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OZET

Bu calismada, 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin en kararh oldugu durumdaki
geometrik parametreleri ve titresim frekanslar1 Gaussian 98 W programiyla
teorik olarak hesaplandi. Bu titresim frekanslarimin isaretlemeleri yapilarak
frekanslara ait Infrared ve Raman siddetleri belirlendi. Teorik olarak
hesaplanan frekanslarla deneysel frekanslar birbirleriyle karsilastirilarak
korelasyon grafikleri c¢izildi. Bu grafikler yardim ile hesaplama metotlan
arasinda karsilastirmalar yapildi. B3LYP metodu ile yapilan hesaplamalarin

daha iyi sonuc¢ verdigi gozlendi.
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condition with the Gaussian 98 W programme. Through the assignment of
these frequencies, the Infrared and Raman intensities are determined. The
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1. GIRIS

1,6-diaminohekzan molekiilii temel karbon zincir yapisina sahip bir molekiildiir. Bu
yapisindan Otiirii sentez molekiilii olarak kullanilir. Hofmann tipi konak—konuk
bilesiklerinin olusturulmasi bu tiir ligand molekiiller i¢in en giizel 6rnektir. Hofmann
tipi konak—konuk bilesikleri kafesli kristal bir 6rgiiden olusan iki bilesenli molekiiler
bir yapidir. Boyle bilesiklerde bilesenlerden biri konuk molekiil, diger bilesen ise ana

orgliyli olusturan ve konuk molekiilii cevreleyen konak molekiildiir [1].

Bu tiir bilesikler ilaglarin mikrokapsiilasyonu, izomerlerin ayrilmasi, kanser
kemoterapisi, kotli kokularin tutulmasi, deniz suyunun aritilmasi gibi teknolojinin

bir¢ok alaninda kullanilir [2].

@,

Sekil 1.1. 1,6-diaminohekzan molekiilii (C: Karbon, H: Hidrojen, N: Azot)



2. MOLEKULER SPEKTROSKOPI

Spektroskopi madde ile elektromagnetik dalganin karsilikli etkilesmesini inceleyen
bir bilim dalidir [3]. Molekiiliin yapist ile ilgili olan molekiil simetrisi, bag uzunlugu,
baglar arasindaki acilar, bag kuvvetleri, molekiil i¢i ve molekiiller arasindaki
kuvvetler ile elektronik dagilim gibi molekiiliin fiziksel ve kimyasal 6zellikleriyle
ilgili bilgiler spektroskopi ¢aligmalarindan elde edilir. Elektromagnetik 151n1im demeti
madde i¢inden gegirildiginde, gecen 1s1mim elektromagnetik dalganin frekansina ve
molekiillerin yapisina bagli olarak madde tarafindan sogurulur veya sacilir. Madde
ile etkilesme, gelen elektromagnetik dalganin enerjisine bagli olarak degisik

spektrum bolgelerine ayrilir. (Sekil 2.1.)
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Sekil 2.1. Elektromagnetik spektrum bolgeleri

Madde iizerine gonderilen elektromagnetik dalga soguruldugu zaman madde ile
elektromagnetik dalga arasinda enerji alisverisi olur. Ne kadar enerji degistigi ise

sogurulan 1s1nimin frekansina baglidir. Bu durumda enerji degisimi AE ile gosterilir.



AE = E,- E;=h Av 2.1)

olur. Burada, AE = Enerji degisimi, h = Planck sabiti ve v = Isinimin frekansin

ifade eder.

Sogurulan 1gimmimin molekiiller {izerine etkisi ile molekiiliin doni titesim ve

elektronik spektrumu hakkinda bilgi elde edilir [4].

2.1. Molekiillerin Toplam Enerjisi

Molekiil, iki ya da daha fazla atomun iyonik, kovalent, Van-derwalls, metalik
baglardan biri veya birkagi ile birbirine baglanmasiyla olusur. Molekiil veya
atom {izerine elektromanyetik dalga gonderildiginde molekiil elektromagnetik

dalganin etkisinde kalarak Bohr kuranima gore;

AE =hv 2.2)

enerjisini sogurabilir ya da salabilir. Burada;

AE = E;- E; (Molekiiliin iki kuantize durumu arasindaki enerji farki)
h = Planck sabiti

v = Elektromagnetik dalganin frekansidir [4].

Serbest bir molekiiliin toplam enerjisi; Eseleme + Eniiieer donme + Edonme + Ediresim + Eelektronik
seklindedir. Oteleme enerjisi siirekli bir enerjidir ve spektroskopide gdz Oniine
alinmaz. Niikleer donme enerjisi ise diger enerjilerle karsilastirildiginda ¢ok
kiiclik oldugundan ihmal edilebilir [5]. Born-Oppenheimer yaklagimi (Titresim
hareketi sirasinda donii hareketinin yapildigi varsayilir, ama titresim doniiden

etkilenmez) uygulanirsa serbest bir molekiiliin toplam enerjisi;

Etoplam = Eelekironik 1 Eliresim + Edonme $eklinde yazilir.



AEiektronik = 103 AEtitresim = 106 AE dsnme (23)

olarak yazilir [6].

Molekiiliin donme enerji seviyeleri arasindaki gecisler donme spektrumunu
verir. Donii enerji seviyelerinin titresim ve elektronik enerji diizeylerine gore
birbirine ¢ok yakin olmasi nedeniyle bu seviyeler arasindaki gecisler daha
diisik frekansta olur. Molekiillerin  saf donli  gecisleri mikrodalga

spektroskopisinde incelenir.

Gaz fazindaki orneklerde, titresim enerji gecisleri sirasinda donii enerjisi de
degisebileceginden, titresim bantlarinin {izerine binmis donii yapisida
incelenir. S1v1 veya kat1 fazda molekiiliin serbest donii hareketleri kismen veya
tamamen engellendiginden titresim spektrumunda donii ince yapisi
gozlenmez. Elektronik enerji seviyeleri arasindaki gecisler ise goriiniir veya Otesi
spektroskopisiyle incelenir. Eger aletin aymrma gilici 1iyiyse elektronik

spektrum iistiine binmis titresim ve donii yapisi incelenebilir.
2.2. infrared Spektroskopisi

Infrared (IR) spektroskopisi, molekiiler titresimleri analize eden spektroskopik bir
tekniktir. Katilar, sivilar, gazlar, tozlar, polimerler bu yontemle ¢alisilabilirler. Bu
spektroskopi dalinda, 6rnek infrared bolgede tiim frekanslar iceren elektromanyetik

dalga ile 1s1nlanir, gegen veya sogrulan 1sinimi incelenir.
Isimanin sogrulma miktar1
A =log (Io/l)
(2.4)

ile gecme miktar1 da

T =1l (2.5)



esitligi ile ifade edilir. Burada Iy gelen infrared 1smin siddeti, I ise ornekten gecen

infrared 1s1ninin siddetidir.

Infrared spektrokopisi dalgaboyuna bagli olarak yakin, orta ve uzak infrared bolge
olmak iizere ii¢ bdlgeye ayrilir. Uygulama bolgesi 4000-400 cm™ (2.5 ile 25um)

arasindadir.

2.3. Cok Atomlu Molekiillerin Titresimleri

Bir molekiildeki biitlin atomlarin ayn1 faz ve frekansta basit harmonik hareket
yaptiklar titresimlere temel titresimler (normal modlar ) denir. N atom sayis1 olmak
iizere bir molekiiliin 3N serbestlik derecesi vardir. Ug eksen etrafinda Steleme ve
donme serbestlik derecelerini ¢ikartirsak, molekiiliin 3N-6 ( dogrusal molekiiliin
3N-5) temel titresim serbestlik derecesi kalir [7]. Cok atomlu bir molekiiliin herhangi
bir titresimi 3N-6 temel titresimden bir veya birkaginin iist iiste binmesi olarak

tanimlanabilir [8].

Bir molekiiliin infrared spektrumunda;

a)Temel titresim frekanslar1
b)Ust ton titresim frekansi
c)Fermi rezonansi

d)Sicak band titresim

e)Kombinasyon titresim bandlar1 gézlenir.

2.4.Grup Frekanslar:

Baz1 gruplar molekiiliin gerisi ne olursa olsun yaklasik ayni frekansta sogurma
gosterirler. Deneysel verilere gore; -NH,-C=N-, C-N, C=0 gibi baz1 gruplarin,
Infrared ve Raman spektrumlarinda, molekiil grubu c¢evreye bagli olmaksizin
yaklagik ayni1 frekansta sogurma gosterebilirler. Bu guruplar molekiiliin geri kalan

kismindan bagimsiz olarak hareket edebilirler [9].



2.5. Molekiiler Titresim Tiirleri

Cok atomlu molekiillerin titresimleri “grup frekans1” kavrami bakimindan tige ayrilir

[10].

2.5.1. Gerilme titresimi

Bag ckseni dogrultusunda periyodik olarak uzama kisalma hareketidir. Yer
degistirme vektorii bag uzunlugundaki degismeyi verir. Molekiiliin tim baglarinin
uzamasi veya kisalmasi hareketi (simetrik gerilme) olabildigi gibi, baglarin biri veya
birkac1 uzarken digeri kisalma (asimetrik gerilme) yada bunun tam tersi hareket

yapabilir. Gerilme titresimleri v ile gosterilir. Sekil 2.2. a. ve b.

2.5. 2. Ac biikiilme titresimleri

Iki bag arasindaki acinin periyodik olarak degisim hareketidir. Yer degistirme
vektorleri bag dogrultusuna diktir. Ac1 biikiilme titresimleri o ile gosterilir (Sekil
2.2.c.).

Ag1 biikiilmesinin 6zel sekilleri ise;

Makaslama (Scissoring): iki bag arasindaki aginin baglar tarafindan kesilmesi ile
periyodik olarak degisim hareketidir. Yer degistirme vektorleri baga dik dogrultuda
ayni noktaya dogrudur. 95 ile gosterilir (Sekil 2.2.d.).

Sallanma (Rocking): Yer degistirme vektorleri birbirini takip edecek yondedir. iki
bag arasindaki veya bir bag ile bir grup atom arasindaki aginin yer degistirmesidir.

Bag uzunlugu ve a¢inin degeri degismez kalir. p; ile gosterilir (Sekil 2.2.¢.).

Dalgalanma (Wagging): Bir bag ile iki bag tarafindan tanimlanan bir diizlem

arasindaki acinin degisim hareketidir. Molekiiliin tim atomlar1 denge konumunda



diizlemsel iken, bir atomun bu diizleme dik hareket etmesidir. w ile gosterilir (Sekil

2.2.£).

Kivirma (twisting): Dogrusal ve diizlemsel olmayan molekiillerde baglarin atomlar
tarafindan biikiilmesidir. Burada bagin deformasyonu s6z konusu degildir. Yer

degistirme vektorii bag dogrultusuna diktir. t ile gosterilir (Sekil 2.2.g.).

Burulma (Torsion): iki diizlem arasindaki aginm bir bag veya ac1y1 deforme ederek

periyodik olarak degisim hareketidir. t ile gosterilir (Sekil 2.2.h.).

