasi va totbiqi miimkiin olan sahaler aydin gaKilds gosterilmalidir)

Hesabat dovriinds alinmig elmi naticaler (onlarn yenilik daracasi, elmi vo tacriibi shamiyysti, naticalarin

(burada doldurmali)

Molekullarin yiiksokayirdedimli mikrodalga spektrlori asasinda onlarin agagiayirdedimli mikrodalga
spektrlorinin modellagdirilmasinin additiv metodikasindan atmosferin vo kosmosun maosafaden
zondlanmasinda, kainatin torkibinin 6yrenilmaesinde, kosmosda az yasayan(stabil olmayan) molekullarin
agkar edilmoasinds, hayatin yaranma mexanizminin tadqiqinds, atraf miihitin ekoloji problemlarinin hallindo
va s. istifade oluna biler.

Sorbast molekullarda konformasiya gevrilmaleri elmi spektroskopik todqiqatlarda, molekulyar
sistemlords, kimya sanayesinds, farmakologiyada, miivafiq maddslerin miiayyen fiziki vo kimyavi
xassalarinin korrekts edilmasinds( sixligin, islanma, elektrik xiisusiyyatlorinin vs s.)istifads oluna bilar.

Molekulun deaqiqlesdirilmis firlanma ve merkezaqagma sabitlori atmosferin vo ulduzlararasi fazanin
zondlanmast zamani bu molekulun firlanma tezliklorinin genis tezliklor diapazonunda vo firlanma kvant
odadi J-nin ytiksek qiymatlari tigtin boyiik deqiqlikla hesablanmasinda istifads oluna bilorlor.




~ Struktur parametrlorinin hesablanmasinin aproba51ya metodundan strukturu malum olmayan
molekullarm quruluslarinin tadqiqinds istifads oluna bilor.
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. Layiha {izre elmi nasrlar (elmi jurnallarda maqalslor, monografiyalar, icmallar, konfrans materiallarinda

moaqalalar, tezislar) (darc olunmus, capa gabul olunmu.gjfa capa gondorilmiglari ayriliqda geyd etmakla,
A uygun moalumat - jurnalin ady, némrasi, cildi, sahifolari, nasriyyat, indeksi, Impact Factor, hommiialliflor
' vo s. bunun kimi malumatlar - ciddi sokilda daqiq oiaraq gostorilmelidir) (suratlorini kagiz iizorinds va CD
Q?/\llh’d? alavs etmali!) N
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1. izobutanol molekulunun spektral udma xatlorinin kataloqu (18-70 QHs diapazonunda) tortib

edilmisdir.




‘ i);bqramlarlmn totbiqi hoyata kegirilmisdir.

-
I

3. Karbohidrogen ovazedicilarin qeteroizomer molekullarinin ayri-ayri konformerlorinin mikrodalga ;
firlanma spektrlorinin, konformasion enerji soviyyglerinin statistik gakilorinin mogsadyénlii deyismesino | |
osaslanan identifikasiyas: {isulunun nozari ssaslari”islonmis, bu iisulun tetbiqinin konkret mexanizmi

 toklif edilmisdir.

- 4. Qeteroizomer molekullarin konformasion enerji ssviyslorinin anlayist iroli siiriilmiis, ayri-ayri stabil = |

konformerlarin konformasion enerji saviyolorinin arasinda olan enerji forqinin elektromagnit dalgalarin
infraqirmizi - diapazonunda = yerlogsmoesi miioyyen edilmis, bunun osasinda IQ-MD ikiqat kvant
rezonanslari tisulunun totbiqi yolu il istenilen izomerin mikrodalga firlanma spektrine daxil olan biitiin

- udma xattlorinin intensivliklerinin doyismesinin miimkiinliiyii osaslagdiriimisdir.

5. Izobutanol molekulunda zeif C-H...OH tipli molekul daxili hidrogen slagasinin mévcudlugu askar
edilib vo onun molekulun daxili firlanma potensialina tasiri tadqiq olunub va tesdiglonmisdir.

