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OZET

Bu c¢alismada, tiptan teknolojiye bircok kullanim alani bulan formazanlar iizerine
aragtirmalar yapilacak ve formazanlarin yapisi, renkleri, kullanim alanlar1 gibi konularda
bilgiler verilecektir. UV ve IR spektroskopi arastiritlip bu iki spektroskopik yontem
hakkinda  bilgilendirme  yapilacaktir.  1-(p-tolil)-3-(o-hidroksifenil)-5-fenilformazan
molekiiliiniin yapis1 UV ve IR spektroskopi ile aydinlatilacaktir. Bilesigin goriiniir bolge
absorpsiyonlar1 ¢esitli ¢oziiciiler igerisinde incelenecektir. Ayrica ¢oziiciilerin spektrumlar

uzerine etkileri incelenecektir.

Formazanlar, genis uygulama alanlar1 nedeniyle dnemli bir bilesik sinifidir. Anti-
viral, anti-fungal, anti-fertilite, anti-enflamatuar, anti-tiiberkiiloz, anti-mikrobiyal gibi
cesitli biyolojik aktivitelere sahip olduklari1 bilinmektedir. Formazanlar, poli-dentat ligand
Ozellikleri nedeniyle metallerle kolayca komplekslesir. Formazanlar ve metal kompleksleri
yilin ve poliamid liflerinde boya olarak kullanilir ve ayrica ¢evre dostu boyalar olarak da
bilinir. Formazanlar, oksitlendiklerinde tetrazolyum tuzunu olustururlar ve tetrazolyum

tuzlar1 tekrar formazanlara indirgenir.

Anahtar Kelimeler: Formazan, IR spektroskopi, UV spektroskopi
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SUMMARY

In this study, research will be done on formazans, which have many uses from
medicine to technology, and information will be given on subjects such as the structure,
colors and usage areas of formazans. UV and IR spectroscopy will be investigated and
information will be given about these two spectroscopic methods. The structure of the 1-
(p-tolyl) -3- (o-hydroxyphenyl) -5-phenylformazan molecule will be elucidated by UV and
IR spectroscopy. Visible region absorptions of the compound will be studied in a variety of

solvents. In addition, the effects of solvents on spectra will be studied.

Formazans are an important class of compounds due to their wide range of
applications. It is known to have various biological activities such as anti-viral, anti-fungal,
anti-fertility, anti-inflammatory, anti-tuberculosis, anti-microbial. Formazanes easily
complex with metals due to their poly-dentate ligand properties. Formazans and metal
complexes are used as dyes in wool and polyamide fibers and are also known as
environmentally friendly dyes. Formazans form the tetrazolium salt when oxidized, and the

tetrazolium salts are reduced back to formazans.

Keywords: Formazan, IR spectroscopy, UV spectroscopy
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1. GIRIS VE AMAC

Formazanlar boyar madde olarak, kandaki redoks tepkimelerinin arastirmalarinda
gosterge olarak ve analitik reaktif olarak cesitli kullanim alanlar1 ortaya c¢ikarilan
bilesiklerdir. Baz1 formazanlarin koyu renkli kompleks bilesikleri ¢esitli firmalarca boyar
madde olarak patente baglanmistir. Gittikge artan Snemleri dolayisiyla 6zellikle bilim
adamlar1 tarafindan bu bilesikler ile ilgili olarak ¢ok sayida calisma yapilmis ve

yaymlanmustir.

Ik formazan bilesigi 1875 yilinda Friese tarafindan fenil diazonyumnitrat ile
nitrometanin sodyum tiirevinden yapilmis ve kendisi bu bilesigin fenilazonitrometan
oldugunu diisiinmiistiir. Yapilar ise ilk olarak Von Pechmann ve Bamberger tarafindan

1892 yilinda incelenmistir (Kepez, 1986).

Bu calismanin amaci ise kullanim alanlarina yonelik H3 molekiiliiniin yapisini
aydinlatmaktir. Ayrica molekiiliin FT-IR ve UV spektrumlari elde edilmis ve ayrintili

olarak incelenmistir.



2. LITERATUR ARASTIRMASI

2.1. Formazanlar

Formazanlar, -N=N-C=N-NH- zinciri bulunduran bilesiklerdir. Yapilar1 ilk olarak
Bamberger ve Pechmann tarafindan incelenmis ve formazil bilesikleri olarak
isimlendirilmistir. Mitchell de bu adlandirmayi kullanmistir ve yapi formazil kokiine

dayandirilmistir (Ugur, 2000).

Formazanlar, azohidrazon ve p baglar1 baglar1 igerir. Bir¢ok formazan
sentezlenmistir. Yapisal 6zelliklerinin yani sira tautomerik ve fotokromik o6zellikleri de

arastirilmistir.

Ancak birden fazla formazan grubu iceren molekiillerde, siibstitlie fenil gruplarinin
yerlerinin degismesi ya da yerine baska gruplarin ge¢cmesi durumunda isimlendirmenin
kafi gelmedigi anlasilmistir. Bu nedenle bilesikler azo bilesiklerinin fenilhidrazon tiirevleri

olarak goriilmiis ve formazil benzen temel terim olarak kabul edilmistir.

Bu adlandirma da formazanlarin tautomerize olmasi ve buna baglh olarak azo ikili
bagimin yerinin sabit olmayis1 nedeniyle yetersiz kalmis ve yapiyr tam olarak

niteleyememistir. Daha sonra bu yapilar i¢in formazan adi uygun gorilmiistiir.

Formazan iskeletinde bulunan 1,3,5-konumlarina farkli alifatik veya aromatik
stibstitiientlerin baglanmasi1 saglanarak c¢ok sayida yeni formazan bilesigi elde etmek

miimkiin olmustur (Tiirkoglu, 2012).

Adlandirmada formazan iskeletinin temel alindig1 ve 1,3,5- konumlarina baglanan
stibstitiientlerin  adlar1 sirasiyla belirtilip sonuna formazan sozcligliniin eklendigi

goriilmektedir (Tiirkoglu, 2012). Sekil 2.1.’de bu durum goriilmektedir.



/N—N
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Sekil 2.1. 1,3,5 trifenil formazan

Pechmann {i¢ ana formazan sentez yontemi ileri siirmiistiir. Ileri siirdiigii bu sentez
yontemlerinden en genel olan1 diazonyum tuzlarmin aldehitfenilhidrazonla bazik

ortamdaki kenetlenmesidir.

Hunter ve Roberts formazan ciftleri lizerinde yaptiklar1 bir ¢alismada Cu(1-2),

Ni(1-2), Co(2) komplekslerini hazirlamiglardir.

Komplekslerin 6zellikleri arastirildiginda formazan ciftlerinin ayn1 madde oldugu
sonucuna varilmig ve bu durum molekiil i¢i hidrojen bagi olusumuna ve formazanlardaki
iki veya c¢ok digli bir kimyasal ligandin iyonik bir substrata baglanmasi veya

komplekslenmesine baglanmistir.

Formazanlarin yasayabilirligin test ayracit olarak kullanilabilecegi de zaman
icerisinde anlagilmistir. Yasayan dokular tetrazolyum tuzlarim1 pH=7’den diisiik pH’da
formazana indirgeyebilmektedir. Bdylece bir maddenin canli olup olmadigi

anlasilabilmektedir.

Formazanlar yapilarindaki n elektronlarinin varligindan dolay1 hem zayif asit hem
de zayif baz ozelligi gosterirler. Formazanlar agir metallerle koyu renkli ve suda az
¢oziinen kompleksler olustururlar. Bu komplekslerden ilki olan nikel-formazan kompleksi

Hunter ve Roberts tarafindan 1941 yilinda sentezlenmistir.



Boyar madde olarak kullanilmalarinin yani sira komplekslerin sentezi, yapisal
kararlilig1 ve spektroskopik 6zelliklerinin incelenmesi de 6nem kazanmigtir. FT-IR, UV-
Vis, gibi 06nemli spektroskopik yontemler kullanilarak o6zellikleri ve yapilar

aydimlatilmistir.

Formazanlarin IR spektrumlara bakildiginda C=N gerilme bandinin 1500-1510
cm-1 de selat yapis1 gosterdigi goriilmiistiir. 1551-1561 cm-1 deki C=N gerilme band ise
selats1z yap1 gostermektedir. Selat ve selat olmayan yapilarin dengede oldugu C=N gerilme
bandi 1520-1530 cm-1 araligindadir. Bununla birlikte, 3011-3090 cm-1 aralifinda N-H

gerilme bandi ise selat yapis1 gosterir.

Formazanlarin siibstitliente bagli olarak dalga boyu degerleri degismektedir.
Formazanlarin UV-Vis spektrumlarinda dikkat ¢ceken bantlar N=N bagindaki 400-600 nm
arasinda degisen absorpsiyon bantlaridir (Sheriff,1997).

Yap1 aydinlatma c¢alismalari, metal komplekslerini olusturma ve bunlarin

kullanimlar1 ile ilgili olduk¢a fazla sayida ¢alisma yapilmustir.

Formazan iskeletinin 1,3,5- konumlarina farkli siibstitiientler baglayarak sinirsiz

sayida yeni formazan bilesikleri elde etmek miimkiindiir.

Anti-viral, anti-fungal, anti-fertilite, anti-enflamatuar, anti-tiiberkiiloz, anti-

mikrobiyal gibi ¢esitli biyolojik aktivitelere sahip olduklar1 bilinmektedir.

2.1.1. izomerizm

Kuhn ve Jerchel tarafindan absorpsiyon spektrumlarinin  ve X-1smn1

difraktogramlarinin incelenmesiyle birlikte formazanlarda rezonansin varlig1 saptanmaistir.

Yapilan aragtirmalara gore formazanlar 1sikta stereoizomer formlara doniisiirler.
Yeni formun hidrojen kopriisii yapmast miimkiin degildir. Bununla birlikte karanlikta,

bilesik ilk haline doniisiir (Ttirkoglu, 2012).



Molekiil Sekil 2.2.’de oldugu gibi N=N bagi ve C=N bagi igerdiginden dolay1 dort
tane geometrik izomerizm varlig1 gosterir. N=N baginin cis/trans ve C=N syn/anti 6zelligi
bulunur. cis/trans ve trans/anti formundaki bagli selat yapis1i gostermezken, trans/syn
hidrojen bagini iceren selat yapisi goriilmektedir. trans/syn formu selat i¢in en uygun

olanidir. Selat igeren molekiiller kirmizi renkte selat yapist icermeyenler sar1 renkte olurlar.

\ \
= N=N N=N
N=N ~ N N=N N
C— C— AN /C —
/ N/ /C o N
NH-N | — NH-N |
NH NH
| I
cis-syn cis-anti trans-syn trans-anti

Sekil 2.2. Formazanlardaki geometrik izomerizm (Sendz, 2012)

Formazanlarin kristal haldeki azohidrazon zincirinin konfigiirasyonu sadece karbon
atomuna bagli biiyiik substitiient gruplar tarafindan degil ayn1 zamanda onlarin geometrik

izomerlerinin kararliligini etkileyen hidrojen bag1 yapma olasiligi ile de belirlenmektedir.

2.1.2. Tautomerizm

Atomlarin farkli diizenlerde yerlesmelerine ragmen birbirlerine doniisebilen ve

dengede olan izomer durumuna tautomerizm denir.

Formazanlarda tautomerizm, N(1) ve N(5) (R1=R5) atomlarina bagli substitiient
gruplara gore iki dejenere form arasinda olustugu diisiiniilmektedir. Azo hidrazon
zincirinde hidrojen atomunun konumu, yapmin i¢indeki R1 ve RS substitiientlerin

ozelliklerine gore dnem kazanmaktadir.

Formazanlar selatli hidrojen yapisina sahip rezonans hibritleridir ve tautomerik
Ozellik gosterir. Ayrica molekiilde simetri bulunur. Sekil 2.3.’te tautomeri ve selatlagsma

gosterilmistir.



Sekil 2.3. Formazanlardaki molekiiler selatlasma ve tautomeri (Karabulut, 2015)

Tautomerik oran siibstitiientlerin elektronik karaktersitikleri ile belirlenmektedir.

Tautomer dengenin degisimi elektron ¢ekici veya elektron verici gruplara baglhidir.

Ik caligmalarda arastirmacilar, ayrilan iki tautomer tipinin ve asimetrik
konumlardaki siibstitiie gruplarin tautomer belirlemede probleme sebep oldugunu ortaya
koymuslardir. Ancak sonrasinda yapilan g¢aligmalar, bu iki tautomer tipinden yalnizca
birinin ayrilabilecegini gostermistir. Ayrica bu ¢alismalar, formazanlarin selatlanmaya

yakinligindan dolay1 halkali H-koprii yapisina dikkat ¢ekmistir.

Asimetrik formazanlardan olusan selatlarin ayrimi miimkiin olmamistir. Sonug
olarak asimetrik konumlu bilesiklerde siddetli sterik etki, elektronik durum ve c¢oziicii
etkisi tautomerik dengenin konumunu etkileyen en O6nemli faktorlerdir. Niikleer spin
rezonans (NSR) spektroskopisi bu iki denge arasindaki esitligi belirlemede onemli bir

metottur. Simetrik bilesiklerle ¢alisilmasina olduk¢a uygundur.

2.1.3. Fotokromizm ve Termokromizm

Aril ve hetarilformazanlarin proton transferi ile fotoindiiksiyon ya da

termoindiiksiyon tarafindan izormerleri olabilir.

Kuhn ve arkadaslari, 1,3,5-trifenil formazanlarin, benzen c¢oziiciisiinde kirmizi
formda, 151k ortaminda ise sar1 formda kararli oldugunu ve karanlikta tekrar kirmizi forma
donistiiglinii gormiislerdir. Baz1 formazanlarin, dncelikle tek maddeler oldugu diisiiniilmiis

olsa da daha sonra kirmizi ve sar1 formlar1 oldugu da goriilmiistiir.



Hausser 490 nm dalga boyu 1sikta trifenil formazanlarda kirmizi-sar1 degisimin
verilerini Olgmistiir. Sonuglara gdre yarilanma Oomrii 17 s-1 olan kirmizi forma geri

dontisen bir ara tiriin igerdigini gézlemlemistir.

Formazanlarin fotokromik 6zellikleri uzun zamandan beri bilinmekte ve literatiirde
devamli tartigilmaktadir. Buna ragmen, onlarin fotokromik doniisiimleri ile ilgili detayl
mekanizma elde edilememistir. Bu nedenle, bu konu ile ilgili yayinlar devamli artmaktadir.
Cesitli calismalarda fotokromik aril formazanlarin spektral-kinetik karakteristikleri
incelenmistir. Substitiientlerin elektron verici Ozelliklerinin artmasiyla, tautomerik
yapilarin  6zellikleri ile belirlenen fotoindiikklenmis formun maksimum absorpsiyon
bandinin, orijinal selat yapiya gore daha kirmizi dalga boylarina kaydigi goriilmiistiir.
Kinetik karakteristikler ise, bu siirecin hizina ve foto-uyarilmis formlarinin termal

rahatlamasina baglidir (Barachevskii, 2001).

2.2. Formazanlarin Sentezi ile Tlgili Cahismalar

Sentez, {ic asamada tamamlanir. Bu asamalar karbonil kondenzasyonu, diazolama

ve kenetleme seklindedir.

Bilindigi gibi karbonil karbonu indiiktif ve mezomerik etkiler nedeniyle pozitiftir.
Fenil hidrazin ise bag olusturmayan elektronlari nedeniyle niikleofil durumundadir. Bu
nedenle iki madde birlesir. Bostaki elektronlar karbonil karbonunun oktet boslugunu
doldurur. Tepkime niikleofilik katilma-ayrilma seklinde ilerleyen bir kondenzasyon

olayidir.

NH,

H,N

Sekil 2.4. Yan iirtin diazo amino benzen



Nitroz asit olusumu ile ortamin asitli§i diazonyum tuzunun kararliligini etkiler.
Ortamda diazonyum tuzu anilinle reaksiyona girerek diazo amino benzen olusumuna sebep

olur. Sekil 2.4. te yan {irlin gdsterilmistir.

Aromatik diazolama yOntemiyle, anilin ve siibstitiie anilinler diazolanarak
diazonyum tuzlar1 elde edilebilir. Reaksiyon mekanizmas1 Sekil 2.5.’deki gibidir. Tepkime

asidik ortamda gerceklesir. Cok hizli ekzotermik bir tepkimedir.