2. 5. 3. Diizlem dis1 a¢1 biikiilme

Atomlarin hareketi ile bir diizlemin (genellikle bir simetri diizlemi) yok edilmesi
hareketidir. Genelde kapali bir halka olusturan molekiillerde goriiliir ve hareketin

biciminden dolay1 semsiye titresimi denir ve y ile gosterilir (Sekil 2.2.1.).

2.6. Molekiil Titresimleri ve Mod Analizi

Cok atomlu (kompleks) yapilarin aydinlatilmasi Schrodinger denklemi ile miimkiin
degildir. Bu nedenle ¢ok atomlu yapilarin ¢éziimleri icin ¢esitli yaklasim metodlari
uygulanir. Bu yaklagim metodlarindan biride “ Grup Teorisi ” dir. Grup teorisinde,
simetri  fonksiyonlarindan, spektroskopik verilerden ve 06zel matematiksel

terimlerden faydalanarak kimyasal sistemin yapisi i¢in tahminlerde bulunulur.

Karakter tablolarina bakilarak, bir molekiiliin temel titresim modlarinin simetri
tirlerine dagilimi1 bulunabilir. Bunun i¢in indirgeme formiiliinden yararlanilir.
Molekiil atomlarinin uzaydaki dizilisi molekiiliin simetrisi olarak tanimlanir. Simetri
islemleri (terslenme, donii, yansima gibi) molekiile uygulandiginda molekiiliin
simetrisi degismez. Molekiil bu simetri islemleri ile bir grup olusturur. Bu gruba

nokta grubu denir. Herhangi bir simetri tiirlindeki titresim modu say1si;
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Sekil 2.2. Molekiiler titresim tiirleri



3 =1 X MX RX(R) (2.6)

Esitligi ile bulunur. Burada;

a, = 1 simetri tiiriindeki normal koordinat sayzsi,
h = Grup derecesi,
M, = Bir siiftaki simetri islem sayisi,

X, (R) = isimetri tiirlindeki indirgenemeyen gdsterim,

X (R) = Indirgenebilen gdsterimdir.

Bir molekiilde, N molekiildeki toplam atom sayisi olmak {izere, 3N tane temel
titresim belirlenir. Bu titresimlerden donme ve 6teleme hareketleri molekiiliin sekline
bagl olarak ¢ikartilir. Molekiil dogrusal ise 3N-5, dogrusal degilse 3N-6 tane temel
titresim sayis1 bulunmaktadir. Indirgeme formiiliinden bulunan sonuglarla molekiile

ait temel titresimlerin toplam sayis1 bulunur.
2.7. Diaminohekzan Molekiiliiniin Mod Analizi
1,6 - diaminohekzan molekiilii [HoN(CH;)sNHz] Sekil (1.2) de gosterildigi gibi 24

atomlu olup C ve N atomlar1 diizlemsel, H atomlar1 diizlem digidir. Molekiiliin nokta

grubu C ,, ’ dir. Bu molekiiliin 3N-6 = 66 tane titresim modu vardir.

Sekil 2.3. Diaminohekzan molekiiliiniin ¢ yansima diizlemi



Cizelge 2.1. C,, nokta grubu karakter tablosu

10

Con E Cy (2) 1 Ch IR Raman
A, 1 1 1 1 R, XZ, yz, zz, Xy
B, 1 -1 1 -1 Ry, Ry XZ, yZ
Ay 1 1 -1 -1 T,

B, 1 -1 -1 1 Ty, Ty
I, 72 0 0 24

a, :%ZMSXi(R)X(R)

S

ag:1(7211+0+o+24) 24
4

a, =%(72+0+0 24)=12

a, =%(72+0+0 24)=12

a, =i(7211+o+0+24) 24

Tip=24 A+ 12 B, + 12 A, + 24 B,

Idsnme = Ag + 2Bg
1—‘oteleme A + 2B

Ftlt 1—‘top ( 1—‘dénme + 1ﬂételeme)

Fi=24A,+ 12B,+ 12A, + 24B, - A;- 2B, - Ay - 2B,

I'i=23 Ag+ 10B,+ 11A, + 22B,

[11]

Cizelge 2.2. Diaminohekzan molekiiliiniin titresim modlarinin simetri tiirlerine

dagilimi

Simetri Tird

Titresim Sayist

A, 23
B, 10
A, 11
B 22

u
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3. BILGISAYAR HESAPLAMALI MOLEKULER SPEKTROSKOPI

Bilgisayar hesaplamali molekiiler spektroskopi, fizik yasalarini esas alarak molekiiler
yapiyl, kimyasal reaksiyonlari, spektroskopik biyikliikleri hesaplar. Teorik
hesaplamalar diye adlandirdigimiz bu metod molekiiler mekanik ve elektronik yapi
teorisi olarak ikiye ayrilir. Her iki metod da benzer hesaplamalar yapar. Bu

hesaplamalar kisaca;

Belli bir molekiler yapinin enerjisinin hesaplanmasi, enerjinin atomik koordinatlara

gore 1. ve 2. tirevi hesaplanarak bulunur.

Geometrik optimizasyon; en diisiik enerjili yani en kararli duruma karsilik gelen
molekiiler yapinin geometrisini bulmaktir. Geometrik optimizasyon enerjinin atomik

koordinatlara gdre birinci tiirevinden yani gradyentinden hesaplanir.

Frekans hesabi; atomlarin hareketinden kaynaklanir ve enerjinin atomik

koordinatlara gore ikinci tiirevinden hesaplanir.

Bilgisayarli hesaplama metodlarinda molekiiliin 6zelliklerini inceleyen iki alan
vardir. Bunlar molekiiler mekanik ve elektronik yapi kuramlaridir. Elektronik yapi
kurami igerisinde yarideneysel (semiemprical) molekiler orbital yontemleri ve ab
initio yontemleri yer alir. Her iki metod da ayni temel hesaplamalar1 gergeklestirir.

Her ikisininde kolayliklar1 yaninda dezavantajlar1 da vardir.

Molekiiler mekanik hesaplamalari molekiiler yapmin basit  klasik-mekanik
modelinin olusturulmasma dayanir. Bu modelin bazi molekiillere uygulanmasi
basarili sonuglar vermistir [12]. Molekiiler mekanik hesaplamalar1 yapan programlar
bir kimyasal sistemdeki atomlar arasindaki etkilesmeleri klasik mekanik kurallari ile
tanimlar. Bu programlar oldukca hizlidirlar ve temel haldeki bir sistemin enerjisini
kolaylikla hesaplayabilirler. Ancak  molekiiler mekanik metodlarin verdigi

kolayliklarin yan1 sira dezavantajlar1 da vardir. En 6nemli dezavantajlarindan birisi
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molekiiler sistemin elektronik yapiya bagh olan 6zellikleri ya da diger bir ifadeyle

elektronik yap1 hakkinda bilgi verememesidir.

Elektronik yap1 metodlarinda kuantum mekaniksel yasalar kullanilir. Kuantum
mekanigine gore bir molekiiliin enerjisi Schrodinger denkleminin ¢6ziimii ile verilir.
Cok kiigiik sistemler hari¢ Schrédinger denkleminin tam ¢oziimii miimkiin degildir.

Bu nedenle simulasyonla yaklasik ¢oztimler yapilir.

Ab-Initio molekiiler orbital yontemleri kuantum mekaniksel yontemlere dayanir ve
bu yontemler ile elektronik yap1 ve buna bagl 6zellikler hesaplanabilir. Hesaplama
stiresi olduk¢a uzundur. Hesaplama siiresini azaltmada bazi kolay yontemler
uygulanabilir fakat bdyle bir yol molekiiler yapryla ilgili bilgilerde ¢cok az da olsa

sapmaya neden olabilir.

Yar: deneysel (Semiemprical) metodlar: Yar1 deneysel metodlarin molekiiler
mekanik ve Ab-Initio metodlarina gére avantajlari ve dezavantajlari s6z konusudur.
Ornegin hesaplama siiresi Ab-Initio hesaplamalariyla karsilastirilamayacak kadar
kisadir. Cok kiiclik sistemler i¢in kullanilabilecegi gibi biiyiik molekiiler sistemler
icin de kullanilabilir. Yari-deneysel yontemlerden bazilart CNDO, INDO, MINDO/3,
NDDO, AM1 ve PM3 olarak verilebilir. Hesaplamalarda kuantum mekanik
yontemler kullanilir. Bu metodlarda molekiiler parametrelerin deneysel degerlerine
yakin sonuglar verecek parametreler mevcuttur. Hesaplamalar1 kolaylastirmak ig¢in
deneysel verilerden elde edilen parametreler yarideneysel (semiemprical)
yontemlerde kullanilmaktadir. Molekiiler mekanikte oldugu gibi incelenen sistem

i¢in tiim parametrelerin uygun olmasi gerekmektedir.

Yari deneysel metodlar ve ab-initio metodlari ile elde edilen sonuglarin dogrulugu ve
hesaplama maliyeti agisindan birbirlerinden farklilik gosterirler. Yar1 deneysel
yontemler ile hesaplamalar zaman agisindan olduk¢a ucuz ve iyi parametre setlerinin
oldugu sistemlerde hem kalitatif hem de kantitatif agidan molekiil yapilar1 hakkinda

oldukc¢a dogru tahmin verir.
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Ab initio metotlarda, molekiiler mekanik ve yar1 deneysel metotlarin aksine,
hesaplanan molekiil i¢in 151k hizi Planck sabiti, elektronlarin hizi ve kiitlesi gibi

temel fiziksel biiyiikliikler hari¢ deneysel degerler kullanilmaz [13,14].

Molekiillerin titresim spektrumlarinin ve kuvvet alanlarinin kuantum mekaniksel ab
inito yontemler ile hesaplanmasi P. Pulay’in (14) 1969 da ki klasik ¢aligmasina
dayanir. Bu c¢alismada; kuvvet veya gradyent metodu denilen metot 6nerilmistir. Bu
metot ¢ok atomlu molekiillerin kuvvet alanlarinin hesaplanmasinda yaklasik sonug
verir. Pulay’in bu caligmasinda atomlara etki eden kuvvetlerin ab initio metotlarda
analitik olarak elde edilebilecegi gdsterilmis ve Hartree-Fock elde edilmistir. Tkinci
ve daha ist mertebeden analitik tiirevlerin elde edilmesi kuantum mekaniksel
hesaplama yoOntemleri i¢in ¢ok biiyiik bir gelisme olmustur. Ab inito metotlardan
Hartree- Fock (HF), yogunluk fonksiyonu teorisi (DFT), Méller Plesset teorisi (MP2)
icin 1970-1980’li yillarda enerji ifadesinin 1. ve 2. analitik tlirevleri alinarak
spektroskopik biiyiikliiklerin hesab1 i¢in kullanilmistir [15,16]. Birinci tiirevlerin
hesaplanmas sonucunda geometrik optimizasyon yapilir. Ikinci tiirevler bize kuvvet
sabitini dolayisiyla titresim frekanslarin1 verir. IR siddetleri dipol momentlerin
tirevinden bulunur. Giinlimiizde kullanilan GAUSSIAN XX, GAMESS, HONDO,
Q-CHEM gibi kuantum mekaniksel yontemler ile hesaplama yapan paket
programlarin tamaminda degisik mertebelerden analitik tiirevler kullanilir. Cizelge

3.1. de enerjinin tiirevlerinden hangi biiyiikliiklerin hesaplanabilecegi verilmektedir.