6. Izobutanol molekulunda C-H....O-H tipli molekul daxili hidrogen olagesi ilo stabillogdirilon
firlanma izomerinin mikrodalga spektri askar edilerok tadqiq edilib. Izomerin handoesi qurulusu,statistik _ﬁ
¢okisi vo miivafiq elektrik xassalori muoyyen edilmisdir. 3

7. Otraf muhitinin ekologiyasia ziyan vuran maddolerin an kigik kiitlolori terafindon yaradilan vo askar
edilo bilon molekulyar asagiayirdedimli firlanma spektrlorinin modellogdirilmasinin yeni metodikas: | :
islonilib vo simaqdan kegirilmisdir. |

- 8. Ilk dofo olaraq sarbast molekullarda konformasiya cevrilmolorinin —selektiv stimullagdirilmas
émetodikam toklif olunmusdur. Sorbost molekullarm konformasiya kecidlorinin [Q-MD(Infraqurmizi- |

Mikrodalga) kvant rezonanslarinin kémayi il selektiv stimulyasiya metodu islonmisdir. Bu metod noinki =
todqiq olunan molekullarin biitiin spektral xatlorinin intensivliklorini artirmaga imkan verir, o hom do bu
clir birlogmolarin bir sira fiziki-kimyovi xassolerinin miimkiin manipulyasiya imkanlar1 {iglin genis @
perspektivlor agir. Geteroizomer molekullarin konformasiya xiisusiyyotlorinin 6yronilmesi prosesindo | |

. mikrodalgali qaz spektroskopiya iisullarindan istifade olunma imkanlari arasdirilmisdir. Asag: stabilliys

malik izomer strukturlarin tedqiq edilmsalorinin ’e/ffektivliyini yiksaltmok {igiin ikigat kvant
rezonanslarmin  ( RD-MD, 1Q-MD, MD-MD) totbiq edilme variantlari arasdirilmigdir. Konformasiya | -
¢evrilmolorinin ~ selektiv ~ stimullagdirilmast  va - bozi  konformasiyalarimin ~ spektral  xotlorinin
intensivliklerinin istiqamstlondirilmig korreksiyasi moqgsadi ilo IQ diapazonda nezords tutulan ki

. doldurulma (pompalama) stialanmasindan istifade edilmanin perspektivlori asaslandirilib. Karbohidrogen
' ovozlomoli heteroizomer molekullarda koherent lazer spekroskopiya tisullari ilo macburi konformasiya |
- kecidlorinin hoyata kegirilmo  imkanlar1 vo onlarin elektromaqgnit siialanmasinin - mikrodalga
diapazonunda qeyd edilme  metodikasi maddenin qurulugunun molekulyar vo submolekulyar

| saviyyslards todqiq edilmasi prosesinds genis perspektivler agir. Bu, macburi giialarinin diapazonlarini |

mithiim genislonmosi daxil olaraq, koklono bilon lazer sistemlorinin keyfiyyoti inkisafi ilej\i
stumullagdirilir vo konformasiya ¢evrilmslorinin hoyata kegirildiyi obyektlorin nomenklaturasini artirir.
Bu istiqamotdo aparilan eksperimental todqiqatlarinin gozlonilon noticolorinin sirasinda seg¢ilmis
molekulun izomer formasimin biitév MD spektrine  diigon udulma xatlorin  intensivlerinin

- stimullagdirilmig dayisdirmesine imkan yaratmasini, byndan slavs relaksasiya prosseslorinin vacib olan
kompensasiya soraitlorinin tomin edilmosini nozara alaraq konformasiya enerqetik soviyyslorinin
- moskunluglarinin istiqgamotlondirilmis manipulyasiya tisulu ile tadqiq olunan birlesmasinin bazi fiziki vo
kimyavi xassolorinin istigamotlondirilmis korreksiy"aémm hayata kecirilmo perspektivlorini do geyd
etmok lazimdir.



& [k dofs olaraq karbohidrogen ovezlomsli molekullarin ehtimal olunan struktur parametrlorinin :'Q
hesablanmasinin  aprobasiya metodu iglonmigdir.~.. Bu tsul todqid olunan molekullarm miixtolif

konformasiyalarinin struktur parametrlori haqda makslmal doqiq molumat slde etmoyo imkan verir.

