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Urik asit ve askorbik asit gibi insan viicudu igin 6nemli iki antioksidan molekiiliin su
molekiilleri ile olan etkilesimleri kuantum kimyasal hesaplamalarla incelenmistir.
Hesaplamalarda GAUSSIAN 09 paket programi kullanilmistir. Bu ¢alismada DFT B3LYP
seviyesinde 6-311++G(d,p) baz seti ile yogunluk fonksiyoneli teorisi kullanilmistir.
Etkilesimin modellenmesi su molekiillerini teker teker aktif uglara yaklastirarak ve biitiin aktif
uclara ayn1 anda su molekiillerini yaklastirarak yapilmistir. Etkilesim sonucu olusan yapilarin
optimize geometrileri elde edilmistir ve bu yapilarin IR titresim analizi, hidrojen bag enerji
analizi, proton ilgisi ve proton verme entalpisi, bag uzama ve kisalmalari, yiik dagilimi ve
elektriksel potansiyel dagilimlari, HOMO-LUMO enerji analizi yapilmistir. Modelleme igin
irik asit ve askorbik asidin ayni kimyasal formiile sahip farkli izomerlerinin en kararli olan

yapilart se¢ilmistir.
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The interaction of two important antioxidants uric acid and ascorbic acid molecules with
water molecules is investigated by quantum chemical calculations. GAUSSIAN 09 software
is used for modeling. Density fuctional theory at B3LYP level with 6-311++G(d,p) basis sets
is used for modeling. The interaction is modeled by interacting uric acid and ascorbic acid
with one water molecule one by one and one by five water molecules at the five active sides
of the molecules. The optimized interacting structures are obtained and they are investigated
by the IR vibrational analysis, bond lenght, angle and dihedral analysis, charge distribution
and electric potential analysis and HOMO-LUMO analysis. The most stable tautomers of uric

acid and isomers of ascorbic acid is determined for interaction.
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BOLUM 1

GIRIS

Serbest radikaller bir veya daha fazla ¢iftlenmemis elektronlara sahiptirler. Ciftlenmemis
elektronlu molekiiller ¢ok reaktiftirler ve genelde kisa Omiirliidiirler. Canli sistemlerde
radikallerin olusumu genelde ya oksijenle olan etkilesimden ya da ¢evredeki molekiillerden
transfer ile olur. Radikaller kanser ve kalp rahatsizliklar1 gibi 6liimciil hastaliklara neden olur.
Ayrica serbest radikallerin yaslanmaya neden olduklari rapor edilmistir (Harman 1981,
Tolmasoff et al. 1980, Totter 1980). Yine de, serbest radikallerle etkilesim, hayatin normal ve
gerekli bir pargasidir. Canli sistemler, insan viicudu, mutojenlere, kanserojenlere ve diger
oksidatif zararlara karsi bilinyesinde dogal olarak var olan antioksidanlar1 kullanarak
korumaktadir (Ames et al. 1981, Shukla and Mishra 1996).

Antioksidan ortamda bulunan oksitlenebilir maddelerden daha az konsantrasyonlarda
bulundugu zaman o maddenin oksidasyonunu erteleyen veya engelleyen maddedir. Bir¢cok
ozelliginden dolayr C vitamini ya da askorbik asit, biyolojik sistemlerde ideal antioksidandir.
Ozelliklerinden biri, askorbatin ve askorbil radikalinin diisiikk tek-elektron indirgeme
potansiyeline sahip olmasidir. Bu durum radikallerle reaksiyona girmesine ve oksijen ve azot
tirlerini indirgemesine olanak saglar. Askorbik asit canli organizmalardaki biyolojik
islemlerde hayati rol oynamaktadir. Gliclii bir antioksidan olarak, biyomolekiilleri baz1 yiiksek

kanserojen radikallere karsi korur (Higdon and Frei 2002, Shukla and Mishra 1996).

Urik asit (UA) insanda piirin katabolizmasimin son iiriiniidiir. Kanda yiiksek konsantrasyonda
bulunur ve &nemli bir anti kanserojen olarak dikkate aliir (Lehninger 1982). Urik asit
yasamda koruyucu rol oynar. DNA’y1 serbest radikallerden korur (Cohen et al. 1984). Fazla
UA guta neden olur (Ames 1983, Klotz 1994) ve bobrek tasinda da bulunur (Grases et al.
2006, Grases et al. 2000). Urik asit, piirinler ve primidinler arasinda ozonla olan
degredasyona en duyarli olanidir (Meadows and Smith 1986). Doymamis yag asitlerini hava

oksidasyonunda, DNA’y1 siiperoksit ve peroksi radikalsi lireten sistemlerde hasardan (Cohen



et al. 1984) ve askorbati da insan kaninda demir-iyon—katalizlenmis oksidasyondan korur
(Davies et al. 1986). Kristallografik ¢aligsmalara gore, tirik asit bir ¢esit mosomirik yapilarla
resonans halinde, kristallerde triketo formda bulunur (Ringertz 1966). Cozeltilerde, iirik asit
keto-enol totemerizmasi gosterir ve notr ph’in yakininda monoanyon olarak bulundugu

gosterilmistir (Allen et al. 2004, Maples and Mason 1988).

Askorik asit ve lrik asit su ile etkilestiklerinde giiclii hidrojen bag1 kurabilen molekiillerdir.
Bu etkilesimler sonucu sistemin yapisinda ve kizilotesi spektroskopisinde degisimler gozlenir.
Viicudumuza sivi olarak aldigimizdan ve viicut igerisinde de ortamda su oldugundan

antioksidan molekiillerin etkilesim mekanizmasinda su ile etkilesimi 6nemlidir.

Yadav ve arkadaslar1 (Yadav et al. 2011) tarafindan L askorbik asidin (L-AA) kizil6tesi ve
Raman spektrasi 4000-50 cm™ bolgesinde kaydedilmistir. Titresimlerin karsiliklarini
bulabilmek icin sinirlandirilmis Hartree-Fock (RHF) ve Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi
(DFT) metotlar1 ile molekiiler geometri ve harmonik titresimsel frekanslar L-AA, L-AA" ve
L-AA" icin yapilmistir. Mora ve Melendez (Mora and Melendez 1998) de AAmm 36
konformasyonu igin RHF ve Moller-Plasset-2 (MP2) metotlarin1 kullanarak hesaplamalar
yapmustir. Bu ¢alisma sonucu B tipi kristal yap1 gaz fazinda L-AA molekiil yapisina en yakin
yap1 olarak bulunmustur. Dimitrova (Dimitrova 2006) L-AA'nin titresimsel frekanslarint DET
metotlarint kullanarak hesaplamistir ve hesaplama frekanslar1 deneysel degerler kullanilarak

iliskilendirmistir.

Urik asidin totemerik yapilart kuantum kimyasal olarak birgok calismada incelenmistir
(Demir et al. 2004, Jimenez and Alderete 2005, Raczynska et al. 2010). Urik asidin su
molekiilii ile olan etkilesimi Chandra (Chandra and Zeegers-Huyskens 2007) tarafindan
incelenmis ve bes farkli yonden su ile yaptigi hidrojen baglari teker teker incelenmistir.
Kuantum kimyasal olarak kizilétesi spektroskopisi, proton afinitesi, deprotonasyon entalpisi

ve molekiil yapisindaki degisimler, bag uzunluklarina ve agilarina bakilarak incelenmistir.

Kuantum kimyasal hesaplamalar yapilarak, atomlar ve kiiglik molekiiller ig¢in kuantum
yaklasikliklar1 kullanarak dogruya daha yakin sonuglar elde edilebilir (Sekil 1.1). Sistemin
enerji, yap1 ve ozellikleri; Verilen bir geometrinin enerjisi nedir? Geometri degisimiyle enerji

nasil degisir? Hangi geometriler kararlidir? Atomlar yeni molekiilleri olusturmak icin nasil



konuslanirlar? Disaridan miidahalelerde enerji nasil degisir? Yapi, enerji ve Ozellikler

zamanla nasil degisir? Gibi sorulara yanit bulmak i¢in incelenir (Moors et al. 2009).

Dogruluk

Kuantum Mekaniksel
Metotlar

S Molekuler Mekanik

Atom
10 100 1000 10,000 ~ Sayisi
Atomlarve Kuglk_ |
Molekdller __ _ Buyuk Bilesikler_ _ _ _
ve Nano-Atom _ _ _ _ Proteinler,_
yiginlar, DNA, RNA,...

Sekil 1.1 Kuantum mekaniksel Metotlarla Molekiiler Mekaniksel metotlarin dogruluk
bolgeleri (URL-1 2011).

Bu calismada, iirik asit ve en kararli askorbik asidin su molekiilleri ile etkilesimleri kuantum
kimyasal olarak incelenmistir. Bu etkilesimler su molekiilleri ile hidrojen bag1 yapabilecek
uclarindan teker teker ve ayni anda hepsi etkilestirilerek optimize edilmesiyle ele alinmistir.
Bu etkilesim sonucu en kuvvetli hidrojen bagi tespiti, yapilardaki bozulmalarin bag
uzunluklar1 ve acilarina bakilarak tespiti, kizilotesi spektrometresindeki kaymalar, yiik
dagilimlarindaki degisiklikler, en yiiksek dolu molekiiler yoriinge (HOMO), en diisiik bos
molekiiler yoriinge (LUMO) hesaplamalari GO9 (M J Frisch et al. 2009) programi ve
Gaussview 5 programi kullanilarak incelenmistir. Modellemede yogunluk fonksiyoneli teorisi
kullanilarak B3LYP (Kohn et al. 1996) seviyesinde 6-31++G(d,p), 6-31+G(d,p) 6-
311++G(d,p) baz seti ile en kararli yapilar elde edilmeye calisilmistir. En diisiik enerjili

yapilar 6-311++G(d,p) baz seti ile elde edildigi icin etkilesimler bu baz seti ile incelenmistir.

Ikinci boliimde titresim spektrometresi ile ilgili teorik bilgi verilmistir. Etkilesim sonrasi
kizilotesi spektrumdaki degisiklikler molekiiliin normal titresim kiplerinde nasil bir
degisiklige sebep oldugu oOnemli oldugundan, bu calismada kizilétesi spektrumunun

analizlerine yer verilmistir.

Ugiincii boliimde kullanilan hesaplama ydntemlerinin teorisi ve programlarin &zellikleri

anlatilmistir. Hesaplama siiresi diger yontemlere gore daha kisa olan ve daha dogru sonuglar



veren yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT)’den bahsedilmis ve bu c¢alismada kullanilan

Gaussian 09 programi hakkinda da bilgi verilmistir.

Dordiincii  boliimde molekiiler etkilesimlerin en kuvvetlisi olan hidrojen bagindan

bahsedilmistir.

Besinci boliimiinde iirik asidin en kararli yapisinin hangisi olduguna karar verilip o yap1
incelenmistir. En kararli yapinin proton alma ve proton verme egilimleri hesaplanarak hangi
ucunun daha asidik veya bazik olduguna karar verilmistir. Boylece elde edilen sonuglardan
yararlanilarak su molekiilii ile daha fazla etkilesebilecegi taraf Onceden kestirilmeye
calisilmigtir. Burada hidrojen baginin hangi uctan daha kuvvetli oldugunu belirleyen ana
faktor asitlilige baglidir (Chandra and Zeegers-Huyskens 2007). Daha sonra iirik asidin asidik
ve bazik bes farkli yerine su molekiilleri yerlestirilip sistem optimize edilmistir. Hidrojen bag
enerjileri ve uzunluklar1 karsilastirilmistir. Molekiiliin bu bes farkli asidik ve bazik konumuna
5 su molekiiliinii ayn1 anda baglayarak da sistem optimize edilmistir. Bu optimize edilen
sistemlerin  bag uzunluklarindaki, bag agilarindaki, dihedral acilarindaki, yiik
dagilimlarindaki, elektriksel potansiyel dagilimlarindaki, kizilotesi spektrumlarindaki ve en
yiiksek dolu molekiiler yoriingeleri (HOMO) ve en diisiik bos molekiiler yoriingelerindeki
(LUMO) degisikliklerin analizi yapilmistir.

Altinci boliimde de askorbik asidin en kararli yapisinin hangisi olduguna karar verilmistir. En
kararli yapinin proton alma ve proton verme egilimleri hesaplanarak hangi ucunun daha asidik
ve ya bazik olduguna karar verilmistir. Dolayisiyla su molekiilii ile daha fazla etkilesebilecegi
taraf onceden kestirilmeye ¢alisilmistir. Daha sonra askorbik asidin asidik ve bazik bes farkl
yerine su molekiilleri yerlestirilip sistem optimize edilmistir. Bu bes farkli konumdan ikisi
optimizasyon sonucu H8 kodu ile ifade ettigimiz etkilesim ile ayn1 yapiy1 verdiginden toplam
4 farkli konumdan etkilesim incelenmistir. Hidrojen bag enerjileri ve uzunluklari
karsilastirilmistir. Molekiiliin bu bes farkli asidik ve bazik konumuna 5 su molekiiliinii ayn1
anda baglayarak da sistem optimize edilmistir. Bu optimize edilen sistemlerin bag
uzunluklarindaki, bag acilarindaki, dihedral agilarindaki, yiik dagilimlarindaki, elektriksel
potansiyel dagilimlarindaki, kizildtesi spektrumlarindaki ve en yiiksek dolu molekiiler
yorlingeleri (HOMO) ve en diisiik bos molekiiler yoriingelerindeki (LUMO) degisikliklerin

analizi yapilmistir.



Yedinci boliimde bu etkilesimlerin analiz sonuglari verilerek ve bu farkli analizlerin
sonucunda en belirgin degisimler su molekiiliiniin hangi tarafindan etkilesimi ile meydana

geldigi belirlenmistir.






BOLUM 2
TITRESIM SPEKTROSKOPISI
Radyo frekansi, mikrodalga, kizil6tesi, goriiniir spektrum bolgesi, mor alt1 bolgesi, X-1sinlart
bolgesi ve oldukca kisa dalga boylu gama radyasyonuna kadar uzanan genis bir bolgedeki
biitiin dalga boylar i¢inde olacak sekilde elektromanyetik radyasyonu kullanarak yapilan

spektroskopik yaklasimlar, molekiil fiziginin en 6nemli deneysel bilgi kaynagi olmaktadirlar.

2.1 SPEKTRAL BOLGELER

Sekil 2.1°de elektromanyetik spektrumdaki degisik spektrum bolgelerinin kisa bir 6zeti

verilmistir.
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Sekil 2.1 Frekans ve dalga boyu birimlerinde radyo frekans, bolgesinden gama radyasyonuna
kadar elektromanyetik radyasyon spektrumu (Baskose 2011).



Radyo frekans bolgesinde, yani birka¢ kHz’den birkag¢ yiiz MHz’e kadar olan bdlgede niikleer

rezonans gecisleri gozlenebilir.

Mikrodalga terimi 1 ile 100 GHz’lik bir aralikta bulunan eletromanyetik dalgalardir. Bu,
elektron spin rezonans spektmunun bolgesidir. Uzun dalga boyu pargasi, yani uzak kizil tesi
bolge (A = 0.1-1 mm) donme spektrumlarini uyarmada, kisa dalga boyu ucu (yakin kizil 6tesi,

A=103-10" mm) molekiillerin karakteristik titresim spektrumlarinin gézlemlemede kullanilir.

Mordtesi (UV) spektrum bolgesinde, molekiillerin bant yapisi, yani st iiste diigmiis donme ve

titresim gegisleriyle elektronik gecislerini igeren spektrumlar gézlenmektedir.

Mor alt1 bolgenin kisa dalga boyu ucunun daha 6tesinde ve onunla st tiste diisebilecek bir X-
15101 bolgesi ve daha altinda y radyasyonu boélgesi bulunmaktadir. Boyle yiliksek kuantum
enerjili radyasyonla, i¢ kabuklardaki elektronlarin gegisleri ve i¢inde bulunduklari haller,

ozellikle fotoelektron spektroskopisiyle incelenebilmektedir.
Radyasyonun frekans ve dalga boyunu 6l¢gmede kullanilan birimler asagida verilmistir.

1cm™=29,979GHz=1,2398x10™ eV

148 _ 6 349¢m 2.1)
kmol

Enerji genelde [cm™] ya da [m™] birimlerinden birinde 6lgiiliir. & ya da dalga sayisi,

v enerji

1 4
21 c hc [em”] &2

U=

bagintistyla tanimlanir. Frekans birimi ise

C _ enerji
A h

[s™] (2.3)

seklinde ifade edilir. Enerji bunlardan baska %@, yani (h/2x)2zv seklinde ifade edilir
(Haken and Wolf 2004).