Burada E. toplam elektronik enerjiye, R atomik koordinatlara, € elektrik alan

bilesenine karsilik gelir [16].
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Cizelge 3.1. Enerji tlirevlerininin fiziksel biliytikliiklere gére dagilimi [14,16]

Enerji Tiirevi Hesaplanan Biiyiikliikler
0 E, Atomlara etki eden kuvvetler, molekiillerin geometrisi,
R kararl1 noktalar
o> E, Kuvvet sabitleri, temel titresim frekanslari, infrared ve
R.OR Raman spektrumlari, titresim genlikleri
i
0’E, Dipol moment tiirevleri, harmonik yaklasimda infrared
RO e siddetleri
o3 Ee Kutuplanabilirlik tiirevleri, harmonik yaklasimda Raman
—6Ri deqdeg siddeti

3. 1. Kuantum Mekaniksel Enerji ifadeleri ve DFT

Bir molekiiliin enerjisi ve diger fiziksel biiyiikliiklerin kuantum mekaniksel olarak
¢Oziimiinii  Schrodinger dalga denklemi ile bulabilecegimizden daha &nce

bahsetmistik.

Schrédinger denklemi;

HY=E¥ (3.1)

ile verilir. Burada |f| molekiiler etkilesmeleri tanimlayan bir operator, ¥ molekiiler

dalga fonksiyonu, E ise molekiiler sistemin farkli kararli durumlarina karsilik gelen

enerjilerdir.

Molekiiller kuantum mekaniksel olarak incelenirken molekiiler hareket ¢ekirdegin
hareketi ve elektronlarin hareketi olmak tizere iki kisma ayrilir. Cekirdegin kiitlesi
elektronun kiitlesine gore ¢ok biiyiik oldugu icin bu iki hareket ayr1 ayr1 incelenebilir.

Bu yaklagima Born-Oppenheimer yaklasimi ad1 verilir.

Bir molekiiliin elektronik enerjisi kuantum mekaniksel olarak
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E.=E"+E'+E'+E*C (3.2)

yazilabilir. Burada E' elektronlarm hareketinden kaynaklanan kinetik enerji, EV
cekirdek elektron ¢ekim ve gekirdek ¢iftleri arasindaki itme potansiyel enerjisidir. E'
elektron elektron itme terimi, EX© = E* + EC ise degis tokus (E) ve korelasyon (E®)
terimi olup elektron elektron etkilesmelerinin geri kalan kismini kapsar. Degis tokus
enerjisi zit spinli elektronlar arasindaki etkilesme enerjisi olup kuantum mekaniksel
dalga fonksiyonunun antisimetrikliginden kaynaklanir. Korelasyon enerjisi ise ayni
spinli elektronlar arasindaki etkilesme enerjisidir. Ne atomunun enerjisini ornek

olarak verebiliriz.

Atomik birimler cinsinden Ne atomunun hesaplanmis enerjileri ,

=-129.4
E'=129
EV=-312
E'=66
EX=-12

E€ = -0,4 atomik birim (hartree) dir. (1 Hartree (H) = 27,192 eV’ tur) [23,26].

Eger enerjinin agik ifadesi molekiiler dalga fonksiyonu y’ ye bagimli ise bu Hartree-
Fock (HF) modeli olarak bilinir. HF modeli korelasyon yani elektron — elektron
etkilesim enerjilerini dikkate almaz. Eger enerji ifadesi elektron yogunlugu p ya

bagimli ise buna da yogunluk fonksiyonu modeli denir ve DFT ile gosterilir.

Yogunluk fonksiyonu teorisinde sik kullanilan iki kavram vardir. Bunlar;

1. Elektron yogunlugu, p = p(r): Herhangi bir noktadaki elektron yogunlugu,

2. Tekdiize Elektron Gaz1 Modeli: Bir bolgedeki yiik dagiliminin, sisteme diizgiin
dagilmis n tane elektron ve sistemi notralize edecek kadar pozitif yiikten olustugu
varsayimina dayali idealize edilmis bir modeldir. Klasik DFT modellerinde enerji

ifadeleri elde edilirken elektron dagiliminin V hacimli bir kiip i¢inde oldugu ve
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elektron yogunlugunun p =n/V (n; mol sayisi, V ; hacim) ile verildigi ve sistemde
n, V> o oldugu varsayimi yapilmistir, yani p sabit kabul edilmistir. Ayrica
fonksiyonel kavrami da DFT’de c¢ok sik kullanilan bir kavram olup bir F
fonksiyonunun f(x)’ e bagimliligini ifade eder ve F[f] ile gosterilir [14,17].

3.2 B3LYP Karma Yogunluk Fonksiyonu Teorisi

Dalga mekanigine dayanan HF teorisi kinetik enerji i¢in uygun bir ifade verir fakat
degis tokus enerjisi i¢in 1yi sonu¢ vermez ve bu metotla korelasyon enerjileri
hesaplanamaz. DFT modelleri ise degis tokus ve korelasyon enerjilerini daha iyi
hesaplar ve bdylece tam enerji ifadesi i¢in saf HF veya saf DFT modelleri yerine, bu
modellerin her ikisinin enerji ifadelerinin, toplam elektronik enerji ifadesinde
kullan1lmalar1 sonucu, karma modeller iiretilmistir. Bu modeller toplam enerji, bag
uzunluklari, iyonizasyon enerjileri gibi bir¢ok biiyiikliikleri saf modellerden daha 1yi

hesaplamaktadir.

Literatiirde, kinetik enerji fonksiyonelleri (H28, TF27,...), degis tokus enerji
fonksiyonellleri (F30, D30,...) ve korelasyon enerji fonksiyonelleri (LYP,VWN,...)

gibi enerji fonksiyonelleri ¢ok sik karsilagilan fonksiyonellerdir.

Bir karma model de bu enerji ifadeleri birlestirilerek yeni bir enerji ifadesi elde
edilebilir. Becke, degis tokus ve korelasyon enerjisi XC i¢in asagidaki karma modeli
ortaya ¢ikarmstir.

EXC

karma = CHF EI:(F * Copr EI;(I(::T (3.3)
Burada ¢’ ler sabitlerdir. Becke’nin 6nerdigi karma modeller BLYP ve B3LYP’ dir.
Bu karma modellerin en iyi sonug¢ verenlerinden biri; LYP korelasyon enerjili ii¢
parametreli Becke karma metodu B3LYP dir. Bu modelde degis tokus ve korelasyon

enerjisi;
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EI;(3CLYP = EZ(DA + CO(E:I(F - EZ(DA) + CIAEI;(SS + EVCWN3 + CZ(EEYP - E\(/:WN3) (3-4)

ifadesi ile verilmektedir. Burada co, c;, ve c, katsayilar1 deneysel degerlerden
tiiretilmis sabitler olup degerleri sirast ile 0.2, 0.7 ve 0.8” dir. Dolayis1 ile B3LYP

modelinde bir molekiiliin toplam elektronik enerji ifadesi;

Egsive = By + E; + Eqsiye (3.5)
olarak elde edilir [14,18].

3. 3 Temel Setler ve 6-31 G(d) Temel Seti

Atomik orbitallerin matematiksel ifadesine temel set denir. Molekiillerin atomlardan
olusmasi ve aym cins atomlarin farkli molekiillerde benzer o6zellikler

gostermelerinden dolay1 molekiiler orbital atomik orbitallerin lineer toplamlar olarak

yazilabilir. y; molekiiler orbitali, ¢, de atomik orbitali gostermek iizere  aralarinda

¥ =Y c.d, (3.6)

bagintis1 vardir.

Burada c,; molekiiler orbital acilim katsayilari; ¢, atomik orbitalleri ise temel

fonksiyonlar1 olarak adlandirilir.

Gaussian tipi atomik fonksiyonlar;

gla,r)=cx"y"z'e ™ (3.7)
seklinde seg¢ilebilir. Burada o fonksiyonun genisligini ifade eden bir sabit, ¢ ise a, 1,

m ve n ye bagli sabittir. s, py ve dyy tipi gaussian fonksiyonlar asagida verilmistir.
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N 2a 3/4
gs(a,r):[—) e (3.8)
T
>0 (12808
gy(a,r)=( p J ye ™ (3.9)
> (204807 )"
0, (a,r)= e xye (3.10)

Bunlara ilkel gaussianlar denir.

Sinirlandirilmis gaussianlar ise;

$n=>.d,0, (3.11)

ifadesi ile verilmekte olup d,p’ler herhangi bir temel set icin siirhi sayidaki

sabitlerdir.

Sonugta bir molekiiler orbital,

\Pi :Zcﬂi¢ﬂ :Zcﬂi[zdﬂpg pJ (3'12)

ile verilmektedir. Burada c,; lineer acilim katsayisinin her bir orbital i¢in tekrar

hesaplanmasi bizim i¢in 6nemli bir sorun yaratir.

Atomik orbitaller i¢in bir ¢ok temel set Onerilmistir. Bunlardan minimal temel setler;

herhangi bir atom icin gerektigi sayida temel fonksiyon igerir. Ornegin,

H:1s
C: Is, 2s,2px, 2py, 2p,
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Split valans temel setleri ise bir valans orbitali i¢in farkli biyiiklikte (o) iki veya

daha ¢ok temel fonksiyon igerirler. Ornegin,

H:1s, 1s’
C: 1s, 2s, 28°2py, 2py, 22, 2px’» 2Py s 2P7

Burada ° isaretli ve isaretsiz orbitallerin biiyiikliikleri farklidir. 3-21G, 4-21G, 6-31G
setleri temel minimal setlerdir. Split valans temel setler orbitallerin biiytikliigiini
degistirir fakat seklini degistirmez. Polarize temel setler ise bir atomun taban
durumunu tanimlamak i¢in gerekenden daha fazla agisal momentumu orbitallere
ekleyerek orbitallerin seklini degistirir. Ornegin temel polarize setler karbon atomlari
icin d fonksiyonlarini da goz oniine alir. 4-21G" (4-21G(d)), 6-31G"(6-31G(d)) gibi.
Hidrojen atomunda p orbitali de goz oniine alinmis ise bu durumda temel setler

6-31G"" (6-31G(d,p)) olarak gosterilir [14,19].

Hesaplamalarimizda kullanilan 6-31G(d) temel seti icin ifadeler asagida ve ilgili

sabitlerde cizelgede verilmistir.