@Nz_\'—fmg 0 ®N=N+ —_— @*ﬂz\

Sekil 2.5. Diazonyum katyonunun olusum mekanizmasi

Kenetlenme tepkimeleri, diazonyum bilesiklerinin elektron verici atom veya
gruplarla aromatik halkanin azot kaybetmeden baglanarak azo bilesiklerini olusturdugu
tepkimelerdir. Bu tepkimede diazonyum tuzu ile birinci basamakta elde ettigimiz substitiie
fenilhidrazonlarin reaksiyona girmesi de bir kenetlenme tiiriidiir ve bu reaksiyon bazik
ortamda gergeklesir. Sekil 2.6.da da goriildiigii iizere aldehidrazonun aldehit karbonu

indiiktif ve mezomerik etkilerle pozitiflesmis ve bu karbona bagli hidrojen zayiflamistir.



Zayiflayan hidrojen

Sekil 2.6. Aldehidrazonda indiiktif ve mezomerik etkiyle H’lerin asitlesmesi

Aldehidrazon, diazonyum katyonu ile tepkimesinde imin azotundaki hidrojen
tizerinden kenetlenerek tetrazen verir ve tetrazen formazana doniisiir. Reaksiyon

mekanizmasi Sekil 2.7‘de gdsterilmistir.

fﬁ="‘\
/ A
£ W, N_N_(‘\ / N
/ “‘\\._C*’? \\H W ﬁ’) AN +

{E\:f’f \ \ /"

H

fetrazen

Sekil 2.7. Formazan eldesi

Piridin, ara iirlin olan fenilhidrazon bilesiginde diazo eslesme reaksiyonlarinda
giiclii bir katalizor gorevi gérmektedir. Ciinkii pridin proton kaybini saglar. Diazonyum
tuzlar ile arilhidrazonlarin reaksiyonunda ¢ozeltideki pH seviyesine bagli olarak farkli
tiriinler elde edilebilmektedir. Asidik c¢ozeltide, ozellikle pH seviyesi 3’ten kiiclik
coOzeltilerde halka substitiisyon iriinleri, pH seviyesi 3-8 arasindaki reaksiyonlarda ise
kararsiz, hizli bir sekilde formazan izomerlerine doniisebilen sar1 renkli bir ara iiriin elde
edilmistir. pH seviyesinin 9’dan biiylik oldugu ¢ozeltilerde ise yalnizca formazan elde

edilmistir.
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Diazolama pH’1 2 civarinda olan ¢ozeltide gergeklesetirilmelidir. Yiiksek olan pH
degerlerinde amin bilesigi, suda daha az ¢oziiniir. Bununla birlikte hidrojen iyonu derigimi
diisiik oldugunda diazonyum bilesigi amin bilesigi ile diazoamino bilesigini olusturur.
Ayrica sodyum nitrit asir1 miktarda kullanilmamalidir. Ciinkdi nitritin fazla kullanimi

diazonyum tuzunun kararliligini1 olumsuz etkiler.

Diazolama islemi 0 ile -5°Carasindaki sicakliklarda yapilir. Ciinkii nitrdz asidinin
diisiik sicaklikta ¢oziiniirliigi daha fazladir. Ayrica mineral asitli ortamda, zehirli azot
oksitlerin agiga c¢ikma olasiligl, sogukta daha azdir. Bununla birlikte, bu sicakliklarda
diazonyum bilesikleri daha kararlidir (Erdik, 1987).

Formazan sentezi ile ilgili ilk calismalar Pechmann tarafindan yapilmis ve
Pechmann ikincil hidrazonlarin formazan vermedigini ileri siirmiistiir. Busch ve Pfeiffer
ise imin hidrojeninin rolii oldugunu ve ilk kenetlenmenin bu hidrojen {izerinde olustugunu
ve ikincil hidrazonlarin formazan olusturmayacagini belirtmistir. Ayrica, tepkimenin

tetrazen(azohidrazon) lizerinden gerceklestigini belirtmislerdir.

Sonraki yillarda ¢aligsmalar stirdiiriilmiis, benzendiazonyum kloriir ile benzaldehit-
p-tolilhidrazondan ve p-toluendiazonyum kloriir ile benzaldehitfenilhidrazondan yeni
formazanlar elde edilmistir. Bu formazanlar ayni1 yapisal 6zelliklere sahiptir. Asimetrik
formazanlarin indirgenmis ve bunun sonucunda dort farkli yeni iiriin elde edilmistir. Bu

formazanlarin tautomerize oldugu fikri 6ne stirtilmiistiir.

Formazanlarin kullanim alanlarinin olduk¢a genis bir yelpazeye sahip olmasi,
sentezleri ile ilgili farkli ¢aligmalar1 da beraberinde getirmistir. Arildiazonyum tuzlari ile
arilaldehit arilhidrazonlarin kenetlenmesinde faz transfer katalizorii kullanilarak trifenil
formazan yliksek verimle elde edilmistir (Katritzky vd.,1995). Bis diazonyum tuzlari ile
siyanoasetik asidi kenetleyerek, ta¢ yapili makrosiklik siyano formazanlar sentezlenmistir

(Abbas, 1998).

Yapilan bir caligmada 1-siibstitiieli fenil 3,5-difenil formazanlar -orto, -meta ve

-para konumlarinin her {i¢ii i¢in de sentezlenmistir. Bu bilesiklerin yapilari hem IR hem de
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UV-Gortiniir bolge spektroskopisiyle aydinlatilmaya calisilmig ve deneysel sonuglari teorik

caligsmalarla desteklenmistir (Tezcan ve Tokay, 2010).

Bazi ¢ift siibstitiieli formazanlarin yapilar1 UV-Goriiniir bolge spektroskopisi, IR,
IH NMR ve GC-MS yontemleriyle aydmlatilmistir. Siibstitiientlerin elektron verici ve

elektron ¢ekici olmalarina gore etkileri incelenmistir (Tezcan, 2008).

Bazi 3-siibstitlientli formazanlarin spektral ozelliklerine siistitiientlerin etkisi UV-
Goriiniir  bolge spektroskopisiyle incelenmis ve Hammett siibstitiient katsayilariyla

siibstitiient etkisi arasinda dogrusal bir iliski tespit edilmistir (Tezcan ve Ozkan, 2003).

Kenetlenmenin olusmasini inceleyen Kuhn ve Jerchel temel yapi olarak piridin
kullanmiglar ve basarili neticeler elde etmislerdir. O zamandan beri piridin kullanilmakta

ve piridinin azo kenetlenme tepkimelerinde katalizor islevi gordiigii belirtilmektedir.

Hauser ve arkadaglar1 benzaldehitfenilhidrazon ile a-naftilaminin diazonyum
tuzunu kenetlemisler ve N-naftilformazanin olustugunu goérmiislerdir. Ancak bu islemi
benzaldehit-a-naftilhidrazon ve benzendiazonyum tuzu ile gergeklestirdiklerinde
kenetlenme naftil halkasinin 4- konumunda meydana gelmis ve sonucta benzaldehit(4-

benzilazonaftil)-hidrazon olusmustur.

Hauptmann ve Perisse benzaldehitfenilhidrazon ile benzendiazonyum tuzlarinin
farkli pH seviyelerinde reaksiyona girmeleri sonucunda farkli iriinlerin olustugunu

belirlemislerdir.

P-tolilhidrazon kullanilarak  3-metoksikarbonil-1-fenil-5-p-tolilformazan elde
edilmis ve bu formazan etanollii NaOH c¢d6zeltisiyle serbest asidine hidroliz edilmistir.
Ayrica p-Toluendiazonyum klortir ile etilhidrojen mezokalat fenilhidrazondan elde edilen
3-etoksikarbonil-5-fenil-1-p-tolil formazanin da yine ayni aside hidroliz oldugu

gorilmiistiir.

Pechmann ve Runge formazanlarin tautomerize oldugunu gosteren bir g¢alisma

yapmiglardir. Bu c¢aligmada, benzendiazonyum kloriir ile benzaldehit-p-tolil hidrazondan
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elde ettikleri formazanin, p-toluendiazonyum kloriir ile benzaldehitfenilhidrazondan elde

ettikleri formazan ile ayn1 6zelliklere sahip oldugunu saptamislardir.

Hunter ve Roberts yeni formazan ¢iftleri ve bunlarin komplekslerini sentezlemisler
ve bu bilesiklerin 6zelliklerini incelediklerinde formazan c¢iftlerinin aynm1 madde oldugu
sonucuna varmiglardir. Bu durumu molekiil i¢i hidrojen bagina ve formazanlarin organik
materyaller i¢in kimyasal ayirma aygiti olmalarina baglamiglardir. Hunter ve Roberts bu
durumu, molekiildeki H atomunun, R2’ nin bagl oldugu N atomuna sikica bagli olmamasi
ve bu N atomu ile R3’{in bagli oldugu N atomuyla olusturdugu selat yapidan dolay1 ayn

Olciide bagli olmasiyla agiklamislardir.

2.3. Formazanlarin Renkleri

Formazanlar genel olarak kirmizi renkli bilesiklerdir. Bununla birlikte farkli renk

araliginda formazanlar da sentezlenmek istenmistir.

Jerchel ve Fischer yeni diformazanlar, Kuhn ve arkadaslar1 da yeni diformazan ve
triformazanlar sentezleyerek degisik renkte formazan elde etmek istemigler fakat bunlarin

renkleri de kirmizi olmustur.

Aminokinolin, aminotiyazol, aminokarbazol veya dehidro-tiyo-p-toluidin gibi
heteroaromatik aminler, kenetlenme bileseni olarak kullanilmig ancak yine yeni bir renk

elde edilememistir.

Ludolphi’ye ait ¢aligmalarda kullanilan pirimidin smifi formazanlarla da renk

cesitliligi elde edilememistir.

En sonunda, Gick ve Ried benzaldehitfenilhidrazon ve o-dianisidin kullanarak
mavi-eflatun renkte bir formazan elde etmislerdir. Daha sonraki ¢alismalarda
heteroaromatik veya aromatik aldehitlerden elde edilen bazi fenilhidrazonlar1 ve o-

dianisidini kullanarak mavi renkte diformazanlar elde etmeyi basarmiglardir.
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Bununla birlikte Ried ve Gick, tereftalaldehit-bis-fenilhidrazon ve o-dianisidinden

siyah renge sahip bir formazan da sentezlemeyi basarmislardir.

2.4. Formazanlarin Kullanim Alanlar

Formazanlar yaygin bir kullanim alanina sahiptir. Altin, platin, paladyum, glimiis
gibi degerli metallerin eser miktarlarini tayin etmede ayrag¢ olarak kullanilmis, giivenilir

sonuclar vermistir.

Mikroorganizmalar i¢in toksik madde olarak kullanilmistir. Ayrica klinik

laboratuarlarda test ayraci olarak da kullanilmistir.

Jeolojik orneklerden elde edilen ¢ozeltilerde, soy metallerin giivenilir sekilde tespit
edilmesi i¢in iyon degisimi ve sivi-sivi ekstraksiyonu gibi ayristirma, on degistirme ve

Oziiltme sathalardainda formazanlar yaygin sekilde kullanilmistir.

Biformazanin yiikseltgenme iiriinii, ¢esitli hayvan dokularina uygulanmis ve

dehidrojenasyon Ol¢tilmiistiir.

Ayciceginde bulunan tiimorlii dokular tespit edilmesinde 2,3,5- trifeniltetrazolyum

kloriir ¢esitli iyot tiirleri ile birlikte kullanilmistir.

1,3,5,-trifenil formazanin 480nm’de absorbansi Olgtilerek arsenik,

spektrofotometrik olarak tayin edilmis ve ¢elikteki arsenik miktar1 tespit edilmistir.

N-fenil halkasinda o-hidroksi ve o-karboksi gruplar1 bulunduran formazanlarin
bakir kompleks tuzlar iizerinde ¢alisilmis olup bu formazanlarin serbest formazanlardan
daha kararli oldugu ve sulu ¢ozeltide siddetli renk verdigi saptanmis, yiin boyamada

kullanilmiglardir (Nineham, 1955).

1,3,5-trifenilformazan yiikseltgenerek 2,3,5-trifeniltetrazolyum elde edilmis ve bitki
hayvan dokularinda tetrazolyum tuzlarinin indirgenmesinden enzimlerin sorumlu oldugunu

belirlenmistir.
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Notr ¢ozeltide elma, limon, portakal, mantar, gen¢ yaprak, boga spermi, ve
yumurtanin trifeniltetrazolyumu trifenilformazana indirgedigi saptanmistir. Yapilan biitiin
caligmalarda, biyolojide indirgenme indikatorii olarak kullanilabilecegi goriilmiistiir.
Formazanin c¢ogu indirgenmis formun aksine havadan etkilenmemesi nedeniyle

tetrazolyum tuzlar1 canli dokularin test ayraci olarak kullanilmaktadir.

Tere  tohumlarma  2,3-difenil-5-n-undesil  tetrazolyum  kloriir  ¢ozeltisi
emdirildiginde ¢imlenmenin normal sekilde gerceklestigi ama olusan bitki kisimlar1 ve

koklerin yesil degil kirmizi renkte oldugu goriilmiistiir.

Brucella-ring olarak adlandirilan test ile tetrazolyum tuzu formazana indirgenerek

brucella mikrobunun varligi tespit edilmistir (Wood, 1950).

Memelilerin dokularindaki tiimorlerin erken teshisi konusunda tetrazolyum tuzlari

ile ¢alisilmis ancak kirmizi lekenin belirlenme giicliigii nedeniyle basar1 saglanamamustir.

Indirgen sekerin trifeniltetrazolyumu trifenilformazana indirgedigi saptanmis ve bu

tepkime kagit kromotografisinde indirgen sekerin kantitatif tayininde kullanilmistir(60).

Biyolojik materyallerdeki ¢inko ve civa izini saptamak icin 3-merkapto-1,5-di-p-
naftiltiyoformazan kullanilmigtir. Ayrica 3-karboksi-1,5-difenil-formazan bilesigi de

giimiis tayininde kullanilmistir.

Son zamanlarda ayn1 6zellige dayali olarak kanser ilaglarinin degerlendirilmesinde,
yani hangi hastaya hangi ilacin etkili olacagmin belirlenmesinde denenmis ve olumlu

sonuglar alinmigtir (Tezcan, 2002).

Anti-viral, anti-mikrobiyal, anti-enflamatuar, analjezik, anti-fungal, anti-kanser,
anti-HIV aktivitelerine sahip olan formazanlarin 6nemli medikal uygulamalar1 vardir.
Ayrica daha bircok formazanin, anti-fertilite, anti-parkinson ve anti-konviilsan
aktivitelerine sahip olmasi beklenmektedir. Bununla birlikte antiviral aktiviteler, bitkiler ve

hayvanlar {izerinde olumlu sonu¢ vermistir (Mariappan, 2010).
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3. MATERYAL VE YONTEM

3.1. Yazilimlar

3.1.1. ChemDraw

ChemDraw ilk olarak 1985 yilinda David A. Evans ve Stewart Rubenstein
tarafindan gelistirilen bir molekiil editoriidiir. Sirket 2011 yilinda PerkinElmer'e satildi.
ChemDraw, Chem3D ve ChemFinder ile birlikte ChemOffice program paketinin bir

parcasidir ve Macintosh ve Microsoft Windows i¢in kullanilabilir.

3.1.2. ChemBio3D

ChemBio3D, molekiiler grafikleri ve titiz hesaplama yontemlerini kullanarak biiyiik
kimyasal ve biyolojik modellerin yapisini ve 6zelliklerini kesfetmeye olanak tanir. Yapi
tarayicisi, analiz ve karsilastirma igin kiiclik yap1 kiimelerini ve 6zelliklerini goriintiilemeyi
saglar. ChemOffice program paketinin bir par¢asidir ve Macintosh ve Microsoft Windows

i¢in kullanilabilir.

3.1.3. Spectrum

PerkinElmer tarafindan iiertilen Spectrum yazilim paketleri enstriiman kontrolii,
veri doniisiimleri ve giicli rapor tasarimcisi modiilii icerir. Makrolar, denklem
diizenleyicisi, spektral arama ve Beers Law nicel yontem olusturma da dahildir. Ek yazilim
paketleri (Adulterant Screen ve Spectrum Touch gibi) ve Spectrum 10 i¢in ¢oklu kullanict

lisanslar1 mevcuttur.