; Izobutil spirti molekulunun (CHs),CHCH,OH miimkiin dérd en stabil konformasiyasinin ehtimal olunan

- struktur parametrlori hesablanmisdir. Molekulun Adaptiv strukturu olds edilmasi osas prinsipleri izah

edilmigdir. Hor bir konformasiya ti¢ilin atomlararasi mosafslorin, valent bucaqlarmin vo firlanma

. sabitlorinin qiymsatlori hesablanmigdir.

10. (CH3),CHOH molekulunun trans konformerinin mikrodalga spektrinds 25900-78060 MIIs tezliklor
diapazonunda “qadagan olunmus” kegidlorin axtariglar1 aparilmigdir. Bu molekulun simmetriya

miistovisindo dipol momentinin p,; vo pc komponentlori yerlosir, dipol momentinin p, komponenti iso =
sifira borabardir. Bu tip molekullarda morkszoqagma hoyocanlagmasinmin tosiri ilo  dipol momentinin |
molekulun simmetriya miistavisino perpendikulyar olan qazanilmis p, komponenti yaranir ki, bu da |
“gadagan olunmus” kecidlorin meydana gslmssms sobob olur. Ilk daofs olarag (CH3),CHOH

molekulunun trans konformerinin mikrodalga spektunda bu clir “qadagan olunmus” kegidlor miisahido
olunmugdur vo firlanma kvant adadi J —nin J <35 qiymsatlori tiglin 70 p,—kegidi identifikasiya

e

 edilmigdir.

11. Molekullarin firlanma spektrlorinds qadagan olunmus kegidlorin axtarislart vs identifikasiyasi etanol

- molekullunun firlanma spektrinde davam etdirilmigdir. Etil spirti molekulunun trans konformerinin | |
firlanma spektrinde  bu molekulun dipol momentinin morkezogqagma hoyacanlasmasi hesabina
- qazanilmis olan  p. komponentine uygun olan 72 “qadagan olunmus” meorkezoqagma kecidi
identifikasiya edilmmigdir ki, bunlardan 28 - keg¢id millimetrlik dalga uzunlugu diapazonuna, 45 — kegid |

isa submillimetrlik dalga uzunlugu diapazonuna disiir.

12.  (CDj3),CDOH molekulunun trans-konformerinin firlanma spektrinds dipol momentinin rogs-

firlanma qarsihiqli tesiri vo moarkezogagma hoygcanlagsmasinin tosiri noticesinde qazanilmis s,

: komponenti hesabina meydana ¢ixan ve intensivliklari ;ﬁﬁmkﬁn kecidlorin intensivliklari ilo miiqayisodo
. cox zaif olan “gadagan olunmus” moarkazoqagma kegfdlsri miigahids edilmis vo 92 “qadagan olunmus”
| markazagagma kegidi identifikasiya edilmigdir. ,*

b

- 13. 5-CH3CH,CH,0OH molekulunun Tt-konformerinin mikrodalga spektrinde 37.0-78.0 MHs tezliklor '

diapazonunda “qadagan olunmus” keg¢idlorin axtariglart aparilmigdir. Bu molekulun simmetriya
" miistovisinde dipol momentinin p, vo a komponentlori yerlasir, dipol momentinin i komponenti iso
sifira borabardir. Bu tip molekullarda morkezoqagma hoyacanlagsmasinin tesiri ilo  dipol momentinin
molekulun simmetriya miistovisino perpendikulyar olan qazanilmis p, komponenti yaranir ki, bu da
;“qadagan olunmus” kecidlorin meydana golmosino sobab olur. ilk dofo olaraq m-CH3CH,CH,OH
molekulunun Tt-konformerinin mikrodalga spektrinde bu ciir “qadagan olunmus” keg¢idlor miigsahids

olunmugdur vo firlanma kvant odadi J —nin J < 37 giymotleri tgiin 64 pc—kegidi identifikasiya

. edilmisdir.