Hidrojen atomu i¢in s atomik orbitalleri,
g 3 X - - 3 .\ -
P () = zdkgs (8,1 ve ¢ (r) = zdkgs(aka r (3.13)
k=1 k=1

olarak yazilabilir. Karbon ve azot atomlari i¢in s ve p atomik orbitalleri,

- 6 - - 30 -
¢ls(r)zzdls,kgs(alk’r)a ¢23(r)zzd23,kgs(ak’r) (314)
k=1 k=1
N R
¢2px(r)=zd2p,kgpx(a2k’r) (315)
k=1

¢;s (F) = Z d;s,k gs (a;k =F)= ¢£pxs (F) = Z d;p,k g px (a;k ’F)= (316)
k=1 k=1



seklinde yazilabilir. 5 tane d tipi gaussian fonksiyon vardir;

(322—r2, Xz,yz,xy,xz—yz) exp(—adrz)
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Karbon ve azot atomlari i¢in d orbitali virtuel bir orbital olup kisitlanmamustir. Yani

¢, = 09,4(a,) ifadesi ile verilmektedir. ® ve ¢ fonksiyonlari valans kabugunun ic ve

dis kisimlarmna karsilik gelir [14,20,21].

Cizelge 3.2. Hidrojen, karbon ve azot atomlar1 icin 6-31G” temel fonksiyonunun

sabitleri [14,20,21].

Hidrojen atomu igin;

o d o
1,300773 3,349460 1,219492
1,962079 2,347270
4,445290 8,137573

Karbon atomu i¢in;

o dis o dos dyp o o4
3,047525 1,834737 7,868272 -1,193324 6,899907 1,559860 0,8
4,573695 1,403732 1,881289 -1,608542 3,164240
1,039487 6,884262 5,442493 1,143456 7,443083
2,921016 2,321844
9,28663 4,679413
3,163927 3,623120

Azot atomu igin;

o dis o dos dyp o o4
4,173511 1,834772 1,186242 -1,149612 6,757974 2,207742 0,8
6,274579 1,399463 2,771432 -1,691175 3,239073
1,429021 6,858655 7,878976 1,145852 7,408951
4,023433 2322409
1,282021 4,690699
4,390437 3,604552
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3. 4. Geometrik Optimizasyon

Kararli hal (denge durum) geometrisinin nasil hesaplandigint bu kisimda

inceleyecegiz.

Kullanilan yontem gradyent optimizasyonu veya kuvvet metodu olarak bilinir.
Bilgisayarlt hesaplama tekniginde hesaplamalar molekiiler sistem belirli bir
geometride iken gerceklestirilir. Molekiillerdeki yapisal degisiklikler molekiiliin
enerjisinde ve diger birgok oOzelliklerinde kayda deger degisiklikler gosterir.
Molekiiliin yapisindaki kiigiik degisiklikler sonucunda olusan enerjinin koordinata
bagimlilig1r potansiyel enerji yiizeyi olarak adlandirilir. Potansiyel enerji yiizeyi

molekiiler yapi ile sonug enerjisi arasindaki iliskidir.

Bir molekiil i¢in potansiyel enerji egrileri veya yiizeyi bilinirse denge durumundaki
geometriye karsilik gelen minimum enerjili nokta bulunabilir. Iki atomlu bir
molekiilde bag gerilmesine karsilik gelen elektronik enerji grafigi Sekil 3.1 de

verilmistir. Burada minimum enerjili nokta E,, ve X, ile gosterilmektedir.

AE

Sekil 3.1. Iki atomlu bir molekiilde elektronik enerjinin atomlar arasindaki mesafeye
bagimlilig1.
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Gradyent vektori

(ol=0= S50
A=9= ox,ox,

ile verilir. Burada; E = Enerji, x;,x; = Konumu ifade etmektedir.

Molekiiler geometri optimizasyonu bu konumlara karsilik gelen minimum enerjili
noktalar1 bulmak demektir. Bu da ilk asamada yukarda verilen gradyent vektoriinii

bulmak, daha sonrada bu vektori sifir vektor yapan noktalari bulmaya karsilik gelir.
(g]=00...)

Gradyent vektoriiniin sifir oldugu noktalar minimum enerjili duruma karsilik gelir ve
molekiiliin bu durumdaki geometrisine de denge durumu geometrisi adi verilir. Sekil
3.2 de goriildiigii gibi bir molekiil i¢in potansiyel enerji yiizeyinde birgok maksimum

ve minimumlar goriiliir.

Sekil 3.2. Iki boyutta potansiyel enerji yiizeyleri
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Potansiyel enerji ylizeyindeki minimumlar sistemin dengede oldugu yerdir. Tek bir
molekiil i¢cin farkli minimumlar farkli konformasyonlara veya yapisal izomerlere
karsilik gelir. Sirtlardaki diisiik nokta bir yonde yerel minimum, diger yonden bir
maksimumdur. Bu tiir noktalara eyer noktalari1 denir. Bunlar iki denge yapisi

arasindaki gecis yapisina karsilik gelir.

Geometri optimizasyonlar1 genellikle potansiyel enerji ylizeyindeki minimumlari
arastirir, bunun neticesinde de molekiiler sistemlerin denge yapilarini tahmin eder.

Optimizasyon ayni zamanda da gecis yapilarini arastirir.

Minimumlarda ve eyer noktalarinda enerjinin birinci tiirevi yani gradyent sifirdir.
Kuvvet de gradyentin negatifidir, bu nedenle bu noktalarda kuvvet de sifirdir.
Potansiyel enerji ylizeyinde gradyent vektorii g’ nin sifir oldugu noktaya kararh

noktalar ad1 verilir. Geometri optimizasyonlar1 bu kararli noktalar1 bulmay1 hedefler.

Geometri optimizasyonu girig(baslangic) geometrisindeki molekiiler yapidan
baslayarak potansiyel enerji ylizeyini dolasir. Bu noktada enerji ve gradyenti hesaplar
ve hangi yone dogru ne kadar gidilecegine karar verir. Gradyent egimin dikligini
verdigi kadar ylizey boyunca mevcut noktadan enerjinin ¢ok hizl diistiigii noktay1 da

Verir.

Enerjinin atomik koordinatlara gore ikinci tiirevi kuvvet sabitini verir. Optimizasyon
algoritmalarinin ¢ogu kuvvet sabitleri matrisini de hesaplar. Kuvvet sabitleri bu
noktadaki ylizeyin egriligini tanimlayarak bir sonraki agamanin belirlenmesinde ek
bilgi verir. Optimizasyon yakinsadiginda tamamlanmig olur. Yani hesaplanan
geometride g vektorii sifir ve bir sonraki asamada hesaplanan geometrik
parametrelerin degerleri ile hesaplanan degerler arasindaki fark ihmal edilebilir bir

degerde ise optimizasyon tamamlanmis olur [14,22].
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3. 5. Hesaplama yontemi

3.5.1. Yogunluk fonksiyonu teorisinde 6z uyumlu alan metodu (DFT SCF)

Bir molekiiliin enerjisi ve geometrik parametreleri DFT modelinde SCF yontemi ile

asagida belirtilen yol izlenerek hesaplanir.

I. Yaklasik bir molekiiler orbital ifadesi giris degeri olarak tahmin edilir. Bu
tahmin atomik orbitallerinin ¢izgisel kombinasyonlarini esas alir. Atomik orbital
olarak 6-31 G (d) ve 6-311 G (d) temel seti kullanilir.

II. Elektron yogunlugu bu tahmini molekiiler orbitalden hesaplanir ve giris degeri
olarak kabul edilir.

III. Tahmini enerji ifadeleri hesaplanir.

IV. Once S,= I¢V (F)¢V (F)d? ifadesi hesaplanir daha sonra da asagida verilen

Hov® Ju s FHXVC hesaplanir. Bir sonraki asamada F,,, degeri hesaplanir.

- -1 Z. e
Hu= [, () TE —Za‘,* —|g,(n)dr, (3.17)
r-R,
N - = 1 R .
= 2P (v]A0) = [[ (), () ==, (g, (Ddrdr (3.18)
Ao r—r
FumHE +3,, + B (3.19)

V. Karakteristik denklemden &; ve C,; hesaplanir.

VI. Hesaplanan C,; lerden ; ler tekrar hesaplanir.

Yukarida ifade edilen asamalardan baglangi¢ degeri hesaplanir, bu baslangi¢ deger

hesaplamalarindan sonra SCF c¢evirimi tekrar baslar. Yani elektron yogunlugu p ve
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oE
S, HE®,J L FX° &,¢,,E,, 8F\’e hesaplamir. Bu  islem hesaplanan bu

uv 2N uvotouy 2o Mo e

biiytikliiklerin bir 6nceki degeri ile hesaplanan degeri arasindaki fark kabul edilebilir
bir seviyeye inene kadar devam edilir. Ornek olarak enerjinin yakinsamasini goz
Online alalim ; hesaplanan enerji degerleri arasindaki fark kabul edilebilir bir
toleransta bir birine yakin ise hesaplama islemi yani SCF iterasyonu durdurulur.
Enerjinin yakinsamasi ile iglem sayisi arasindaki iliski sekil 3. 3 de verilmistir

[14,22].
3.5.2. SQM metodu

Pulaymm [15] kuvvet veya gradyent metodu; ¢ok atomlu molekiillerin kuvvet
alanlarinin ab initio modeller ile hesabinda en 6nemli gelismedir. Bu metot da
enerjinin koordinata gore birinci tlirevinin sifir oldugu durumda molekiiliin denge
durum geometrisi bulunur. Hartree-Fock modeli i¢in birinci analitik tiirev Pulay [15]
tarafindan formiile edilmistir. Enerjinin koordinata gore ikinci tiirevi ise kuvvet
sabitini verir. Kuvvet sabitinden ise molekiiliin titresim frekanslar1 hesaplanabilir.
Cok atomlu molekiillerin kuvvet sabitlerinin ilk sistematik hesaplamalar1 1970’11
yillarda yapilmistir. Ozellikle HF modeli ile yapilan hesaplamalar [21] hesap edilen
kuvvet sabitleri ve frekanslarla ilgili olarak sistematik ama %10-15 hatali1 sonuglar

vermistir.

Hesaplanan kuvvet sabitlerindeki bu hata miktar1 sonugta titresim frekanslarini da
etkilemektedir. Olgiilen frekans degerleri ile hesaplanan frekans degerleri arasindaki
farki gidermek amaci ile Olgekleme metodu gelistirilmistir. Bu alandaki ilk ciddi
calismalar; etilen ve asetilenin kuvvet alani1 c¢alismalarinda Pulay ve Meyer [24]
tarafindan 1974 te kullanilan basit Olgeklemelerdir. Bu kuvvet sabitlerinin
gerceginden biiyiik hesaplanmasi sistematik oldugu icin hesaplanan degerler sabit
Olcekleme faktorleri ile carpilarak gerilmelerde %10 biikiilmelerde %20 azaltilmis
hale getirilmistir. Benzer calismalarda ayn1 donemlerde farkli gruplarca yapilmistir

[14,25,26].
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Hesaplanan eneriji

iterasyon sayisi

Escr

Sekil 3.3. Enerjinin yakinsamasi ile islem sayis1 arasindaki iligki

Sistematik bir sekilde model olarak dlgekleme, Pulay ve arkadaslar1 [24] tarafindan
gelistirilmis ve kullanilmistir. Pulay ve arkadaglar1 HF/4-21 G ve HF/4-21 G i¢in
dlgeklemeyi sistematik hale getirmisler ve bu model HF/4-21 G ve HF/4-21 G’
tabanli SQM modeli olarak adlandirilmustir.