3.1.4. UV WinLab

UV WinLab, en yeni PerkinElmer LAMBDA 365, 650, 750, 850, 950, 1050 serisi

icin cihaz kontrol ve veri isleme yazilimidir. Genis bir yelpazeyle birlestirilmis farmasotik,

iretim, endiistriyel, gida veya akademik laboratuvarlar i¢in tasarlanmustir.
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3.2. Coziiciiler

Yapilan aragtirmada kullanilan ¢oziiciiler Cizelge 3.1.’de o6zellikleriyle birlikte

verilmistir.

Cizelge 3.1. Kullanilan ¢oziicii parametrelerinin degerleri

Coziiciiler e n f(n) fle) b o
1 Su 78,36 1,333 0,280 0,963 0,47 1,17
2 DMSO 46,45 1,4793 0,373 0,938 0,76 0,00
3 Gliserol 42,5 1,4746 0,370 0,933 0,51 1,21
4 DMF 36,71 1,4305 0,343 0,923 0,69 0,00
5 Metanol 32,66 1,3284 0,277 0,913 0,66 0,98
6 Etanol 24,55 1,3614 0,299 0,887 0,75 0,86
7 Aseton 20,56 1,3587 0,297 0,867 0,48 0,08
8 2-Propanol 19,92 1,3772 0,310 0,863 0,84 0,76
9 i-Butanol 17,93 1,3959 0,322 0,849 0,84 0,79
10 1-Butanol 17,51 1,3993 0,324 0,846 0,84 0,84
11 THF 7,58 1,4072 0,329 0,687 0,55 0,00
12 Butil asetat 6,17 1,3719 0,306 0,633 0,45 1,12

13 Etil asetat 6,02 1,3724 0,306 0,626 0,45 0,00
14 Kloroform 4,81 1,4459 0,353 0,559 0,00 0,44

15 Toluen 2,38 1,4969 0,383 0,315 0,11 0,00
16 Benzen 2,27 1,5589 0,417 0,297 0,10 0,00
17 CCly 2,24 1,4601 0,361 0,292 0,00 0,00

18 1,4-Dioksan 2,21 1,4224 0,338 0,287 0,37 0,00
19 Siklohekzan 2,02 1,4262 0,341 0,254 0,00 0,00
20 n-Hekzan 1,88 1,3749 0,308 0,227 0,00 0,00
21 n-Pentan 1,84 1,3575 0,296 0,219 0,00 0,00

Saf su, organik ve inorganik maddelerden arindirilmis damitilmis sudur. Hemen her
cozelti ve caligma damitilmis su ile yapilir. Farkli su kullanilmigsa bunu belirtmek
gereklidir. Pratikte en fazla bir defa damitilmis su kullanilir. Ancak 6zel durumlarda iki

defa damitilmis su ile ¢alisilmaktadir.

Dimetil siilfoksit (DMSO) renksiz ve sivi haldedir. Bu bilesik 6nemli bir polar
coziicudiir. Cilde kolayca niifuz eder, agizda sarimsak gibi bir tat birakir. Rus bilim
adami1 Alexander Zaytsev, tarafindan 1866 yilinda kesfedilmis ve 1867 yilinda 6zellikleri
rapor edilmistir. Dimetil siilfoksit kraft hamurundan elde edilir ve dimetil siilfitin bir yan

tirtintidiir. Dimetil stilfitin oksijen ya da azot dioksit ile oksidasyonu DMSQO'yu verir.


https://tr.wikipedia.org/w/index.php?title=Alexander_Mikhaylovich_Zaytsev&action=edit&redlink=1
https://tr.wikipedia.org/w/index.php?title=Dimetil_s%C3%BClfit&action=edit&redlink=1
https://tr.wikipedia.org/wiki/Azot_dioksit
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DMSO, polar ¢oziicii olup, dimetil formamit, dimetil asetamit, N-metil-2-pirolidon,
ve HMPA gibi maddelerden daha az toksik bir yapiya sahiptirr DMSO kimyasal
reaksiyonlarda c¢oziicii tuz olarak ve Ozellikle de Finkelstein reaksiyonlar1 ve diger

niikleofilik yerdegistirme iceren kimyasal reaksiyonlar i¢in ¢6ziicii olarak kullanilmaktadir.

Gliserol, stvi halde bulunan polar organik bir trihidroksi alkoldiir. Hafifce tatli,
zehirleyici olmayan bir sividir. Su ve alkol ile karisir; asetonda ¢oziiniir. Tibbi gliserin
seker hastaliginda seker olarak ayrica distan deriye uygulanan merhemlerle kullanilir.
Ayrica dinamit yapiminda da kullanilir. Trinitrogliserin ve nitrik asitle birlestirilerek
dinamit yapilabilir. Sadece nitrik asit ile birlestirildiginde ise ¢ok gii¢lii olan nitro gliserin

yapiminda kullanilir.

Gliserol, surup kivamindaki bu renksiz sivi suda ¢oziilebilmektedir. Hayvansal ve
bitkisel yag maddelerinin i¢inde bulunur. Deriye uygulandiginda lipitlerin yapisina katilir.
Tipta yumusatici olarak, endiistride sabun ve 6zel dokumalarin yapiminda kullanilir. Yagh
maddelerin sabunlastirilmasiyla elde edilen gliserol, bir trihidrik alkoldiir; yani her biri
farkli bir karbon atomuna bagli ii¢ hidroksil grubu igerir. Gliserol gidalarda su aktivitesi

degerinin diisiiriilmesine yardimeci olur.

Dimetilformamid(DMF) organik bir bilesiktir. Su ve bir¢cok organik madde ile
karisabilen renksiz bir sividir. DMF bir organik ¢oziiciidiir. Saf DMF kokusuzdur ancak
ticari tip DMF, dimetilamine bozundugu icin kotii bir kokuya sahip olabilir. Bozunma
kalintilar1 argon gibi inert gazlarla temizlenebilir. Adindan da anlasilacagl iizere
dimetilformamid formik asidin amididir. DMF yiiksek kaynama noktasina sahip polar

aprotik bir ¢oziictidiir.

Metanol ya da metil alkol en basit yapili alkoldiir. Formiili CH3OH seklindedir.
Gegmiste odunun damitilmasi ile elde edildiginden odun alkolii de denir. Giinlimiizde
metanol, karbonmonoksit ile hidrojenin yiiksek basing altinda yiiksek sicakliklarda iiretilir.

Renksiz, ugucu, zehirli bir sividir.

Saf metanol 1 atm'de 64,6 derecede kaynayan akigkan bir sivi olup, parlak olmayan

mavimsi bir alevle yanar. Biitiin organik ¢dziiciilerde her oranda ¢oziinlir. Cok az


https://tr.wikipedia.org/wiki/Organik_bile%C5%9Fik
https://tr.wikipedia.org/w/index.php?title=Dimetilamin&action=edit&redlink=1
https://tr.wikipedia.org/wiki/Argon
https://tr.wikipedia.org/wiki/Formik_asit
https://tr.wikipedia.org/wiki/Amid
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miktardaki metanol dahi canli organizma igin zehirdir. Kalic1 yaralar, bozukluklar

meydana getirir.

Etanol, renksiz, hafif, hos kokulu, ucucu ve yanict bir sividir. Coziicii olarak
kullanilmaktadir. Kimyasal formiilii C2HeO olup EtOH ya da C:HsOH olarak da ifade
edilmektedir. Etanol iki karbonlu bir mono-alkoldiir. Dimetil eterin izomeridir. Giin

15181nda fark edilmeyen mavi, dumansiz bir alevle yanar.

Aseton(propanon ya da dimetil keton), (CH3)2CO formiillii organik kimyasaldir.
Keskin, hos kokulu, yanici, zehirli olmayan renksiz bir sividir. Coziicii olarak c¢okga
kullanilir. Sagliga zararli degildir. Kapali formulii C3HeO olarak gosterilir. Kaynama
noktas1 56 °C'dir. Su, etanol ve eterle her oranda birlesir. Aseton ile sodyum nitrozil bazik
ortamda karigtirilirsa kirmizi ¢okelme olur, aseton saptanir. Onemli bir tepkimesi bazik
ortamda iyotla verdigi iyodoform olugsumudur. Yag, kauguk ve diger maddelerin ¢oziiciisii
olarak kullanilir. Ayrica boya, izopren, kloroform, bromoform ve iyodoform gibi {iriinlerin

elde edilisinde Oncii madde olarak kullanilir.

Izopropil alkol (propan-2-ol), C3HgsO, C3H7OH veya CH3CHOHCHj3 (bazen i-
PrOH seklinde de temsil edilir) kimyasal formiillerine sahip bilesiktir. Renksiz ve
yanicidir. Giiglii bir kokusu vardir. Alkol karbon atomunun diger iki karbon atomuna ve
propil grubunun hidroksil grubuna bagli oldugu bu bilesik -bazen (CH3)2CHOH seklinde
de gosterilir- ikincil alkoliin en basit Ornegidir.  1-propanolin  yapisal

izomeridir. Metanol ve etilen glikol kadar toksik degildir.

1-Biitanol C4H9OH formiiliine sahip, 4 karbonlu bir birincil alkoldiir. Alkol
izomerleri arasinda 2-biitanol, izobiitanol ve tert-Biitanol bulunur. Dietil eterin izomeridir.

N-biitanol dogal olarak seker ve karbonhidratlarin i¢inde az miktarda bulunur.

Tetrahidrofuran, kisaca THF olarak bilinen, (CH2)sO formiilli bir siklik eterdir.
Suda ¢6ziinen, organik bir sividir. Polar oldugundan iyi bir ¢oziiciidiir. Zehirli degildir.
Asit katalizorliigiinde 1,4-biitandioliin dehidrasyonu ile iiretilir, bu yontem etanolden dietil
eter Uretimiyle ayni yontemdir. Biitandiol, asetilen ile formaldehitin birlesiminin

hidrojenasyonu ile elde edilir. Ayrica THF, furanin hidrojenlenmesi ile de iiretilebilir.
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Biitil etanoat olarak da bilinen n-Biitil asetat, oda sicakliginda renksiz, yanict bir
stvi olan bir esterdir. Diger kimyasallarla birlikte, karakteristik tatlar verdigi ve tath bir

muz veya elma kokusuna sahip oldugu bir¢ok meyve tiiriinde bulunur.

Etil asetat, CH3COOCH2CH3 formiiliine sahip bir organik bilesiktir. Bu renksiz sivi
bilesik, bazi yapistiricilar ve aseton gibi armut suyuna benzer tatli bir kokuya sahiptir.
Zehirli degildir. Etil asetat, etanol ve asetik asitin esteri olup, sanayide giiclii bir ¢oziicli

olmasi nedeniyle sik iiretilen bir maddedir.

Kloroform ya da triklorometan, anestezik etkisi olan hos kokulu ve zehirli bir
organik bilesiktir. Kimyasal formiiliit CHCl3'tlir. Agir, renksiz, ugucu bir sivi olup 61 °C'de
kaynar. Yogunlugu 1,48 g/cm?'tiir. Yaglar ¢ozer. Kimyasal islemlerde ¢ok kullanilir. Suda
dibe coker. Coziicli olarak kullanilir. Triklorometan, metil trikloriir, metenil trikloriir

olarak da bilinir.

Onceden toluol olarak da bilinen toluen, tinerin karakteristik kokusuna sahip
renksiz, suda ¢oziinmeyen bir sividir. Toluen, bir fenil grubuna bagli CHs dan olusan
mono-substituent benzen tiirevidir. Bundan dolay1 toluenin sistematik adi metil benzen dir.

Toluen bir aromatik hidrokarbondur. Ayrica patlayict madde yapiminda kullanilir.

Benzen, aren veya aromatik hidrokarbonlar olarak adlandirilan organik bilesikler
siifinin en basit liyesidir. Renksiz, alevlenebilen, kaynama noktast 80,1 °C, erime noktasi
5,5 °C olan bir sividir. Molekiiler formiili CesHe'dir. Benzen, endiistriyel bakimdan

kiymetli oldugu gibi yapisi bakimindan da kimya caligmalarinda 6nemlidir.

Benzen, karbon atomlarinin ~ diizlemde  diizgiin altigen seklinde dizilmesinden
meydana gelen bir yapiya sahiptir. Karbonlar arasinda mesafe 1397 angstromdiir.
Koselerde bulunan her karbon atomuna bir hidrojen atomu baghdir. Ayrica degisik
konformasyon yapilarinda bulunabilir. Uzaysal olarak sekli diizlemsel sekline oranla

oldukga farklidir.

Karbon tetrakloriir, taninan adiyla organik tetraklorometan, formiili CCI4 olan

organik bilesiktir. Eskiden sogutucu gazlarin iiretiminde, temizlik maddesi olarak ve
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yangin sondiiriiciilerde yaygin olarak kullanilmistir. Diisiik seviyelerde tespit edilebilen bir

kokuya sahip, renksiz bir stvidir. Diigiik sicakliklarda yanicilik yoktur.

1,4-Dioksan, eter olarak siniflandirilan heterosiklik bir organik bilesiktir. Dietil
etere benzer hafif bir kokusu olan renksiz bir sividir. Bilesik genellikle basitce dioksan

olarak adlandirilir. Cilinkii diger dioksan izomerlerine nadiren rastlanir.

Siklohekzan, molekiilii bir tane halka bulunduran sikloalkanlara dahil olan bir
bilesiktir. Sikloheksan renksiz, yanici bir sividir. Cesitli yollardan eldesi miimkiindiir.
Sikloheksanin erime sicaklig1 6,47 °C, kaynama sicakligi ise 80,74 °C'dir.

Hekzan, diiz zincirli bir alkandir. Laboratuvarlarda yag c¢oziicii olarak, ayrica
sanayide organik ¢oziicli olarak kullanilmaktadir. Formiili CsHis olan hekzan, sagliga
zararli oldugu icin heptanin tlrevi kullanilmaktadir. Hekzanin inhalasyonunda
zehirlenmeler olmaktadir. Reaktivitesi diisiik oldugundan 1iyi bir ¢0Ozilicii olarak
yapistiricilarin i¢inde kullanilir. Kuvvetli oksidanlar ile siddetli tepkimeye girerek yangina
ve patlamaya neden olabilir. Hekzan buhar1 havadan agir oldugu i¢in, zeminde yayilarak

uzak mesafelerde tutusmalara neden olabilmektedir.

N-Pentan normal kosullar altinda renksiz ve sivi halde bulunan bir kimyasal
maddedir. Genel formiilii C5H12 seklindedir. Ismi Latincede 5 manasina gelen penta
sozciigiinden gelmektedir. Kaynama noktast 36,1 °C Erime noktasi: -129,8 °C’ dir.

Yogunlugu 626 kg/m? olup molar kiitlesi 72,15 g/moldiir.

3.3. Spektroskopi

Spektroskopi, 1s1n ve madde etkilesimini inceler. Atom, iyon ve molekiillerin bir
enerji diizeyinden baska bir enerji diizeyine gecisleri sirasinda absorplanan veya yayilan
elektromanyetik 1s1manin 6l¢iilmesi ve yorumlanmasiyla molekiil yapisi ve ozellikleri

hakkinda bilgi verir.

Molekiiler ve atomik spektroskopi olmak {izere ikiye ayrilir. Bu yontemler

absorplalanan veya yayilan 15in miktarinin Olciilmesine dayanir. Atomik spektroskopi


https://tr.wikipedia.org/w/index.php?title=Oksidan&action=edit&redlink=1
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yalnizca elektronik gecisleri, molekiiler spektroskopi ise buna ek olarak, titresim gecisleri

ve donme gegislerini de inceler. Oteleme enerjisi ihmal edilebilir.

Titresim spektrumlart IR bdolgesinde, elektronik spektrumlar ise UV ve goriiniir
bolge iizerinde incelenmektedir. Isima tiirleri elektromanyetik spektrum ile
siiflandirilabilir. Elektromanyetik spektrum, 1s18a ait en uzun dalga boyundan en kisa
dalga boyuna kadar olan aralig1 kapsar. Elektromanyetik spektrum enerji dalga ve frekans
arasindaki iligkiden otiirii sadece dalga boyu degil, frekans ve enerjiye gore de tanimlanir.