14. 1k dofs olaraq izopropanol va propanol molekullarinin mikrodalga spéktrlerinda merkwé&é@fné
ghsyscanlagmasmm miigayisali tohlili aparilmisdir. Bu magsedlo propil spirti molekulunun firlanma

. kegidlorinin identifikasiyasi firlanma kvant adadi J —nin yiiksok qiymotlorinadok davam etdirilmisdir. f
Olava olaraq J < 36 qiymetlori iiciin 61 firlanma kegidi identifikasiya edilmisdir. Aparilmis miiqayiso .
gostordi ki, izopropanol molekulunun firlanma spektrinde morkezoqagma hoyocanlasmasmin kifayot | |
' deracads nazers alinmast liglin yalmz kvartik vo Sekstik hoyacanlagma omsallarinin nozers alinmasi |
kifayst etdiyi halda propanol molekulunun ﬁrlanma.keddlarinin hesablanmasi tigiin onuncu tortibadok
. morkezoqagma hoyacanlasma smsallarinin nozera alinthasi lazim galir. Gostorilmisdir ki, J —nin yiiksok |
qiymetlorine uygun firlanma kecidlorinin identifikasiyas: sixilmis simmetrik firfiralarda dartilmis
simmetrik firfiralara nisboton daha asan olur, bu "fakt' sozstiz ki, analoji molekullarinin mikrodalga ;
spektrlorinnin  identifikasiyasinda g¢ox ohomiyystlidir. Miieyyon  edilmisdir ki, J-nin yiiksok | |
qiymotlerinds firlanma kegidlorinin identifikasiyas: sixilmig asimmetrik firfira tipli molekullada dartilmig |
asimmetrik firfira tipli molekullara nisboton daha asan olur vo natico olaraq alimmisdir ki, “qadagan |
olunmus” kegidlori sixilmig asimmetrik firfira tipli molekullada dartilmis asimmetrik firfira tipli
molekullara nisboton nisbaton asan agkar etmok olar.

15. Etil spirti - CH;CH,OH molekulunun trans —konformerinin firlanma kvant adodi J-nin J< 34
qiymatlerine uygun 33 yeni miimkiin ke¢idi identifikasiya edilmisdir. Molekulun identiﬁkasiyai
edilmis miimkiin keg¢idlorinin firlanma vo markezaqagma sabitlorinin firlanma kegidlorinin tocriibi toyin
edilmis tezliklori osasinda toyin edilmesi masalasinin halline daxil edilmasi naticesinde onun firlanma 5
sabitlori vo morkezagagma hoyacanlasma smsallar1 boylik daqiqlikle toyin olunmusdur, bu parametrlorin

toyinolunma xatalart vo onlar arasinda korrelyasiya msallart kifayst qodor azalmigdir. Etil spirti - -
CH3CH,OH molekulunun trans —konformerinin bdytk doqigliklo toyin olunmus firlanma sabitlori vo
- morkezoqagma hoyocanlasma omsallar1 bir ¢ox megsadlor {igiin istifade oluna bilerler, o ciimladen, |
biratomlu spirt molekullarinin struktur parametrlorinin doqiqlosdirilmaesinds, hor hansi sabab liziindon
tocriibi olaraq miisahido oluna bilmoyen spektral kegidlorin tezliklorinin qabaqcadan hesablanmasinda, |
' molekuldaxili potensial funksiyalarm toyin edilmoesinds, molekulun elektrik vo relaksasiya
xarakteristikalarmin miisyyon edilmasinds va s. istifads oluna bilorlar. i

| 16. H-CH3CH,CH,OH molekulunun Tt-konformerinin mikrodalga spektrinin todqiqi  37.0-78.0 MHs
tezliklor diapazonunda davam etdirilmigdir. J < 37 qiymotlori tigin 78 miimkiin  firlanma kegidi
identifikasiya edilmisdir. Molekulun firlanma vo morkozoqagma sabitlori kifayot qoder
. doqiqlesdirilmisdir. Molekulun daqiqlegdirilmis firlanma va morkezogagma sabitlori atmosferin vo
ulduzlararast fozamin zondlanmasi zamani bu molekulun firlanma tezliklorinin genis tezliklor
diapazonunda vs firlanma kvant adadi J-nin yliksok qiymotlori tigiin boyiik degigliklo hesablanmasinda

' istifado oluna bilarlor. "