B3LYP /6-31 G (d) modeli i¢in SQM metodu P.Pulay ve G. Rauhut [26] tarafindan
1995 yilinda gelistirilmistir. 20 tane basit organik molekiil i¢in (C,H,N,O...i¢eren)
geometrik optimizasyon B3LYP / 6-31 G (d) metodu kullanilarak optimize edilmis
ve hesaplanan geometride bu molekiillere ait 347 tane temel titresim frekansi yine
B3LYP / 6-31 G (d) kullanilarak hesaplanmis ve deneysel degerlerle karsilastirilarak

Olcekleme faktorleri belirlenmistir.

Genellikle B3LYP / 6-31G (d) diizeyindeki bir teori ile yapilan hesaplamada
frekanslar deneysel degerlerden ortalama %35 daha biiylik hesaplamaktadir. Parmak
izi bolgesinde modelin verdigi frekans degerlerinin deneysel degerlerden farkinin
RMS degeri ~ 74 cm™, SQM uygulandiktan sonra ise ~ 13 cm™ kadardir. Bunun
temel nedeni ise ; anharmoniklik, modelin eksikligi, molekiil geometrisindeki hata

miktar1 gibi siralanabilmektedir [27].

Bu hesaplamalarda takip edilen yol islem sirasina gore asagida verilmistir.
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1. Incelenecek molekiiliin yaklasik geometrisinin veri olarak girilmesi

2. Geometri optimizasyonunun yapilmasi;; Once hesaplama metodu ve
kullanilacak temel set segilir. Geometri optimizasyonu, secilen model gercevesinde
enerjinin birinci analitik tiirevinden hesaplanir. Enerjinin birinci analitik tiirevi
gradyent vektorii g yi verir. g nin sifir olmas1 molekiiler sistemin dengede olmasi
demektir. Bu durumda molekiiliin yapis1 hesaplanir.

3. Molekiiliin titresim frekansinin hesaplanmasi; Geometri optimizasyonu ile elde
edilen geometri veri olarak girilir ve hesaplama modeli segilir. Seg¢ilen modelde
enerjinin ikinci analitik tiirevi hesaplanir. ikinci tiirev bize kuvvet sabitlerini verir.
Kuvvet sabitlerinden titresim frekanslar1 harmonik yaklasimda hesaplanir.

4. Titresim frekanslar1 uygun 6lgekleme faktorleri kullanilarak dlgeklenir [28].
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4. SONUCLAR

Bu calismada 1,6-diaminohekzan molekiilii, Gauss Wiew yardimi ile {i¢ boyutlu
olarak ¢izildi. Bu c¢izimde 1,6 molekiiliiniin en olast sekli ¢izilmistir. Cizilen bu
yapinin geometrik parametreleri Gaussian 98 W paket programina otomatik olarak
giris verileri olarak girildi [29]. Daha sonra bu parametreler 6-31 G(d) baz setinde;
HF, BLYP ve B3LYP yoOntemleri ve 6-311 G(d) baz setinde B3LYP yontemi
kullanilarak optimize edildi. Optimize edilen titresim frekanslar1  6lgekleme
faktorleriyle c¢arpilip  diizeltilerek  deneysel degerler ile uyarlanmustir.
1,6-diaminohekzan molekiiliiniin optimize edilmis geometrik yapist Sekil 4.1. de

gosterilmistir.

Sekil 4.1. 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin yapis1 ve atomlarin numaralandirilmasi

4.1. 1,6-diaminohekzan Molekiiliiniin Geometrik Parametreleri

X.G. Meng and Z.D. Lin 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin geometrik parametrelerini
deneysel olarak hesaplamislardir [30]. Bizde bu molekiiliin teorik ¢alismasini 6-31
G(d) baz setinde HF, BLYP, B3LYP yontemleri ile ve 6-311 G(d) baz setinde
B3LYP metodu ile hesapladik. Hesaplanan geometrik parametreler ve deneysel

degerler Cizelge 4.1. de verilmistir.
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Cizelge 4.1. 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin deneysel ve teorik geometrik

parametreleri
B3LYP BLYP HF 6-31 |B3LYP 6-
Parametreler Deneysel* |6-31 G(d) 6-31 G(d) G(d) 311 G(d)
Bag uzunluklari(A)
N-H 0,9 1,02 1,03 1,00 1,02
C-H 0,97 1,09 1,1 1,08 1,09
N-C 1,48 1,46 1,47 1,45 1,46
C-C 1,52 1,53 1,55 1,53 1,53
Bag acilar (°)
H-C-H 107,59 106,08 106,21 106,27 105,84
H-N-H 107,69 105,60 104,81 106,85 |106,31
N-C-C 114,71 116,26 116,52 115,66 |116,33
C-C-C 112,01 113,46 113,61 113,15 | 113,57

* X. G. Meng and Z. D. Lin tarafindan elde edilen degerler [30].

B3LYP / 6-311 G(d) hesaplama metodunda N-C-C (116.33°) bag acisi, C-C-C
(113.57% , H-N-H (106.31°) ve H-C-H (105.84") bag acilarindan daha biiyiiktiir.
Ayni durum BLYP / 6-31 G(d), B3LYP / 6-31 G(d) ve HF / 6-31 G(d) hesaplama
metodlar i¢inde gegerlidir. Genel olarak N-C-C bag agilar1 C-C-C, H-C-H ya da
H-N-H bag agilarindan biiyiiktiir. Bu durum deneysel sonugla uyumludur.

B3LYP / 6-311 G(d) hesaplama metodunda C-C (1,53 A) bag uzunlugu, N-C
(1,46 A) C-H (1,09 A) ve N-H (1,02 A) bag uzunlugundan daha biiyiiktiir. Ayni
durum BLYP / 6-31 G(d), B3LYP / 6-31 G(d) ve HF / 6-31 G(d) hesaplama
metodlar1 i¢inde gecerlidir. Genel olarak; C-C bag uzunlugu N-C, C-H ve N-H bag

uzunlugundan daha biiyiiktiir. Bu durum deneysel sonugla uyumludur.

HF metodu ile yapilan hesaplamalarda bazi1 bag uzunluklar1 deneysel degerlerden
daha kisa hesaplanmistir. N-C bag uzunlugu, deneysel olarak 1.48A iken HF
metodunda 1.45A olarak hesaplanmistir. Deneysel degerler ile hesaplanan degerler
arasinda en biiylik fark BLYP / 6-31 G(d) metodunda ortaya ¢ikmistir. Bu fark
yaklasik olarak 0,13A civarindadir. Bag acilarinda en biiyiik fark BLYP / 6-31 G(d)

hesaplama ydnteminde olmustur. Bu deger 2.88" olarak gézlenmistir.
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Cizelgedeki deneysel degerler ile hesaplanan geometrik parametre degerleri
karsilagtirildi. 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin bag uzunluklari, teorik degerlerle
deneysel degerlerin karsilastirilmasi i¢in korelasyon grafigi Sekil 4.2. de verilmistir.
Ayni zamanda bag agilar icin teorik degerlerle deneysel degerler karsilastirilarak

korelasyon grafikleri Sekil 4.3.de verilmistir.

Frekanslar sirastyla HF, BLYP, B3LYP / 6-31 G(d) ve B3LYP / 6-311 G(d)
metotlar ile hesaplanmustir. Deneysel frekans degerleri ile hesaplanan teorik frekans
degerlerini karsilastirmak icin korelasyon grafikleri ¢izildi. Bu grafiklerden

goriildiigii gibi genelde biitiin metotlar deneyle uyumlu sonug vermistir. (Sekil 4.4.)
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Sekil 4.2. 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin bag uzunluklar1 korelasyon grafikleri
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Sekil 4.3. 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin bag agilar1 korelasyon grafikleri
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Sekil 4.4. 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin titresim modlarinin korelasyon grafikleri



Cizelge 4.2. B3LYP/6-31 G(d) modelinde hesaplanan ve gozlenen titresimsel modlarin karsilastirilmasi

P-9°L Ty

e
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Normal | B3LYP'/6-31 G(d) P.E.D. Deney | Yaklasik mod tasviri®
mod Freq' IR Ra
v 43,3 2 0 % 34 Ring Torsion NC bur.+CC bur.
1
v 59,7 7 0 % 25 Ring Torsion NC bur.+CC bur.
2
v 75,1 3 0 % 16 Bend (C16-C5-C13+C13-C2-C5), % 9 Bend (C5-C1-C2+C19-C13-C16)
3
v 109,8 0 0 % 26 Ring Torsion
4
v 130,0 0 0 % 24 Ring Torsion
5
v 165,6 0 0 % 29 Ring Torsion CH, sal.+NH, sal.
6
v 192,6 0 1 % 18 Bend (C5-C1-C2+C19-H17-C16), % 9 Bend (N22-C16-C19+N10-C2-C1), % 9 Str(C5- CCC mak.
7 C13)
v 258,1 0 8 % 15 Str (C5-C13), %14 Str (C13-C16+C2-C5), % 8 (C1-C2+C16-C19), % 6Bend (C13-C2-C5+ CCC mak
8 C16-C5-C13)
v 2879 106 0 % 38 Ring Torsion NH, sal.
9
v 288,9 0 5 % 37 Ring Torsion NH, kiv.
10
v 347,6 12 0 % 11Bend (N10-C2-C14+N22-C16-C19), % 8 Str (C16-C19+C1-C2), %7Bend (C13-C2- NH, dalg.+CH, dalg.
11 C5+C16-C5-C13), % 6 Str (C1-N10+C19-N22), % 5Bend (C19-C13-C16+C5-C1-C2), % 5
Str(C13-C16+C2-C5)
v 453,6 9 0 % 12 Str (C1-C2+C16-C19, %9 Str (C1-N10+C19-N22), %8 Bend (N10-C2-C1+N22-C16-C19), NH, dalg .+ CH, dalg + CCC mak.
12 % 7 Str(C2-C5+C13-C16), %7 Bend (C19-C13-C16+C5-C1-C2)
v 480,5 0 2 % 14 Str(C19-N22+C1-N10), %10 Str(C5-C13),%10 Bend(N22-C16-C19+N10-C2-C1), NH, dalg .+ CH, dalg + CCC mak
13 % 7 Bend(C16-C5-C13+C13-C2-C5)
v 709,7 4 0 % 54 Ring Torsion CH,; sal.
14
v 720,3 0 0 % 22 Ring Torsion CH,; sal.
15

ISOUIud

143



Cizelge 4.2. (Devam) B3LYP/6-31 G(d) modelinde hesaplanan ve gozlenen titresimsel modlarin karsilastirilmasi

Vis

751,1

% 19 Ring Torsion, % 3 Bend (H21-C16-C19+H4-C2-C1+H20-C16-C19+H3-C2-C1),%2 Bend(H12-
C1-N10+H23-C19-N22+H11-C1-N10+H24-C19-N22+H14-C5-C13+C13-H9-C5+H15-C5-C13+C13-
H8-C5+C19-H18-C16+H6-C1-C2+C19-H17-C16+H7-C1-C2+N22-H20-C19+N10-H3-C1+N22-H21-
C19+N10-H4-C1), % 2 Str(C16-H17-+C2-H7+C16-H18+C2-H6+N10-H12+N22-H23+N10-H11+N22-
H24)

CHj, sal.