Sekil 3.1.”de elektromanyetik spektrum gosterilmistir.

Frequency (Hz) Wavelength
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sane | 0.1 nm
X
s — 1nm
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J 106 _ ol
= 1000 m
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Sekil 3.1. Spektrum Bolgeleri
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Isima tiirleri en uzun dalga boyundan en kisa dalga boyuna gore sirasi ile radyo
dalgalar1, mikrodalga, kizilotesi (infrared, IR), goriiniir bolge, mordtesi (ultraviyole, UV),

X-1g1nlar1 ve gamma 1g1malaridir.

Radyo dalgalari, en uzun dalga boyuna sahip 1s1madir. Ayrica en diisiik enerji ve en
diisiik sicakliga da sahiptirler. Bu dalgalar yiikli taneciklerin ivmeli hareketleriyle elde

edilir.

Mikrodalgalar, 1 mm ve 1 m arasindaki radyo dalgalarinin en kisast olan
elektromanyetik dalgalardir. Mikrodalgalar radar sistemlerinde, mikrodalga firinlarda,
telefon sistemlerinde kullanilir. Molekiillerin donme enerjileri arasinda gegislerin oldugu
bu bolgede meydana gelir mikrodalgalar maddenin atomik ve molekiiler acidan

incelenmesinde de kullanilir.

Kizilotesi dalgalar, Goriliniir bolge ve mikrodalgalar arasinda yer alan goriiniir
15181 en uzun dalga boyuna sahip 1s1masi olan bu kizilétesi dalgalar 1s1 seklinde yayilan
dalgalardir. Bu 1ginlar maddenin sicakligina bagli olarak atomlarin enerji diizeylerindeki
degisimler ve tanecik titresimleriyle olusur. Molekiiller kizil6tesi 1sinlart sogurduklarinda
atomlar1 titresir ve sicakliklar1 artar. Maddenin kimyasal analizinde ve molekiillerin
titresimlerinin  incelenmesinde kullanilir. Ayrica gece goriis sistemlerinde, termal

goriintiilemede, tip alaninda kullanilmaktadir.

Goriintir 151k, insan gozii tarafindan algilanan tek bolgedir. Goriiniir 151k bolgesi, en
uzun dalga boylu kirmizi ve en diisiik dalga boylu mor renk arasinda tiim renklerden

olusur. Ayrica spektrumdaki en dar bolgedir.

Mordtesi dalgalar, goriinlir 1s1ktan daha kisa boya sahip olan igimalardir. Dalga
boylarma gore yakin UV ve uzak UV dalgalar olarak adlandirilir. Kimyasal tepkimelerde,
astronomik caligmalarda, spektroskopi gibi alanlarda morétesi 1sinlardan yararlanilir. Dis
kabukta bulunan elektronlarin enerji diizeyleri arasindaki gecislerine dayanir (Saglam,

2019).
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X-1s1nlari, mordtesi 1sinlara gore daha kiigiik dalga boylu ve daha yiiksek enerjili
1s1malardir. Yiiksek enerjili olmalarindan otiirii tehlikelidirler. i¢ kabuktaki elektronlarin
gecisleri bu bolgede gergeklesir. Bu bolgedeki spektroskopiye X-1sinlar1 spektroskopisi adi
verilmigtir. Tanisal yontemler, medikal goriintiileme, kanser tedavisi ve element analizleri

kullanim alanlar1 arasindadir.

Gamma 1sinlari, en kii¢lik dalga boyuna sahip 1simalardir. Cekirdek tepkimelerinde
ortaya ¢ikar. Atom ¢ekirdegi hakkinda bilgi edinmemizi olanak saglar. Gama 1sinlar1 canl
hiicreleri oldiirebilir, bu 06zelliginden dolayr tipta, kanserli hiicreleri 6ldiirmek igin

kullanilmaktadir. Ayrica niikleer tipta goriinteleme amaciyla da kullanilir.

3.3.1. infrared spektroskopi

IR spektroskopisi, 1s1k 1smlar1 ile analizlenen kimyasal molekiil arasindaki
etkilesimi esas alarak  gelistirilmis  spektroskopik  yontemlerden birisidir. IR
spektroskopisinde de elektromanyetik spektrumun belli bir bolgesindeki belli frekanstaki

1sinimdan yararlanilmaktadir.

IR spektroskopisi molekiiliin titresim ve donme enerji seviyelerinin Slgiimiine
dayanir. IR boélgesinde birim olarak dalga sayisina bakilir. IR 1simasiin dalga sayisi
12500-20 cm-1 araligindadir. IR bélgesi, yakin IR (NIR), orta IR (MIR) ve uzak IR (FIR)
olarak ii¢c kategoride gruplanir. Yakin IR 12500-4000 cm-1 bolgesinde, orta IR (MIR)
4000-400 cm-1 bolgesinde ve uzak IR 400-20 cm-1 bolgesinde yer alir. Spektroskopide en
cok kullanilan bolge orta IR bdolgesidir. Organik bilesiklerin yapilarinin aydinlatiimasinda
orta IR bolgesi, anorganik bilesiklerin yapilarinin aydinlatilmasinda ise uzak IR bdlgesi

kullanilir (Saglam, 2019).

Bu bolgede molekiile ait titresim gecisleri incelenir. Elektriksel dipol momentindeki
degisimin etkisiyle titresim spektrumlart meydana gelir. Atomlar siirekli hareket halindedir
ve bu durum titresim hareketi olusturur. Bu titresimler ise gerilme ve egilme titresimleri

olmak tizere iki sekildedir.
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Bir molekiil tarafindan absorplanan yakin IR alandaki isinlar o molekiiliin
vibrasyonel (titresimsel) ve rotasyonel (donmeye ait) enerjilerini, uzak IR alandaki 1sinlar
ise sadece rotasyonel enerjilerini etkiler. Vibrasyonel-rotasyonel enerji degisikligi icin
gerekli olan 1sinlariin absorblanmasi sonucu bunlara ait bantlar gozlenir. Bantlarin ¢iktigi
dalga boyu, atomlarin kiitlelerine, bag kuvveti degismezine ve atomlarin geometrisine
baglidir. Enerji ile dalga boyu arasinda ters bir oranti oldugu halde (1sinlarin dalga boyu
bliytidiiglinde enerjileri diiser), enerji ile dalga sayis1 ve frekans arasinda dogru oranti
vardir. Bantlarin siddeti ultraviyoledeki gibi ya transmittans (T) ya da absorbans (A) olarak
belirtilir.

A =1ogl0 I/T (3.1)

IR spektrumlarindaki absorpsiyon bantlarini tanimak igin, ¢esitli titresim sekillerine

verilen isimleri bilmek gerekir. Ayrica, IR alanda gonderilen isinlarin absorlanmasina

temel olusturan ve enerji gereksinimini yaratan hareketler de bu titresim hareketleridir.
Bunlar gerilme titresimleri ve egilme titresimleri olarak iki grupta toplanirlar.

Gerilme titresimi molekiildeki bag uzunluklarinin degismesidir. Bu titresim tiirii

simetrik gerilme ve asimetrik gerilme olarak iki gruba ayrilir (Skoog ve West, 1980). Iki

atomun yaklagma ve uzaklagma hareketleridir. Sekil 3.2.’de gosterilmistir.

Stretching Vibration

NE N

Symmetric Asymmetric
Symmetric Asymmetric

Sekil 3.2. Gerilme Titresimleri
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Titresim tiirleri ikiden fazla atom igeren molekiillerden olusur. Gerilme titresimleri
bir yayin iki ucuna bagl iki kiitleden olusan bir modele benzetilerek incelenebilir.
Kiitlelerden birinin yay ekseni boyunca hareket ettirilmesi bir titresim yaratir; buna basit

harmonik hareket denir (Skoog ve West, 1980).

Egilme titresimleri atomlar arasindaki bag acilari degigsmelerinden ibarettir. Sekil
3.3.’te goruldiigi gibi kesilme, biikiilme, sallanma, burulma olmak {izere dort cesit titresim

tiirline ayrilmaktadir.

Bending Vibration

SO

In-plane rocking In-plane scissoring
Out-of-plane wagging Out-of-plane twisting

Sekil 3.3. Egilme Titresimleri

3.3.2. IR bolgesinde absorpsiyonu etkileyen faktorler

Hidrojen bagi etkisinde elektronegatif bir atomdaki hidrojen pozitif yiiklenir ve
bunun sonucunda bagka bir elektronegatif atom ile bag yapar. Hidrojen baginin olusmasi
baga ait olan kuvvet sabitini degistirir ve titresim bandinda yiiksek veya diisiik frekansa

dogru kaymalar meydana gelir.

Indiiktif ve mezomerik etkide elektron yogunlugunda degisime sebep olan
etkilerdir. Buna bagh olarak baglarin uzayip kisalmasina neden olur ve bag kuvvetlerini

degistirir. Bu durum frekansta kaymalara sebep olur.
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Bir bagka etki de konjugasyon etkisidir. Bilesigin yapisindaki ¢ift baglarin arasinda
tek baglarin bulunmasina konjuge bag, bunlarin rezonans haline ise konjugasyon denir

(Ersoz, 2010).

Konjugasyon etkisi m elektronlarinin konumlarini degistirmesinden kaynaklanir. Bu
etki ile bir ¢ift-bir tek bag siirekli birbirlerine doniisiir. Bu durum ise absorpsiyonun diisiik

frekans degerlerine kaymasina neden olur.

Ayrica molekiil dist etkiler de mevcuttur. Bu etkiler arasinda nem, numunenin

uygun yontemlere gore hazirlanmasi ve ¢oziicii se¢imi gibi etkiler yer alir.

3.3.3. Infrared spektrofotometrelerinin béliimleri ve ézellikleri

IR analizleri i¢in kullanilan alet tek ya da ¢ift 1s1nl1 olabilir. Bunlardan tek 1sinlilar
daha ziyade rutin analizlerde kullanilir. Modern aletler ise, ¢ift 1sinli olup bunlardan
bazilar1 gereginde tek 1sinli alet olarak da kullanilabilir. Cift 1s1nl1 modern bir alet 151k
kaynagi, fotometre, monokromator, detektor sistemi ve kaydedici olmak iizere baslica beg
kisimdan olusmaktadir. En son gelistirilen aletler ise, bilgisayar baglantili olup aletle
iletisim (6rnegin; teknik ayarlarin yapilmasi, spektrum tipinin belirlenmesi, spektrumun

cizdirilmesi vb. islemler), bilgisayar araciligiyla olmaktadir.

Isik kaynag elektrik akimu ile 1sitildiginda, istenen siddetteki radyasyonu devamli
sekilde yayan bir cisimdir. Bu amagcla en ¢ok Nernst flaman1 ve Globar ¢ubuklar kullanilir.
Nernst flaman1 zirkonyum oksid, toryum oksid ve trityum ya da seryum oksit karisimindan
olusan kiiciik bir ¢ubuktur. Bu ¢ubuk 1800 C ye sitildiginda infrared icin gerekli olan
dalga boylarinda 1sik yayar. Nernst flamaniin kendisi sogukken iletken olmadigi igin
sekonder bir elektrikli 1siticiya gereksinim vardir. Globar ¢ubuk ise, silisyum karbiirden

ibaret kii¢iik bir cubuk olup, 1200 C ye 1sitildiginda etkin bir infrared kaynagina doniistir.

Isik kaynagindan ¢ikan radyasyon, aynalar vasitasiyla iki esit 151k demetine ayrilir.

Bunlardan biri referans béliimiinden, digeri ise 6rnek boliimiinden geger.
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Referans ve ornekten gecen 1sinlar fotometre alanina gelir ve burada diizenleyici
ayna aracilig ile referans ve ornegin 1sinlari, tek bir 1gin sekline doniistiiriiliir. Bu da giris

yarigindan gegerek monokromatore ulasir.

Fotometreden ¢ikan 1sinlar, bunlar1 paralel olarak yansitan ayna yardimiyla bir
ayrag¢ diizenegi ya da ayni islevi gorecek prizma grubu iizerine gonderilir. Isin burada bir
frekans alani i¢inde farkli enerji diizeyindeki 1sinlara ayrilmis duruma gecerken, kiigiik bir
boliimii de yeniden 15181 paralel yayan aynaya yansitilir. Cok dar frekans alanli bir
radyasyon ise detektdr boliimiine girer. Eger monokromator bir prizma ile birlestirilmisse,
cikis yarigindan gecen radyasyonun frekansi 6zel bir aynanin doniisii ile degistirilecektir.
Bu amagla kalsiyum floriir, sezyum bromiir ve sodyum kloriir prizmalar1 kullanilir, fakat
tiimiinde bazi frekans alanlarindaki ayristirma, ¢éziimleme yetisi istenenden daha diisiik

oldugundan, difraksiyon diizeneginden yararlanilir.

Hatta ytiksek ¢oziimleme yetili IR spektrofotometrelerinde, prizmalar yerine iki ya
da daha cok dispersiyon diizenegi kullanilmak suretiyle ¢ok iyi ¢oziimlemeler elde

edilmektedir.

Infrared radyasyon detektdrleri foton ve termal detektdr olmak iizere iki tiptir.
Termal detektorler thermocouple, bolometre ve pnomatik (ya da Golay) detektorler olmak

lizere birkag cesittir.

Bunlardan thermocouple birbirinden farkli metallerden yapilmis iki seritten ibaret
olup uglarindan birlesmislerdir. Baglanma yerlerinden biri monokromatérden ¢ikan

alternatif sinyalin 151k enerjisi araciligiyla 1sinir.

Bolometreler ¢ok diisiik sicaklik derecesini 6lgen detektorler olup, ayrica duyarliligi
arttirmak i¢in vakumda ¢alisirlar. Golay detektorleri ise, absorban olmayan bir gaz igerir.
Bu gaz 151k enerjisi ile 1sitildiginda genisler ve egilebilen bir aynayir hareket ettirir.

Genisleme derecesi ve buna bagli olarak aynanin hareketi, 1sinma derecesi ile orantili olur.

Incelenen o6rnek enerji absorbladigt zaman, 6rnek ve referans isinlarmin 11k

enerjilerinde degisiklik olur. Bunun {izerine detektor sistemi bir sinyal olusturur. Bu sinyal
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kuvvetlenir ve hafifletici taragin1 hareket ettiren kisma gelir. Hafifletici tarak, mekanik
olarak kaydedicinin kalemine baglidir ve bu sekilde analizlenen 6rnegin (gegirgenligi),

dalga boyunun bir fonksiyonu olarak kaydedilmek suretiyle IR spektrumu alinir.

3.3.4. Kullanim acisindan infrared cihazlar:

Infrared spektroskopisinde yararlanilan iig tip ticari cihaz bulunmaktadir. Dispersif
optik agli spektrofotometreler 6zellikle kalitatif calismalarda kullanilir. Fourier dontistim
ozellikli ¢ok amacli cihazlar hem kalitatif hem de kantitatif IR 6l¢iimlerinde kullanilir.
Ayrica atmosferdeki bir¢ok organik maddenin absorbsiyon, emisyon ve yansima
spektroskopi ile kantitatif tayininde kullanilmak iizere gelistirilmis dispersif olmayan

fotometreler de mevcuttur.

Sekil 3.4.’te goriilen dispersif spektrometrelerde tiim dalga boylari igin tek tek
Olctim alinir. Buna bagl olarak spektrum elde etmek i¢in gegen siire uzar. Bu cihazlar, IR
1sinim absorbe edildigi icin her spektrum bolgesinde ayni hassasiyetle ¢alismazlar. Bu
durumu ortadan kaldirmak i¢in Fourier Transform Infrared (FT-IR) spektroskopisi
kullanilmaktadir. Ciinkii Fourier Transform Infrared (FT-IR) spektroskopisi ¢ift 1s1n
demetlidir ve daha gelismis olan versiyondur. Gliniimiizde ise dispersif spektrometre

kullanim1 yerini tamamen FT-IR spektrometresine birakmaistir (Saglam, 2019).