I3

17.  Izopropil spirti - (CH3),CHOH molekulunun frans-konformerinin mikrodalga diapazonuna diigon |

' vo firlanma kvant ododi J-nin J< 40 giymotlorine uygun 46 yeni miimkiin keg¢idi identifikasiya | |
edilmisdir. Molekulun identifikasiya edilmis mimkiin kec¢idlorinin firlanma ve morkezogagma v
sabitlorinin firlanma ke¢idlorinin tacriibi toyin edilmis tezliklori osasinda toyin edilmesi mosslesinin L
 holline daxil edilmoesi noticesinds onun firlanma sabitlori vo morkezagagma hoyacanlasma omsallar
bdyiik dagiglikls toyin olunmusdur, bu parametrlorin tdyinolunma xatalar1 vo onlar arasinda korrelyasiya
omsallari kifayat qodor azalmigdir.

18. (CD;3),CDOH molekulunun mikrodalga diapazonuna diisen vo firlanma kvant ododinin J < 35 - |
- qiymotlori daxilinds 145 yeni miimkiin firlanma kegidi identifikasiya edilmigdir onun firlanma va
morkozoqagma sabitlori kifayot qador doqiqlosdirilnitgdir,

S
e



: 19. Izobutil spirti molekulunun izomer formalarin rhodelléécﬁfihﬁeéi maparlhb. Izobutanol molekulunun | :

Emikrodalga firlanma spektri (18 — 70 QHs diapazonunda) tehlil edilmis vo nozori olaraq todqiq |
edilmigdir. Bu molekulun doérd izomer formasinin adapteedilmis biitiin struktur parametrlori toyin
edilmisdir. Modellogdirilmonin neticolori muxtalif konformasiyalar tiglin mikrodalgali diapazondaki |
spektral xotlorin siyahisi sokilinds toqdim olunmusdur.

120 Ik dofo olaraq molekullarin ytiksokayirdedimli mikrodalga spektrlori osasinda onlarin |
asaglayirdedimli mikrodalga spektrlorinin modellogdirilmasinin  additiv metodikasi islonib |
hazirlanmigdir. Bu metodika Yer atmosferinin rnuxtahf qatlarinda vo kosmik fozada mévcud olan bir =
. vo ¢oxkomponentli qazfazali birlogsmalarin momtormqlmn hoyata kegirilmosindo, heomginin miixtolif &
birlogmalorin molekulyar torkibinin Syronilmesinde~“va bu birlosmoye daxil olan molekulyar
komponentlarin konsentrasiyalarinin miioyyan edilmoesinds, onlarin fazada paylanma xiisusiyystlorinin
- aydinlagdirilmast mosalolorinde mithiim vo perspektivli istiqamot olan mosafodon zondlamani ssasini
toskil edir.

21. Propanolun daha dayaniql iki (trans-trans vo trans-qos) konformeri iigtin 0-2 THs tezliklor
diapazonunda asagiayirdedimli firlanma spektrlori hesablanmigdir. Hor iki konformerin taraziliq
voziyyatindo statistik ¢okilori nezars alinmagqla stialanmanin maxsimum oldugu ehtimal edilon tezliklor |
diapazonu toyin edilmis vo alinmig naticalorden praktiki istifadenin perspektivliyi ilo bagh tov51y9191
verilmisdir.

22. Otraf mithitin ekoloji problemlarinin helli istiqgamoatinde qazfazali karbonevezlomali molekullarin | |
asaglayirdedimli firlanma spektrlorinin hesablanmasinin islonilmis yeni metodikas: konkret molekulya1 |
sistemds (etanol va deyteriumlu (CD3),CDOH molekullarmda yoxlaniimisdir.

23. Fenol molekulunun 10000 MHs -1000000 MHs,bezhkler diapazonunda asagiayirdedimli firlanma | |
. spektrlori hesablanmigdir. Molekulun siialanmanin maxsimum oldugu ehtimal edilon tezliklor diapazonu
toyin edilmis vo alinmis noticalorden praktiki istifadenin perspektivliyi ilo bagli tovsiyalor verilmigdir.