829,1

%4 Bend(H4-C2-C1+H21-C16-C19+H3-C2-C1+H20-C16-C19),%4 Str(C2-H7+C16-H17+C2-
H6+C16-H18),%2 Bend(H6-C5-C2+H18-C13-C16+H7-C5-C2+H17-C13-C16+C16-H14-C13+H9-
C2-C5+H8-C2-C5+C16-H15-C13+N10-H3-C1+N22-H20-C19+N22-H21-C19+N10-H4-C1+H23-
C19-N22+H12-C1-N10+H24-C19-N22+H11-C1-N10),%2 Str(C13-H14+C5-H9+C5-H8+C13-
H15+N22-H23+N10-H12+N22-H24+N10-H11),% 6 Ring Torsion

CH, sal.+NH, kiv.

855,1

380

%11 Bend(H12-C1-N10+H23-C19-N22+H11-C1-N10+H24-C19-N22), % 6 Bend(H12-H11-
N10+H24-H23-N22)

NH, dalg

861,9

10

% 11 Bend(H23-C19-N22+H12-C1-N10+H24-C19-N22+H11-C1-N10),% 6 Bend (H24-H23-
N22+H12-H11-N10)

NH, dalg. +CC ger.+CN ger.

925.4

% 4 Bend(H21-C16-C19+H4-C2-C1+H20-C16-C19+H3-C2-C1+H18-C13-C16+H6-C5-C2+H17-C13-
C16+H7-C5-C2),% 2 Bend(N22-H20-C19+N10-H3-C1+N22-H21-C19+N10-H4-C1+H6-C1-C2+C19-
H18-C16+H7-C1C2+C19-H17-C16+H11-C1-N10+H24-C19-N22+H12-C1-N10+H24-C19-N22+H15-
C5-C13+C13-H8-C5+H14-C5-C13+C13-H9-C5),% 2 Str(C16-H17+C2-H7+C16-H18+C2-H6+C1-
H3+C19-H20+C1-H4+C19-H21+N10-H12+N22-H23+N10-H11)

CH, kiv.+NH, kiv

963,0

%38 Str(C19-N22+C1-N10+C1-C2+C16-C19+C5-C13)

CC ger. +NH, dalg.

986,1

57

% 14 Str (C13-C16+C2-C5), % 11 Str (CI-N10+C19-N22)

CC ger. +NH, dalg.

1006,3

%5 Str (C5-H9+C13-H14+C13-H15+C5-H8),% 4 Ring Torsion, %4 Bend (H11-C1-N10+H23-C19-
N22+H12-C1-N10), %3 Str (N22-H23+N10-H12+N22-H24+N10-H11), %3 Bend(C13-H8-C5+H15-
C5-C13+H14-C5-C13+C13-H9-C5),%2 Bend (C16-H15-C13+H8-C2-C5+C16-H14-C13+H9-C2-
C5+H7-C1-C2+C19-H17-C16+H6-C1-C2+C19-H18-C16),%2 Str(C19-H21+C1-H4+C19-H20+C1-
H3+C16-H17+C2-H7+C16-H18+C2-H6),%1 Ring Torsion

CH, kiv. +NH, kiv.

1011,2

73

%12 Str (C16-C19+C2-C5), % 9 Str (C13-C16+C2-C5+C1-N10+C19-N22)

CCC asim. +NHj dalg.

1028,5

16

%34 Str(C5-C13), %23 Str (C2-C5+C5-C16), %5 Str(C1-C2+C16-C19)

CH, dalg. +CCC asim.

1042,9

% 6 Ring Torsion

CH, kiv.+NH; k1v.

10429

12

% 16 Str (C1-C2+C16-C19), %11 Str (CI-N10+C19-N22), %10 Str (C5-C13

NCC asim. +CCC mak.

1064,1

%9 Str (C13-C16+C2-C5), %8 Str (C1-N10+C19-N22+C16-N19+C1-C2)

1052

CN ger. +CCC mak.

1096,9

16

% 9 Bend (C16-C5-C13+C13-C2-C5), %6 Bend (C19-C13-C16+C5-C1-C2)

1075

CCC mak.+NH, dalg.+NC ger

93



Cizelge 4.2. (Devam) B3LYP/6-31 G(d) modelinde hesaplanan ve gozlenen titresimsel modlarin karsilastirilmasi

V3o

1199.9

% 4Bend(H24-C19-N22+H11-C1-N10+H23-C19-N22+H12-C1-N10), %3 Str (C19-H21+C1-
H4+C19-H20+C1-H3),% 3 Bend (C19-H17-C16+H7-C1-C2+C19-H18-C16+H6-C1-C2), %2 Bend
(C16-H14-C13+H9-C2-C5+C16-H15-C13+H8-C2-C5+H21-C16-C19+H4-C2-C1+H20-C16-C19+H3-
C2-C1+H15-C5-C13+C13-H8-C5+H14-C5-C13+C13-H9-C5), %4 Ring Torsion, % 2 Str (C13-
H15+C5-H8+C5-H9+C13-H14+N22-H24+N10-H11+N22-H23+N10-H12+C16-H17)

CH, sal. +CCC sal.

1206,6

14

% 7 Bend (C16-H15-C13+H8-C2-C5+C16-H14-C13+H9-C2-C5), %6 Bend (H15-C5-C13+C13-HS8-
C5+H14-C5-C13+C13-H9-C5)

CH, dalg.

1250,9

% 5 Bend (H11-C1-N10+H24-C19-N22+H12-C1-N10+H23-C19-N22)

CH, kiv.+ NH, kiv.

1264.,4

% 7 Bend (H7-C5-C2+H17-C13-C16+H6-C5-C2+H18-C13-C16+H6-C1-C2+C19-H18-C16)

CH, dalg. +NH, dalg.

1282,7

21

% 4 Bend (H24-C19-N22+H11-C1-N10+H23-C19-N22+H12-C1-N10), % 3 Str (C19-H21+C1-
H4+C19-H20+C1-H3+C16-H17+C2-H7+C16-H18+C2-H6), % 2 Str (N22-H23+N10-H12+N22-
H24+N10-H11+C5-H9+C13-H14+C5-HS), % 2 Bend (H9-C2-C5+C16-H14-C13+H8-c2-c5+C16-
H15-C13+H21-C16-C19+H4-C2-C1+H20-C16-C19+H3-C2-C1+C19-H17-C16+H7-C1-C2+C19-H18-
C16+H6-C1-C2+C13-H8-C5+H15-C5-C13+H14-C5-C13+C13-H9-C5)

1305

CHZ le.+NH2 kiv.

1292,3

27

% 5 Bend (H9-C2-C5+C16-H14-C13+H8-C2-C5+C16-H15-C13), % 4 Str (C5-H9+C13-H14+C5-
H8+C13-H15), % 3 Bend (C13-H9-C5+H14-C5-C13+C13-H8-C5+H15-C5-C13+H6-C5-C2+H18-
C13-C16+H7-C5-C2+H17-C13-C16), % 3 Str (C2-H7+C16-H17+C2-H6+C16-H18)+ %2 Bend (N10-
H3-C1+N22-H20-C19+N10-H4-C1+N22-H21-C19)+, %1 Bend (H6-C1-C2+C19-H18-C16+H7-C1-
C2+C19-H17-C16+H23-C19-N22), % 1 Str (N22-H23+N10-H12+N22-H24+N10-H11), % 2 Ring
Torsion

CH, kiv.+NH; k1v.

1296,2

%4 Str(C1-H3+C19-H20+C1-H4+C19-H21), %3 Bend (H11-C1-N10+H24-C19-N22+H12-C1-
N10+H23-C19-N22+H18-C13-C16+H6-C5-C2+H17-C13-C16+H7-C5-C2+N22-H20-C19+H7-CS5-
C2), % 3 Str (N10-H12+N22-H23+N10-H11+N22-H24), %2 Bend (N22-H20-C19+N10-H3-C1+N22-
H21-C19+N10-H4-C1+H6-C1-C2+C19-H18-C16+H7-C1-C2+C19-H17-C16+H4-C2-C1+H21-C16-
C19+H3-C2-C1+H20-C16-C19), %2 Str (C13-H15+C5-H8C13-H14+C5-H9), %3 Ring Torsion

1305

CH2 le.+NH2 kiv.

13232

14

% 6 Bend (N10-H3-C1+N22-H20-C19++N10-H4-C1+N22-H21-C19)

1338

CH, dalg.+ NH, dalg.

1354,9

%S5 Bend (H24-C19-N22+H11-C1-N10+H23-C19-N22+H12-C1-N10), %4 Str(N22-H23+N10-
HI12+N22-H24+N10-H11), %3Str (C16-H17+C2-H7+C2-H6+C16-H18), %3 Bend (N10-H4-C1+N22-
H21-C19+N10-H3-C1+N22-H20-C19), %2 Bend (H21-C16-C19+H4-C2-C1+H9-C2-C5+H20-C16-
C19+H3-C2-C1+C16-H14-C13+HS8-C2-C5+C16-H15-C13), %2 Str (C19-H21+C1-H4+C19-H20+C1-
H3), %1 Bend (C13-H8-C5+H15-C5-C13+C13-H9-C5+H14-C5-C13), % 3 Ring Torsion

CH, kiv.+NH; k1v.

13559

%6 Bend (H11-C1-N10+H24-C19-N22+H12-C1-N10+H23-C19-N22)

CH, kiv.+NH, k1v.

9¢



Cizelge 4.2. (Devam) B3LYP/6-31 G(d) modelinde hesaplanan ve gézlenen titresimsel modlarin karsilastirilmasi