Interferogram:

—
Moving |lT| /_II the signal the
Mirror computer receives.
ﬂq Detector
Y
|:, Z {_J Computer
_ Beam Sample Cell
Fixed splitter
Mirror

~
Infrared
| source

bf’

FTR

Sekil 3.4. Dispersif spektrometresi blok diyagrami
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Sekil 3.5.°de goriillen FT-IR spektrometrelerinde Michelson interferometresi
kullanilir ve Michelson interferometresi ¢ift 151n demetlidir. Kaynaktan gelen 1sin
interferometrede ikiye ayrilir. Daha sonra aynanin hareketiyle iki 1s1n arasinda bir yol farki
olusur ve son olarak isinlar tekrar bir araya getirilir. Interferogram dedektdrdeki 1smn
siddetidir ve optik yol farkina baglidir. Olusan interferogram sinyali dijital hale getirilip
fourier donisimi yapilir ve sonucta spektrum elde edilir. Bahsedilen doniigiimiin
kullanildig1 bu teknigin kisa adi1 FT-IR olarak bilinir. FT-IR spektrometreleri, dispersif
spektrometrelere gore daha hizlidir ve bu spektrometreler daha giivenilir sonuglar verir

(Saglam, 2019).
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Beamsplitter I
—— Laser | IR source
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Sekil 3.5. FT-IR spektrometresi blok diyagrami

1980’lere kadar infrared Ol¢limlerinde en yaygin kullanilan cihazlar dispersif
spektrofotometrelerdi. Fakat giliniimiizde Fourier donlisimlii spektrometreler hiz,

giivenirlilik ve kullanim kolayliklar1 nedeniyle bu cihazlarin yerini almaktadir.

Fourier dontisiimlii spektrometrelerde c¢ok az optik eleman kullanildigindan
detektore ulasan 1sinlarin siddeti dispersif cihazlara gore daha biiyiik olmaktadir ve daha
biiylik sinyal/giiriiltii gézlenebilmektedir. Ayrica bu cihazlarin ayirim giicleri biiyiik ve
dalga boyu tekrarlanabilirligi iyidir. Bu da birbiri ile Ortiiserek olusan karmasik

spektrumlardaki ¢izgilerin analizini miimkiin kilmaktadir.
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Fourier dontisiimlii cihazlarin bir diger tstiinliigli, numunedeki, biitiin elementlerin
sinyallerinin detektére ayni zamanda gelmesinden kaynaklanir. Bu 6zellik, spektrumun
tiimiinii bir saniye veya daha az bir siire icinde alma olanagi yaratmaktadir. Sadece
ekonomik ac¢idan cazip olmalar1 g6z Oniline alinarak dispersif cihazlar halen

kullanilmaktadir.

3.3.5. Ultraviyole spektroskopi

UV spektroskopisi daha c¢ok kantitatif amagla kullanilan bir spektroskopik
yontemdir. UV ve goriinlir bolge 1sinlart ile molekiillerin etkilesmesine dayandigindan
“molekiiler spektroskopi” tiirlerinden biridir. Bu etkilesim sonucunda molekiillerin bag
elektronlar1 uyarilir. Ciinkii UV 1sinlarinin enerjileri molekiillerin dis tabaka elektronlarinin
enerji seviyesindedir. Boylece uygun enerjiyi alan dis tabaka elektronlar1 kisa bir siireligine
karst bag orbitallerine gecerler. Bu olaya “isinin absorplanmasi” denir. Isinin
absorplanmasi sonucunda molekiiliin enerjisi kisa siireligine artmistir. Ancak bu hal kararl

bir hal olmadigindan molekiil tekrar temel hal enerjisine doner.

Molekiildeki elektronik gecislerin incelendigi bolgedir. UV ve goriiniir bolge
1sinlar1 atomdaki elektronlarin uyarilmasina neden oldugundan bu iki bolge birlikte
kullanilir ve kisaca UV-Vis olarak adlandirilir. UV bolgesi 10-200 nm araliginda uzak UV,
200-400 nm araliginda yakin UV olarak ayrilir ve goriinlir bolge ise 400-700 nm
araligindadir. UV-Vis spektroskopisi organik ve inorganik bilesiklerin yapi tayininde,
nitelik (kalitatif) ve nicelik (kantitatif) analizinde kullanilan bir yontemdir. Elektronlarin
uyarilmasiyla elektronik gecislere sebep oldugundan elektronik spektroskopi olarak da

adlandirilir (Ersoz, 2010).

Molekiil uygun 1511 absorpladiginda bir “elektronik gec¢is” s6z konusu oldugundan
bu spektroskopiye, elektronik spektroskopi de denir. Molekiiliin yapisinda m baglar1 veya
ortaklanmamis elektron ¢iftleri bulundugunda alinan spektrumda bu elektronlarin
geciglerine karsilik bazi  absopsiyon bandlar1 gozlenir. Bu nedenle UV-Vis
spektroskopisine, ¢ifte baglar ve ortaklanmamis elektron ¢ifti spektroskopisi de denir.
Molekiilde cok sayida elektronik enerji seviyesi ve onlara eslik eden titresimsel ve

rotasyonel enerji seviyeleri bulundugundan elde edilen spektrumlar bantlar seklindedir.
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Molekiiler absorpsiyon spektroskopisi 160-780 nm dalga boylar1 arasindaki 1s181in b
151n yoluna sahip bir hiicredeki ¢ozeltinin gecirgenliginin (T) veya absorbansinin (A)
Olclimiine dayanir. Bu absorpsiyon daha ¢ok molekiillerdeki bag elektronlarinin
uyarilmasindan kaynaklanir; sonuc¢ olarak molekiiler absorpsiyon spektroskopisi ile bir
molekiildeki fonksiyonel gruplarin tanimlanmasinda ve ayni1 zamanda fonksiyonel gruplari
tastyan bilesiklerin nicel tayininde kullanilir. UV-Vis spektroskopisi ¢ok sayida organik ve

inorganik bilesigin analizinde kullanilmaktadir.

Ozetle; yapilarinda cifte baglar ve ortaklanmamis elektron ciftleri bulunduran C=0,
C=C, C=N, CHO, CN, NO2 gibi kromofor gruplar tasiyan molekiillerin UV-Vis
spektrumlar1 bir veya birden ¢ok absorpsiyon bandi verir. Bu absorpsiyon bandlarindaki
absorbanslar Olgiilerek ilgili kromofor grubu tasiyan molekiiliin kantitatif  tayini
yapilabilir. Organik molekiillerin oldugu kadar inorganik molekiillerin de UV-Vis
absorpsiyon spektrumlari alinabilir. Isinin absorplanmasi olay1 iki tiir bilesikte de aynidir.

Ancak farkli teorilerle agiklanir.

UV-Vis absorpsiyon spektrumda x ekseninde genellikle dalga boyu, y ekseninde ise
numuneye gonderilen 1mnin absorplanma miktarini temsil eden absorbans degeri bulunur.
Isin  kaynagindan gelen 1smmin  bir kismi ¢ozeltideki molekiiller tarafindan

absorplandigindan ¢6zeltiden gegen 1s1n1n siddetinde azalma olur. Bu azalma Beer Kanunu

ile ifade edilir.

A=¢€bc (3.2)

Denklemde, A absorbans, € absorptivite katsayisi, b 1smn yolu ve ¢ ¢dzeltinin
konsantrasyonunu ifade eder. A birimsizdir. b cm olarak verilebilir. Beer Kanunu
absorbansin 151n yolu ve ¢6zeltinin konsantrasyonu ile dogrusal iligkili oldugunu gosterir. €
degeri bilindiginde molekiiliin belli konsantrasyonunun belli 1smn yolunda verecegi
absorbans bulunabilir. Bunun tersi de dogrudur. Yani € bilindiginde absorbans 6Slgiilerek
konsantrasyon bulunabilir. Bununla birlikte € degerinin, Ol¢limlerin yapildigi anda
belirlenmesi yani kalibrasyon grafiginin numunenin 6l¢iimiiyle aynm1 anda hazirlanmasi
gerekir. Clinkii okunan absorbans degerleri giin i¢inde degisebilecegi gibi cihazdan cihaza

da farkliliklar gosterebilir.
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UV-Vis cihazlar1 200-900 nm arasinda ¢alisir. N2 ve O2 molekiilleri, 160 ve 200
nm’de absorpsiyon yaptiklari i¢in 200 nm altindaki dalgaboylarinda vakumlu UV cihazlar
kullanilir. UV ve goriintir bolgede kullanilan spektrofotometreler ; tek 1s1ma demetli ve ¢ift

151k demetli olarak ikiye ayrilir.

Sekil 3.6.’daki gibi tek 1s1n yollu spektrofotometrede ayni1 dalga boyunda ¢oziiciiye
kars1 151n yolu kapatilarak sifir gegirgenlik ayari ve 1s1n yolu agilarak %100 gegirgenlik
ayar1 yapilir veya bilgisayar kontrollii cihazlarda ¢oziiciiniin spektrumu alinir ve analitin

spektrumundan ¢ikarilarak, ¢oziiciiden kaynaklanan absorbansin girisimi dnlenir.
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Sekil 3.6. Tek 151n yollu UV-Vis spektrometre

Sekil 3.7.’deki gibi ¢ift 151n yollu cihazlarda her dalga boyu igin ayr1 ayr1 0 ve 100
ayarlar1 yapmak yerine, monokromatorden ¢ikan 1sik esit siddete iki demete boliinerek
birinin OSlgiilecek oOrnege, digerinin ¢oziiciiniin bulundugu kaba gdonderilmesiyle 6l¢iim
siiresi azaltilir. Bdylece oOrnekteki gecirgenlik degeri siirekli olarak ¢oziiciiniinki ile

karsilastirilmis olur.
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3.3.6. Elektronik gecisler

Atomlar arasi bag olusturan ve azot, oksijen, gibi heteroatomlarda oldugu gibi bag
yapmayan ortaklanmamis elektronlar, absorpsiyona katkida bulunan elektronlardir.

Elektronik gecisler Sekil 3.8.’de gosterilmistir.

Elektronlarin tek bag yaptig1 orbitale sigma (o), cift bag yaptig1 orbitale pi (m)
orbitali denir. Olusan baglar sirasi ile ¢ bag1 ve n bagi olarak adlandirilir. Ayrica n harfi

molekiildeki bag yapmayan ortaklanmamis elektronlar1 adlandirmada kullanilir.

UV-Vis bolgesinde ¢ ve & elektronlar enerji sogurarak karsit bag olarak olan o* ve

m* enerji seviyelerine gecis yapar. (6—c*, n—n*)

n elektronlarinin uyarilmis durumda karsiligi yoktur. Bu elektronlar da karsit bag

yapan 6* ve * enerji seviyelerine uyarilirlar. (n—c*, n—n*)

o—oc*gecisleri diger gecislere gore yiiksek enerjilidir. 180 nm dalga boyunun
altindaki degerlerde gergeklesir. Bu bolge uzak UV bolgesine karsilik gelmektedir. Bu
ylizden UV-Vis bolgesinde absorpsiyon vermez.

n—c* gecisleri Ortaklanmamis veya bag yapmayan n elektronlarinda goriiliir. Bu

gecis tlirli 6—o™* gegislerine gore daha az enerji gerektirir.

n—n* gecisleri en ¢ok goriilen gegislerdendir. Bunda bu gecislerin spektrumun
goriiniir bolge alaninda gergeklesmesi onemli rol oynar. En yiiksek dalga boyuna sahip

olan gegislerdir. Bu gegisler 200-700 nm olan daha az enerjili 1s1nlarla gerceklesir.

n—n* gegisleri en ¢ok goriilen gecislerden bir digeridir. Bu gecisler de n—n*
gecislerinde oldugu gibi 200-700 nm olan daha az enerjili 1s1nlarla gerceklesir. Bu gecisler
arasindaki fark ise absorpsiyon piklerindedir. Coziiciiler bu iki gegis esnasinda absorpsiyon
piklerin farkli sekilde etkiler. yani n—n* gecisinde kirmiziya kayma olusurken n—m*

gecislerinde maviye kayma gergeklesir.
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Sekil 3.8. Elektronlarin uyarilma enerji seviyeleri ve elektronik gecisler (Ersoz, 2010)

3.3.7. UV bolgesinde absorpsiyonu degistiren etkiler

Bu etkiler, ansorpsiyon degerlerinin de§ismesini sebep olur ve molekiiliin

yapisindan kaynaklanan etkilerdir.

Toplanabilirlik kurali kromofor belirlenmesi islemidir. Kromofor belirlenirken
bilinen bir bilesigin spektrumu ile bilinmeyen bir bilesigin spektrumu karsilastirilir. Eger
bilesikler ayn1 kromofora sahip ise molekiiller ayn1 spektrumu verir. Ayni1 atomda bulunan
kromoforlarin  absorpsiyonlar1  birbirinden = bagimsizdir ve bu kromoforlarin

absorpsiyonlarinin grafikleri toplanarak esitlik saglanir.

Konjugasyon etkisi molekiiliin kimyasal yapisindan kaynaklanir. Bu durum
spektrumda absorpsiyon ve siddet degisimine sebep olur. Bu etki hem bag yapan hem de
bag yapmayan elektronlarin enerji seviyelerini diisiiriir. Yapida maviye veya kirmiziya

kayma seklinde degisim goriilebilir.
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Sterik engel etkisine molekiiliin geometrisi sebep olur. Molekiiler orbitaller ve
elektronlar arasindaki etkilesme degisir. Sterik engelde iki durum s6z konusudur. Bunlar

konformasyon etkisi ve geometrik izomerizmdir.

Konformasyon etkisi fonksiyonel gruplarin diizlemdeki yerleri ile ilgilidir.
Fonksiyonel gruplar diizlemin ayni tarafinda ise bu durum cis-, farkli tarafinda ise bu
durum trans- olarak adlandirilir. Bu iki durum sterik yonden kararliligi degismesine sebep

olur ve enerji degerlerinde degisim meydana gelir.

Geometrik izomerizm etkisi cis trans izomerlerin kararlilik durumlar ile agiklanir.
trans izomerler sterik etkiye neden olmazken cis izomerler sterik etkiye neden olmaktadir.
cis izomerler trans izomerlerine gére daha kararsiz yapidadir ve bu durum absorpsiyonda

daha yiiksek enerjiye kayma gosterir.

Rezonans etkisi m elektronlar1 ile konjuge durumdaki heteroatoma ait n
elektronlarinin arasinda gerceklesen etkidir. m ve elektronlar1 rezonansa girer. Rezonansta
atomlarin yerleri degismez fakat elektronlarin yerleri degisir. Bu durumda dalga boyunda

kaymalar gozlenir.

Indiiktif etki bir atomun bag olusturan elektronlar1 kendine ¢ekmesidir. Bu durum
bag olusumu siiresince etkilidir ve etki atomdan uzaklastikca azalir. Molekiildeki n

elektronlar1 bu etki altindadir.

Temel halden uyarilmis duruma gegiste sicaklik bu uyarilmayi etkiler ve spektrum
degisir. Sicaklik azaldik¢a spektrumda gdzlenen sogurma bandinin daha keskin oldugu

goriilmektedir.

UV-Vis bolgesinde spektrum alinirken genellikle ¢6ziiciiye ihtiya¢ duyulur. Burada
onemli iki durum vardir. Coziicii ile bilesik arasinda reaksiyon gerceklesmemeli ve
absorpsiyon olmamalidir. yoksa spektrumda degismeler gozlenir. m—n* gecislerinde ©
orbitalleri kararl ve az polarize olur. Fakat n* orbitali daha kolay polarize olabildiginden

¢Oziiclinlin dipol momentinin etkisiyle daha uzun dalga boylarina kayar. Coziicii etkisi
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n—n* gegislerinde de goriiliir ve n orbitali ¢oziiciiden daha ¢ok etkilenir. Bu durum daha

kisa dalga boylarina kaymalara sebep olur.

3.3.8. Istma kaynaginin ozellikleri

Enerjisi biiyiik olmali, siirekli bir spektrum vermeli enerjisi sabit olmalidir. UV
bolgede doteryum lambalart kullanilir. 160-360 nm arasindaki biitiin 1s1malar1 verir.
Gorlinilir bolgede tungsten halojen lambalar ya da ksenon ark lambalar1 kullanilir. 320-

2500 nm dalgaboyu araligindaki 1g1malari verir.