2.2 KIZILOTESI SPEKTROSKOPISi

Molekiilleri olusturan atomlar siirekli bir hareket i¢inde olduklarindan, molekiiliin 6teleme
hareketleri, bir eksen etrafinda donme hareketleri ve bir bagin uzunlugunun periyodik olarak
azalip ¢ogalmasina veya molekiildeki agilarin periyodik olarak degismesine neden olan
titresim hareketleri meydana gelir. Bir atomun bir yone dogru olan hareketini x, y, z
koordinatlar1 boyunca olusturulacak, vektorel bilesenlere ayirmak miimkiindiir. Molekiilde n
tane atom bulundugunda, bu bilesenlerin sayisi da 3n tane olur. Molekiiliin bir yonden bir
yone hareketi, yani 6teleme hareketi de vektor gosteriminde x, y, z eksenleri boyunca {i¢
bilesene ayrilabilecegi i¢in, atomlarin toplam hareket serbestliginden ii¢ tanesi molekiiliin
oteleme hareketini belirler. Atomlarin toplam hareket serbestliginden {i¢ tanesi ise, molekiiliin
X, ¥, z eksenleri etrafindaki periyodik donme hareketlerine karsi gelir. Dogrusal molekiillerde,
molekiil ekseni etrafindaki donmenin, molekiiliin tiimiiniin yer degistirmesi agisindan bir
anlami olmayacag icin, sadece oteki iki eksen etrafindaki donmeler 6nemlidir. Buna gore
molekiillerde bulunan n tane atomun 3n hareket serbestliginden donme ve Ooteleme
hareketlerinden geriye kalan, 3n — (3 + 3) = 3n - 6 veya dogrusal molekiiller i¢in 3n — (3 + 2)
= 3n - 5 tanesi molekiiliin ¢esitli tiir titresim hareketlerine aittir. Bu titresimler sirasinda atom
veya atom gruplari birbirine ¢ok yakin konumlara geldiginde bunlardaki elektronlar birbirini
iter ve bdylece titresim hareketinin yonii terse ¢evrilir. Atom veya atom gruplari birbirinden
cok fazla uzak konumlarda da bulunamazlar, ¢iinkii bu durumda bunlar1 bir arada tutan ve
degerlik elektronlarmin ortak kullanilmasi sonucu olusan kimyasal baglar kopar.
Molekiillerde atom veya atom gruplarimmi bir arada tutarak molekiilii kararli kilan bu bag

kuvvetlerinin etkisi ile de titresim hareketinin kendine 6zgii bir frekansi vardir ve bu frekans

L= i(EJ (2.4)

esitligi ile verilir. Burada k titresimin din/cm cinsinden kuvvet sabiti, p ise bagin ucundaki

atom veya atom gruplarinin kiitleleri (my ve m,) ile

R (2.5)
ml m2



iligkisi i¢inde bulunan ve indirgenmis kiitle adi1 verilen bir niceliktir. Titresim hareketlerinin

periyodikligi, frekans yerine cogu kez birimi cm™ olan dalgasayisi, G, ile belirlenir ve

:i(ﬁj (2.6)

iligkisi gecerli olur.

Molekiillerde ortaya c¢ikan titresimler gerilme ve egilme hareketleri olusturur. Egilme
titresimlerinin kuvvet sabitleri gerilme titresimlerine gore ¢ok daha kiigiiktiir. Bir molekiilde
gerilme (simetrik ve asimetrik), diizlem i¢i egilme (makaslama ve yana sallanma), diizlem dis1

egilme (biikiilme ve One arkaya sallama) hareketleri Sekil 2.2°de gosterilmistir.

SIMETRIK GERILME ASIMETRIK GERILME DUZLEM IGi MAKASLAMA,
& =
DOZLEM ICT Y ANA SALLAMMA, DUZLEM DIZI BUKUILME DUZLEM DIZI OME- ARKAYA,
SALLAMNMA,

Sekil 2.2 Bir molekiilde gerilme (simetrik ve asimetrik), diizlem i¢i egilme (makaslama ve
yana sallanma), diizlem dis1 egilme (biikiilme ve 6ne arkaya sallama) hareketleri.
Bu gosterimde (+), kagit diizleminden 6ne dogru, (-) ise, arkaya dogru hareket
anlamindadir ve periyodik hareketin sadece yarisi ¢izilmistir.

Molekiillerde bu hareketin hepsi birden olusmayabilir. Ornegin su molekiiliinde, (3x3-6)=3

titresim hareketi miimkiin olup bunlar Sekil 2.3°de gosterilmistir.
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Sekil 2.3 Su molekiiliinde miimkiin olan simetrik gerilme, asimetrik gerilme ve makaslama
titresim hareketleri.

Bu titresimlerin her birinin titresim frekansi ayr1 degerlere sahiptir. Su i¢in simetrik gerilme
titresiminin dalgasayist 3650 cm™, asimetrik gerilme titresiminin dalgasayis1 3760 cm™ ve

makaslama titresiminin dalgasayis1 1595 cm™ dir.

Her bir tiir titresim hareketinin enerjisi ancak belirli degerler alabilir, yani titresim enerjileri

de elektronik enerjiler gibi kuantlagmistir. Enerjileri
1
E= (n +Ejhu n=0,1,2,3, .. (2.7)

ile gosterilen bu kuantalanmis enerji diizeyleri arasinda, uygun frekanstaki foton sogurmasi
sonucu, An=+1 se¢im kuralina uygun gegisler olabilir. Esitlikte v titresimin kendi frekansi, n
ise titresim kuantum sayisidir. n=0 ve n=1 titresim sayilar1 ile belirtilen iki enerji diizeyi

arasindaki enerji farki, AE,

AE:El—Eozgho—%ho:hu (2.8)

esitligi ile verilir. n=0 titresim diizeyinde bulunan ve v frekans: ile titresmekte olan bir
molekiilii n=1 ile belirlenen titresim diizeyine ¢ikarmak, yani titresim enerjisini arttirmak i¢in

bu molekiilii titresim frekansina esit frekansa sahip bir foton ile etkilestirmek gerekir.
Foton sogurumunun gergeklesmesi i¢in bir baska kosul da titresim hareketi sirasinda sogurma

bandinin siddeti, titresim sirasinda olusan dipol momenti degismesinin hizinin karesiyle

orantili olmasidir. Hp, O,, N, gibi iki atomlu molekiillerin gerilme titresimleri, C,H,, gibi
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simetri merkezi olan molekiillerin simetrik gerilme titresimleri sirasinda molekiiliin yiik
dagilim1 yani dipol momenti degismez. Bu yiizden, bu tiir molekiillerin bahsedilen titresim

enerjilerini molekiile uygun enerjili fotonlar sogurtarak degistirmek miimkiin degildir.

Molekiillerde yukarida belirtilen kosullara uyuldugu takdirde titresim enerji diizeyleri
arasindaki gecisleri gerceklestirecek fotonlar, elektromanyetik 1simanin kizilétesi bolgesinde
yer alirlar. Genellikle, molekiillerdeki titresimlerin frekanslarina uyan kizilétesi fotonlarinin
dalgasayilar1 4000 cm™ ile 650 cm™ arasindadir. Bu degerler 2.5 um ile 15 um dalgaboylarina
kars1 gelir. Enerjisi normal kizil6tesi 1sinlarindan daha fazla olan 1ginlart kapsayan 12500cm™
(0.8 um) ile 4000 cm™ (2.5 pum) arasindaki bolgeye yakin kizildtesi bolgesi denir. Enerjisi
daha az olan 1sinlarin olusturdugu 650 cm™ (15 um) ile 25 cm™ (400 pum) arasindaki bolgeye

ise uzak kiziltesi bolge adi verilir.

Kizilotesi bolgesindeki gecislerde An=%1 secim kurallar1 ideal kosullarda tam harmonik bir
salimim yapan sistem i¢in gegerlidir. Bu gegislere ana tonlar denir. Titresen molekiillerde
harmoniklikten sapmalar da olabilir ve bu ylizden bazen az bir olasilikla An=2 veya An=3 gibi
gecisler de gerceklesebilir. Bu gecislere iist tonlar adi verilir. Bazen de bir fotonla iki ayri
titresimi birden uyarmak (birlesik ton) veya bir titresimin enerjisini arttirirken Gtekinin
enerjisini azaltmak (fark tonu) mimkiindir. Birlesik ve fark tonlarmin gergeklesme
olasiliklar1 ana tonlara gére cok azdir. Ust tonlar igin ana tonun frekansinin katlarma esit
frekanslarda (2vi, 3v;), birlesik tonlar i¢in ana tonlarin frekanslarinin toplami olan
frekanslarda (vitvy) ve fark tonlari i¢in ana tonlarin frekanslarmin farkina karsi gelen
frekanslarda (v;-v,) fotonlar géndermek gerekir. Ust tonlar ve birlesik tonlar icin daha fazla
enerjili fotonlar gerektiginden bu gegislere yakin kizilétesi bolgesinde rastlanir. Ust, birlesik
ve fark tonlarinda bu gegislerin gézlenmesi nedeni ile 3n-6 (veya dogrusal molekiiller i¢in 3n-
5) tane olarak belirlenen sogurma bandi sayis1 beklenenden daha fazla ¢ikabilir. Ote yandan,
beklenen sayidan daha az sayida band gozlenmesi de miimkiindiir. Ornegin, simetrik
molekiillerde her titresim kizilotesi bolgesinde gdzlenmeyebilir veya simetri nedeniyle bazi
titresimlerin frekanslar1 birbirine esit olabilir ve birkag titresim ayni dalga sayisinda

gozlenebilir.

Su molekiilii i¢in 3 tiir titresim s6z konusudur. Su, simetri merkezi olan bir molekiil olmadigi

i¢in, bu hareketlerin tlimii periyodik bir dipol momenti degisikligi ile elele gider. Gergekten
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suyun her ii¢ titresimi de kiziltesi aktif olup bunlar spektrumda 3650 cm™, 3760 cm™ ve
1595 cm™ de gozlenirler.

Uygun enerjili kizil6tesi fotonunu absorplayarak titresim gegisini gergeklestirmesi sirasinda,
molekiilin donme enerjileri de degisebilir. Bu nedenle kizilotesi bandlari, elektronik gecis
bantlar1 kadar olmamakla beraber, belli bir genislige sahiptir. Bu ylizden birbirine yakin
frekanslara diisen komsu bantlar bazen birbiri ile Ortiisebilir. Baz1 gecisler ise dogal olarak
cok diistik absorpsiyon katsayilarina sahiptir. Bazen de gbézlenmesi gereken bandin frekansi,
kullanilan aletin dalgaboyu sinirlart disinda kalabilir. Biitlin bu nedenlerle, molekiiliin
titresimlerinin bir kismina kars1 gelen absorpsiyon bandlarinin sayis1 beklenenden az olabilir.

Fonksiyonel grup bolgesinde karsilagilan bandlarin frekanslari molekiilden molekiile fazla
degismemekle birlikte, bu degerleri belli bir miktarda degistiren etkiler vardir. Cizelge 2.1°de,
bazi titresimler icin gozlenen ve siddeti oldukga yiiksek olan bazi bandlarin dalgasayisi

araliklari verilmistir.

Cizelge 2.1 Bazi titresim tiirlerinin kizilotesi bolgesinde gozlenebilme araliklari.

Titresim tiirli Dalgasayisi aralig1, cm™
C- H gerilme 2700-3300

C-H egilme 1300-1500

O-H gerilme 3000-3700

O-H gerilme (iist ton) 6700-7100 (yakin IR)
N-H gerilme 3000-3700

N-H gerilme (iist ton) 6300-7100 (yakin IR)
N-H egilme 700-900

C-O gerilme 900-1300

C-N gerilme 900-1300

C=C gerilme 1600-1700

C=0 gerilme 1600-1900

C=N gerilme 1600-1700

C=C gerilme 2100-2400

C=N gerilme 2100-2400

C-F gerilme 1000-1350

C-Cl gerilme 710-770

C-Br gerilme 500-670 (uzak IR)
C-1 gerilme 480-600 (uzak IR)

Bir molekiilde rezonans s6z konusu oldugu zaman ikili bagin bag derecesi azalir, tekli bagin
bag derecesi ise artar. Rezonansin soz konusu oldugu durumlarda ikili baga ait bandin
dalgasayis1 30 cm™ kadar azalirken, tekli baga ait bandin dalgasayisi bir miktar artar.

Molekiilde konjugasyonun artmasi bazi gruplara ait titresim frekanslarini degistirir. Ornegin,
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C=C ve C=0 gerilme titresimlerine ait frekans degerleri, molekiilde bu gruplara komsu ¢ift
baglar bulunuyorsa, daha kiigiik degerlere kayar. Bu gruplara komsu elektron ¢ekici veya
elektron itici gruplar varsa, grubun titresim frekansi sirasiyla daha biiyiik veya daha kiiglik

degerlere kayar.

Halkal1 bilesiklerde C=O grubunun gerilme titresiminin frekansini etkileyen bir baska faktor
ise, halkadaki karbon atomu sayisidir. Bu tiir bilesiklerde halkadaki karbon atomu sayisinin

artmasi ile C=0 gerilme titresiminin frekans1 daha kii¢iik degerlere kayar.

Titresim frekansini etkileyen bir bagka olay ise, molekiillerdeki hidrojen baglaridir. Alkol,
fenol veya amin tiirli molekiillerde sik karsilagilan hidrojen baglarinin varligi, O-H ve N-H
gerilme titresimi frekanslarinin daha kiigiik degerlere kaymasina ve ayni zamanda bantlarin
genislemesine yol acar. Bu bagi yapabilen molekiillerin ¢6ziindiigii ¢6ziiciiniin polarliginin
artmast ile bu etki daha belirgin olarak gdzlenir. Molekiil i¢i hidrojen baglar1 incelenen
molekiiliin derisiminden pek etkilenmez, molekiiller aras1 hidrojen baglar1 incelenen

molekiiliin derisimine baglidir.

Kizilstesi bolgesinin 1300cm™- 650cm™ arasindaki frekans araliginda gdzlenen bantlar
fonksiyonel grup bolgesindeki bantlarin aksine, molekiiliin yapisindan ¢ok etkilenir. Bu
bolgedeki bantlarin tiimii incelenen molekiile 6zgiidiir ve bu nedenle bu bdlgeye molekiiliin

parmak izi bolgesi adi verilir (Yildiz et al. 1997).
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BOLUM 3

MOLEKULER MODELLEME YONTEMLERI

3.1 YOGUNLUK FONKSiYONELI TEORISi

Hartree Fock (HF) yaklasimi kullanan ab-initio yontemlerinde HF denklemleri, konfigiirasyon
durum fonksiyonlarini olusturmak i¢in kullanilan spin yoriingeleri bulmak i¢in ¢oziliir. Fakat
bu yontemlerle ¢cok atom ve elektron igeren molekiiller i¢in biiylik temel setleri kullanarak

kesin hesap yapmak zordur.

HF yontemlerine alternatif olarak, yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT) elektron olasilik
yogunlugu kavrami ile baglar. DFT nin popiiler olmasindaki diger bir sebep de elektron
ilgilesimini hesaba katarken daha az siirede hesap yapabilmesidir. HF metotlarindan daha kisa
zamanda 100 ve daha fazla atomlu molekiiller igin hesaplamalari yapabilmektedir. D-blok
metalleri igeren sistemler icin, DFT, HF metotlarina gére deneysel degerlere daha yakin

sonugclar verir.

DFT’nin arkasindaki temel fikir bir elektronun sistemin enerjisini, elektron olasilik yogunlugu
p, cinsinden yazilabilmesidir. N elektronlu bir sistem igin, p(F) uzayda herhangi bir ¥
noktasindaki toplam elektron yogunlugunu ifade eder. Elektronik enerji, E, elektron
yogunlugunun fonksiyonelleridir ve E(p)ile ifade edilir ve verilen p(r) fonksiyonuna

karsilik tekil bir enerji vardir (Atkins and Friedman 1997, Kohn et al. 1996, Parr 1989).

3.1.1 Kohn-Sham yériingeleri ve denklemleri

Enerji i¢in yogunluk fonksiyoneli kavrami daha eski ama kullanigh yaklagiklik yontemlerinin
temelini olusturur. Bu yontemler Thomas-Fermi (1920’lerde E. Fermi ve L.U. Thomas
tarafindan ortaya atildi) ve Hartree-Fock-Slater ya da X, metodu (J.C. Slater’in 1950’lerdeki

calismalarindan ortaya atilmistir) olarak siralanabilir. Fakat resmi olarak ispat1 1964’lerde D.
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Hohenberg ve W. Kohn tarafindan yapilmistir (Hohenberg and Kohn 1964). Hohenberg ve
Kohn temel-seviye enerji ve diger biitiin temel-seviye elektronik 6zellikleri tek bir elektron
yogunlugu ile tanimlamistir. Fakat Hohenberg-Kohn teoremi enerjinin yogunluga fonksiyonel
baghiliginin yapisim1 belirtmez, sadece boyle bir fonksiyonelin varligini ispatlanmustir.

DFT’nin gelisimindeki bir sonraki bilyiik adim, elektron yogunlugu p ’un elde edilebilecegi,

bir takim bir-elektron denklemlerinin tiiretilmesiyle olmustur (Kohn and Sham 1965).

Ciftlenmis elektronlarin ayni uzaysal bir-elektron yoriingeleri ile tanmimlandigi sistemler
2

dikkate alindiginda (sinirlandirilmis Hartree Fock teorisinde oldugu gibi), j, = 4@? olmak
0

tizere, Kohn ve Sham’mn gosterimine gore, bir n elektronlu sistemin temel seviye elektronik

enerjisi E,

2

Elp]=-

> Joi Qi (005 - 1,3 2 pteda, + gy [P B cr,

2 e i=l =1 "1 12
(3.1)

olarak yazilabilir. Burada bir-elektron uzaysal yoringeleri w,(i=1,2,...,n) Kohn-Sham

yoriingeleridir. Denklemlerin ¢6ziimii asagida verilmistir. Kesin temel-seviye elektron

yogunlugu
p(F) =S (M) (32)

ile verilir. Burada toplam, tiim doldurulmus Kohn-Sham (KS) yoériingeleri iizerindendir; bu
yoriingeler bir kere hesaplandigindan p bilinir. Esitlik 3.1°deki sagdaki ilk terim
elektronlarin kinetik enerjisini temsil eder. Ikinci terim elektron-gekirdek etkilesimini temsil
eder ve burada toplam, | indeksi ve Z; atom numarasi ile N sayidaki biitiin ¢ekirdekler
tizerindendir. Uglincii terim F; ve T,’deki toplam yiikk dagilimi arasindaki Coulomb
etkilesimini temsil eder (toplam tiim KS yoriingeleri {izerindendir). Son terim sistemin degis
tokus-ilgilesim enerjisidir ve bu terim de yogunlugun fonksiyonelidir ve biitiin klasik olmayan
elektron-elektron etkilesimleri hesaba katar. Dort terim arsinda, Ey’nin tam olarak nasil elde

edilecegini bilinmiyor. Hohenberg-Kohn teoremi E ve Ey’nin elektron yogunlugunun
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fonksiyoneli olmak zorunda oldugunu sdylemesine ragmen, Exc’'nin tam analitik yapist

bilinmediginden yaklasik ifadeler kullanilir.