v 13588 | 0 ] %5Bend (N22-H20-C19+N10-H3-C1+N22-H21-C19+N10-H4-C1), %4 Bend (H20-C16-C19+H3-C2- CH, dalg +CCC asim
40 C1+H21-C16-C19+H4-C2-C1), %3 Bend (C13-H8-C5+H15-C5-C13+C13-H9-C5+H14-C5-C13+H9-
C2-C5+C16-H14-C13+H8-C2-C5+C16-H15-C13), %2 Bend (H23-C19-N22+H12-C1-N10+H24-C19-
N22+H11-C1-N10), %2 Str (N22-H23+N10-H12+N22-H24+N10-H11), %] Str (c16-H17+C2-H7+C2-
H6+C16-H18+C19-H21+C1-H4+C19-H20), %1 Bend (H7-C1-C2+C19-H17-C16+H6-C1-C2+C19-
H18-C16)
v 13675 | 17 |0 % 6 Bend (C19-H17-C16+H7-C1-C2+C19-H18-C16+H6-C1-C2+N10-H3-C1+N22-H20-C19+N10- | 1389 | CH,dalg+CCC asim.
41 H4-C1+N22-H21-C19), %S Bend (H3-C2-C1+H20-C16-C19+H4-C2-C1+H21-C16-C19)
v 13684 | 0 0 % 6 Bend (C13-H8-C5+H15-C5-C13+C13-H9-C5+H14-C5-CI13+H9-C2-C5+C16-H14-C13+H8-C2- | 1389 | CH,dalg+CCC asim
42 C5+C16-H15-C13)
Vv 14532 | 1 0 %24 Bend (H4-H3-C1+H21-H20-C19), %12 Bend (H7-H6-C2+H18-H17-C16) 1437 | CH, mak.
43
v 1456,1 | 0 5 %17 Bend (H21-H20-C19+H4-H3-C1), %11 Bend (H18-H17-C16+H7-H6-C2+H9-H8-C5+H15-H14- | 1437 | CH, mak.
44 C13)
v 14580 | 0 57 | %21 Bend (H9-H8-C5+H15-H14-C13), %15 Bend (H4-H3-C1+H21-H20-C19) 1437 | CH, mak.
45
Vv 1464,7 | 0 0 %14 Bend (H18-H17-C16+H7-H6-C2), %13 Bend (H4-H3-C1+H21-H20-C19),%12 Bend (H15-H14- | 1485 | CH, mak.
46 C13+H9-H8-C5)
v 14753 | 0 6 %24 Bend (H7-H6-C2+H18-H17-C16), %7 Bend (H15-H14-C13+H9-H8-C5+H21-H20-C19+H4-H3- | 1485 | CH, mak.
47 (@)
v 14840 | 2 0 %23 Bend (H15-H14-C13+H9-H8-C5), %13 Bend (H7-H6-C2+H18-H17-C16) 1485 | CH, mak.
48
v 16390 | 41 |0 % 38 Bend (H12-H11-N10+H24-H23-N22) 1578 | NH, mak.
49
v 1639,0 | 0 13 | %38 Bend (H24-H23-N22+H12-H11-N10) 1578 | NH, mak.
50
v 28938 | 17 |0 % 8 Str (C5-H8+C2-H7+C16-H18+C2-H6), %7 Str(C1-H4+C19-H21) CH; sim
51
v 2896,7 | 0 58 | %12 Str (C2-H6+C16-H18+C2-H7+C16-H17), % 6 Str (C5-H9+C13-H14) CH; sim
52
v 29006 | 0 171 | %9 Str (C5-H8+C13-H15+C5-HO+C13-H14), %7 Str (C19-H20+C1-H3) CH; sim
53
Vv 29092 |54 |0 % 14 Str (C13-H14+C5-H9+C13-H15+C5-H8), % 6 Str (C16-H18+C2-H6) CH, sim.
54
Vv 29179 [0 237 | %9 Str (C13-HI5+C5-H8+C5-H9+C13-H14) 2854 | CH, asim.
55
Vv 29198 | 5 0 %10 Str ( C6-H17+C2-H7+C16-H18+C2-H6) 2854 | CH,asim.
56

LE



Cizelge 4.2. (Devam) B3LYP/6-31 G(d) modelinde hesaplanan ve gozlenen titresimsel modlarin karsilastirilmasi

v 29256 | 0 15 | %8 Str(N22-H24+N10-H11+N22-H23+N10-H12), %7 Str (C19-H20+C1-H3+C19-H21+C1-H4), %5 CH, asim.
57 Str (C5-H8+C13-H15+C13-H14+C5-H9)

Vv 29256 | 150 | 196 | %8 Str(C1-H4+C19-H21+C1-H3+C19-H20+N10-HI [+N22-H24+N10-H12-+N22-H23), %5 Str (C2- CH, sim.
58 H7+C16-H17+C2-H6+C16-H18)

Vv 29314 | 0 0 % 6 Str (C2-H7+C16-H17+C2-H6+C16-H18+C5-H9+C13-H14+C5-H8+C13-H15) CH, sim.
59

Vv 29497 [ 16 |0 %7 Str (C13-H15+C5-H8+C5-H9+C13-H14), % 6 Str (C1-H3+C19-H20+C1-H4+C19-H21+N10- CH, asim.
60 HI12+N22-H23+N10-H11+N22-H24)

v 2965,1 | 0 78 | % 9 Str (C19-H21+C1-H4+C19-H20+C1-H3), % 8 Str (N22-H24+N10-H11+N22-H23+N10-H12) 2927 | CH,asim.
61

Vv 29680 | 197 | 0 % 8 Str (C5-H9+C13-H14+C13-H15+C5-H8), % 6 Str (C2-H6+C16-H18+C16-H17+C2-H7) 2927 | CH,asim.
62

Vv 33224 | 5 0 % 10 Str (N10-H11+N22-H24+N10-H12+N22-H23), % 7 Str (C1-H4+C19-H21) 3286 | NH, sim.
63

v 33224 | 0 167 | % 11 Str (N22-H23+N10-H12+N22-H24+N10-H11), % 7 Str (C19-H20+C19-H21+C1-H4) 3286 | NH, sim.
64

v 34023 | 0 0 % 8 Str (C19-H21+C1-H4+C19-H20+C [-H3+N22-H24+N10-H11+N22-H23+N10-H12) 3377 | NH,asim.
65

v 34032 | 3 112 | % 6 Str (N10-H12+N22-H23+N10-H11+N22-H24), % 5 Str (C1-H3+C19-H20+C1-H4+C19- 3377 | NH,asim.
66 H21+C13-H15+C5-H8+C5-H9+C13-H14)

Str: Gerilme, Bend: Ac1 biikiilme, Ring Torsion: Halka burulma, Wag:Dalgalanma, Scis:Makaslama, Twist:Kivirma, Titresimsel frekanslar(cm™), 'Olcekleme faktorii=0,994,

? Titresimsel frekans isaretlemeleri B3LYP hesaplamalari baz alinarak yapilmistir. P.E.D. hesaplamalar1 Gar2Ped progranu ile yapilmistir.(31).

8¢
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40

4.3. Hesaplama Sonugclari

Bu calismada 1,6-diaminohekzan molekiiliiniin geometrik parametreleri ve titresim
frekanslari GAUSSIAN 98W paket programi kullanilarak hesaplanmistir.
Hesaplamalarda HF, BLYP metotlar1 i¢in 6 - 31 G(d) baz seti, B3LYP metodu i¢in
6 -31 G(d) ve 6-311 G(d) baz seti kullanilmistir.

Diaminohekzan molekiiliiniin HF metodunda ve BLYP / 6-31 G (d), B3LYP / 6-31 G
(d), B3LYP / 6-311 G (d) modellerinde optimize edilmis geometrik yapisina ait bag
uzunluklar1 icin deneysel degerler ile hesaplanan degerler arasinda genel olarak
uyumlu sonug elde edilmistir. Fakat en uygun degerler B3LYP / 6-31G(d) modelinde
gbzlenmigstir. Bag acilarinda da genel olarak uyumlu sonuglar elde edilmistir, en

uyumlu teorik sonucu HF metodu vermistir. (Sekil 4.2. ve Sekil 4.3.)

Her iki molekiiliin titresim frekanslari teorik olarak hesaplanmis ve deneysel frekans

degerleri ile karsilastirilarak korelasyon grafikleri ¢izilmistir.

Bu grafikler yardimiyla hesaplama metotlar1 arasinda karsilagtirmalar yapilmistir. Bu
karsilagtirma sonucunda HF ve B3LYP metotlart ile yapilan frekans

hesaplamalarinin ¢ok uyumlu sonuglar verdigi gdzlenmistir. (Sekil4.4.)

Bu molekiil i¢in genel olarak biitiin degerlerin B3LYP metodu ile yapilan hesaplama
sonuclartyla deneysel verilerin ¢ok uyumlu oldugu gozlenmistir. Ancak metotlar
arasinda birini digerine tercih edecek kadar ¢ok biiyiik farkliliklar yoktur. Bu durum

molekiillerin yapilarina ve hesaplama yontemine bagh olarak degisebilir.
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EK-1 B3LYP /6-31 G(d) baz seti potansiyel enerji dagilim degerleri

12.
13.
14.

15.
16.

17.

18.
19.
20.

21.

FREQ

44.95
62.27
77.72
114.49
134.96
172.13
200.25
268.43

298.53
299.60
361.12
471.08
499.43
737.38

747.62
779.92

860.94

887.81
894.91
961.46

999.88

POTENTIAL ENERGY DISTRIBUTION
IN TERMS OF REDUNDANT COORDINATES

INTENS CONTRIBUTIONS .. COORD(%;>5%)

1.94  69(10.) 68( 7.) 70( 7.) 66( 5.) 71( 5.)

6.97  69( 9.) 70( 8.) 68( 8.)

2.51  48(16.) 39( 16.) 30( 9.) 54( 9.)

0.00 72( 7.) 67( 7.) 70( 6.) 68( 6.)

0.00 71( 7.) 66( 7.) 70( 5.) 68( 5.)

0.00 69( 9.) 66( 5.) 71( 5.) 67( 5.) 72( 5.)

0.00  30( 18.) 54( 18.) 60( 9.) 27( 9.) 10( 9.)

0.00 10(15.) 15(14.) 5(14) 1( 8.) 18( 8.) 39( 6.)

48( 6.)
10620 69( 10.) 67( 9.) 72( 9.) 66( 5.) 71( 5.)
0.00  72( 9.) 67( 9.) 70( 8.) 68( 8.)
12.18  27(11.) 60(11.) 18( 8.) 1( 8.) 39( 7.) 48( 7.)
4 6.) 21( 6.) 54( 5.) 30( 5.) 15( 5.) 5( 5.

0.90  1(12) 18(12.) 4( 9.) 21( 9.) 27( 8.) 60( 8.)
5( 7.) 15( 7.) 54( 7.) 30( 7.)

0.00 21(14) 4(14.)) 10(10.) 60( 10.) 27( 10.) 48( 7.)
39( 7.)

438  69(14.) 68( 12.) 70( 12.) 66( 8.) 71( 8.)

0.00 72( 6.) 67( 6.) 71( 5.) 66( 5.)

0.06  69( 5.) 67( 4.) 72( 4.) 58( 3.) 25( 3.) 57( 3.)
24( 3.) 43( 2.) 63( 2.) 42( 2.) 64( 2.) 45( 2.)
41( 2.) 46( 2.) 40( 2.) 66( 2.) T1( 2.) 16( 2.)
7( 2.) 17 2.) 6( 2.) 56( 2.) 31( 2.) 55( 2.)
33( 2.) 61( 2.) 28( 2.) 62( 2.) 29( 2.) 12( 2.)
22( 2.) 11( 2.) 23( 2.) 68( 1.) 70( 1.)

0.00 25( 4.) 58( 4.) 24( 4.) 57( 4.) 7( 4.) 16( 4.)
6( 4.) 17( 4) 32( 2.) 52( 2.) 34( 2.) 51( 2)
49( 2.) 37( 2.) 36( 2.) 50( 2.) 28( 2.) 61( 2.)
62( 2.) 29( 2.) 13( 2.) 9( 2) 8( 2.) 14( 2)
63( 2.) 43( 2.) 64( 2.) 42( 2.) 22( 2.) 12( 2.)
23( 2.) 11( 2.) 70( 2.) 68( 2.) 66( 2.)
379.52  43(11.) 63(11.) 42( 11.) 64( 11.) 44( 6.) 65( 6.)
0.00  63(11.) 43(11.) 64( 11.) 42( 11.) 65( 6.) 44( 6.)
.02 58( 4.) 25( 4.) 57( 4.) 24( 4.) 52( 4)) 32( 4)
S1( 4.) 34( 4.) 61( 2.) 28( 2.) 62( 2.) 29( 2.)
31( 2.) 56( 2.) 33( 2.) 55( 2.) 42( 2.) 64( 2.)
43( 2.) 63( 2.) 16( 2.) 7( 2.) 17( 2.) 6( 2.)
46( 2.) 40( 2.) 45( 2.) 41( 2) 2( 2.) 19( 2.)
3( 2. 20( 2)) 12( 2) 22( 2) 11( 2.

