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        Hech kimga sir emaski, koordinatsion birikmalar kimyosi sohasida 

tadqiqotchilar ham, talabalar ham komplekslarning ancha murakkab 

molekulalarining geometriyasi bilan bog'liq ma'lum qiyinchiliklarga duch kelishadi. 

Ushbu muammoni bartaraf etishning eng istiqbolli usullaridan biri bu kengaytirilgan 

haqiqat usulidir yani Augmental reallik. Umumiy mavjudligi va eng yuqori axborot 

mazmuni tufayli u butun dunyoda tobora 

ommalashib bormoqda. 

Buning uchun har bir molekulalarning 3D 

modellarini yaratishimiz hamda 

ularning modellarini optimizatsiyaga uchratishimiz zarur bo’ladi. Optimizatsiyaga 

Rasm № 2 geometrik 

optimizatsiyalash 

Rasm № 3 Geometrik optimizatsiyalash 

jarayoni va modellarni  saqlash jarayoni. 

rasm № 1 AgNO3 ning fazoviy 3D 

modeli AVOGADRO dasturida 
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ushratishimizdan asosiy maqsad molekulalarning 3D modellari orasidagi bog’lanish 

energiyalarini reallikka nisbatan yaqinlashtirish, ya’ni molekulalar orasidagi bog’ 

energiyalari qanchalik kichik bo’lsa molekulalarning modellari shunchalik reallikka 

yaqin bo’ladi. 3D molekulalar modellarni  yaratishimiz uchun biz kimyogarlar 

uchun bizga eng qulay usullaridan biri bu AVOGADRO usuli. Ushbu dasturiy usul 

orqali molekulalarning fazoviy 3D modellarini yaratish ancha qulay.Bunda ushbu 

dasturdan foydalanish jarayonida molekulalarning energiyalarini ham hisoblash 

imkoniyatini beradi.Dastlab molekulani yaratib so’ngra uning energiyasini 

hisoblaymiz.Buning uchun masalan nodir metallardan kumush (Ag)  metalining 

nitrat kislota (HNO3) si bilan hosil qilgan birikmasi kumush nitrat AgNO3 tuzining 

fazoviy 3D modelini AVOGADRO dasturida yaratish mumkin.(rasm№ 1 – 5 ) yoki 

[ Ag(NH3)2]
+ kompleks birikmasini (rasm)Molekulalar uchun mo’ljallangan 

usullardan qulayini talab olganimizdan, so’ng molekulani geometrik  optimizatasiya 

holatga keltirishimiz kerak bo’ladi (Rasm № 2).  Buning uchun Extensions 

bo’limidan Optimize Geometry ni tanlab olamiz yoki  kampyuter klaviaturasidan 

ctrl+Alt+O tugamalarini bosgan holatda amalga oshirishimiz mumkin bo’ladi. 

Optimizatsiyalanish 100% bo’lgan vaqtda molekulamiz to’liq geometrik 

optizatsiyalangan bo’ladi.( Rasm № 3) 

Modelimiz orasidagi bog’larni ham o’zgarganini ko’rishimiz mumkin.( rasm 

№4) 

Tayyor bo’lgan yangi manomerimizni PDB fayl shaklida saqlashimiz zarur 

bo’ladi. Buning uchun ishchi oynadan File bo’limini tanlaymiz  save Ac ni 

rasm № 4 Optimizatsiya bo’lgan 

AgNO3 
rasm № 5 [ Ag(NH3)2]

+ kompleksining fazoviy 

modeli 
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yoki kompyuter klaviaturalari orqali Ctrl + Shift + S orqali saqlashimiz 

mumkin bo’ladi.Saqlash jarayonida PDB holatda saqlash bandini tanlab 

olishimiz kerak bo’ladi. 

PDB fayl holatda saqlash imkoniyatini beradi. Saqlash tugamasini bosganimizdan 

so’ng yangi 3D ogmental reallik uchun yaratgan manomerlarimiz PDB fayl holatda 

saqlanadi. (Rasm №6) 
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Rasm № 1 Modellarni PDB holatda saqlash. 
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