KS yoériingeleri Kohn-Sham denklemlerini ¢ozerek bulunur. Bu denklemler E(p) elektronik
enerjisine 3.2°de verilen yiik yogunlugu ile varyasyon prensibini uygulayarak tiiretilir. Bir

elektron yoriingeleri /, (I;) icin KS denklemleri

n’ Sz, o) . . -
{_va - Jozr_l"' Jo jpf( Y dr, +ch(r1)}‘//i (n) = &, (1) (3.3)
e = Ny 12

yapisindadir, burada &; KS yoriinge enerjileridir ve degis tokus ilgilesim potansiyeli Vxc,

degis tokus-korelasyon enerjisinin fonksiyonel tiirevidir.

Vyclpl = M (3.4)

Eger Exc bilinirse, Vy. de elde edilebilir. KS yoriingelerinin belirginligi p yogunlugunu 3.2
denkleminde hesaplanabilmesine olanak saglamasidir. KS denklemleri 6z—uyumlu olarak

¢oziiliir. Ik olarak elektron yogunlugu p tahmin edilir. Bu tahmin genelde atomik
yogunluklarin iist iiste binmesini kullanarak olur. Exc(p) igin yaklagik yapisini kullanarak

(bu biitlin iterasyonlar boyunca sabit kalir) Vy.’yi F ’nin fonksiyonu olarak hesaplariz. KS
denklem setleri bir baslangic KS yoriinge seti elde etmek i¢in ¢oziiliir. Bu yoriinge setleri
denklem 3.2°de daha gelismis bir yogunluk hesaplamak i¢in kullanilir ve bu islem yogunluk
ve degis tokus-ilgilesim enerjisi belirli bir toleransa yakinsayana kadar tekrarlanir. Daha sonra

elektronik enerji denklem 3.1°den hesaplanir.

KS yoriingeleri niimerik olarak hesaplanabilir ya da bir temel fonksiyonlar seti cinsinden
ifade edilebilir. ikinci durumda temel seti agilimindaki katsayilar bulunarak KS denklemleri
¢oziilir. HF metotlarinda oldugu gibi Slater tipi yoriinge (STO) ve Gaussian tipi yoriinge
(GTO) temel seti fonksiyonlar1 kullanilabilir. DFT hesaplarinin siiresi temel fonksiyonlarinin
sayisinin lclincli kuvveti ile orantilidir.  Dolayisiyla DFT hesaplari, HF metotlarinin

hesaplama siiresinin temel fonksiyonlarin dordiincii kuvvetine bagli olmasindan dolayr daha

verimlidir (Atkins and Friedman 1997).
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3.1.2 Degis tokus ilgilesim fonksiyonelleri

Degis tokus-ilgilesim enerjisi i¢in fonksiyonellerin yaklasik yapilarini elde etmek i¢in birgok
yontem gelistirilmistir; tam fonksiyoneli elde etmek icin bir¢ok arastirma yapilmaktadir.
DFT’deki ana hatanin kaynagi Ey.’nin yaklagik olarak elde edilmis yapisindan
kaynaklanmaktadir. Bu fonksiyonel genelde degis tokus enerjisini temsil eden bir degis tokus
fonksiyoneline ve bir dinamik ilgilesim enerjiyi temsil eden ilgilesim fonksiyoneline ayrilir.

Yerel Yogunluk yaklagimina gore (LDA), degis tokus-ilgilesim fonksiyoneli,
Eye = [p(Neye p(r) dr (3.5)

seklindedir, burada &, [p(F)] sabit yogunluktaki homojen bir elektron gazi igindeki her bir
elektron i¢in degis tokus-ilgilesim enerjisidir. Bir hipotetik homojen elektron gazi iginde,
elektriksel notrliiligl saglamak icin i¢inde tekdiize siirekli dagilimli pozitif yiik olan sonsuz
hacimli bir uzay i¢inde sonsuz sayida elektron hareket eder. Denklem 3.5 net bir sekilde
yaklagim oldugundan (¢iinkii ger¢ek molekiillerde ne pozitif yiik ne de elektronik yiik tekdiize
dagilmamustir), hesaplamarda LDA 0&zellikle yapisal 6zellikleri tahmin etmede siirpriz bir
sekilde tam sonug verir. Tam sonu¢ vermesi bircok molekiilde ve sistemde degisken elektron
yogunlugunun varlig: ile azalir. Degis tokus fonksiyoneli ve ilgilesim fonksiyoneli sadece
p’ya bagl olan ama p’nun herhangi bir tiirevine bagli olmayan LDA baglanma enerjileri i¢in,
deneysel degerlerden daha biiyiik sonuglar verdigi goriilmiistiir. Elektron yogunlugunun
homojen olmamasini hesaba katmak ic¢in p’nun gradyenini igeren yerel olmayan diizeltme
terimi denklem 3.5’te verilen degis tokus ilgilesim enerji terimine eklenir. Birkag farkli
gradyen-diizeltmeli fonksiyonel Onerilmistir; genelleme yapilirsa genellestirilmis gradyen
yaklasimi olarak tanimlanan (GGA) gradyen diizeltmeli LDA, temel seviye bag uzakliklarini
0,033 (1,5pm) ve baglanma enerjilerini 20 kJ/mol degerleri i¢indeki farkla verir. GGA-DFT

yontemi d-metal komplekslerini iceren hesaplamalar i¢in verimli ve tam bir prosediirdiir.

DFT hesaplamalarinda kullanilmak tizere mPWPWWO91, B3LYP, MPWIK, PBEIPBE,
BLYP, BP91 ve PBE gibi isimleri olan g¢esitli degis tokus-ilgilesim fonksiyonelleri
gelistirilmistir; isimler bir degis tokus fonksiyonelin ve bir korelasyon fonksiyonelinin kismi
paylasimimi gésterir. Ornegin, popiiler fonksiyonel BLYP fonksiyoneli A.D. Becke tarafindan
gelistirilen gradyen-diizeltmeli degis tokus fonksiyoneli ve C. Lee ve W. Yang ve R.G. Parr
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tarafindan gelistirilen gradyen-diizeltmeli ilgilesim fonksiyonelin kombinasyonudur (Lee et
al. 1988). B3LYP gibi fonksiyoneller hibrit fonksiyonellerdir. Hibrit kelimesinin nedeni DFT
hesaplamalarimin  Hartree-Fock  diizeltmelerinin  DFT  ilgilesim ve degis tokus

fonksiyonellerinin birlestirilmesi ile yapilmasidir.

Yogunluk fonksiyoneli teorisi agik-kabuk atomlara ve molekiillere de uygulanmistir.
LDA’nin agik kabuk sistemlerine uzantisi yerel spin-yogunluk yaklasimini (LSDA) verir.
Spin yogunlugu spin-yukar1 elektron yogunlugu ile spin-asag1 elektron yogunlugu arasindaki
farka karsilik gelir ve LSDA’da degis tokus-ilgilesim enerjisi toplam elektron yogunluguna
bagli oldugu gibi spin yogunluguna da baghdir. LSDA, DFT hesaplamalarinda metallerin ve

alagimlarin manyetik 6zelliklerini arastirmada kullanilmaktadir (Atkins and Friedman 1997).

3.2 TEMEL SETLER

Baz setleri bir sistemin teorik hesaplamalarda kullanmak i¢in yoriingelerinin matematiksel
gosterimidir. Daha biiyiik temel setleri elektronun uzaydaki konumunda daha az kisitlama
getirdiklerinden daha iyi yaklasimla yoriingeleri tanimlarlar. Elektronik yapi hesaplamalari
icin standart temel setleri yoriingeleri olusturmak i¢in gaussian fonksiyonlarin lineer
kombinasyonunu kullanir. Baz setleri bir molekiiliin yoriingelerini yaklasik olarak belirlemek
i¢cin molekiildeki her bir atoma bir grup temel fonksiyonu tahsis eder. Bu temel fonksiyonlari
gaussian fonksiyonlarin lineer kombinasyonundan olusur ve bilesen gaussian fonksiyonlari
primitif olarak bahsedilir. Tek bir gaussian fonksiyonundan olusan temel fonksiyonu

smmirlandirilmamug terim olarak adlandirilir (Foresman 1996, Szabo 1982).

3.2.1 Minimal Temel Setler

Minimal temel setler her bir atom igin gerekli minimum sayida temel fonksiyonu igerirler.

Asagidaki 6rnekte H atomu i¢in bir, C atomu i¢in bes tane temel fonksiyon igerir.

H: 1s
C: 1s, 2s, 2px, 2py, 2p;
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Minimal temel setleri, sabit boyutla atomik-tip yoriingeler kullanir. STO-3G temel seti
miimkiin olan en kiiciik temel seti olmamasina ragmen minimal temel setidir. Her bir temel
fonksiyon i¢in {i¢ gaussian primitifi kullanir. 3G bunu ifade etmektedir. “STO” (Slater Tipi
Yoriinge) Slater tipi yoriingeleri ifade eder ve STO-3G temel seti Slater yoriingeleri gaussian

fonksiyonlartyla yaklasik olarak ifade eder.

3.2.2 Split Valans Temel Setleri

Bir temel seti daha biiylik yapmanin ilk yolu her bir atom igin temel fonksiyon sayisini
artirmaktir. 3-21G ve 6-31G gibi Split Valans Temel setleri her bir valans yoriinge i¢in iki ya

da daha fazla temel fonksiyona sahiptir. Ornegin hidrojen ve karbon su sekilde temsil edilir:

H: 1s, 18’
C: 1s, 2s, 25, 2px, 2Py, 2Pz, 2Px’, 2py’°, 2P

Burada iislii ve iissiiz yoriinge biiytikliik olarak farklidirlar.

Dunning-Huzinaga temel seti (D95) gibi ¢ift zeta temel setler, her bir atomik yoriinge i¢in iki
fonksiyonun lineer kombinasyonundan biitlin molekiiler yoriingeleri olustururlar. Benzer
sekilde 6-311G gibi triple split valans temel setleri her bir yoriinge icin ii¢ tane

smirlandirilmig fonksiyon kullanir.

3.2.3 Polarize Temel Setleri

Split valans temel setleri yoriingelerin biiyiikliikklerinin degismesine izin verir fakat
sekillerinin degismesine izin vermez. Polarize temel setleri her bir atomun tanimlanmasina
acisal momentumlu yériingeleri ekleyerek bu kisitlamayr ortadan kaldirir. Ornegin polarize
temel setleri karbon atomlarina d fonksiyonlarini, ge¢is metallerine f fonksiyonlarini, bazilar

da hidrojen atomuna p fonksiyonunu ekler.

6-31G(d) (Petersson et al. 1988) polarize temel seti agir atomlara d fonksiyonu eklenmis 6-
31G temel setidir. Bu temel seti 6-31G* olarak da gosterilir. 6-31G(d,p) (Petersson and
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Allaham 1991) polarize temel seti ise hidrojen atomlarina p fonksiyonlarini agir atomlara da d

fonksiyonlarimi ekler ve 6-31G** olarak da bilinir.

3.2.4 Difiize Fonksiyonlar

Difiize fonksiyonlar valans fonksiyonlarinin aksine s- ve p-tipi fonksiyonlarin daha biiyiik
stirimleridir. Yortingelerin daha genis bir alan kaplamasini saglarlar. Elektronlar1 ¢ekirdekten
cok uzakta duran sistemler i¢in difiize fonksiyonlu temel setler ¢ok Onemlidir. Bu tiir
sistemlere Ornek olarak yalniz c¢iftli molekiiller, anyonlar ve negatif yiikli diger sistemler,

uyarilmis durumdaki sistemler, diisiik iyonlasma potansiyelli sistemler verilebilir.

6-31+G(d) baz seti 6-31G(d) baz setinin difiize fonksiyonlar1 eklenmis halidir. Eger 6-
31++G(d)’deki gibi iki art1 isareti kullanilmigsa hidrojen atomlarina da difiize fonksiyonlari
eklenmistir. Hidrojen atomlarina eklenen diflize fonksiyonlari hesaplamalardaki kesinlige

nadiren katki saglar.

3.2.5 Yiiksek Acisal Momentum Temel Setleri

Birgok sistem i¢in biiyiik temel setleri bile pratik olarak kullanilir. Bu tiir temel setleri triple
zeta temel setlerine ¢oklu polarizasyon fonksiyonlar1 eklerler. Ornegin 6-31G(2d) baz seti her
bir agir atom i¢in bir yerine iki d fonksiyonu eklerken 6-311++G(3df,3pd) baz seti, {li¢ takim
valans bolge fonksiyonu, hem hidrojen hem de agir atomlarda difiize fonksiyonlar1 ve ¢oklu
polarizasyon fonksiyonlarmi: agir atomlarda 3 d fonksiyonu ve 1 f fonksiyonu hidrojen
atomlarinda 3 p fonksiyonu ve 1 d fonksiyonu igerir. Bu tiir temel fonksiyonlar1 elektron

ilgilesim yontemlerinde elektronlar arasindaki etkilesimi tanimlamak i¢in uygundur.

Baz1 biiyiik temel setleri periyodik tablodaki konumlarina bagli olarak bazi agir atomlar i¢in
farkli polarizasyon fonksiyon setleri belirtirler. Ornegin, 6-311+(3df,2df,p) baz seti periyodik
tabloda ikinci ve daha yiiksek satirdaki agir atomlara 3 d, 1 f fonksiyonu ekler; ilk satir agir
atomlara 2 d ve 1 f fonksiyonu ekler; hidrojen atomlarina 1 p fonksiyonu ekler. Burada H ve

He’nin bulundugu satirlar ihmal edilir.
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3.2.6 Ileri-Uciincii —Satir Atomlar1 i¢in Temel Setler

Uciincii satirn 6tesindeki atomlar igin olan baz setleri daha farkli ele almir. Cok biiyiik
cekirdeklerden dolayi, g¢ekirdegin etrafindaki elektronlar etkili c¢ekirdek potansiyelleri ile
(ECPs) yaklasik bir yolla ele alinirlar. Bu yontem bu atomlarda énemli olan bazi rolativistik

etkileri igerir. Bu temel setlerden LANL2DZ en ¢ok bilinenidir (Foresman 1996).

3.3 GEOMETRI OPTIMiZASYONU

Bir molekiiler sistemin yapisindaki ufak degisimlere karsilik enerjisindeki degisimler
potansiyel enerji yiizeyi ile gosterilir. Bir potansiyel enerji yiizeyi, molekiiler yap1 ile
enerjisini baglayan matematiksel iliskidir. Iki atomlu bir molekiil igin potansiyel enerji
yiizeyi, X-ekseni c¢ekirdekler aras1 ayrima karsilik gelen, Y-ekseni de o bag uzunlugundaki
enerji degerini veren, iki boyutlu bir egridir. Daha biiylik molekiiller i¢in ylizey molekiiliin
serbestlik derecesi kadar fazla boyutlu olur. Sekilde iki serbestlik derecesine sahip bir
molekiil i¢in Potansiyel enerji ylizeyi (PES) gosterilmistir. Bu potansiyel enerji yiizeyinde 3
tane minimum vardir. Bir minimum kisith bir alanda en diisiik enerjili konumsa lokal
minimumdur, eger her yerde en diisiikk deger o ise global minimumdur. Bir eksen boyunca
maksimum, diger eksen boyunca minimuma karsilik gelen noktaya eyer noktast denir. Bu

noktalar iki denge yap1 arasindaki gecis yapilarini belirtirler.

Ikineci Dereceden

Gegis Yapist ver Noktas:

Gecls Yapist

Ikinci Dereceden 0
Ever Noktasi

Sekil 3.1 1ki boyutlu potansiyel enerji yiizeyi (Baskose 2011).
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Geometri optimizasyonlart PES iizerinde minimumlarin konumlarin1 bulmaya calisir.
Minimum noktalarda ve eyer noktalarinda enerjinin ilk tiirevi, yani gradyeni sifirdir. Gradyen
ayni zamanda kuvvetin de negatif degeri oldugundan, bu noktalarda kuvvetler de sifirdir. PES
tizerinde kuvvetin sifir oldugu noktalara sabit nokta denir. Biitiin basarili optimizasyonlar

sabit nokta verir fakat her zaman bu istenilen nokta olmayabilir (Foresman 1996).

3.4 GAUSSIAN PROGRAMI

Gaussian ilk olarak 1970 yilinda John Pople ve Carnegie-Mellon Universitesindeki arastirma
grubunun ortaya attig1 hesaplamali kimya yazilimidir. Bundan sonra devamli glincellenmistir.
Gaussian ismini almasiin sebebi Pople’in hesaplamalarin daha hizli olmas1 igin Slater tipi
yoriingeler yerine Gaussian tipi yoriingeleri kullanmasindandir. Bu tercihi Hartree-Fock
hesaplamalarinda kullanilan donanim performansini gelistirmek i¢in yapilmistir. Programin
suan ki versiyonu Gaussian 09°dur. Onceden QCPE (Quantum Chemistry Program Exchange)
yoluyla dagitilan program sonradan CMU lisansindan c¢ikmistir ve 1987’den bu yana

Gaussian Inc. tarafindan gelistirilip lisanslanmistir (URL-2 2011).