' Layihenin noticelerinin omeli (tecriibi) hoyata kegirilmasi haqqnda melumat (istehsalatda |

totbiq (tetbiqin aktini slave etmali); todris va tehsilds (nagr olunmus elmi asorlor vo s. — tohsil

sistemins totbigin aktini alave etmsli); baglanmig xarici miiqavilaler ve ya beynoslxalq layihalor
 (kimlo baglanib, miiqavilenin ve ya Iayihanih nomrosi, adi, tarixi ve dayeri); dovlet

- proqramlarmda (dovlet orqammmin adi gerarin nomresi ve tarixi); ixtira {i¢lin alinmis |

patentlerdas (patentin ndmraesi, verilma tarixi, ixtiranin ad1); ve digerlarinda)

(bu;adgdoldurmall) STt R S O S SRR e S S N P,

Alinan naticalorinin praktik istifads perspektivlari barasinds tévsiyalor verilmisdir.

?

o, 8

i 'La'yihahin noticalorindon galacak tadqiqatlarda istifads perspevktivlari '

éNaﬁcalarinn istifadosi perspﬂekbtivlari (fundamentaI, tatbiqi Vo axtans—innovasiya yéniﬁ elmi-
todqgiqat layihe ve proqramlarinda; dovlet programlarinda; dovlet qurumlarinin sahs tedgiqat
programlarinda; ixtira ve patent {iglin verilmis oarizelords; beynslxalq layihslords; ve

digarlarinda)

i
i



burada doldurmali) ‘
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! Molekullarin yiiksokayirdedimli mikrodalga spektrlori asasinda onlarin agagiayirdedimli mikrodalga
spektrlorinin modellogdirilmasinin additiv metodikasindan atmosferin vo kosmosun masafadon
zondlanmasinda, kainatin torkibinin 8yranilmssinds, kosmosda az yasayan(stabil olmayan) molekullarin |
askar edilmasinds, hoyatin yaranma mexanizminin tedqiqinda, straf miihitin ekoloji problemlsrinin |
hallinds vas s. istifads oluna bilar.

Sorbast molekullarda konformasiya ¢evrilmaleri elmi spektroskopik tadgiqatlarda, molekulyar
sistemlords, kimya sanayesinds, farmakologiyada, miivafiq maddslorin miisyyan fiziki ve kimyavi
- xassolorinin korrekts edilmesindo( sixligin, islanma, elektrik xiisusiyystlorinin vo s.)istifads oluna bilar.

Molekulun daqiqlosdirilmis firlanma vo morkozegagma sabitlori atmosferin vo ulduzlararasi fozanin
zondlanmasi zamani bu molekulun firlanma tezliklorinin genis tezliklor diapazonunda ve firlanma kvant | |
odoadi J-nin ytiksok giymatlori tigiin bdyiik doagiqliklo hesablanmasinda istifade oluna bilarlor. L

Struktur parametrlarinin hesablanmasinin aprobésiyei metodundan strukturu melum olmayan

' molekullarin quruluslarinin tedqiqinds istifade oluna bilor.
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1. Elmi ssoarlor (say1)

Tamliq deracasi

Ne : . Capa qobul Capa gonderilmig
| ~ Dercolunmug | olunmus ve ya
_ . capdaolan |
_ Blmimohsulunndvii |

i - Monogqrafiyalar

- hemcinin, xaricda ¢ap olunmus
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_ homgininxaricinogrlords
3. | Konfrans materiallarinda |
- magalaler |5

O ciimladan, beynslxalq konfras
EARE ol G e S (ST §
4. | Maruzslerin tezislori !

hamginin, beynalxalq tedbirlerin
e toplusuada e A L D B
B Digor (icmal, atlas, kataloq ve s.)

2. Ixtirave patexﬁlar (say1)

?

Ne ' Elmi meahsulun névii Alinmis” Verilmig - Orizasi verilmis

Al Patent, patent almaq ti¢iin arize
2 | Ixtira
3 Semaralasdirici teklif

3. Elmi todbirlarde maruzslar (say1)

Ne Tadbirin ad1 (seminar, deyirmi Tadbirin ' Maruzenin ' Say1
- masa, konfrans, qurultay, - kateqoriyasi novii  (plenar,
simpozium vo s.) ' (6lkadaxili, - dovetli, gifahi,

| regional, . divar) |

_ beynabalq)
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