3.3.9. Monokromatorler

Monokromatorler spektral taramalar1 yapabilmek i¢in tasarlanmistir. UV, goriiniir
bolge ve IR icin kullanilan monokromatorler olarak mercekler, pencereler, optik ag,
prizmalar kullanilmaktadir. Baslica ii¢ kisimdan meydana gelir: Isima demetinin giris ve

c¢ikis araliklart mercek sistemi dispersiyon sistemleri (prizma veya optik ag).

3.3.10. Optik aglar

Gegirgen optik aglar, diiz bir cam veya gecirgen diiz bir levha {izerine esit olarak
cizilen geg¢irgen olmayan ¢izgilerden olusur. Gegirgen ve gegirgen olmayan araliklarin
birbirine esit ve birkag cm boyunca cizilmis olmasi gerekir. Iyi optik aglar cm’de 6000’e

yakin ¢izgi igerir.

Diger bir optik ag cesidi plan yansitma optik aglarin da ¢aligma prensibi gecirgen
optik aglarinkine benzerdir. Parlak ve cilali bir metal yiizeyi esit araliklarla oluklu hale
getirilirse yansitmali bir optik ag elde edilir.

A=d (sina + sinf) / n (3.3)

Gelis agis1 a, sabit kabul edilirse; B acisinin degerine gore n’in 1,2,3 gibi ¢esitli

mertebeden degerleri i¢in degisik dalgaboylari elde edilir.
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3.4. Hiickel Metodu

Erich Hiickel tarafindan 1930'da 6nerilen Hiickel yontemi veya Hiickel molekiiler
yoriinge teorisi, etilen gibi n-delokalize molekiillerde n-elektronlarinin molekiiler
yorilingelerinin enerjilerinin belirlenmesi i¢in atomik ve molekiiler orbitallerin ¢ok basit
dogrusal bir kombinasyonudur. 4n+2 w-elektronlari i¢in dongiisel ve diizlemsel sistemlerin
aromatikligi Hiickel'in kuralinin teorik temelidir.

Atomik orbital tanim1 asagidaki sekildedir.

m=YN ctp/ (3.4)

[lgili matrisler hesaplar1 asagidaki sekildedir.

Hij=[p/Hp.dt (3.5)
Sij= [ p/ p/dt (3.6)
Sij=1,1=] (3.7)
Sij=0,1#] (3.8)

Hamiltonyenler hesaplar1 agagidaki sekildedir.

Hi=[p/Hp/dt =a (3.9)
Hii= [ p/ Hp/dt =B (i,j komsu) (3.10)
H-c*=EusS-c*=>H:-c*=Euc* (3.11)

Toplam enerji hesab1 agagidaki sekildedir.

Etoplam: Z?I:l Ei (3 12)
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Daha sonra, bu baglamda heteroatomlar olarak bilinen karbon digindaki atomlari
igceren piridin, pirol ve furan gibi konjuge molekiillere genisletildi. Yontemin genisletilmis
Hiickel yontemi olarak bilinen c-elektronlarini i¢erecek sekilde daha dramatik bir uzantisi,
Roald Hoffmann tarafindan gelistirilmistir. Genisletilmis Hiickel yontemi, genel olarak
organik molekiiller icin (sadece diizlemsel sistemler degil) bir dereceye kadar kantitatif
dogruluk saglar ve Woodward-Hoffmann kurallari i¢in hesaplama dogrulamasi saglamak

i¢in kullanilmustir.

Orijinal yaklasimi Hoffmann'in uzantisindan ayirmak i¢in, Hiickel yontemi ayni
zamanda basit Hiickel yontemi olarak da bilinir. Basitligine ragmen, orijinal haliyle Hiickel
yontemi, bircok yaygin molekiil i¢in niteliksel olarak dogru ve kimyasal olarak yararli

tahminlerde bulunur ve bu nedenle giiclii ve yaygin olarak 6gretilen bir egitim aracidir.

3.4.1. Hiickel metodunun o6zellikleri

Yontemin birkac Ozelligi vardir. Kendisini konjuge hidrokarbonlarla sinirlar.
Yalnizca © elektron molekiiler orbitaller dahil edilmistir. Cilinkii bunlar, bu molekiillerin
kimyasal ve spektral 6zelliklerinin ¢ogunu belirler. ¢ elektronlarinin molekiiliin ¢ercevesini
olusturdugu varsayilir ve o baglanabilirligi iki m orbitalinin etkilesip etkilesmedigini
belirlemek icin kullanilir. Bununla birlikte, ¢ elektronlarinin olusturdugu orbitaller ihmal
edilir ve m elektronlariyla etkilesime girmedigi varsayilir. Bu, o-n ayrilabilirligi olarak
adlandirilir. Diizlemsel molekiillerde ¢ ve 7 orbitallerinin ortogonalligi ile dogrulanir. Bu

nedenle, Hiickel yontemi diizlemsel veya neredeyse diiz olan sistemlerle sinirlidir.

Yontem, varyasyonel yontemi atomik orbitallerin dogrusal kombinasyonuna
uygulamaya ve bu atomik orbitallerin ortiisme, rezonans ve Coulomb integrallerine iligkin
basitlestirici varsayimlar yapmaya dayanmaktadir. Schrodinger denklemini ¢dzmeye

calismaz ve ne temel atomik orbitallerin islevsel formu ne de Hamiltonyenin ayrintilari

dahil degildir.

Hidrokarbonlar i¢in, yontem atomik baglantiy1 tek girdi olarak alir. Ampirik

parametrelere yalnizca heteroatomlar eklendiginde ihtiya¢ duyulur.
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Yontem, belirli bir molekiil i¢in ka¢ enerji seviyesinin bulundugunu, hangi
seviyelerin dejenere oldugunu tahmin eder ve molekiiler yoriinge enerjilerini iki parametre
cinsinden ifade eder. Sistemleri nitel veya yar1 nicel anlamda anlamak ve karsilastirmak

icin, bu parametreler i¢in agik sayisal degerler genellikle gerekli degildir.

Ayrica yontem, 1 cergevesindeki her atom icin yiikk yogunlugunun, herhangi iki
atom arasindaki fraksiyonel bag sirasimin ve genel molekiiler dipol momentinin

hesaplanmasini da saglar.

3.5. Kuvvet Alani

Kimya ve molekiiler modelleme baglaminda bir kuvvet alani, molekiiller i¢indeki
atomlar arasindaki ve ayrica molekiiller arasindaki kuvvetleri tahmin etmek i¢in kullanilan
hesaplama yontemidir. Daha dogrusu, kuvvet alani, molekiiler mekanik, molekiiler
dinamik veya Monte Carlo simiilasyonlarinda bir atom sisteminin veya iri taneli
parcaciklarin potansiyel enerjisini hesaplamak i¢in kullanilan fonksiyonel form ve
parametre setlerini ifade eder. Segilen bir enerji fonksiyonu i¢in parametreler fizik ve
kimya deneylerinden, kuantum mekanigindeki hesaplamalardan veya her ikisinden elde

edilebilir.

Kuvvet alanlar1 atomlar aras1 potansiyellerdir ve klasik fizikteki kuvvet alanlariyla
ayni kavrami kullanir. Tim atom kuvveti alanlari, hidrojen dahil olmak iizere bir
sistemdeki her tlir atom i¢in parametreler saglarken, birlesik atomlar arasi potansiyeller,
metil gruplarindaki hidrojen ve karbon atomlarini ve metilen kdpriilerini tek bir etkilesim
merkezi olarak ele alir. Genellikle proteinler, niikleik asitler ve ¢ok bilesenli kompleksler
gibi makromolekiillerin uzun siireli simiilasyonlarinda kullanilan kaba taneli potansiyeller,

daha ytiksek hesaplama verimliligi i¢in kimyasal ayrintilar1 feda eder.

3.5.1. Fonksiyonel form

Molekiiler mekanikteki potansiyel enerjinin temel islevsel formu, kovalent baglarla

baglanan atomlarin etkilesimleri i¢in bagh terimleri ve uzun menzilli elektrostatik ve van

der Waals kuvvetlerini tanimlayan bagli olmayan (kovalent olmayan olarak da
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adlandirilan) terimleri igerir. Terimlerin 6zel ayrigmasi kuvvet alanina baglidir, ancak bir

toplam enerji alanindaki toplam enerji i¢in genel bir form asagidaki sekilde yazilabilir.

E(toplam) = E(bagli) + E(bagli olmayan) (3.13)
E(bagl) = E(bag) + E(ag1) + E(dehidral) (3.14)
E(bagli olmayan) = E(elektrostatik) + E(wan der Waals) (3.15)

Bag ve ac1 terimleri genellikle bag kopmasina izin vermeyen ikinci dereceden
enerji fonksiyonlar1 ile modellenir. Daha yiiksek gerilmede bir kovalent bagin daha
gercekei bir agiklamasi, Morse potansiyeli ile saglanir. Iki yiizlii enerjinin islevsel formu
bir kuvvet alanindan digerine degiskendir. Aromatik halkalarin ve diger konjuge
sistemlerin diizlemselligini giiclendirmek i¢in ek olarak uygun olmayan burulma terimleri
ve agilar ve bag uzunluklar1 gibi farkli dahili degiskenlerin baglanmasini tanimlayan
capraz terimler eklenebilir. Ayrica baz1 kuvvet alanlar1 hidrojen baglar icin agik terimler

igerir.

Bagli olmayan terimler hesaplama agisindan en yogun terimlerdir. Popiiler bir
secim, etkilesimleri ikili enerjilerle sinirlamaktir. Van der Waals terimi genellikle bir
Lennard-Jones potansiyeli ve Coulomb yasasi ile elektrostatik terim ile hesaplanir, ancak
her ikisi de elektronik polarizasyonu hesaba katmak i¢in sabit bir faktorle tamponlanabilir
veya Olceklenebilir. Bu enerji ifadesiyle ilgili calismalar, 1970'lerden beri biyomolekiillere
odaklandi ve 2000'li yillarin baslarinda metaller, seramikler, mineraller ve organik

bilesikler dahil olmak {izere periyodik tablodaki bilesiklere genellestirildi.

3.5.2. Parametrelendirme

Bazi kuvvet alanlari, bir parcacigin etkili yiikiiniin komsulariyla elektrostatik
etkilesimlerden etkilenebilecegi polarize edilebilirlik i¢in a¢ik modeller igerir. Cekirdek-
kabuk modelleri yaygindir ve polarize edilebilir atomu temsil eden pozitif yiikli bir
cekirdek pargacigi ve yay benzeri bir harmonik osilator potansiyeli yoluyla ¢ekirdek atoma

baglanmis negatif yiiklii bir pargacigi igerir. Son 6rnekler, metallerde ve polarize edilebilir
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biyomolekiiler kuvvet alanlarinda goriintii yiiklerini yeniden iireten sanal elektronlara sahip

polarize edilebilir modelleri igerir.

Polarize edilebilirlik i¢in bu tiir serbestlik derecelerinin eklenmesi ile,
parametrelerin yorumlanmasi daha zor hale gelir ve keyfi uyum parametrelerine yonelik
riski arttirir ve uyumluluk azalir. Yerel elektrostatik alani tekrar tekrar hesaplama ihtiyact
nedeniyle hesaplama masrafi artar. Polarize edilebilir modeller, temel kimyasal 6zellikleri

yakaladiginda ve net atomik yiik nispeten dogru oldugunda iyi performans gosterir.

Tarihsel olarak, bir kuvvet alaninin parametrizasyonuna yonelik bir¢ok yaklasim
kullanilmistir. Cok sayida klasik kuvvet alani nispeten seffaf olmayan parametrizasyon
protokollerine dayaniyordu. Son zamanlarda yeni kuvvet alanlarin1 parametrelestirmek ve
kullanicilarin bugiine kadar parametrelestirilmemis kimyalar i¢in kendi parametre setlerini
gelistirmelerine yardimci olmak igin c¢esitli otomatik araglar kullanima sunulmustur.
Kimyasal bilginin girdisi olmadan yar1 otomasyon veya tam otomasyonun kullanilmasi,
atomik yiikler diizeyinde parametrelerin atanmast i¢in tutarsizliklari artirmasi muhtemeldir.

Ayrica parametrelerin yorumlanabilirligini ve performansini da azaltabilir.

Ara yliz kuvvet alani, periyodik tiim bilesikler i¢in tek bir enerji ifadesi varsayar ve
parametrelerin tam yorumlanabilirligi ve uyumlulugunun yani sira yiliksek dogruluk

saglayan standartlastirilmig simiilasyon protokolleri ile titiz dogrulamay1 kullanir.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

4.1. Molekiil Yapis1

1-(p-tolil)-3-(o-hidroksifenil)-5-fenilformazan molekiiliiniin molekiiler agirhig
330.383’tiir ve toplamda 43 atomludur. Belirtilen izotopik bilesime sahip bir iyonun veya
molekiiliin hesaplanan kiitlesi 330.148°dir. Molekiiliin kapali formiilii C20HisN4O’dir.
Molekiiliin cLogP degeri 6.107, tPSA degeri 59.750°dir. Molekiiliin geometrik sekli
ChemBioDraw Ultra programi yardimiyla ¢izilmistir. Program yardimiyla element analizi

yapilmistir. Sekil 4.1. ve 4.2.”de molekiiliin geometrik hali gosterilmistir.

N—N
7\
C H
\N S

HO

CH,
Sekil 4.1. H3 molekiiliiniin geometrik yapisi
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Sekil 4.2. H3 molekiiliiniin geometrik yapisi

H3 molekiiline ait element analizi Cizelge 4.1.°de verilmistir. Molekiildeki
atomlarin yik degerleri ve atom tipleri ChemBio3D Ultra programi yardimiyla
belirlenmistir ve Cizelge 4.2° de gosterilmistir. Hiickel metodu ve Merck molekiiler kuvvet

alan1 kullanilmustir.

Cizelge 4.1. H3 molekiiliiniin element analizi

C %72.710
H %5.490
N %16.960
0) %4.840




Cizelge 4.2. H3 molekiiliindeki atomlarin yiik degerleri ve atom tipleri
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ATOM YUK ATOM TIiPi
(HUCKEL) (MMFF94)
C(1) -0.094 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(2) -0.081 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(3) -0.132 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(4) 0.211 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(5) -0.022 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(6) -0.101 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(7) 0.176 SP2 CARBON IN C=N
N(8) -0.372 IMINE NITROGEN
N(9) -0.251 IMINE NITROGEN
N(10) 0.890
N(11) 0.851 ENAMINE OR ANILINE NITROGEN, DELOC. LP
H(12) 0.322
C(13) 0.0003 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(14) -0.223 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(15) -0.075 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(16) -0.313 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(17) -0.041 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(18) -0.231 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(19) 0.007 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(20) -0.235 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(21) -0.090 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(22) -0.167 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(23) -0.063 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
C(24) -0.230 AROMATIC CARBON, E. G. IN BENZENE, PYRIDIN
0(25) -0.351 ENOLIC OR PHENOLIC OXYGEN
C(26) -0.141 ALKYL CARBON, SP3
H(27) 0.025 H ATTACHED TO C
H(28) 0.025 H ATTACHED TO C
H(29) 0.029 H ATTACHED TO C
H(30) 0.023 H ATTACHED TO C
H(31) 0.067 H ATTACHED TO C
H(32) 0.024 H ATTACHED TO C
H(33) 0.025 H ATTACHED TO C
H(34) 0.025 H ATTACHED TO C
H(35) 0.031 H ATTACHED TO C
H(36) 0.068 H ATTACHED TO C
H(37) 0.022 H ATTACHED TO C
H(38) 0.024 H ATTACHED TO C
H(39) 0.025 H ATTACHED TO C
H(40) 0.214 ENOLIC OR PHENOLIC HYDROXYL HYDROGEN
H(41) 0.039 H ATTACHED TO C
H(42) 0.044 H ATTACHED TO C
H(43) 0.044 H ATTACHED TO C
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ChemBio3D programi yardimiyla enerji minimizasyonu ile ilgili degerler elde

edilmistir. Ayrica yine ayn1 program kullanilarak dipol etkilesimler ve dehidral atomlara

ait degerler belirlenmistir. Bu bilgiler sirasiyla Cizelge 4.3., 4.4. ve 4.5.”te gosterilmistir.