Gaussian 09 molekiiler mekanik, yari-denel ve ab initio yontemleri igeren oldukg¢a kapsamli
bir programdir. Her {i¢ yontem i¢in de ¢ok sayida teori ve temel set segenegine sahiptir.
Gaussian 09 programi ile atom ve molekiillerin enerjileri hesaplanabilir, geometrik
optimizasyonlar1 yapilabilir ve enerjiye bagli olan titresim frekanslari, kuvvet sabitleri ve
dipol momentleri hesaplanabilir. Program potansiyel enerji ylizeyinde dolagarak minimumlar,
gecis halleri ve tepkime gilizergahini tarayabilir. Molekiil dalga fonksiyonunun kararliligini
test edebilir. Ayrica IR ve Raman spektrumlari, termokimyasal 6zellikleri, bag ve tepkime
enerjileri, molekiil orbitalleri, atom yiikleri, ¢cok kutuplu momentler, NMR ve manyetik
duyarhilik titresimsel siddetleri, elektron ilgisi ve iyonlasma enerjileri, kutuplanabilirlik ve
hiper kutuplanma, elektrostatik potansiyel ve elektron yogunlugu gibi pek ¢ok 6zelligin
atomlar ve molekiiller i¢cin kuantum kimyasal hesaplanmasinda kullanilir. Tiim bu 6zellikler
gaz fazinda, ¢6zelti iginde ve kristal yapilarinda hesaplanabilir. Hesaplamalarda atom veya
molekiiliin temel hali ya da uyarilmig hali kullanilabilir (Foresman 1996, A Frisch et al.
2009).
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3.4.1 Gaussian i¢in yakinsama Kkriterleri

Gaussian i¢in yakinsama kriterleri su seklide siralanmistir:

Kuvvetler sifir olmali, 6zellikle kuvvetin en biiyiik bileseni kesim limitinin degerinin
altinda olmalidir (<0.00045).

Kuvvetlerin kare ortalama karekokleri de sifir olmalidir (<0.0003).

Bir sonraki adim i¢in hesaplanan yer degistirme tanimlanmis kesim limitinden kiigiik
olmak zorundadir (<0.0018).

Bir sonraki adim i¢in yer degistirmenin kare ortalama karekdkleri de 0.0012 kesme

limiti degerinden kiigiik olmak zorundadir (Foresman 1996).

3.4.2 Gaussian’da Frekans hesaplamalari

Gaussian’da frekans hesaplamalar1 su amagclar igin yapilir:

Molekiillerin IR ve Raman spektrumlarini tahmin eder (frekanslarini ve siddetlerini).
Bir geometri optimizasyonu i¢in kuvvet sabitlerini hesaplar.

Potansiyel enerji yilizeyindeki sabit noktalarin dogasini belirler.

Toplam enerjiye sifir-nokta titresim ve termal enerji diizeltmelerini hesapladigi gibi,

entalpi ve entropi gibi diger istenilen termodinamik nicelikleri hesaplayabilir

(Foresman 1996).
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BOLUM 4

MOLEKUL ETKILESIMLERI

4.1 GIRIS

Iyon-iyon, iyon-dipol, dipol-dipol, dispersiyon gibi molekiiler etkilesimler arasinda iyon-iyon
etkilesiminden sonra en kuvvetli etkilesim 6zel bir dipol-dipol etkilesimi olan hidrojen
bagidir. Bu ¢alismada iki farkli molekiiliin etkilesimi sirasinda hidrojen bagi kurulmaktadir.
Bu bagin 6zellikleri ve molekiildeki hangi atomlar arasinda olusabilecegi 6nemli oldugundan

hidrojen baginin 6zellikleri bu bdliimde bahsedilecektir.

4.2 HIDROJEN BAGI

Dipol-dipol, indiiklenmis dipol-dipol, indiiklenmis dipol-indiiklemis dipol (London ya da
Dispersiyon etkilesimi) gibi diger molekiiler etkilesimler molekiillerin kendine has
ozeliklerinden bagimsiz olarak biitiin molekiillerde gozlenebilir. Ancak belirli bir kurala sahip
etkilesim tiirii olan hidrojen bagt A—H---B seklinde baglanan iki molekiil arasindaki
etkilesimdir. Burada A ve B yiiksek elektronegatif degere sahip elementlerdir ve B
baglanmamis elektron ¢iftlerine sahiptir. Hidrojen bagi genelde N, O ve F atomlan ile
siirhdir fakat eger B anyonik ise (C1™ gibi) hidrojen bagi kurabilir. Hidrojen bagi kurma
yeteneginde kesin bir kesme noktasi yoktur ama N, O ve F elementleri daha etkili hidrojen

bagi kurarlar.

Hidrojen bagi hidrojen atomundaki pozitif yiiklerinin bir kismi ile B atomunun negatif
yiiklerinin bir kisminin birbirlerine yaklagimi sonucu olusur. A, H ve B her biri bir atomik
yoriinge saglayarak ili¢ delokalize molekiiler yoriinge olusturulur. Dolayisiyla A-H bagi, bir
ya Ve hidrojen 1s yoriingenin yy , A lizerine gelmesiyle, B iizerindeki bag yapmamis elektron
ciftlerinin B iizerinde g yoOriingesini doldurmalariyla meydana gelir. Eger bu iki molekiil

yaklasirlarsa, 3 baz yoriingeden 3 molekiiler yoriinge elde edilebilir.
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W=Ca+Cy +CWg (4.1)

Molekiiler yoriingelerden biri bag yapar, biri hemen hemen bag yapmaz ve tiglinciisli de anti-
bag yapar. Bu ii¢ yoriinge 4 adet elektronu barindirirlar. 2 tanesi A-H bagindan diger 2 tanesi
de B’nin bag yapmamis elektron ¢iftinden gelir. Bunlarin iki tanesi bag yapan ydriingeye
diger ikisi de bag yapmayan yoriingeye girer. Anti-bag yoriingelerinin bos kalmasindan

dolayi, bag yapmayan yoriingenin tam konumuna bagli olarak enerji azaltilabilir.

Cizelge 4.1 Cok kutuplu etkilesim potansiyel enerjileri (Atkins and de Paula 2006).

Potansiyel enerjinin Tipik enerjisi
Etkilesim tiirii Agiklama
mesafeye baglilig (kJ/mol)
Iyon-iyon r 250 Sadece iyonlar arasinda
iyon-dipol 1/ 15
. . e 2 Sabit kutuplu molekiiller arasinda
Dipol-dipol .
1r 0,6 Doénen kutuplu molekiiller arasinda
London (Dispersiyon) 1r° 2 Biitiin molekiiller arasinda

Pratikte hidrojen bagmin kuvveti 20 kJ/mol olarak bulunmustur. Diger etkilesimlerin
karsilastirmali enerji degerleri Cizelge 4.1°de verilmistir. Bag yapma, yoriingelerin st {iste
binmesine dayandigindan, bu durum temas-benzeri bir etkilesimdir. Yani A-H, B’ye temas
ettiginde bag olusur temas kayboldugunda sifirlanir. Hidrojen bagi diger biitiin molekiiler
etkilesimlerden baskindir. Ornegin suyun kat1 ve sivi haldeki 6zellikleri H,O molekiilleri
arasindaki hidrojen baginin baskinligina baglidir. DNA’nin yapist ve dolayisiyla genetik
bilgilerin aktarilmasi temel ¢iftler arasindaki hidrojen baglarina énemli bir sekilde baghdir.
Hidrojen bagimin yapisal olarak olusmasi ¢ekirdekler arasi mesafenin van der Waals temas
mesafesinden daha kisa oldugunda olur. Bu mesafeden daha kisa oldugunda daha baskin bir
cekici etkilesim olusur. Ornegin O—H---O arasindaki O-O mesafesi, van der Waals
yarigaplar1 bazinda 280pm’dir, fakat bilesiklerde 260pm olarak bulunmustur. Dahas1 H---O

mesafesi 260pm beklenirken 170pm bulunmustur.

Hidrojen baglar1 ya simetrik ya da asimetrik olur. Simetrik bir hidrojen baginda, H atomlar1

diger iki atom arasinda ortada bulunur. Bu cok nadir bir durumdur fakat F—H---F~

durumunda olusur ve her iki bag uzunlugu 120pm’dir. Daha sik goriilen asimetrik
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durumlarda, A-H bagi H ---B bagindan daha kisadir. En diisiik enerjili durumun, bagin lineer
olmast durumda olustugu belirtilir, ¢linkii iki kismi negatif yiikler birbirinden daha ¢ok ayrilir

(Atkins and de Paula 2006).

Hidrojen baginin kendine 6zgli durumunu gostermek icin, bir dizi benzer bilesigin kaynama
noktalarini igceren grafik Sekil 4.1°de gosterilmistir. Grafikten de goriilecegi iizere, 4A grubu
elementlerinin hidriirleri CH4'dan SnHy'e dogru beklenen davranisi gosterirler ve kaynama
noktalar1 molekiil kiitleleriyle diizenli olarak artar. Ancak 5A, 6A ve 7A gruplarindaki NHs,
H,O ve HF farkli davranis gosterirler. Bunlarin kaynama noktalar1 gruplarmmin en diisiik
degerine sahip olmasi gerekirken, aksine en yiliksek degerine sahiptir. Bu beklenmedik

davranisin nedeni, H- baglaridir.
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Sekil 4.1 4A, 5A, 6A, 7A grubu elementlerinin hidrojenle yaptiklari bilesiklerin kaynama
noktalart (Whitten et al. 2003).

H atomunun kii¢iikliigi nedeniyle, iki molekiil arasindaki H- bagi, etkilesmesi, dipol-dipol
etkilesmesinden ¢ok, bir bag olarak gézoniine alinir. Su, H- bagmin olustugu en taninmis
bilesiktir. Buzda H- baglari, su molekiillerini olduk¢a seyrek tutarlar. Sivi sudaki su
molekiilleri buzdakilerden daha siki istiflenmistir. Bu nedenle sivi su buzdan daha yogundur.
Sivi su 3,98° ta maksimum yogunluga ulagir. Bu sicakligin stiinde su normal davranigina
doner; yogunluk sicaklikla diiser. Tath su gollerinin iistten asagiya dogru donmasinin nedeni
budur. Suyun sicak- lig1 4°C in altina distiigiinde, bu yogun su goliin dibine batar ve

yiizeydeki daha soguk su donar (Piitiin et al. 1999).
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BOLUM 5

URIK ASIT VE SUMOLEKULU ETKILESIMI
5.1 GIRIS

Urik Asit DNA, RNA ve adenin niikleotitlerin piirin degredasyon iiriiniidiir (Sautin and
Johnson 2008) ve insan viicudunda bulunan bir molekiildiir. Molekiil bir adet besli bir adet
altili halkadan olugsmaktadir (Ringertz 1966). Bu halkalarin, {i¢ adet karbon atomuna bagh
oksijen atomlart ve dort adet azot atomuna bagli hidrojen atomundan olusan etkilesime girme
yoniinden aktif kisimlart mevcuttur. Proton alma ve proton verme oOzellikleri yiiksek olan,
dolayisiyla asitlik ve bazlik o6zellikleri fazla olan bu baglarin oksidan maddelere elektron
transfer etmesiyle iirik asit antioksidan 6zellik gostermektedir (Ames et al. 1981, Nieto et al.
2000, Sautin and Johnson 2008, Shukla and Mishra 1996, Spitsin et al. 2002). Fakat viicutta
fazla miktarda bulunmasi durumunda obeziteye, hipertansiyona ve kardiyovaskiiler
rahatsizliklara neden olmaktadir (Gagliardi et al. 2009). Aktif baglari nedeniyle H atomlari
farkli uglara baglanabilir, bu nedenle ¢esitli totomerik yapilarda bulunabilir (Demir et al.
2004, Jimenez and Alderete 2005).

Urik asit gibi hayati molekiillerin suyla etkilesmesinin molekiiler kuantum mekaniksel olarak
incelenmesi gibi c¢alismalar bu molekiillerin insan hayatina olan etkilerinin modelleme
yapilarak tahmin edilebilmesini saglayabilmektedir. Bu tiir organik molekiillerin farkl
maddelerle etkilesmeleri, bu etkilesme sirasinda olusabilecek geg¢is molekiilleri, bu
etkilesmenin sonucu ortamin asitligi veya bazligi, etkilesmenin siddeti ve molekiillerin son

sekli hakkinda bilgi edinilmesini saglayacaktir.

Urik asit doymamis yag asitlerini hava oksidasyonundan korur (Lehninger 1982, Shukla and
Mishra 1996, Smith and Lawing 1983). Organik ¢oziiclilerde az ¢dziinen iirik asidin su
bulunan ortamlarda elektron verme ve proton transferi 6zellikleri yiiksektir. Potansiyel bir
antioksidan olan {irik asidin su ile etkilesimi 5 farkli konumdan ayr1 ayr1 ele alinarak Chandra

ve Huykens (Chandra and Zeegers-Huyskens 2007) tarafindan Gaussian 98 ile incelenmis ve
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su molekiilleri ile hidrojen bagi kuvveti ile PA ve DPE arasinda iliskiye bakilmistir. Bu
caligsmada tirik asidin ayr1 ayr1 ve ayni anda bes farkli konumdaki su molekiilleri ile etkilesime
girerek hidrojen bagi olusturmasi G09 (M J Frisch et al. 2009) programi kullanilarak DFT
yontemi ve B3LYP fonksiyoneli (Kohn et al. 1996) ile 6-311++G(d,p) baz seti kullanilarak
incelenmistir. Hesaplamalarda oncelikle sistemin optimizasyonu yapilmistir. Hesaplamalarda
molekiiliin Chandra ve Huykens (Chandra and Zeegers-Huyskens 2007) tarafindan G98 ile
elde edilen proton ilgisi (PA) ve proton verme entalpisi (DPE) (Foresman 1996, Nguyen et al.
1998) G09 (M J Frisch et al. 2009) programi ile tekrar elde edilmistir. Sonuglar
karsilagtirilarak uyum i¢inde olduklart goriilmiistiir. Minimum enerjili yap1 elde edildikten
sonra ayni yontem ve baz seti kullanilarak kizilotesi titresim kipleri elde edilmis, molekiiliin
yiikk dagilimi, bag uzunlugu, bag agilar1 ve dihedral acilar1 hesaplanmistir. Etkilesim sonucu

bu parametrelerde ne tiir bir degisim olduguna bakilmistir.

5.2 URIK ASIT TOTOMERLERININ EN KARARLI YAPISININ BELIRLENMESI

Totomer, bir molekiille ayni kimyasal formiile sahip, fakat bazi atomlarin baglandiklar
yerlerin farklilasmasindan olusan yapilardir. Farkli konumlara bagli hidrojen atomlar1 bulunan
trik asidin totomerleri bir¢ok c¢alismada incelenmistir (Jimenez and Alderete 2005)
(Raczynska et al. 2010). En kararli bes totomeri (Sekil 5.1) B3LYP seviyesinde 6-
311++G(d,p) baz seti ile DFT kullanilarak optimize edilmistir. Bu yapilarin optimize

edildikten sonra enerjileri ve dipol momentleri Cizelge 5.1°de verilmistir.

Cizelge 5.1 Urik asidin bes farkli totomerinin optimize enerjileri ve dipol momentleri.

A B C D E
E (a.u.) |-637.87006 |[-637.86458 [-637.86287 |-637.85173 |-637.85408
n (D) 3.18 5.06 4.89 3.97 2.22

Bu yapilardan A totomeri tetra-NH; B ve C totomeri tri-NH, mono-OH; D ve E totomeri
mono-CH, tri NH olarak adlandirilir. A yapisinda halkalara bagli dort adet NH ucu vardir. B
ve C yapilarinda ti¢ adet NH bir adet de OH ucu vardir. D ve E yapilarinda ise bir adet CH
ucu ii¢ adet NH ucu vardir. Bu yapilardan A yapisinin enerjisi -637.87006 a.u., dipol momenti
3.18 Debye’dir. B yapisinin enerjisi -637.86458 a.u., dipol momenti ise 5.06 Debye’dir. C
yapisinin enerjisi -637.86287 a.u., dipol momenti 4.89 Debye’dir. D yapisinin enerjisi -
637.85173 a.u., dipol momenti de 3.97 Debye’dir. E yapisinin enerjisi ise -637.85408 a.u.,
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dipol momenti ise 2.22 Debye’dir. Bu enerji degerlerine gore en diisiik enerjili yapt A
yapisidir ve digerlerinden daha kararlidir. Dolayisiyla bu ¢alismada A yapisinin su molekiili

ile molekiiler etkilesimleri incelenmistir.

Sekil 5.1 Urik asidin bes farkli totomer yapis.
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53 PROTON ALMA VE VERME EGIiLiMi VE HIDROJEN BAGI ENERJi
HESAPLAMALARI

Urik asit molekiiliiniin (Sekil 5.2) farkli uglarindaki hidrojen atomlari1 verme (DPE) ve
oksijen atomlarina hidrojen alma (PA) egilimleri iki farkli durumdaki enerji farklarini sifir
nokta titresim enerjisi diizeltme terimleri de hesaba katilarak incelenmistir.