0.00 21( 8.) 4( 8) 1( 8.) 18( 8. 10( 7.)
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22.
23.

24.
25.
26.
27.
28.
29.
30.

31.

32.
33.

34.

35.

36.

37.
38.

1024.12
1044.83

1050.07
1067.66
1082.81
1083.29
1105.36
1139.09
1246.90

1252.60

1299.22
1313.01

1332.21

1341.51

1345.97

1373.60
1406.95

56.76  15(14.) 5(14.) 4(11) 21(11.)
0.00  9( 5.) 13( 5.) 14( 5.) 8( 5.) 64( 4.) 42( 4.)
63( 4.) 43( 4.) 22( 3.) 12( 3.) 23( 3.) 11( 3.)
40( 3.) 46( 3.) 45( 3.) 41( 3.) 50( 2.) 36( 2.)
49( 2.) 37( 2.) 20( 2.) 3( 2.) 19( 2.) 2( 2.
33( 2.) 55( 2.) 31( 2) 56( 2.) 16( 2.) 7( 2.)
17( 1) 6( 1.) 71( 1.) 66( 1.) 68( 1.)
7332 18(12.) 1(12.) 15( 9.) 5( 9.) 4( 9.) 21( 9.)
0.00 10(34.) 5(23.) 15(23.) 1( 5.) 18( 5.)
028 69 6.)
0.00 1(16) 18(16.) 4(11.) 21(11.) 10( 10.)
702 15( 9.) 5( 9.) 4( 8.) 21( 8.) 18( 8.) 1( 8.)
0.00  48( 9.) 39( 9.) 54( 6.) 30( 6.)
0.00 64( 4.) 42( 4.) 63( 4.) 43( 4.) 20( 3.) 3( 3.)
19( 3.) 2( 3.) 55( 3.) 33( 3.) 56( 3.) 31( 3.)
49( 2.) 37( 2.) 50( 2.) 36( 2.) 58( 2.) 25( 2.)
57( 2.) 24( 2.) 46( 2.) 40( 2.) 45( 2.) 41( 2.)
71( 2.) 66( 2.) 14( 2.) 8( 2) 9( 2.) 13( 2)
23( 2.) 11( 2.) 22( 2.) 12( 2.) 16( 2.)
13.56  50( 7.) 36( 7.) 49( 7.) 37( 7.) 46( 6.) 40( 6.)
45( 6.) 41( 6.)
0.05 42( 5.) 64( 5.) 43( 5.) 63( 5.)
0.00 34( 7.) 51( 7.) 32( 7.) 52( 7.) 31( 7.) 56( 7.)
33( 7.) 55( 7.)
0.00 64( 4.) 42( 4.) 63( 4.) 43( 4.) 20( 3.) 3( 3.)
19( 3.) 2( 3.) 16( 3.) 7( 3.) 17( 3.) 6( 3.)
22( 2.) 12( 2.) 23( 2.) 11( 2.) 37( 2.) 49( 2.)
36( 2.) 50( 2.) 58( 2.) 25( 2.) 57( 2.) 24( 2.)
55( 2.) 33( 2.) 56( 2.) 31( 2.) 40( 2.) 46( 2.)
450 2.) 41( 2) 9( 2.) 13( 2.) 8( 2.)
0.00 37( 5.) 49( 5.) 36( 5.) 50( 5.) 9( 4.) 13( 4.)
8( 4.) 14( 4) 41( 3.) 45( 3.) 40( 3.) 46( 3.)
7( 3.) 16( 3.) 6( 3.) 17( 3.) 32( 3.) 52( 3.)
34( 3.) 51( 3.) 28( 2.) 61( 2.) 29( 2.) 62( 2.)
31( 1.) 56( 1.) 33( 1.) 55( 1.) 22( 1) 12( 1.)
23( 1) 11( 1.) 70( 1.) 68( 1.) 63( 1.)
0.01  2( 4) 19( 4.) 3( 4.) 20( 4.) 42( 3.) 64( 3.)
43( 3.) 63( 3.) 52( 3.) 32( 3.) 51( 3.) 34( 3.)
12( 3.) 22( 3.) 11( 3.) 23( 3.) 61( 2.) 28( 2.)
14( 2.) 8( 2.) 62( 2.) 29( 2.) 13( 2.) 9( 2.)
31( 2.) 56( 2.) 33( 2.) 55( 2.) 25( 2.) 58( 2.)
24( 2.) 57( 2.) 69( 1.) 67( 1.) 72( 1.)
13.90  28( 6.) 61( 6.) 29( 6.) 62( 6.)
0.00  64( 5.) 42( 5.) 63( 5.) 43( 5.) 22( 4.) 12( 4)
23( 4.) 11( 4.) 16( 3.) 7( 3.) 6( 3.) 17( 3)
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39.
40.

41.
42.
43
44,
45,
46.
47.
48.
49,
50.
51.
52.
53.
54.
55.
56.
57.
58.
59.
60.
61.

62.

1407.68
1410.52

1419.98
1420.71
1509.10
1512.31
1513.52
1521.27
1531.51
1540.55
1702.12
1702.16
3005.22
3007.64
3011.90
3021.09
3029.80
3031.70
3037.01
3037.85
3043.93
3063.50
3079.03

3082.30

29( 3.) 62( 3.) 28( 3.) 61( 3.) 58( 2.) 25( 2.)
57( 2.) 24( 2.) 20( 2.) 3( 2.) 19( 2.) 2( 2.
37( 2.) 49( 2.) 36( 2.) 50( 2.) 40( 1.) 46( 1.)
41( 1) 45( 1.) 68( 1.) 70( 1.) 71( 1.)

.62 42( 6.) 64( 6.) 43( 6.) 63( 6.)

0.00 61( 5.) 28( 5.) 62( 5.) 29( 5.) 57( 4.) 24( 4.)
58( 4.) 25( 4.) 40( 3.) 46( 3.) 41( 3.) 45( 3.)
37( 3.) 49( 3.) 36( 3.) 50( 3.) 63( 2.) 43( 2.)
64( 2.) 42( 2.) 22( 2.) 12( 2) 23( 2) 11( 2.
16( 1) 7( 1.) 6( 1.) 17( 1.) 33( 1.) 55( 1.)
31( 1) 56( 1.) 20( 1.) 3( 1.) 19( 1.)

17.40  55( 6.) 33( 6.) 56( 6.) 31( 6.) 28( 6.) 61( 6.)
29( 6.) 62( 6.) 24( 5.) 57( 5.) 25( 5.) 58( 5.)

0.00  40( 6.) 46( 6.) 41( 6.) 45( 6.) 37( 6.) 49( 6.)
36( 6.) 50( 6.)

129 26(24.) 59(24.) 35(12.) 53(12.)

0.00  59( 17.) 26( 17.) 53( 11.) 35( 11.) 38( 11.) 47( 11.)

0.00 38(21.) 47(21.) 26(15.) 59( 15.)

020  53( 14.) 35( 14.) 26( 13.) 59( 13.) 47( 12.) 38( 12.)

0.00  35(24.) 53(24.) 47( 7.) 38( 7.) 59( 7.) 26( 7.)
1.92  47(23.) 38(23.) 35( 13.) 53( 13.)

40.87  44(38.) 65(38.)

0.00  65(38.) 44(38.)

17.27  16( 8.) 7( 8.) 17( 8.) 6( 8.) 3( 7.) 20( 7.)
2(7.) 19( 7.)

0.00  6(12) 17(12) 7(12.) 16(12) 9( 6.) 13( 6.)
8( 6.) 14( 6.)

0.00  8( 9.) 14( 9.) 9( 9.) 13( 9.) 19( 7.) 2( 7.)
3( 7)) 20( 7.)

5425  13(14) 9(14) 14(14) 8(14) 17( 6.) 6( 6.)
16( 6.) 7( 6.)

0.00 14( 9.) 8( 9.) 9( 9.) 13( 9.)

525 16(10.) 7(10.) 17(10.) 6(10.)

0.00 23( 8) 11( 8.) 22( 8.) 12( 8.) 19( 7.) 2( 7.)
20( 7.) 3( 7.) 8( 5.) 14( 5.) 13( 5.) 9( 5.

15042  3( 8.) 20( 8.) 2( 8.) 19( 8.) 11( 8.) 23( 8.)
12( 8.) 22( 8.) 7( 5. 16( 5.) 6( 5.) 17( 5.)

0.00 7( 6.) 16( 6.) 6( 6.) 17( 6.) 9( 6.) 13( 6.)
8( 6.) 14( 6.)

16.18  14( 7.) 8( 7.) 9( 7.) 13( 7.) 2( 6.) 19( 6.)
3( 6.) 20( 6.) 12( 6.) 22( 6.) 11( 6.) 23( 6.)

0.00 20( 9.) 3( 9. 19( 9.) 2( 9. 23( 8.) 11( 8.)
22( 8.) 12( 8.)

197.48  9( 8. 13( 8. 14( 8.) 8( 8.) 6( 6.) 17( 6.)
16( 6.) 7( 6.)

47
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63.

64.

65.

66.

3450.04

3450.04

3533.70

3533.70

503 11(10.) 23(10.) 12(10.) 22(10.) 3( 7.) 20( 7.)
2(7.) 19( 7)

0.00 22(11.) 12(11.) 23(11.) 11(11.) 19( 7.) 2( 7))
20( 7.) 3( 7.)

0.00 20( 8.) 3( 8.) 19( 8.) 2( 8.) 23( 8.) 11( 8.
22( 8.) 12( 8.)

264 12( 6) 22( 6) 11( 6.) 23( 6.) 2( 5.) 19( 5.)
3( 5. 20( 5.) 14( 5.) 8( 5.) 9( 5. 13( 5)



Kisisel Bilgiler
Soyadi, adi

Uyrugu
Dogum tarihi ve yeri
Medeni hali

e-mail

Egitim
Derece
Yiiksek lisans
Lisans

Lise

Is Deneyimi
Yil

2004-2005

2005-2006

Yabanci Dil

Ingilizce

OZGECMIS

: TONGUC, Emine

: T.C.

:06.11.1981, Bandirma
: Bekar

: 06tonguc@mynet.com.

Egitim Birimi
Gazi Universitesi /Fizik Bolimii
Gazi Universitesi/ Fizik Bolimii

Bandirma $.M.G. Siiper Lisesi

Yer

Ankara Zafer Dershanesi

Istanbul Avcilar Okyanus Koleji

Mezuniyet tarihi
2006

2003
1999

Gorev

Midiir Yardimcisi
Fizik 6gretmeni(Lise)

Fizik 6gretmeni(Lise)
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