Cizelge 4.3. H3 molekiiliit MM2 enerji minimizasyonu

GERILME 2.626
BUKULME 21.318
GERILME-BUKULME -0.035
BURULMA 19.622

-1,4 VDW OLMAYAN -3.271
1,4 VDW OLAN 33.383
DiPOL/DiPOL -0.295

TOPLAM ENERJI 73.3480 KCAL/MOL

izelge 4.4. H3 molekiiliinde atomlarin di

ol etkilesimleri

ATOMLAR DiPOL(1)| MU(1) | DIPOL(2)| MUQ) |[R12(A)| E
C(7)-N(8)-N(9)-Lp(45) | C(7)-N(8) | 0.583 Ii((?S-) 0.600 | 18.356 | 0.436
C(7)-N(8)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(8) | 0.583 1%%2) 0.900 | 36.352 | 0.096
C(7)-N(8)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(8) | 0.583 1%?2) 0.900 | 36.352 | 0.096
C(7)-N(8)-H(40)-0(25) | C(7)-N(8) | 0.583 %(é%))_ 0.700 | 32.946 | 0.079
C(7)-N(8)-O(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 I?}g%jg) 0.900 | 37.403 | 0.152
C(7)-N(8)-O(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 I?]g%jg) 0.900 | 37.403 | 0.152
C(7)-N(8)-O(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 Sé%jg) 0.900 | 37.403 | 0.152
C(7)-N(8)-H(40)-0(25) | C(7)-N(8) | 0.583 }(I)(éz%))_ 0.700 | 32.946 | 0.079
C(7)-N(8)-C(26)-C(22) | C(7)-N(8) | 0.583 Cc((2262))_ 0300 | 60.512 | 0.013
C(7)-N(8)-C(26)-C(22) | C(7)-N(8) | 0.583 Cc((2262))_ 0300 | 60.512 | 0.013
C(7)-N(9)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(9) | 0.583 1?;()%:%) 0.900 | 29.229 | -0.064
C(7)-N(9)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(9) | 0.583 1?;()%:%) 0.900 | 29.229 | -0.064
C(7)-N(9)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(9) | 0.583 1?;()%:%) 0.900 | 29.229 | -0.064

N(8)- 0(25)-
N(8)-Lp(44)-0(25)-Lp(48) | Lp(44) | 0.600 | Lp(48) | 0.900 | 44.550 | 0.060




Cizelge 4.4. H3 molekiiliinde atomlarin dipol etkilesimleri(devam)
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N(8)- H(40)-

N(8)-Lp(44)-H(40)-0(25) | Lp(44) | 0.600 | 0O(25) | 0.700 | 40.339 | 0.040
H(40)-

C(7)-N(9)-H(40)-0(25) | C(7)-N(9) | 0.583 | 0O(25) | 0.700 | 23.900 | -0.304
H(40)-

C(7)-N(8)-H(40)-0(25) | C(7)-N(8) | 0.583 | 0O(25) | 0.700 | 32.946 | 0.079
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(47) | 0.900 | 36.352 | 0.096
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(47) | 0.900 | 36.352 | 0.096
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(47) | 0.900 | 36.352 | 0.096
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 37.403 | 0.152
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp@47) | 0.900 | 36.352 | 0.096
0(25)-

C(7)-N(9)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(9) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 29.229 | -0.064
0(25)-

C(7)-N(9)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(9) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 29.229 | -0.064
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 37.403 | 0.152
N(8)- 0(25)-

N(8)-Lp(44)-0(25)-Lp(47)| Lp(44) | 0.600 | Lp47) | 0.900 | 43.774 | -0.017
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(47) | 0.900 | 36.352 | 0.096
0(25)-

C(7)-N(9)-0(25)-Lp(47) | C(7)-N(9) | 0.583 | Lp(47) | 0.900 | 27.952 | 0.020
N(8)- 0(25)-

N(8)-Lp(44)-0(25)-Lp(47)| Lp(44) | 0.600 | Lp47) | 0.900 | 43.774 | -0.017
N(9)- 0(25)-

N(9)-Lp(45)-0(25)-Lp(47)| Lp(45) | 0.600 | Lp47) | 0.900 | 25.842 | -0.267
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 37.403 | 0.152
0(25)-

C(7)-N(9)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(9) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 29.229 | -0.064
N(8)- 0(25)-

N(8)-Lp(44)-0(25)-Lp(48) | Lp(44) | 0.600 | Lp(48) | 0.900 | 44.550 | 0.060
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 37.403 | 0.152
0(25)-

C(7)-N(8)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(8) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 37.403 | 0.152
0(25)-

C(7)-N(9)-0(25)-Lp(48) | C(7)-N(9) | 0.583 | Lp(48) | 0.900 | 29.229 | -0.064
N(9)- 0(25)-

N(9)-Lp(45)-0(25)-Lp(48) | Lp(45) | 0.600 | Lp(48) | 0.900 | 26.871 | -0.042




Cizelge 4.4. H3 molekiiliinde atomlarin dipol etkilesimleri(devam)

0(25)- C(206)-
O(25)-Lp(48)-C(26)-C(22) | Lp(48) | 0.900 C(22) 0.300 | 95.732 | -0.005
Cizelge 4.5. H3 molekiiliinde dihedral atomlar
DIHEDRAL ATOMLAR | OMEGA Vi V2 V3 ET
C(6)-C(1)-C(2)-C(3) 0.294 -0.930 | 80.000 0.000 -0.930
C(6)-C(1)-C(2)-H(28) 179.458 0.000 90.000 | -10.600 | 0.001
H(27)-C(1)-C(2)-C(3) -178.857 | 0.000 90.000 | -10.600 | 0.003
H(27)-C(1)-C(2)-H(28) 0.308 0.000 | 150.000 0.000 0.000
C(2)-C(1)-C(6)-C(5) -0.261 -0.930 | 80.000 0.000 -0.930
C(2)-C(1)-C(6)-H(30) -179.944 | 0.000 90.000 | -10.600 | 0.000
H(27)-C(1)-C(6)-C(5) 178.891 0.000 90.000 | -10.600 | 0.003
H(27)-C(1)-C(6)-H(30) -0.793 0.000 | 150.000 0.000 0.003
C(1)-C(2)-C(3)-C(4) 0.335 -0.930 | 80.000 0.000 -0.930
C(1)-C(2)-C(3)-H(29) 179.591 0.000 90.000 | -10.600 | 0.000
H(28)-C(2)-C(3)-C(4) -178.830 | 0.000 90.000 | -10.600 | 0.003
H(28)-C(2)-C(3)-H(29) 0.427 0.000 | 150.000 0.000 0.001
C(2)-C(3)-C(4)-C(5) -1.000 -0.930 | 80.000 0.000 -0.928
C(2)-C(3)-C(4)-0(25) -178.580 | 0.000 | 162.500 0.000 0.010
H(29)-C(3)-C(4)-C(5) 179.750 0.000 90.000 | -10.600 | 0.000
H(29)-C(3)-C(4)-0(25) 2.170 0.000 | 162.500 0.000 0.023
C(3)-C(4)-C(5)-C(6) 0.990 -0.930 | 80.000 0.000 -0.930
C(3)-C(4)-C(5)-C(7 -179.769 | -0.930 | 80.000 0.000 0.000
0(25)-C(4)-C(5)-C(6) 178.360 0.000 | 162.500 0.000 0.013
0(25)-C(4)-C(5)-C(7) -2.399 0.000 | 162.500 0.000 0.029
C(3)-C(4)-0(25)-H(40) 161.699 | 20.000 | 17.000 | -20.000 | -0.207
C(3)-C(4)-O(25)-Lp(47) -78.992 0.000 0.000 0.000 0.000
C(3)-C(4)-O(25)-Lp(48) 43.768 0.000 0.000 0.000 0.000
C(5)-C(4)-0(25)-H(40) -15.746 | 20.000 | 17.000 | -20.000 | 0.409
C(5)-C(4)-O(25)-Lp(47) 103.562 0.000 0.000 0.000 0.000
C(5)-C(4)-O(25)-Lp(48) -133.677 | 0.000 0.000 0.000 0.000
C(4)-C(5)-C(6)-C(1) -0.390 -0.930 | 80.000 0.000 -0.930
C(4)-C(5)-C(6)-H(30) 179.270 0.000 90.000 | -10.600 | 0.001
C(7)-C(5)-C(6)-C(1) -179.670 | -0.930 | 80.000 0.000 0.000
C(7)-C(5)-C(6)-H(30) -0.009 0.000 90.000 | -10.600 | -10.600
C(4)-C(5)-C(7)-N(8) 179.780 | 10.000 | 150.000 0.000 0.000
C(4)-C(5)-C(7)-N(9) -2.394 10.000 | 150.000 0.000 10.257
C(6)-C(5)-C(7)-N(8) -0.992 10.000 | 150.000 0.000 10.044
C(6)-C(5)-C(7)-N(9) 176.834 | 10.000 | 150.000 0.000 0.047
C(5)-C(7)-N(8)-N(10) 167.636 0.000 | 100.000 0.000 0.459
C(5)-C(7)-N(8)-Lp(44) -45.923 0.000 | 100.000 0.000 51.611




Cizelge 4.5. H3 molekiiliinde dihedral atomlar(devam)
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N(9)-C(7)-N(8)-N(10) -10.275 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 0.318
N(9)-C(7)-N(8)-Lp(44) 136.166 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 47.966
C(5)-C(7)-N(9)-N(11) -108.864 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 89.546
C(5)-C(7)-N(9)-Lp(45) 57.253 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 70.739
N(8)-C(7)-N(9)-N(11) 69.003 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 87.161
N(8)-C(7)-N(9)-Lp(45) | -124.880 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 67.297
C(7)-N(8)-N(10)-H(12) 5.444 0.000 | 100.000 | 0.000 | 0.090
C(7)-N(8)-N(10)-C(19) | -172.868 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 0.154
C(7)-N(8)-N(10)-Lp(46) | 135.477 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 49.168
Lp(44)-N(8)-N(10)-H(12) | -69.772 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 88.046
Lp(44)-N(8)-N(10)-C(19) | 111.916 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 86.069
Lp(44)-N(8)-N(10)-Lp(46) | 60.261 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 75.393
C(7)-N(9)-N(11)-H(12) -65.592 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
C(7)-N(9)-N(11)-C(13) -84.228 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 98.989
Lp(45)-N(9)-N(11)-H(12) | 127.682 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
Lp(45)-N(9)-N(11)-C(13) | 109.046 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 89.352
N(8)-N(10)-H(12)-N(11) 5.491 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
C(19)-N(10)-H(12)-N(11) 6.180 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
Lp(46)-N(10)-H(12)-N(11) | -9.556 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
N(8)-N(10)-C(19)-C(20) | -143.502 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 35.379
N(8)-N(10)-C(19)-C(24) 98.333 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 97.900
H(12)-N(10)-C(19)-C(20) | -144.501 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
H(12)-N(10)-C(19)-C(24) | 97.334 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
Lp(46)-N(10)-C(19)-C(20) | -102.429 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 95.368
Lp(46)-N(10)-C(19)-C(24) | 139.406 | 0.000 | 100.000 | 0.000 | 42.341
N(9)-N(11)-H(12)-N(10) -1.056 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
C(13)-N(11)-H(12)-N(10) 6.512 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
N(9)-N(11)-C(13)-C(14) | 157.236 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 22.458
N(9)-N(11)-C(13)-C(18) | -23.601 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 24.045
H(12)-N(11)-C(13)-C(14) 3.398 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
H(12)-N(11)-C(13)-C(18) | -177.440 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
N(11)-C(13)-C(14)-C(15) | 14.976 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 10.017
N(11)-C(13)-C(14)-H(31) | -172.817 | 0.000 | 150.000 | -10.600 | 0.198
C(18)-C(13)-C(14)-C(15) | 14.222 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.433
C(18)-C(13)-C(14)-H(31) | -173.571 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.083
N(11)-C(13)-C(18)-C(17) | -13.876 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.863
N(11)-C(13)-C(18)-H(35) | 173.057 | 0.000 | 150.000 | -10.600 | 0.185
C(14)-C(13)-C(18)-C(17) | -13.022 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.512
C(14)-C(13)-C(18)-H(35) | 173.911 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.075
C(13)-C(14)-C(15)-C(16) | -7.269 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.798
C(13)-C(14)-C(15)-H(32) | 172.275 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.120
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H(31)-C(14)-C(15)-C(16) | -179.354 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.001
H(31)-C(14)-C(15)-H(32) 0.189 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.000
C(14)-C(15)-C(16)-C(17) | -1.843 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.922
C(14)-C(15)-C(16)-H(33) | 172.521 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.112
H(32)-C(15)-C(16)-C(17) | 178.610 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.004
H(32)-C(15)-C(16)-H(33) | -7.025 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.224
C(15)-C(16)-C(17)-C(18) 1.746 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.922
C(15)-C(16)-C(17)-H(34) | -178.800 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.003
H(33)-C(16)-C(17)-C(18) | -172.116 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.125
H(33)-C(16)-C(17)-H(34) 7.338 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.2447
C(16)-C(17)-C(18)-C(13) 4.995 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.868
C(16)-C(17)-C(18)-H(35) | 178.639 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.004
H(34)-C(17)-C(18)-C(13) | -174.458 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.062
H(34)-C(17)-C(18)-H(35) | -0.814 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.003
N(10)-C(19)-C(20)-C(21) | -106.709 | 10.000 | 150.000 | 0.000 | 141.163
N(10)-C(19)-C(20)-H(36) | 74.274 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 138.981
C(24)-C(19)-C(20)-C(21) | -1.029 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.927
C(24)-C(19)-C(20)-H(36) | 179.955 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
N(10)-C(19)-C(24)-C(23) | 96316 | 10.000 | 150.000 | 0.000 | 152.635
N(10)-C(19)-C(24)-H(39) | -84.092 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 148.411
C(20)-C(19)-C(24)-C(23) 0.703 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.929
C(20)-C(19)-C(24)-H(39) | -179.704 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
C(19)-C(20)-C(21)-C(22) 0.649 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.929
C(19)-C(20)-C(21)-H(37) | -179.220 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.001
H(36)-C(20)-C(21)-C(22) | 179.685 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
H(36)-C(20)-C(21)-H(37) | -0.184 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.000
C(20)-C(21)-C(22)-C(23) 0.089 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.930
C(13)-N(11)-H(12)-N(10) 6.512 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
N(9)-N(11)-C(13)-C(14) | 157.236 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 22.458
N(9)-N(11)-C(13)-C(18) | -23.601 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 24.045
H(12)-N(11)-C(13)-C(14) 3.398 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
H(12)-N(11)-C(13)-C(18) | -177.440 | 0.000 | 0.000 0.000 | 0.000
N(11)-C(13)-C(14)-C(15) | 14.976 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 10.017
N(11)-C(13)-C(14)-H(31) | -172.817 | 0.000 | 150.000 | -10.600 | 0.198
C(18)-C(13)-C(14)-C(15) | 14.222 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.433
C(18)-C(13)-C(14)-H(31) | -173.571 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.083
N(11)-C(13)-C(18)-C(17) | -13.876 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.863
N(11)-C(13)-C(18)-H(35) | 173.057 | 0.000 | 150.000 | -10.600 | 0.185
C(14)-C(13)-C(18)-C(17) | -13.022 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.512
C(14)-C(13)-C(18)-H(35) | 173.911 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.075
C(13)-C(14)-C(15)-C(16) | -7.269 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.798
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C(13)-C(14)-C(15)-H(32) | 172275 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.120
H(31)-C(14)-C(15)-C(16) | -179.354 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.001
H(31)-C(14)-C(15)-H(32) 0.189 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.000
C(14)-C(15)-C(16)-C(17) | -1.843 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.922
C(14)-C(15)-C(16)-H(33) | 172.521 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.112
H(32)-C(15)-C(16)-C(17) | 178.610 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.004
H(32)-C(15)-C(16)-H(33) | -7.025 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.224
C(15)-C(16)-C(17)-C(18) 1.746 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.922
C(15)-C(16)-C(17)-H(34) | -178.800 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.003
H(33)-C(16)-C(17)-C(18) | -172.116 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.125
H(33)-C(16)-C(17)-H(34) 7.338 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.2447
C(16)-C(17)-C(18)-C(13) 4995 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.868
C(16)-C(17)-C(18)-H(35) | 178.639 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.004
H(34)-C(17)-C(18)-C(13) | -174.458 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.062
H(34)-C(17)-C(18)-H(35) | -0.814 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.003
N(10)-C(19)-C(20)-C(21) | -106.709 | 10.000 | 150.000 | 0.000 | 141.163
N(10)-C(19)-C(20)-H(36) | 74274 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 138.981
C(24)-C(19)-C(20)-C(21) | -1.029 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.927
C(24)-C(19)-C(20)-H(36) | 179.955 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
N(10)-C(19)-C(24)-C(23) | 96.316 | 10.000 | 150.000 | 0.000 | 152.635
N(10)-C(19)-C(24)-H(39) | -84.092 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 148.411
C(20)-C(19)-C(24)-C(23) 0.703 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.929
C(20)-C(19)-C(24)-H(39) | -179.704 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
C(19)-C(20)-C(21)-C(22) 0.649 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.929
C(19)-C(20)-C(21)-H(37) | -179.220 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.001
H(36)-C(20)-C(21)-C(22) | 179.685 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
H(36)-C(20)-C(21)-H(37) | -0.184 | 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.000
C(20)-C(21)-C(22)-C(23) 0.089 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.930
C(20)-C(21)-C(22)-C(26) | 179.902 | -0.270 | 100.000 | 0.000 | 0.000
H(37)-C(21)-C(22)-C(23) | 179.958 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
H(37)-C(21)-C(22)-C(26) | -0.229 | 0.000 | 125.000 | 0.000 | 0.000
C(21)-C(22)-C(23)-C(24) | -0.416 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.930
C(21)-C(22)-C(23)-H(38) | 179.585 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
C(26)-C(22)-C(23)-C(24) | 179.773 | -0.270 | 100.000 | 0.000 | 0.000
C(26)-C(22)-C(23)-H(38) | -0.226 | 0.000 | 125.000 | 0.000 | 0.000
C(21)-C(22)-C(26)-H(41) | -54.997 | 0.000 | 0.000 | -0.240 | -0.004
C(21)-C(22)-C(26)-H(42) | 65418 | 0.000 | 0.000 | -0.240 | -0.005
C(21)-C(22)-C(26)-H(43) | -175.760 | 0.000 | 0.000 | -0.240 | -0.003
C(23)-C(22)-C(26)-H(41) | 124.809 | 0.000 | 0.000 | -0.240 | -0.236
C(23)-C(22)-C(26)-H(42) | -114.776 | 0.000 | 0.000 | -0.240 | -0.236
C(23)-C(22)-C(26)-H(43) 4.046 0.000 | 0.000 | -0.240 | -0.237
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C(22)-C(23)-C(24)-C(19) 0.014 | -0.930 | 80.000 | 0.000 | -0.930
C(22)-C(23)-C(24)-H(39) | -179.590 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
H(38)-C(23)-C(24)-C(19) | -179.987 | 0.000 | 90.000 | -10.600 | 0.000
H(38)-C(23)-C(24)-H(39) 0.409 0.000 | 150.000 | 0.000 | 0.001