Proton verme enerjisi PA,

AE?*® = AE? + A(AE,)**® + AE? + A(AE, )**® + AE?*® + AE, > (5.1)
olmak iizere,

PA=-AE*® —A(PV) (5.2)

seklinde hesaplanir. Burada AE?,0 K’da iiriin ve reaksiyona girenler arasindaki enerji farki,
A(AE,)**®, 0 K ve 298 K arasinda elektronik enerjideki degisim (ihmal edilecek kadar
kiigiiktiir), AE?, 0 K’da iiriinlerin ve reaksiyona girenlerin sifir-nokta enerjilerindeki fark,
A(AE,)*®, 0 K ve 298 K arasinda titresimsel enerjideki fark, AE®®, iiriin ve reaksiyona

girenler arasindaki donmesel enerji farki, AEIZQB, irlin ve reaksiyona girenler arasindaki
Oteleme enerji farki, A(PV)ise PV is terimi farkidir bir mol gaz ig¢in —RT’ye esittir (R

Rydberg sabiti, T sicakliktir). Titresimsel enerji ihmal edilir Oteleme ve donme

hareketlerinden gelen —g RT ’lik enerji terimi eklenirse denklemimiz,

PA—= — AE® — AE® + 2RT (5.3)
e v 2

seklini alir. Proton verme enerjisi DPE ise,

DPE = —AE? — AE? —%RT (5.4)

esitliginden hesaplanir (Foresman 1996).
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Bu ifadeler kullanilarak elde edilen sonuglara gore iirik asidin en bazik ucu O15 atomunun
N10 tarafi en asidik ucu da H7 bagli olan ucudur. Bunun anlami O15 atomunun N10’a bakan
tarafindan proton yakalamasinin daha kolay, H7 bagli olan ucundan da proton verilmesinin
yani hidrojen atomunun verilmesi daha kolay oldugudur. Dolayisiyla hidrojen bagi olusurken

015’in N10 tarafi suyun hidrojeni ile, H7 de suyun oksijeni ile daha kolay etkilesime

@
a{&

Sekil 5.2 Urik asit molekiilii.

gecebilir (Cizelge 5.2).

Cizelge 5.2 Urik asit molekiiliiniin farkli uglarindaki PA ve DPE degerleri.

UA PA(kJ/mol) DPE(kJ/mol)
015 (C3 tarafi) [852.01 H6 [1412.68
015 (N10 tarafi) [852.29 H7 |1332.75
014 (N10 tarafi) [814.58 H8 [1405.73
014 (N11 tarafi) [807.41 H9 [1335.63
016 (N12 tarafi) [829.18
016 (N13 tarafi) (825.14

Urik asidin su molekiilleri ile yaptigi hidrojen baglari teker teker incelendiginde, 146 kodlu
etkilesim iirik asidin O14 ve H6 atomlariyla suyun hidrojen bagi kurmasindan dolay1 146
olarak adlandirilmistir. 147 kodlu etkilesim O14 ve H7, 156 kodlu etkilesim O15 ve H6, 168
kodlu etkilesim O15 ve H6, 168 kodlu etkilesim O16 ve HS, 169 kodlu etkilesim de O16 ve
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H9 ile su molekiiliiniin ayni anda hidrojen bagi kurdugunu belirtmek icin bu sekilde
kodlanmistir. Bu etkilesimler sonucu sifir nokta titresim enerji baz set siiperpozisyon hatalari
da (Boys and Bernardi 1970) gz oniine alindiginda en kuvvetli hidrojen bagi -36.19 kJ/mol
degerinde olup 169 koldu etkilesimde gerceklesmektedir. Ondan sonraki en kuvvetli etkilesim
35.11 kJ/mol enerjili hidrojen bag1 kuran 147 kodlu etkilesimdir (Cizelge 5.3).

Cizelge 5.3 Urik asit molekiiliiniin farkli uglarindan baglanan su molekiilii ile yaptig1 hidrojen
bag enerji degerleri.

UA_Su[-EHB ki/mol [EHB (ZPE) kd/mol [-EHB(ZPE + BSSE) ki/mol
146 35,51 27.02 23.77
147 48.39 38.57 35.12
156 37.98 29.18 26.04
168 38.47 29.29 26.65
169 48.59 38.71 36.19

5.4 URIK ASIiT BAG UZUNLUKLARININ, ACILARININ VE DiHEDRALLERININ
ETKILESIM SONRASI ANALIZI

Urik Asit ve su molekiiliiniin etkilesimi sonrasi iirik asit molekiiliiniin bag uzunluklarindaki
degisiklikler EK Agiklamalar A’da belirtilmistir. 146 kodlu etkilesim sonucu H6-N10 bagi
0.0122 A uzamustir ve en fazla uzayan bagdir (Sekil 5.3). Ikinci olarak C1-O14 bagi da
0.0113 A uzamistir. Bu baglar su molekiiliiyle hidrojen bag: yapan baglardir. C1-N10 bag: da
0.0091 A kisalmigtir. C1-N11 bagi ise 0.0052 A kisalmistir. Molekiiliin bag uzunluklarmdaki
etki etkilesim tarafinda en fazla hissedilmektedir. Su molekiiliiniin oksijeninin H6 atomu ile

yaptig1 hidrojen bagi ise 1.967 A degerindedir.
Bag acilarindaki degisimlere gore en fazla artis C4-N10-H6 acisinda 1.28° olmustur. Ikinci

olarak N11-C1-O14 agisinda 1.23° azalis olmustur. Bu her iki ac¢1 da hidrojen bagi yapan

atomlar1 icermektedir.
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Dihedral ag¢1 degisimleri en fazla O15-C4-N10-H6, C3-C4-N10-H6, 014-C1-N10-H6
dihedrallerinde sirasiyla, 0.80°, 0.66°, 0.53° olmustur. Bu dihedraller de hidrojen bagi yapan

H6 atomunu i¢cermektedir.

1.967

2.008

Sekil 5.3 146 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

147 kodlu etkilesimde iirik asit molekiiliniin bag uzunluklarindaki degisikliklerin en fazla
oldugu baglar da hidrojen baginin kuruldugu baglardir (Sekil 5.4). H7-N11 bag: 0.0147 A
uzamigtir. C1-O14 bagi ise 0.0125 A uzamstir. Su molekiiliiniin H7 atomu ile yaptigi
hidrojen bag1 ise 1.884 A degerindedir. Bu bag degeri de tek su molekiilii ile etkilesmeler
arasinda en kisa hidrojen bagi uzunlugudur. O14 atomunun suyun hidrojen atomuyla yaptigi

hidrojen bag1 uzunlugu ise 1.977 A degerindedir.

Bag acilarindaki agilardaki degisimlere gore en fazla N10-C1-O14 ve C2-N11-H7 agilarinda -
1.15° ve 1.05° degisim vardir. Bu agilarda hidrojen bagi kurulan agilardir. N10-C1-N11

acisinda ise 0.99° bir artis vardir.

Dihedral ac1 degisimleri en fazla N11-C2-N13-H9, 016-C5-N13-H9, C3-C2-N13-H9 ve N12-
C5-N13-H9 dihedral agilarinda sirasiyla 1.66°, 1.24°, 1.03°, 0.89° degerlerinde olmustur.
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Sekil 5.4 147 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

156 kodlu etkilesimde {iirik asit molekiiliiniin bag uzunluklarindaki degisikliklerin en fazla
oldugu baglar da hidrojen baginin kuruldugu baglardir (Sekil 5.5). H6-N10 bag1 0.0124 A
uzamigtir. C4-O15 bagi ise 0.0119 A uzamustir. H6 atomunun suyun oksijeni ile yaptigi
hidrojen bagi 1.954 A, O15 atomunun suyun hidrojeni ile yaptig1 hidrojen bagi ise 1.961 A

uzunlugundadir.

En fazla ac1 degisimi etkilesim tarafindaki agilardan C3-C4-O15 agisinda 1.51° azalis, C3-
C4N10 agisinda 1.15° azalis, C1-N10-H6 acisinda 1.08° artis seklinde olmustur. C1-N10-C4

acisinda ise 0.87° azalis olmustur.

Dihedral acilardaki degisimlere gore en fazla degisimler O14-C1-N10-H6, O16-C5-N12-H8,
015-C4-N10-H6 dihedrallerinde sirasiyla 0.57° 0.52°, 0.52° degerlerinde olmustur.
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Sekil 5.5 156 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

168 kodlu etkilesimde iirik asit molekiiliiniin bag uzunluklarindaki degisikliklerin en fazla
oldugu baglar da hidrojen baginin kuruldugu baglardir (Sekil 5.6). Fakat buradaki etkilesimde
2 A uzunlugundan kisa bir hidrojen bagi kurulamamistir. Etkilesim sonucu C5-O16 bagindaki
uzama 0.0121 A, H8-N12 bagindaki uzama ise 0.0107 A degerinde olmustur.

Bag agilarindaki degisimlerine gore C3-N12-H8, C5-N12-H8, N12-C5-N13 agilarinda
strastyla 2.63°, -2.21°, 0.93° degisimler olmustur. Bu acilar etkilesim tarafindaki agilardir.

Dihedral ag1 degisimlerine gore en fazla degisim C4-C3-N12-H8, C2-C3-N12-H8, 016-C5-

N12-H8 dihedrallerinde sirasiyla, 1.76°, 0.99°, 0.90° degerlerinde olmustur. Hidrojen bagi

kuran H8 atomu bu dihedrallerde yer almaktadir.
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Sekil 5.6 168 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

169 kodlu etkilesimde iirik asit molekiiliniin bag uzunluklarindaki degisikliklerin en fazla
oldugu baglar da hidrojen baginin kuruldugu taraftaki baglardir (Sekil 5.7). En fazla
degisiklik C5-N13 bagindaki 0.0135 A degerindeki kisalmadir. C5-O16 bagi ve H9-N13 bagi
0.0129 A uzamustir. O16 atomunun su hidrojeni ile kurdugu hidrojen bagi 1.960 A
degerindedir. H9 atomunun su oksijeni ile kurdugu bag ise 1.936 A degerindedir.

Bag acilarindaki degisimlere gore en fazla degisim C2-N13-H9, C5-N13-H9, N12-C5-N13
acilarinda sirastyla 2.34°, -1.89°, 1.04° degerlerinde olmustur. Bu degisimler de hidrojen bagi

kurulan taraftaki agilarin etkilesim sonrasi degisimleridir.

Dihedral ac1 degisimlerine gore NI13-C2-N11-H7, C4-C3-N12-H8, C3-C2N11-H7
dihedrallerinde sirasiyla 1.10°, 0.84°, 0.81° degisimler olusmustur.
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Sekil 5.7 169 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

Urik asidi 5 su molekiilityle ayn1 anda etkilestirdigimiz sistemde ise en azla bag uzamas1 C5-
016 baginda 0.0262 A degerinde olmustur (Sekil 5.8). Bunda iki ayr1 su molekiiliin bu bag ile
etkilesmesi etkin olmustur. H6-N10 bagi ise 0.0242 A uzamistir. Bu bag da en fazla uzayan
ikinci bagdir. C5-N13 bag1 0.0221 A kisalmis, C4-N10 bag 0.0154 A kisalmistir. H7-N11
bag1 0.0152 A uzamigtir. C5-N12 bag1 ise 0.0147 A kisalmistir. En kisa hidrojen baglari ise

H6 atomu ile su oksijeni arasinda 1.795 A uzunlugunda olusmustur.

Bag ac1 degisimlerine gore en fazla degisim C3-N12-H8, C2-N13-H9, N12-C5-N13, C3-C4-
015, N10-C1-N11 acilarinda sirasiyla 2.78°, 2.17°, 2.05°, -1.91°, 1.77° degerlerinde olmustur.

Dihedral degisimlerine gore en fazla degisim O14-C1-N10-H6, N11-C1-N10-H6, C3-C4-
N10-H6, N11-C1-N10-C4, O15-C4-N10-H6 dihedrallerinde sirasiyla 1.41°, 1.28°, 1.04°,
0.93°, 0.92° olmustur. Etkilesim sonrast H6 tarafindaki molekiiler yap1 daha fazla dihedral

olarak degisime ugramistir.
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Sekil 5.8 Urik asit ve 5 su molekiiliiniin etkilesim sonucu bag uzunluklar:.

5.5 ETKILESIM SONRASI URIK ASIiT MOLEKULUNUN UZERINDEKI YUK VE
ELEKTRIKSEL POTANSIYEL DAGILIMLARININ ANALIZi

Cizelge 5.4°te gosterildigi gibi H8 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina (Mulliken
1955, Vijayakumar et al. 2008) gore en fazla yiik degisimi C4 atomunda 0.133e, atomsal
polar tensor (APT) (Milani and Castiglioni 2010, Person and Newton 1974) yiikk dagilimina
gore H6 atomunda 0.141e, dogal bag orbitali (NBO) (Foster and Weinhold 1980, Reed et al.
1988, Reed and Weinhold 1985, Reed et al. 1985) yiik dagilimina gére O14 atomunda -0.049e
olmustur. Merz-Singh-Kollman (Besler et al. 1990) tasarisindan hesaplanan elektriksel
potansiyel (EP) degisimi de en fazla -0.012eV ile H6 atomunda olmustur. Bu degerler

etkilesim tarafindaki atomlara aittir.
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Cizelge 5.4 146 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degisimi.

Mulliken(e) |APT(e) |NBO (e) |EP (eV)

1 |C |0.044 0.014 0.008 0.001

2 |C ]-0.119 -0.022 -0.005 -0.003
3 |C [-0.094 0.020 0.005 -0.003
4 |C ]0.133 -0.001 0.001 -0.005
5 |C [0.005 0.009 0.000 -0.002
6 |H |0.085 0.141 0.037 -0.012
7 |H [0.000 0.001 0.000 -0.001
8 |H [0.001 0.000 0.000 -0.003
9 |H ]-0.002 -0.001 -0.001 -0.002
10 |[N |-0.026 -0.065 -0.009 -0.009
11 [N |-0.016 -0.007 0.006 -0.001
12 |N |-0.002 -0.008 0.000 -0.002
13 |N |0.005 0.001 -0.001 -0.002
14 |0 |-0.034 -0.083 -0.049 0.003

15 |O |0.008 0.013 0.005 -0.006
16 |O |-0.001 -0.010 -0.002 -0.002

Cizelge 5.5°de gosterildigi gibi 147 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina gore en fazla
yiik degisimi C3 atomunda 0.091e, APT yiik dagilimina gére H7 atomunda 0.166e, NBO yiik
dagilimima gore O14 atomunda -0.051e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en fazla

-0.013eV ile H7 atomunda olmustur. Bu degerler de etkilesim tarafindaki atomlara aittir.

Cizelge 5.5 147 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degisimi.

Mulliken(e) |APT(e) [NBO (e) |EP (eV)

1 |C |0.012 -0.003  ]0.008 0.001

2 |C [-0.026 0.030 0.007 -0.005
3 |C ]0.091 0.002 -0.001 -0.004
4 |C |-0.042 -0.002  |-0.002 -0.003
5 |C |-0.003 0.007 0.000 -0.004
6 |H |-0.003 0.001 -0.001 0.000

7 |H ]0.063 0.166 0.037 -0.013
8 |H |0.000 -0.001  |-0.001 -0.004
9 |H |0.004 0.002 0.002 -0.006
10 |N |-0.023 0.002 0.008 0.000

11 |N [-0.049 -0.078 |-0.010 -0.012
12 |N |-0.010 -0.011  |-0.001 -0.004
13 |N [0.008 -0.002  ]0.003 -0.005
14 1O [-0.035 -0.086  |-0.051 0.004

15 |O [0.001 -0.014  |-0.003 -0.003
16 |O [0.000 -0.005  |-0.002 -0.004
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Cizelge 5.6°da gosterildigi gibi 156 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina gore en fazla
yiik degisimi C4 atomunda 0.126e, APT yiik dagilimina goére H6 atomunda 0.143e, NBO yiik
dagilimina gore O15 atomunda -0.050e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en fazla -

0.011eV ile H6 atomunda olmustur. Bu degerler de etkilesim tarafindaki atomlara aittir.

Cizelge 5.6 156 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degisimi.

Mulliken(e) |APT(e) |NBO (e) |EP (eV)
1 |C ]0.023 0.004 0.001 -0.005
2 C |-0.049 0.016 0.007 -0.001
3 C |-0.123 -0.025 0.002 -0.001
4 |C |0.126 0.023 0.006 0.001
5 C 10.003 0.015 0.000 0.000
6 H |0.076 0.143 0.038 -0.011
7 |H ]0.011 -0.001 [-0.001 |-0.003
8 H 10.000 -0.001 0.000 0.000
9 H |-0.001 0.001 0.000 0.000
10 [N |-0.050 -0.072  [-0.009  |-0.009
11 [N ]0.002 0.001 0.001 -0.003
12 [N ]0.007 -0.003 0.000 0.000
13 |N ]0.002 -0.014  {0.000 0.000
14 |O ]0.010 0.010 0.004 -0.006
15 |O |-0.037 -0.093 -0.050 0.004
16 (O |-0.006 -0.011  {0.000 0.000

Cizelge 5.7 *de gosterildigi gibi 168 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina gore en fazla
yiik degisimi C2 atomunda 0.200e, APT yiik dagilimina gére H8 atomunda 0.116e, NBO yiik
dagilimina gore O16 atomunda -0.050e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en fazla -

0.012eV ile H8 atomunda olmustur. Bu degerler de etkilesim tarafindaki atomlara aittir.

42



Cizelge 5.7 168 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degisimi

Mulliken(e) | APT(e) |[NBO (e) | EP (eV)
1 |C|-0.003 0.015 |0.000 |-0.003
2 |C|-0.200 -0.034 |-0.004 |-0.003
3 [C]0.133 0.035 |0.007 |-0.002
4 [C|0.024 -0.013 |0.003 |-0.003
5 |C|0.021 -0.018 |0.003 |-0.001
6 |H|0.005 -0.001 |0.000 |-0.003
7 |H|-0.004 -0.001 |-0.001 |-0.002
8 |H|0.077 0.116 |0.034 |-0.012
9 |H|0.002 0.001 |0.000 |0.000
10| N|-0.011 -0.004 |-0.001 |-0.003
11|N|0.006 -0.007 |-0.001 |-0.002
12| N |-0.034 -0.033 |0.000 |-0.009
13| N |-0.012 0.015 [0.007 |0.000
1410]0.001 -0.012 |-0.002 |-0.002
15/010.013 0.016 |0.008 |-0.003
160 |-0.028 -0.078 [-0.050 |0.004

Cizelge 5.8’de gosterildigi gibi H20 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina gore en fazla
yiik degisimi C3 atomunda -0.120 e, APT yiik dagilimina gore H9 atomunda 0.151e, NBO
yiik dagilimina gére O16 atomunda -0.050e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en

fazla -0.013eV ile H9 atomunda olmustur. Bu degerler de etkilesim tarafindaki atomlara aittir.