4.2. IR Analizi

Molekiilin IR spektrumu Sekil 4.3’te gosterilmistir. Molekiiliin alinan IR

spektrumuna gore goriilen yaklasik mod tanimlari ise Cizelge 4.6’ da gosterilmistir.
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve
yaklasik mod tanimlari

CM-1

%T

INTENSITY

YAKLASIK MOD
TANIMLAMALARI

469.50

63.148

W

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

495.00

62.274

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

565.00

66.563

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

569.00

67.164

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

575.50

67.870

VW

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

615.00

61.578

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

629.00

60.752

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve
yaklagik mod tanimlari(devam)
645.50 57.705 W -C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
656.50 58.147 W -C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
665.50 59.233 W -C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
681.00 | 49.553 M -C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
689.50 | 43.299 M -C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
710.00 57.565 W -C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
739.50 | 25.616 S N-H OUT OF PLANE BENDING
MODE
790.00 67.084 W -C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve
yaklagik mod tanimlari(devam)

821.00

54.081

S, STRONG,
GUCLU, DAR

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

849.00

66.402

S, STRONG,
GUCLU, DAR

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

877.50

66.051

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

889.00

69.867

\AV

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

903.50

68.025

\AM

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

917.00

68.129

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-H OUT OF PLANE BENDING
C-C BENDINGS VIBRATIONS
MODE
C-N TORSION MODES

937.00

64.468

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-H OUT OF PLANE BENDING
C-C BENDINGS VIBRATIONS
MODE
C-N TORSION MODES
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve
yaklagik mod tanimlari(devam)

947.50

64.799

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-H OUT OF PLANE BENDING
C-C BENDINGS VIBRATIONS
MODE
C-N TORSION MODES

970.00

66.915

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-C-N-N-C- BENDING
VIBRATIONS
C-H OUT OF PLANE BENDING
C-C BENDINGS VIBRATIONS
MODE
C-N TORSION MODES

998.00

63.527

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1014.50

59.809

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1033.50

55.701

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1044.00

61.652

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1073.50

56.622

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve
yaklagik mod tanimlari(devam)

1097.00

55.414

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
-O-H IN PLANE BENDING
MODE

1113.00

48.621

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
-O-H IN PLANE BENDING
MODE

1143.00

46.561

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
-O-H IN PLANE BENDING
MODE

1152.00

44.007

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
-O-H IN PLANE BENDING
MODE

1172.00

48.668

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
-O-H IN PLANE BENDING
MODE

1191.50

48.983

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
-O-H IN PLANE BENDING
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve
yaklagik mod tanimlari(devam)

1251.50

28.933

M, MEDIUM,
ORTA, SIVRI

(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1265.50

33.884

M, MEDIUM,
ORTA, SIVRi

(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1275.00

26.984

M, MEDIUM,
ORTA, SIVRI

(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1292.50

41.828

M, MEDIUM,
ORTA, SIVRI

(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1307.50

42.743

(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1327.00

52.503

(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1336.50

51.105

(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1384.00

56.325

S, STRONG,
GUCLU, SiVRi

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1425.50

47.375

S, STRONG,
GUCLU, SIVRI

-N=N- GERILME MODU
(STRECHING MODE)
C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve
yaklagik mod tanimlari(devam)

1436.50 | 45.817 S, STRONG, -N=N- GERILME MODU
GUCLU, SiVRi (STRECHING MODE)

C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1457.50 | 45.142 S, STRONG, -N=N- GERILME MODU
GUCLU, SiVRi (STRECHING MODE)

C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)

1468.00 | 41.236 S, STRONG, -N=N- GERILME MODU
GUCLU, SiVRIi (STRECHING MODE)

C-C GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
C-N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1488.50 | 23.972 S, STRONG, C=N GERILME MODU
GUCLU, SiVRi (STRECHING MODE)
1496.00 | 17.079 VS C=N GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1552.50 | 44.786 M C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1568.00 | 51.712 M C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1585.50 | 38.421 S C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1602.00 | 23.116 S C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1621.50 | 46.822 M C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1654.50 | 70.598 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1661.00 | 70.623 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1670.00 | 70.254 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1672.50 | 70.263 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1675.00 | 70.266 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1690.00 | 71.247 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1694.00 | 71.275 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
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Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve

yaklagik mod tanimlari(devam)

1707.00 | 70.021 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1734.00 | 72.690 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1738.00 | 72.729 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1740.50 | 72.722 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1744.00 | 72.752 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1746.50 | 72.769 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1751.50 | 72.701 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1759.50 | 72.926 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1764.00 | 72.931 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1766.00 | 72.921 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1778.50 | 72.610 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1793.50 | 72.977 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1819.50 | 72.168 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1821.50 | 72.170 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1827.50 | 72.207 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1832.00 | 72.195 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1841.50 | 72.321 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1853.00 | 72.391 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1863.50 | 72.205 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1898.00 | 71.003 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1902.00 | 71.000 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1918.00 | 70.440 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)
1926.00 | 70.593 VW C=C GERILME MODU
(STRECHING MODE)




Cizelge 4.6. H3 molekiiliiniin deneysel metotlarla hesaplanan titresim frekanslar1 ve

yaklagik mod tanimlari(devam)

1931.5 W N-H GERILMESI MODU
(STRECHING MODE)
2750.5 VW N-H ROCKING MODU
(ROCKING MODU)
2820 VW N-H ROCKING MODU
(ROCKING MODU)
2861 VW N-H ROCKING MODU
(ROCKING MODU)
2869.5 VW N-H ROCKING MODU
(ROCKING MODU)
2923 S, N-H ROCKING MODU
STRONG, (ROCKING MODU)
GUCLU,
DAR
2953 S, N-H ROCKING MODU
STRONG, (ROCKING MODU)
GUCLU,
DAR
3029 S, N-H GERILMESI MODU
STRONG, (STRECHING MODE)
GUCLU,
GENIS
3043.5 S, N-H GERILMESI MODU
STRONG, (STRECHING MODE)
GUCLU,
GENIS
3054.5 S, N-H GERILMESI MODU
STRONG, (STRECHING MODE)
GUCLU,
GENIS
3271.5 S, C-H GERILMESI MODU
STRONG, (STRECHING MODE)
GUCLU,
GENIS
3395 M, C-H GERILMESI MODU
MEDIUM, (STRECHING MODE)
ORTA,
GENIS
3431 M, C-H GERILMESI MODU
MEDIUM, (STRECHING MODE)
ORTA,
GENIS
3442 M, C-H GERILMESI MODU
MEDIUM, (STRECHING MODE)
ORTA,
GENIS

60
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4.2. UV Analizi

Molekiilin UV absorpsiyon spektrumlar1 farkli polariteye sahip ¢o6ziiciiler

icerisinde alindi. Molekiiliin ¢oziiciiler i¢indeki UV spektrumlar1 Sekil 4.4-23°te

gosterilmistir.
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Sekil 4.4. H3 molekiiliiniin saf su ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin saf su ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gegisi 420 nm-475 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.5. H3 molekiiliiniin DMSO ¢6ziiciisiindeki UV spektrumu
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H3 molekiiliiniin DMSO ¢o6ziiclisiindeki n-n* elektronik gecisi 450 nm-500 nm

arasinda goriilmektedir.

H3 REF 3

6

5
v 4
=
<
[aa)]
« 3
o
(%]
o
<2

1

0

350 400 450 500 550 600 650 700 750
DALGA BOYU

Sekil 4.6. H3 molekiiliiniin gliserol ¢oziiclistindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin gliserol ¢oziiclisiindeki m-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.7. H3 molekiiliiniin DMF ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin DMF c¢o6ziiciisiindeki n-n* elektronik gegisi 450 nm-500 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.8. H3 molekiiliiniin metanol ¢oziiciistindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin metanol ¢oziiciisiindeki m-n* elektronik gegisi 400 nm-500 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.9. H3 molekiiliiniin etanol ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliinlin etanol ¢oziiclisiindeki m-n* elektronik gecisi 425 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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H3 REF 7
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Sekil 4.10. H3 molekiiliiniin aseton ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin aseton c¢oziiciisiindeki m-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.11. H3 molekiiliiniin 2-propanol ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin 2-propanol ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gegisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.12. H3 molekiiliiniin i-butanol ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin i-butanol ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.13. H3 molekiiliiniin 1-butanol ¢dziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin 1-butanol ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gegisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.14. H3 molekiiliiniin THF ¢o6ziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliniin THF c¢oziiciisiindeki m-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.

H3 REF 12

4.5
3.5

2.5

ABSORBANS

1.5

0.5

350 400 450 500 550 600 650 700 750
DALGA BOYU

Sekil 4.15. H3 molekiiliiniin butil asetat ¢oziiciistindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin butil asetat ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik geg¢isi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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H3 REF 13
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Sekil 4.16. H3 molekiiliiniin etil asetat ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin etil asetat ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.17. H3 molekiiliiniin kloroform ¢dziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin kloroform ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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H3 REF 16
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Sekil 4.18. H3 molekiiliiniin benzen ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin benzen ¢oziiciisiindeki m-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.19. H3 molekiiliiniin CCls ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin CCl4 ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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H3 REF 18
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Sekil 4.20. H3 molekiiliiniin 1,4-dioksan ¢oziiclisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin 1,4-dioksan ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.21. H3 molekiiliiniin siklohekzan ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin siklohekzan ¢6ziiclistindeki n-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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H3 REF 20

4.5

3.5

2.5

ABSORBANS

1.5

0.5

350 400 450 500 550 600 650 700 750
DALGA BOYU

Sekil 4.22. H3 molekiiliiniin n-hekzan ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin n-hekzan ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gecisi 400 nm-450 nm

arasinda goriilmektedir.
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Sekil 4.23. H3 molekiiliiniin n-pentan ¢oziiciisiindeki UV spektrumu

H3 molekiiliiniin n-pentan ¢oziiciisiindeki n-n* elektronik gecisi 250 nm-350 nm

arasinda goriilmektedir.
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5. SONUC VE ONERILER

Bu ¢alismada, formazanlar iizerine arastirmalar yapilmistir. Formazanlarin yapist,
formazan sentezi, formazanlarin renkleri ve formazanlarin kullanim alanlar1 gibi konularda
bilgiler verilmistir. Molekiildeki atomlarin yiik degerleri ve atom tipleri Hiickel metodu ve

Merck molekiiler kuvvet alan1 kullanilarak belirlenmistir.

UV ve IR spektroskopi arastirilip bu iki spektroskopik yontem hakkinda
bilgilendirme yapilmistir. 1-(p-tolil)-3-(o-hidroksifenil)-5-fenilformazan molekiiliiniin
yapist UV ve IR spektroskopi ile aydinlatilmigtir. Bilesigin goriiniir bolge absorpsiyonlari
cesitli ¢oziiciiler igerisinde incelenmistir. Ayrica ¢oziiclilerin spektrumlar iizerine etkileri

incelenmistir.

IR spektrumlar1 incelendiginde 469-904 cm-1 araliginda -C-N-N-C- egilme, C-C
gerilme ve C-N gerilme titresimleri goriilmektedir. 998-1468 cm-1 araliginda -N=N-
gerilme, C-C gerilme ve C-N gerilme titresimleri goriilmektedir. 1552-1926 cm-1
araliginda C=C gerilme titresimi goriilmektedir. 1930-3443 cm-1 araliginda N-H gerilme,

N-H egilme ve C-H gerilme titresimleri goriilmektedir.

Ayrica bu g¢alismada ¢oziicliniin absorpsiyon spektrumuna etkisini aydinlatmak
amaciyla farkli polaritelere sahip ¢oziiciiler i¢inde UV spektrumlart alinmistir. Bu UV
spektrumlarinda genel olarak Amax degerlerinin 400-500 nm araliginda oldugu goriilmiis ve
bu degerlerin konjuge m baglarindan dolay1 n—n* elektronik gegislerine karsilik geldigi
belirlenmistir. Her bir ¢oziiciiniin farkli Amax degeri vermesi, ¢oziiciilerin polaritelerinin
etkisiyle aciklanmaktadir. Bu durum, ¢éziiciilerin polarligina bagl olarak spektrumda daha

kisa veya uzun dalga boyuna kaymalar gosterir.

Sonug olarak yapilan bu ¢alismada, incelenen molekiil hakkinda bilgiler verilmis ve
bu bilgilere 15181nda formazanlarin uygulama alanlar1 nedeniyle énemli bir bilesik sinifi
oldugu goriilmiistlir. Anti-viral, anti-fungal, anti-fertilite, anti-enflamatuar, anti-tiiberkiiloz,
anti-mikrobiyal gibi cesitli biyolojik aktivitelere sahip olduklari bilinmektedir. Ayrica tipta

kanser ilaglarinin degerlendirilmesinde canliligin test ayiract olarak kullanilmaktadir.
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Bunlarin yani sira formazanlar, poli-dentat ligand 6zellikleri nedeniyle metallerle kolayca
komplekslesir. Formazanlar ve metal kompleksleri yiin ve poliamid liflerinde boya olarak
kullanilir ve ¢evre dostu boyalar olarak da bilinir. Formazanlarin bir¢ok alanda cesitli
uygulamalar i¢in yararli olabilecegi goriilmiistiir. Bununla birlikte yukarida bahsi gecen

kullanim alanlarina ve yeni ¢alisma alanlarina katki saglayabilecegi sonucuna ulagilmstir.
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