Cizelge 5.8 169 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degisimi

Mulliken(e) APT(e) NBO (e) |EP (eV)

1 C 1]0.001 0.008 0.000 -0.003
2 C ]0.095 0.027 0.006 -0.004
3 C 1]-0.120 -0.040 -0.003 -0.003
4 C 1]-0.016 0.026 0.000 -0.002
5 C 10.028 -0.018 0.005 0.001

6 H 0.002 0.000 -0.001 -0.003
7 H |0.005 0.002 0.002 -0.005
8 H 0.003 0.002 -0.002 0.001

9 H 0.070 0.151 0.039 -0.013
10 |N |-0.006 -0.006 0.000 -0.003
11 [N ]0.006 -0.005 0.002 -0.004
12 |N |-0.006 0.013 0.011 0.002

13 |N |-0.054 -0.057 -0.005 -0.010
14 |0 ]0.003 -0.002 -0.001 -0.003
15 |0 |-0.002 -0.013 -0.003 -0.003
16 |0 |-0.027 -0.087 -0.050 0.006
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Cizelge 5.9°da gosterildigi gibi UA ve 5 su molekiiliiniin ayn1 anda etkilesiminde Mulliken
yiik dagilimina gore en fazla yiik degisimi C3 atomunda -0.468e, APT yiik dagilimina gore
H6 atomunda -0.251e, NBO yiik dagilimina gore O16 atomunda -0.101e olmustur. Elektriksel

potansiyel degisimi de en fazla -0.023eV ile H7 atomunda olmustur.

Cizelge 5.9 UA ve 5 su molekiiliiniin ayn1 anda etkilesiminin yiik ve elektriksel potansiyelinin

degisimi.
Mulliken(e) APT(e) NBO (e) EP (eV)

1 C |-0.061 0.016 0.010 -0.011
2 C 10.285 0.043 0.015 -0.013
3 C 1-0.468 -0.045 0.005 -0.010
4 C |0.141 0.074 0.015 -0.005
5 C |-0.006 -0.014 0.007 -0.003
6 H ]0.151 0.251 0.044 -0.021
7 H |0.082 0.167 0.037 -0.023
8 H |0.070 0.111 0.032 -0.014
9 H |0.075 0.153 0.040 -0.019
10 N |-0.099 -0.141 -0.005 -0.019
11 N |-0.041 -0.089 -0.006 -0.021
12 I[N ]0.018 -0.032 0.010 -0.010
13 N |-0.060 -0.061 0.005 -0.015
14 |0 |-0.021 -0.090 -0.050 -0.008
15 |0 |-0.050 -0.177 -0.072 -0.002
16 |0 |-0.069 -0.179 -0.101 0.008

5.6 URIK ASIT HOMO-LUMO ANALIZi

En yiiksek dolu molekiiler yoriinge (HOMO) ile en diisiik bos molekiiler yoriinge (LUMO)
molekiiliin kimyasal olarak etkilesimin nereden olacagini belirleyen parametrelerdir. Bu iki
molekiiler yoriinge molekiiliin elektron alan (LUMO) ve veren (HOMO) yoriingelerdir. Bu iki
yorlinge arasindaki enerji araligt molekiil yapisimin kararliligi hakkinda da bilgi verir.
HOMO-LUMO enerji araliginin azalma olmasi ise molekiil i¢inde elektronik transferlerin
fazla olacagi anlamina gelir ve yapi daha kararhdir (Arivazhagan and Jeyavijayan 2011,
Arunagiri et al. 2011, Karthick et al. 2011, Laarej et al. 2010, Nagabalasubramanian et al.
2011, Udayakumar et al. 2011). Sekil 5.9°da HOMO C1-O14 atomlar1 iizerinde iken LUMO
C5-016 iizerindedir. Etkilesim yokken HOMO-LUMO enerji araligi 0.245 eV degerindedir.
Sekil 5.10°da ise HOMO C2-C3 {iizerine kaymistir ve enerji araligi 0.249¢V degerindedir.
Sekil 5.11’de de HOMO C2-C3 fiizerine kaymistir ve enerji araligi 0.240eV degerindedir.
Sekil 5.12°de de aymi sekilde HOMO C2-C3 iizerine kaymustir. Enerji araligi -0.248eV
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degerindedir. Sekil 5.13’teki sistemde ise C5-016 iizerine HOMO gelmis, LUMO ise C4-015
tizerine gelmistir. Enerji araligi ise 0.248eV degerindedir. Sekil 5.14’te C5-O16 iizerine
HOMO gelmis, LUMO ise C4-O15 lizerine gelmistir. Enerji aralig1 ise 0.250eV degerindedir.

(a) (b)
Sekil 5.9 UA i¢in (a) HOMO, (b) LUMO gosterimi.

Sekil 5.11 147 kodlu etkilesim i¢in (a) HOMO, (b) LUMO gosterimi.
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(a) (b)

Sekil 5.13 168 kodlu etkilesim i¢in (a) HOMO, (b) LUMO gosterimi.

a8 ¢

Sekil 5.14 169 kodlu etkilesim i¢in (a) HOMO, (b) LUMO gosterimi.
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57 UA MOLEKULUNUN KIZILOTESI SPEKTRUMUNUN DENEYSEL
SONUCLARLA KARSILASTIRILMASI

Kati haldeki tirik asit i¢in ¢ektigimiz kiziltesi spektrum (Sekil 5.15) ve literatiirdeki diger
kizilotesi spektrumlar (Sekil 5.16) ile DFT ile B3LYP seviyesinde 6-311++G(d,p) baz seti
kullanilarak hesaplanan degerlerle (Sekil 5.17) ayr1 ayr1 karsilastirihip iliskilendirilmistir.
Hesaplamalarimiz tek bir molekiil i¢in gaz fazinda oldugundan, deneysel olarak kati1 halde
birgok molekiiliin kizilétesi spektrumu ile bazi bolgelerde farklilik gostermektedir (Shimada
et al. 2008). Bu bolgeler molekiiliin hidrojen bagi kurabilen aktif uglar1 olarak adlandirdigimiz
C=0 ve N-H gerilme titresim bolgelerine karsilik gelmektedir. Dolayisiyla 1500 cm™
dalgasayisindan sonraki bolgelerde dogrusal iliski bozulmaktadir (Sekil 5.18). Bu bolgeler
cikarildiktan sonra ¢izilen korelasyon grafiklerinde ise dogrusalliga yakin grafikler elde

edilmistir (Sekil 5.19, 20, 21).
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Sekil 5.17 UA molekiiliiniin hesaplanan kizilétesi spektrumu.

Sekil 5.18’de siyah noktalar bizim c¢ektigimiz, kirmizi noktalar NIST’ten alinan, mavi
noktalar da Majoube ve Vergoten’nin ¢alismasindan (Majoube and Vergoten 1993) alinan
kizilotesi deneysel dalgasayisilarina gore hesaplanan degerlerle yapilan iligkiyi
gostermektedir. 1500 cm™ dalgasayisindan 6nceki degerlere gore yapilan dogrusal uydurmaya
gore bizim cektigimiz kizilotesi spektrumundan alinan 8 noktaya gore regresyon R=99903,
standart sapma ise 15.40 degerindedir (Sekil 5.19). NIST’ten alinan 15 degere gore
R=0.99627, standart sapma ise 28.90 degerindedir (Sekil 5.20). Majoube ve Vergoten’nin
makalesinden alinan 19 degere gore R=0.99891, standart sapma ise 17.689 degerindedir
(Sekil 5.21).

49



4000

| amA
3500 = BEU -8
— | e NIST
g 3000 4 A Majoube
- ]
2 25001
@© J
@
S, 2000 :F
S ]
Q 1500 .
C
g <4
& 1000 - **
[% ] [
s s
@ 500 22
T | a
0 T T T T T T T T T T T T T
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

Gozlenen Dalgasayisi (cm'1)

Sekil 5.18 UA i¢in deneysel ve hesaplanan kizilotesi dalgasayisi degerlerinin korelasyon
grafigi.
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Sekil 5.19 UA i¢in cektigimiz kizilotesi spektrumunun deneysel ve hesaplanan degerlerinin
korelasyonunun dogrusalliga uydurulmasi.
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Sekil 5.20 UA i¢in NIST’ten alinan kizilotesi spektrumun deneysel ve hesaplanan
degerlerinin korelasyonunun dogrusalliga uydurulmasi.
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Sekil 5.21 UA i¢in Majoube ve Vergoten’nin ¢ektigi kizilotesi spektrumun deneysel ve
hesaplanan degerlerinin korelasyonunun dogrusalliga uydurulmasi.
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58 URIK ASIT VE SU MOLEKULUNUN ETKILESIMININ KIZILOTESI
SPEKTRUM ANALIZi

5.8.1 146 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

146 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigii H6-N10 baginin gerilme titresiminin
dalgasayist 3600 cm™ degerinden 3395 cm™ degerine kaymustir ve siddeti 91 km/mol
degerinden 479 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 5.22, 23). Buradaki H6-N10 baginin
kipe bagil katkis1 %78.3 iken %36.4 degerine diigmiistiir ve ek olarak H6 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkis1 %27 olmustur. Bu etkilesim sonras1 iirik asidin toplam
kip sayis1 42°den 51°e yiikselmistir. Bu kiplerden 3 tanesi tamamen su titresim katkilarini

icermektedir. Bunlar 1599 cm™, 3688 cm™ ve 3898 cm™ dalgasayilarindaki kiplerdir.
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Sekil 5.22 146 kodlu etkilesimin, {irik asidin ve suyun ayr1 ayr1 kizil6tesi spektrumu.
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Sekil 5.23 146 kodlu etkilesimin, {irik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gdsterimi.

I. C=0 titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini i¢eren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 37. normal kipinde CI1-O14 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %15°dir. Bu kip etkilesimden sonra 44. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkisi %35.1 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayisi 1794 cm™
degerinden 1767 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 1335 km/mol degerinden 1007
km/mol degerine diismiistiir. Ayn1 kipte C4-O15 gerilme titresiminin etkilesimden 6nce %5
degerinin listlinde bir katkis1 yokken, etkilesimden sonra %7.8 degerinde bir katkisi olmustur.
Bu kipe etkilesimden sonra H6-O17 hidrojen bagini iceren gerilme ve diizlem igi biikiilme

titresimleri de katki vermistir.

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 38. normal kipinde C5-O16 baginin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %14.8’dir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymistir ve

bu bagn titresime katkis1 %15.8 olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1832
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cm? degerine kaymustir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 698 km/mol degerine
yiikselmistir.

b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 15. normal kipinde C1-O14 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 %9.9’dur. Bu kip etkilesimden sonra 27. normal
kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkist %6.9 olmustur. Bu kipin dalgasayisi 606 cm™
degerinden 827 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 15 km/mol degerinden 140 km/mol
degerine ylikselmistir. Ayn1 kipte C4-O15 bagmin diizlem dis1 biikiilme titresiminin katkist
%38.6 iken %6.8 olmustur. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla H6-O17 hidrojen bagini iceren

burulma titresimleri katk1 vermistir.
ii. N-H Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri.

Etkilesim sonucu su molekiilii ile hidrojen bagi kuran bag tiirlerinden biri de N-H baglaridir.
Etkilesimden dnce NH gerilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 39. normal kipinde N10-H6 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkisi %78.3 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 46. normal kipine
kaynmustir. Bu kipin dalgasayis1 3600 cm™ degerinden 3395 cm™ degerine kaymistir ve siddet
degeri 91 km/mol degerinden 479 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra
en fazla katkiy1 yine N10-H6 baglarinin gerilme titresimi %36.4 degerinde vermistir. H6-O17

hidrojen baginin gerilme titresiminin katkisi ise %27 degerinde olmustur.
b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri.

Etkilesimden 6nce NH diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 15. normal kipinde N10-H6 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 toplamda %21.6 iken etkilesimden sonra %12
degerinde olmustur. Bu kip etkilesimden sonra 27. normal kipine kaymistir. Bu kipin

dalgasayis1 606 cm™ degerinden 827 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 15 km/mol
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degerinden 140 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla H6-O17

hidrojen bagini igeren burulma titresimleri katki vermistir.
c. Diizlem ici biikiilme titresimleri.

Etkilesimden 6nce NH diizlem ig¢i biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gbzlenen kiplerden 32. normal kipinde C1-N10-H6, C4-
N10-H6, C1-N11-H7, C2-N11-H7, C2-N13-H9, C5-N13-H9 acilarinin diizlem igi biikiilme
titresiminin kipe katkilar sirastyla %17.2, %16.8, %5.8, %6.4, %7.4 ve %7.3 degerindedir.
Bu kip etkilesimden sonra 38. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1414 cm™
degerinden 1462 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 1 km/mol degerinden 25 km/mol
degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra sadece C1-N10-H6 ve C4-N10-H6 agilarinin % 5
degerinin Ustlinde, sirasiyla %11.7 ve %11.5 katkilar1 olmustur. Bu kipe etkilesimden sonra
H6-O17 hidrojen baginin yer aldig1 gerilme titresiminin katkis1 %11.5, N10-H6-O17 agisinin

diizlemigci biikiilme titresiminin katkis1 ise %15.6 degerinde olmustur.

34. normal kipinde N-H baglarin1 iceren C1-N11-H7 ve C2-N11-H7 agilarmin diizlem igi
biikiilme titresiminin etkisi %7.5 ve %9.2 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 40. normal
kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayisi 1596 cm™ degerinden 1597 cm™ degerine kaymustir ve
siddet degeri 234 km/mol degerinden 323 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipte
etkilesimden sonra C2-N11-H7 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin kipe katkis1 %5.8
olmustur. C1-N11-H7 acisinin %5 degerinin istiinde katkisi olmamistir. Su molekiiliiniin

diizlem i¢i biikiilme titresiminin katkis1 ise %6.4 olmustur.

37. normal kipinde C1-N10-H6 agisini igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %7.5,
C1-N11-H7 agisimi igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %8.1 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 44. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayis1 1794 cm™ degerinden
1767 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 1335 km/mol degerinden 1007 km/mol
degerine diismiistiir. Bu kipte de etkilesimden sonra C1-N10-H6 agisinin katkist %6.2, C4-
N10-H6 agisinin ise etkilesimden dnce %5’in iistiinde olmamasina karsin etkilesimden sonra
%7.2 olmustur. H6-O17 hidrojen baginin yer aldigi gerilme titresiminin katkisi %5.1, N10-

H6-O17 agisinin diizlemigi biikiilme titresiminin katkis1 ise %6.7 degerinde olmustur.
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38. normal kipinde C5-N12-H8 agisin1 igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.4,
C5-N13-H9 agisint igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.5 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayist 1835 cm™ degerinden
1832 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 698 km/mol degerine
yiikkselmistir. Etkilesimden sonra C5-N12-H8 acist %6.8, C5-N13-H9 agis1 %7 katki

vermistir.

iii. Halka titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapis1 igindeki gerilme titresimlerinden C-C bagma ait olan ve
titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gozlenen kiplerden
37. normal kipte C3-C4 baginin gerilim titresiminin normal kipe katkist %35’in istiinde
degilken, etkilesimden sonra 44. normal kipinde %5.3 degerindedir. Dalgasayis: 1794 cm™
degerinden 1767 cm™ degerine kaymustir ve siddeti de 1335 km/mol degerinden 1007 km/mol
degerine diismiistiir. Ayni1 kipte C-N bagi gerilme titresimlerinin katkilari ise C1-N10 i¢in %7,

C1-N11 i¢in %S5.8 iken etkilesimden sonra %5 degerinin iistiinde olmamustir.

38. normal kip etkilesimden sonra 45. normal kipe kaymustir. Dalgasayisi 1835 cm™
degerinden 1831 cm™ degerine kaymistir ve siddeti de 502 km/mol degerinden 23 km/mol
degerine diismiistiir. Bu kipte C-N bag1 gerilme titresimlerinin katkilar1 ise C5-N12 i¢in %8.1,
C5-N13 i¢in %5.7 iken etkilesimden sonra C5-N12 i¢in %8.5 ve C5-N13 i¢in %6.1 degerinde

olmustur.

b. Diizlem i¢i biikiilme titresimleri.
Urik asit molekiiliiniin halka yapisii olusturan C3-C2-N11 agisinm 34. normal Kipinde
katkis1 %5.8 iken etkilesimden sonra %5 degerinin iistiinde degildir. Bu kip 40. normal kipine

ve 1596 cm™ dalgasayisi degerinden 1597 cm™ dalgasayisia kaymustir ve siddeti de 234

km/mol degerinden 323 km/mol degerine yiikselmistir.
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37. normal kipinde N10-C1-N11 agisinin katkis1 %6.9 iken etkilesimden sonra %5’in iistiinde
degildir. 44. normal kipine kayan kipin dalgasayist 1794 cm™ degerinden 1767 cm™ degerine
kaymustir ve siddeti 1335 km/mol degerinden 1007 km/mol degerine diismiistiir.

38. normal kipinde N12-C5-N13 acisinin kipe katkist %6.4 iken, etkilesimden sonra %6.8
olmustur. 45. normal kipe kayan kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1832 cm™ degerine

kaymustir, siddeti ise 502 km/mol degerinden 698 km/mol degerine yiikselmistir.

5.8.2 147 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi.

147 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigi H7-N11 baginin gerilme titresiminin
dalgasayist 3637 cm™ degerinden 3379 cm™ degerine kaymustir ve siddeti 104 km/mol
degerinden 607 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 5.24, 25). Buradaki H7-N11 baginin
kipe bagil katkist %76.8 iken %34.6 degerine diigmiistiir ve ek olarak H7 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkis1 %25.6 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da {irik asidin

toplam kip sayis1 42°den 51°e yiikselmistir.
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Sekil 5.24 147 kodlu etkilesimin, iirik asidin ve suyun ayr1 ayr1 kizilotesi spektrumu.
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Sekil 5.25 147 kodlu etkilesimin, {irik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gdsterimi.

i. C=0 titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini i¢eren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 36. normal kipinde C4-O15 bagmim gerilme
titresiminin kipe katkist %17°dir. Bu kip etkilesimden sonra 43. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkisi %6.8 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayisi 1766 cm™
degerinden 1764 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1178
km/mol degerine yiikselmistir. Ayni kipte C1-O14 gerilme titresiminin etkilesimden 6nce %5

degerinin istiinde bir kakis1 yokken, etkilesimden sonra %6.3 degerinde bir katkis1 olmustur.

37. normal kipinde C1-O14 bagmin gerilme titresiminin kipe katkist %15°dir. Bu kip
etkilesimden sonra 44. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkis1 %6.8 degerinde
olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1794 cm™ degerinden 1768 cm™ degerine kaymustir ve siddet
degeri 1335 km/mol degerinden 938 km/mol degerine diismiistiir. Ayni kipte C4-O15 gerilme
titresiminin etkilesimden 6nce %35 degerinin lstiinde bir kakisi yokken, etkilesimden sonra

%7.2 degerinde bir katkist olmustur.
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Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 38. normal kipinde C5-O16 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %14.8’dir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymistir ve
bu bagn titresime katkis1 %14.6 olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1833
cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 659 km/mol degerine
yiikselmistir.

b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce 36. normal kipinde C=0 bagini igeren N10-C4-O15 acisinin diizlem ici
biikiilme titresiminin kipe katkist %5.4 iken etkilesimden sonra 43. normal kipine %5’in
tistiinde bir katkis1 yoktur. 43. normal kipe kayan bu kipin dalgasayisi 1766 cm-1 degerinden
1764 cm-1 degerine kaymistir ve siddeti 929 km/mol degerinden 1178 km/mol degerine
yiikselmistir.

¢. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 9. normal kipinde C1-O14 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 %11.2, C5-O16 baginin diizlem dis1 biikiilme
titresiminin kipe katkis1 ise %8’dir. Bu kip etkilesimden sonra 26. normal kipine kaymistir ve
C1-0O14 baginin titresime katkist %6.3 olmustur. C5-O16 bagimin katkisi ise etkilesimden
sonra %>5’in tistiinde olmamistir. Bu kipin dalgasayis1 417 cm™ degerinden 764 cm™ degerine
kaymistir ve siddet degeri 3 km/mol degerinden 107 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe
etkilesimden sonra en fazla H7-O17 hidrojen bagmi iceren burulma titresimleri katki

vermistir.
ii. N-H Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri.
Etkilesim sonucu su molekiilii ile hidrojen bagi kuran bag tiirlerinden biri de N-H baglaridir.

Etkilesimden dnce NH gerilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde

onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 40. normal kipinde N11-H7 bagmin gerilme
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titresiminin kipe katkis1 %76.8 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 46. normal kipine
kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 3637 cm™ degerinden 3379 cm™ degerine kaymistir ve siddet
degeri 104 km/mol degerinden 607 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra
en fazla katkiy1 yine N11-H7 baglarinin gerilme titresimi %34.6 degerinde vermistir. H7-O17

hidrojen baginin gerilme titresiminin katkis1 ise %25.6 degerinde olmustur.

b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri.

Etkilesimden once NH diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 9. normal kipinde N11-H7 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 toplamda %35.5 ve N12-H8 baginin diizlem
dis1 biikiilme titresiminin toplam katkisi ise %22.7 iken etkilesimden sonra %5 degerinin
altinda olmustur. Bu kip etkilesimden sonra 26. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
417 cm™ degerinden 764cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 3 km/mol degerinden 107
km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla H7-O17 hidrojen bagim

igeren burulma titresimleri katki vermistir.

c¢. Diizlem ici biikiilme titresimleri.

Etkilesimden 6nce NH diizlem i¢i biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gézlenen kiplerden 33. normal kipinde C1-N11-H7, C2-
N11-H7, C3-N12-H8 ve C5-N12-HS acilarinin diizlem igi biikiilme titresiminin kipe katkilart
strastyla %6.2, %6.4, %7.2, ve %7.4 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 38. normal
kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1478 cm™ degerinden 1431 cm™ degerine kaymustir ve
siddet degeri 1 km/mol degerinden 84 km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra C1-
N11-H7, C2-N11-H7, C2-N13-H9 ve C5-N13-H9 acilarinin katkilar1 sirasiyla %7, %6.4,
%6.1, ve %6.8 degerindedir. C2-N13-H9 ve C5-N13-H9 agilarinin katkilari etkilesimden
sonra %5 degerinin istiine ¢gtkmistir. Bu kipe etkilesimden sonra H7-O17 hidrojen baginin yer
aldig1 gerilme titresiminin katkis1 %7.7, N11-H7-O17 ac¢isinin diizlem i¢i biikiilme

titresiminin katkis1 ise %9.9 degerinde olmustur.

34. normal kipinde N-H baglarin1 iceren C1-N11-H7 ve C2-N11-H7 agilarinin diizlem igi
biikiilme titresiminin etkisi %7.5 ve %9.2 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 39. normal

kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayisi 1596 cm™ degerinden 1492 cm™ degerine kaymustir ve
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siddet degeri 234 km/mol degerinden 10 km/mol degerine diismiistiir. Bu kipte etkilesimden
sonra C1-N11-H7 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin kipe katkisi %6.1, C2-N11-H7
acisinin ise %5.9 olmustur. Bu kipe etkilesimden sonra H7-O17 hidrojen bagiin yer aldigi
gerilme titresiminin katkis1 %5.7, N11-H7-O17 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin

katkis1 ise %8 degerinde olmustur.

36. normal kipinde N-H baglarin1 iceren C1-N10-H6 ve C4-N10-H6 agilarinin diizlem igi
biikiilme titresiminin etkisi %5.6 ve %9.8 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 43. normal
kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayisi 1766 cm™ degerinden 1764 cm™ degerine kaymustir ve
siddet degeri 929 km/mol degerinden 1178 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipte
etkilesimden sonra C1-N10-H6 ag¢isinin diizlem igi biikiilme titresiminin kipe katkis1t %5.7,
C4-N10-H7 agisinin ise %6.2 olmustur. C1-N11-H7 agisinin etkilesimden once katkisi %5’in

altinda iken etkilesimden sonra %5 olmustur.

37. normal kipinde C1-N10-H6 agisini igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %7.5,
C1-N11-H7 ac¢ismi iceren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %8.1 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 44. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayis1 1794 cm™ degerinden
1768 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 1335 km/mol degerinden 938 km/mol degerine
diismistiir. Bu kipte de etkilesimden sonra C1-N11-H7 agisimin katkis1 %5.6, C1-N10-H6
acisinin ise %35’in istiinde olmamistir. H7-O17 hidrojen bagini igeren N11-H7-O17 agisinin

diizlem i¢i biikiilme titresiminin katkis1 ise %5.3 degerinde olmustur.

38. normal kipinde C5-N12-H8 agisini igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.4,
C5-N13-H9 acismi iceren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.5 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden
1833 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 659 km/mol degerine
yiikselmistir. Etkilesimden sonra C5-N12-H8 ve C5-N13-H9 acis1 %6.4’er katki vermistir.

iii. Halka titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapis1 igindeki gerilme titresimlerinden C-C bagma ait olan ve

titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gézlenen kiplerden
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33. normal kipte C3-C4 bagmin gerilim titresiminin normal kipe katkis1 %6.8, etkilesimden
sonra 38. normal kipinde %5’in altindadir. Dalgasayisi 1478 cm™ degerinden 1431 cm™
degerine kaymistir ve siddeti de 1 km/mol degerinden 84 km/mol degerine yiikselmistir. Ayni
Kipte C-N bag1 gerilme titresimlerinin katkilari ise C3-N12 i¢in %7 iken etkilesimden sonra
%35 degerinin {istinde olmamistir. C2-N13 baginin gerilme titresiminin etkilesimden Once
%35’1n Ustiinde katkist yokken, etkilesimden sonra %5.7 katkisi olmustur. Etkilesimden sonra
H7-O17 hidrojen bagimin gerilme titresimi ise %7.7 katki verirken, N11-H7-O17 acisinin
katkis1 %9.9 olmustur.

34. normal kipinde C2-N11 ve C2-N13 baglarinin gerilme titresimlerinin katkilar1 %8.1 ve
%8.3 degerinde iken etkilesimden sonra bu iki titresimin katkis1 %5 degerinin altinda
olmustur. 39. normal kipe kayan bu kipin dalgasayis1 1596 cm™ degerinden 1492 cm™
degerine kaymistir. Siddeti ise 234 km/mol degerinden 10 km/mol degerine diigmiistiir. C3-

N13 baginin katkist ise etkilesimden sonra %5 degerinin iistiine ¢ikarak %5.9 olmustur.

36. normal kipinde C3-C4 ve C4-N10 baglarinin gerilme titresimlerinin katkilari %11.5 ve
%35 degerinde iken etkilesimden sonra bu iki titresimin katkist %5 degerinin altinda olmustur.
43. normal kipe kayan bu kipin dalgasayisi 1766 cm™ degerinden 1764 cm™ degerine
kaymigtir. Siddeti ise 929 km/mol degerinden 1178 km/mol degerine yiikselmistir.

37. normal kipinde C1-N10 ve C1-N11 baglarinin gerilme titresimlerinin katkilart %7 ve
%35.8 degerinde iken etkilesimden sonra bu iki titresimin katkisi %35 degerinin altinda
olmustur. 44. normal kipe kayan bu kipin dalgasayisi 1794 cm™ degerinden 1768 cm™
degerine kaymustir. Siddeti ise 1335 km/mol degerinden 938 km/mol degerine diigmiistiir. C3-

C4 baginin katkis1 ise etkilesimden sonra %35 degerine ¢ikmustir.

38. normal kipinde C5-N12 ve C5-N13 baglarinin gerilme titresimlerinin katkilart %8.1 ve
%y35.7 degerinde iken etkilesimden sonra bu iki titresimin katkilar1 %7.8 ve %5.7 olmustur. 45.
normal kipe kayan bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1833 cm™ degerine kaymustir.

Siddeti ise 502 km/mol degerinden 659 km/mol degerine yilikselmistir.
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b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapisim1 olusturan C3-C2-N11 agisinin 34. normal Kipinde
katkis1 %5.8 iken etkilesimden sonra %35 degerinin iistiinde degildir. Bu kip 39. normal kipine
ve 1596 cm™ dalgasayisi degerinden 1492 cm™ dalgasayisina kaymustir ve siddeti de 234

km/mol degerinden 10 km/mol degerine diismiistiir.

36. normal kipinde C3-C4-N10 ag¢isinin katkis1 %7.3 iken etkilesimden sonra %5’in istiinde
degildir. 43. normal kipine kayan kipin dalgasayis: 1766 cm™ degerinden 1764 cm™ degerine
kaymistir ve siddeti 929 km/mol degerinden 1178 km/mol degerine yiikselmistir.

37. normal kipinde N10-C1-N11 agisinin kipe katkist %6.9 iken, etkilesimden sonra 5’in
iistiinde degildir. 44. normal kipe kayan kipin dalgasayist 1794 cm™ degerinden 1768 cm™
degerine kaymistir, siddeti ise 1335 km/mol degerinden 938 km/mol degerine diigmiistiir.

38. normal Kipinde N12-C5-N13 acisinin kipe katkisi %6.4 iken, etkilesimden sonra %6.3
olmustur. 45. normal kipe kayan kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1833 cm™ degerine

kaymustir, siddeti ise 502 km/mol degerinden 659 km/mol degerine yiikselmistir.

5.8.3 156 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

156 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goériildiigic H6-N10 baginin gerilme titresiminin
dalgasayist 3600 cm™ degerinden 3387 cm™ degerine kaymistir ve siddeti 90 km/mol
degerinden 465 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 5.26, 27). Buradaki H6-N10 bagimnin
kipe bagil katkis1 %78.3 iken %35.8 degerine diismiistiir ve ek olarak H6 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkis1 %26.4 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da {irik asidin

toplam kip sayis1 42°den 51°e yiikselmistir.
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Sekil 5.26 156 kodlu etkilesimin, iirik asidin ve suyun ayri ayri kiziltesi spektrumu.
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Sekil 5.27 156 kodlu etkilesimin, {irik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gdsterimi.

i. C=0 titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 38. normal kipinde C5-O16 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %14.8dir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymuistir ve
bu bagmn titresime katkist %14.4 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayisi 1835 cm™
degerinden 1834 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 553
km/mol degerine yiikselmistir.

b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 15. normal kipinde C1-O14 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkist %9.9, C4-O15 bagmin diizlem dis1 biikiilme
titresiminin kipe katkis1 ise %8.6°dir. Bu kip etkilesimden sonra 27. normal kipine kaymistir
ve C1-O14 baginin titresime katkist %6.7 olmustur. C5-O16 baginin katkis1 ise etkilesimden
sonra %6.8 olmustur. Bu kipin dalgasayis1 606 cm™ degerinden 830 cm™ degerine kaymistir

ve siddet degeri 15 km/mol degerinden 142 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe
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etkilesimden sonra en fazla H6-O17 hidrojen bagmi iceren burulma titresimleri katki

vermistir.
ii. N-H Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesim sonucu su molekiilii ile hidrojen bagi kuran bag tiirlerinden biri de N-H baglaridir.
Etkilesimden once N-H gerilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra titresim
kipinde 6nemli degisiklikler gdzlenen kiplerden 39. normal kipinde N10-H6 baginin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %78.3 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 46. normal kipine
kaymustir. Bu kipin dalgasayist 3600 cm™ degerinden 3387 cm™ degerine kaymustir ve siddet
degeri 91 km/mol degerinden 466 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra
en fazla katkiy1 yine N10-H6 baglarinin gerilme titresimi %35.8 degerinde vermistir. H6-O17

hidrojen baginin gerilme titresiminin katkisi ise %26.4 degerinde olmustur.
b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce NH diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gézlenen kiplerden 15. normal kipinde N10-H6 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkisi toplamda %21.6 olmustur. Bu kip etkilesimden
sonra 26. normal kipine kaymustir. Etkilesimden sonra katkisi %11.9 olmustur. Bu kipin
dalgasayis1 606 cm™ degerinden 830 cm™ degerine kaynustir ve siddet degeri 15 km/mol
degerinden 142 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla H6-O17

hidrojen bagini iceren burulma titresimleri katki vermistir.
C. Diizlem igi biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce NH diizlem i¢i biikiilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gézlenen kiplerden 32. normal kipinde C1-N10-H6, C4-
N10-H6, C1-N11-H7, C2-N11-H7, C2-N13-H9 ve C5-N13-H9 ac¢ilarinin diizlem i¢i biikiilme
titresiminin kipe katkilar sirastyla %17.2, %16.8, %5.8, %6.4, %7.4 ve %7.3 degerindedir.
Bu kip etkilesimden sonra 38. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1414 cm™

degerinden 1462 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 1 km/mol degerinden 10 km/mol
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degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra C1-N10-H6 ve C4-N10-H6 agilarinin katkilari
sirastyla %10.4, ve %10.3 degerindedir. Diger agilarin katkilar1 etkilesimden sonra %5
degerinin lstiine ¢ikmamistir. Bu kipe etkilesimden sonra H7-O17 hidrojen baginin yer aldig
gerilme titresiminin katkis1t %10.5, N10-H6-O17 ag¢isinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin

katkist ise %13.9 degerinde olmustur.

34. normal kipinde N-H baglarin1 iceren C1-N11-H7 ve C2-N11-H7 agilarinin diizlem igi
biikiilme titresiminin etkisi %7.5 ve %9.2 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 40. normal
kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1596 cm™ degerinden 1600 cm™ degerine kaymistir ve
siddet degeri 234 km/mol degerinden 171 km/mol degerine diigmiistiir. Bu kipte etkilesimden
sonra C1-N11-H7 ve C2-N11-H7 agismmin katkist %5’in altinda olmustur. Bu kipe
etkilesimden sonra H6-O17 ve O15-H18 hidrojen baglarinin yer aldigi burulma ve biikiilme

titresimleri katki saglamaktadir.

38. normal kipinde C5-N12-H8 agisin1 igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.4,
C5-N13-H9 acismi iceren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.5 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden
1834 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 553 km/mol degerine
yiikselmistir. Etkilesimden sonra C5-N12-H8 ve C5-N13-H9 agis1 %6.2 ve %6.3 katki

vermistir.
iii. Halka titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapisi icindeki gerilme titresimlerinden C-N bagna ait olan ve
titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gézlenen kiplerden
34. normal kipte C2-N11 ve C2-N13 bagmin gerilim titregsiminin normal kipe katkilari
sirastyla %8.1 ve %@8.3’tlir. Etkilesimden sonra 40. normal kipinde %5’in altindadir.
Dalgasayis1 1596 cm™ degerinden 1600 cm™ degerine kaymistir ve siddeti de 234 km/mol
degerinden 171 km/mol degerine diismiistiir. Etkilesimden sonra H6-O17 ve O15-H18

hidrojen baglarinin biikiilme ve burulma titresimlerinin katkilar1 gériinmektedir.
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38. normal kipinde C5-N12 ve C5-N13 baglarinin gerilme titresimlerinin katkilar1 %8.1 ve
%035.7 degerinde iken etkilesimden sonra bu iki titresimin katkilart %7.8 ve %5.5 olmustur. 45.
normal kipe kayan bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1834 cm™ degerine kaymustir.
Siddeti ise 502 km/mol degerinden 553 km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra
H6-O17 ve O15-HI18 hidrojen baglarinin biikiilme ve burulma titresimlerinin katkilart

goriinmektedir.
b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapisin1 olusturan C3-C2-N11 acismmin 34. normal kipinde
katkis1 %5.8 iken etkilesimden sonra %35 degerinin stiinde degildir. Bu kip 40. normal Kipine
ve 1596 cm™ dalgasayisi degerinden 1600 cm™ dalgasayisina kaymustir ve siddeti de 234
km/mol degerinden 171 km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra H6-O17 ve O15-

H18 hidrojen baglarinin biikiilme ve burulma titresimlerinin katkilar1 gériinmektedir.

38. normal Kkipinde N12-C5-N13 acisinin kipe katkist %6.4 iken, etkilesimden sonra %6.2
olmustur. 45. normal kipe kayan kipin dalgasayisi 1835 cm™ degerinden 1834 cm™ degerine

kaymustir, siddeti ise 502 km/mol degerinden 553 km/mol degerine yiikselmistir.

5.8.4 168 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

168 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigii H8-N12 bagimin gerilme titresiminin
dalgasayis1 3670 cm™ degerinden 3500 cm™ degerine kaymustir ve siddeti 115 km/mol
degerinden 356 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 5.28, 29). Buradaki H8-N12 bagimnin
kipe bagil katkis1 %77.3 iken %32.4 degerine diigmiistiir ve ek olarak H8 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkis1 %19.6 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da {irik asidin

toplam kip sayis1 42°den 51°e yiikselmistir.
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Sekil 5.28 168 kodlu etkilesimin, iirik asidin ve suyun ayri ayri kiziltesi spektrumu.

71



6000

5000 - —— UA
—Su
S 40004 ——UA ve Su 168
E
IS
v
= 3000
)
k]
S
U>» 2000 + NH

1000 4 \
0 M A

T T T
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

frekans (cm™)

Sekil 5.29 168 kodlu etkilesimin, {irik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gdsterimi.

i. C=0 titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 37. normal kipinde C1-O14 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %15°dir. Bu kip etkilesimden sonra 44. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkis1 %6 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayist 1794 cm™ degerinden
1785 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeril335 km/mol degerinden 1686 km/mol degerine
yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra C5-H18 hidrojen bagini iceren burulma titresimleri

de katki vermistir.

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 38. normal kipinde C5-O16 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %14.8°dir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymistir ve
bu bagn titresime katkis1 %15.8 olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1808
cm™? degerine kaymustir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 23 km/mol degerine
diismiistiir. Bu kipe etkilesimden sonra C5-H18 hidrojen bagini i¢ceren burulma titresimleri de

katk1 vermistir.
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b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini i¢eren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde 6nemli degisiklikler gozlenen kiplerden 12. normal kipinde C1-O14 baginin
diizlem dig1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 %5.7°dir. Bu kip etkilesimden sonra 22. normal
kipine kaymistir ve etkilesimden sonra bu bagin %5 degerinin iistiinde bir katkist olmamagtir.
Bu kipin dalgasayis1 482 em™ degerinden 683 em™ degerine kaymistir ve siddet degeri 231
km/mol degerinden 144 km/mol degerine diismiistiir. Ayn1 kipte C4-O16 baginin diizlem dis1
biikiilme titresiminin toplam katkis1 %15.4 iken etkilesimden sonra %5 degerinin istiinde
olmamistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla H8-O17 hidrojen bagini igeren burulma

titresimleri katki vermistir.
ii. N-H Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesim sonucu su molekiilii ile hidrojen bagi kuran bag tiirlerinden biri de N-H baglaridir.
Etkilesimden dnce NH gerilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 41. normal Kipinde N13-H9 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %75.5 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 49. normal kipine
kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 3661 cm™ degerinden 3660 cm™ degerine kaymistir ve siddet
degeri 116 km/mol degerinden 275 km/mol degerine ylikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra
en fazla katkiyr yine N13-H9 baglarinin gerilme titresimi %24 degerinde vermistir. O16-H18
hidrojen baginin gerilme titresiminin katkisi ise %11.2 degerinde olmustur. Su molekiiliiniin

O17-H18 baginin gerilme titresiminin katkisi ise %15.2 olmustur.

42. normal kipi ise etkilesimden sonra 3670 em™ dalgasayisindan 3500 cm™ dalgasayili 46.
normal kipine kaymistir. Kipin siddeti ise 115 km/mol degerinden 356 km/mol degerine
yiikselmistir. N12-H8 baginin bu kipe katkis1 %77.3 iken %32.4 olmustur. Etkilesimden sonra
H8-O17 hidrojen baginin katkis1 da %19.6 degerinde olmustur.
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b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce NH diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde 6nemli degisiklikler gozlenen kiplerden 12. normal kipinde N11-H7 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 toplamda %16.8, N13-H9 baginin diizlem dis1
biikiilme titresiminin %5.4, N12-H8 bagmnin diizlem dis1 biikiilme titresiminin %24.7
olmustur. Etkilesimden sonra sadece N12-H8 baginin katkis1 olmustur ve %5.9 degerindedir.
Bu kip etkilesimden sonra 22. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi 482 cm™
degerinden 683 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 231 km/mol degerinden 144 km/mol
degerine diismiistiir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla H8-O17 hidrojen bagini igeren

burulma titresimleri katki vermistir.
C. Diizlem ici biikiilme titresimleri.

Etkilesimden 6nce NH diizlem igi biikiilme titresim kiplerini i¢eren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde 6nemli degisiklikler gozlenen kiplerden 37. normal kipinde C1-N10-H6 ve
C1-N11-H7 agilarmin diizlem ig¢i biikiilme titresiminin kipe katkilar1 sirastyla %7.5 ve %8.1
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 44. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
1794 cm™ degerinden 1785 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 1335 km/mol degerinden
1686 km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra %35’in istiinde bir katkilar

olmamustir.

38. normal kipinde N-H baglarini iceren C5-N12-H8 ve C5-N13-H9 agcilarinin diizlem igi
biikiilme titresiminin etkisi %6.4 ve %6.5 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal
kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1808 cm™ degerine kaymustir ve
siddet degeri 502 km/mol degerinden 23 km/mol degerine diismiistiir. Bu kipte bu agilarin

etkilesimden sonra %5’1n iistiinde bir katkilar1 olmamaistir.
iii. Halka titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapis1 igindeki gerilme titresimlerinden C-C bagma ait olan ve

titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gézlenen kiplerden
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37. normal kip etkilesimden sonra 44. normal kipe kaymustir. Dalgasayisi 1794 cm™
degerinden 1767 cm™ degerine kaymustir ve siddeti de 1335 km/mol degerinden 1007 km/mol
degerine diismiistiir. Bu kipte C-N bag1 gerilme titresimlerinin katkilar1 ise C1-N10 i¢in %7,

C1-N11 i¢in %5.8 iken etkilesimden sonra %5 degerinin listiinde olmamustir.

38. normal kip etkilesimden sonra 45. normal kipe kaymustir. Dalgasayisi 1835 cm™
degerinden 1808 cm™ degerine kaymistir ve siddeti de 502 km/mol degerinden 23 km/mol
degerine diigmiistiir. Bu kipte C-N bag1 gerilme titresimlerinin katkilari ise C5-N12 i¢in %8.1,

C5-N13 i¢in %5.7 iken etkilesimden sonra %5 degerinin iistiinde olmamustir.
b. Diizlem i¢i biikiilme titresimleri

37. normal kipinde trik asit molekiiliiniin halka yapisini olusturan N10-C1-N11 agisinin
katkis1 %6.9 iken etkilesimden sonra %5’in istiinde degildir. 44. normal Kipine kayan kipin
dalgasayist 1794 cm™ degerinden 1785 cm™ degerine kaymistir ve siddeti 1335 km/mol
degerinden 1686 km/mol degerine yiikselmistir.

38. normal kipinde N12-C5-N13 agisinin kipe katkis1 %6.4 iken, etkilesimden sonra %5’in
altinda olmustur. 45. normal kipe kayan kipin dalgasayisi 1835 cm™ degerinden 1808 cm™

degerine kaymustir, siddeti ise 502 km/mol degerinden 23 km/mol degerine diismiistiir.

5.8.5 169 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

169 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigii H9-N13 bagmin gerilme titresiminin
dalgasayis1 3661 cm™ degerinden 3448 cm™ degerine kaymustir ve siddeti 116 km/mol
degerinden 465 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 5.30, 31). Buradaki H9-N13 bagimnin
kipe bagil katkis1 %75.5 iken %33.8 degerine diigmiistiir ve ek olarak H9 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkis1 %21.7 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da iirik asidin

toplam kip sayis1 42’den 51°e yiikselmistir.
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Sekil 5.30 169 kodlu etkilesimin, iirik asidin ve suyun ayri ayr1 kizilotesi spektrumu.
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Sekil 5.31 169 kodlu etkilesimin, {irik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gdsterimi.

i. C=0 titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini i¢eren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 36. normal kipinde C4-O15 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkist %17°dir. Bu kip etkilesimden sonra 43. normal kipine kaymistir ve
bu bagmn titresime katkist %12.9 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayisi 1766 cm™
degerinden 1763 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1074

km/mol degerine ylikselmistir.

37. normal kipinde C1-O14 bagmin gerilme titresiminin kipe katkisi %15°dir. Bu Kip
etkilesimden sonra 44. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkis1 %7.4 degerinde
olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1794 cm™ degerinden 1785 cm™ degerine kaymistir ve siddet
degeri 1335 km/mol degerinden 1580 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipte etkilesimden

once katkist %5’in altinda olan C5-O16 gerilim titresiminin katkis1 da %6.5 olmustur.

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde

onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 38. normal kipinde C5-O16 bagmin gerilme
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titresiminin kipe katkis1 %14.8’dir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkisi %7.2 olmustur. Bu kipin dalgasayis: 1835 cm™ degerinden 1808
cm? degerine kaymustir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 61 km/mol degerine
diismiistiir. Bu kipte etkilesimden once katkist %5’in altinda olan C1-O14 gerilim titresiminin

katkis1 da %7.3 olmustur.
b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 8. normal kipinde C5-O16 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe toplam katkis1 %18.4’tiir. Bu kip etkilesimden sonra
24. normal kipine kaymistir ve etkilesimden sonra bu bagin %5 degerinin iistiinde bir katkisi
olmamustir. Bu kipin dalgasayist 378 cm™ degerinden 726 cm™ degerine kaymustir ve siddet
degeri 17 km/mol degerinden 203 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra

en fazla H9-O17 hidrojen bagini i¢eren burulma titresimleri katki vermistir.
ii. N-H Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri.

Etkilesim sonucu su molekiilii ile hidrojen bagi kuran bag tiirlerinden biri de N-H baglaridir.
Etkilesimden once NH gerilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 41. normal kipinde NI13-H9 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %75.5 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 46. normal kipine
kaynmustir. Bu kipin dalgasayis1 3661 cm™ degerinden 3448 cm™ degerine kaymistir ve siddet
degeri 116 km/mol degerinden 465 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra
en fazla katkiy1r yine N13-H9 baglarinin gerilme titresimi %33.8 degerinde vermistir. H9-O17

hidrojen baginin gerilme titresiminin katkisi ise %21.7 degerinde olmustur.
b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce NH diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 8. normal kipinde N13-H9 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 toplamda %40.6, N12-H8 bagmnin diizlem dist
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biikiilme titresiminin %17.1 olmustur. Bu kip etkilesimden sonra 24. normal kipine kaymigtir
ve etkilesimden sonra N-H diizlem dis1 titresimlerinin %5 degerinin {istiinde bir katkisi
olmamustir. Bu kipin dalgasayis1 378 cm™ degerinden 726 cm™ degerine kaymistir ve siddet
degeri 17 km/mol degerinden 203 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra

en fazla H9-O17 hidrojen bagini igeren burulma titresimleri katki vermistir.
C. Diizlem ici biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce NH diizlem ig¢i biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde dnemli degisiklikler gozlenen kiplerden 34. normal kipinde C1-N11-H7 ve
C2-N11-H7 agilarmin diizlem ici biikiilme titresiminin kipe katkilar1 sirasiyla %7.5 ve %9.2
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 40. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
1596 cm™ degerinden 1601 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 234 km/mol degerinden
419 km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra sadece C2-N11-H7 agisinin %5’in

iistiinde bir katkis1 olmustur ve katkist da %5.9 degerindedir.

36. normal kipinde C1-N10-H6 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin kipe katkis1 %5.6,
C4-N10-H6 acismin katkist ise %9.8 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 43. normal
kipine kaymistir ve C4-N10-H6 agisinin titresime katkis1 %7.2 degerinde olurken C1-N10-H6
agisimn %35 degerinin iistiinde bir katkisi olmamustir. Bu kipin dalgasayist 1766 cm™
degerinden 1763 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1074

km/mol degerine ylikselmistir.

37. normal kipinde C1-N10-H6 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin kipe katkist %7.5,
C1-N11-H7 agisinin katkist ise %8.1 degerindedir.. Bu kip etkilesimden sonra 44. normal
kipine kaymistir ve bu agilarin %5’in {istiinde bir katkis1 olmamistir. Bu kipin dalgasayisi
1794 cm™ degerinden 1785 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 1335 km/mol degerinden
1580 km/mol degerine yiikselmistir.

38. normal kipinde C5-N12-H8 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin kipe katkis1 %6.4,
C5-N13-H9 agismin katkist ise %6.5 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal
kipine kaymistir ve bu agilarin %5’in iistiinde bir katkisi olmamistir. Bu kipin dalgasayisi
1835 cm™ degerinden 1808 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden

61 km/mol degerine diigmiistiir.
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iii. Halka titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapis1 igindeki gerilme titresimlerinden C-C bagma ait olan ve
titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik g6zlenen kiplerden
36. normal kip etkilesimden sonra 43. normal kipe kaymistir. Etkilesimden 6nce C3-C4
bagmin gerilme titresiminin 36. normal kipe katkist %11.5 iken etkilesimden sonra 43.
normal kipinde %8.7 olmustur. Bu kipin dalgasayist 1766 cm™ degerinden 1763 cm™
degerine kaymistir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1074 km/mol degerine
yiikselmistir. Bu kipte C-N bag1 gerilme titresimlerinin katkilar1 ise C4-N10 i¢in %S5iken

etkilesimden sonra %35 degerinin iistiinde olmamustir.

34. normal kipte C-N bag1 gerilme titresimlerinin katkilar1 ise C2-N11 i¢in %8.1, C2-N13 igin
%8.3 iken etkilesimden sonra C2-N11 i¢in %5, C2-N13 i¢in %5.5 olmustur. Bu kip
etkilesimden sonra 40. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1596 cm™ degerinden
1601 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 234 km/mol degerinden 419 km/mol degerine
yiikselmistir.

37. normal kipte C-N bagi gerilme titresimlerinin katkilari ise C1-N10 igin %7, CI1-N11 igin
%5.8 iken etkilesimden sonra %5 degerinin iistiinde olmamistir. Bu kip etkilesimden sonra
44. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayis1 1794 cm™ degerinden 1785 cm™ degerine
kaymistir ve siddet degeri 1335 km/mol degerinden 1580 km/mol degerine yiikselmistir.

38. normal kipte C-N bagi gerilme titresimlerinin katkilari ise C5-N12 igin %8.1, C5-N13 igin
%5.7 iken etkilesimden sonra %5 degerinin iistiinde olmamistir. Bu kip etkilesimden sonra
45. normal kipine kaymistir ve bu agilarin %5’in istiinde bir katkis1 olmamistir. Bu kipin
dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1808 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 502 km/mol
degerinden 61 km/mol degerine diigmiistiir.

b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

34. normal kipinde iirik asit molekiiliiniin halka yapisin1 olugturan C3-C2-N11 agisinin katkist

%S5.8 iken etkilesimden sonra %5’in {stiinde degildir. 40. normal Kipine kayan Kipin
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dalgasayis1 1596 cm™ degerinden 1601 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 234 km/mol
degerinden 419 km/mol degerine yiikselmistir.

36. normal kipinde {irik asit molekiiliiniin halka yapisini olusturan C3-C4-N10 agisinin katkisi
%7.3 iken etkilesimden sonra %5.6 olmustur. 43. normal kipine kayan kipin dalgasayis1 1766
cm™ degerinden 1763 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1074

km/mol degerine yiikselmistir.

38. normal kipinde N12-C5-N13 agisinin kipe katkist %8.1 iken, etkilesimden sonra %5’in
altinda olmustur. 45. normal kipe kayan kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden 1808 cm™

degerine kaymistir, siddeti ise 502 km/mol degerinden 61 km/mol degerine diigmiistiir.

5.8.6 UA ve 5 Su Molekiiliiniin Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

UA ve 5 Su molekiiliiniin Etkilesimin en belirgin kaymanin gorildiigii H6-N10 baginin
gerilme titresiminin dalgasayis1 3600 cm™ degerinden 3170 cm™ degerine kaymustir ve siddeti
91 km/mol degerinden 1178 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 5.32, 33). Buradaki H8-N12
baginin kipe bagil katkis1 %78.3 iken %34.5 degerine diismiistiir ve ek olarak H6 atomunun
suyun oksijeni ile gerilme titresiminin katkist %31.9 olmustur. Bu etkilesim sonrast da iirik
asidin toplam kip sayist 42°den 87’ye yiikselmistir. Bu etkilesimde birden fazla belirgin

kayma vardir. Diger kaymalar ayrintilariyla agagida belirtilmistir.
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Sekil 5.32 UA ve 5 su etkilesiminin, tirik asidin ve 5 suyun ayr1 ayr1 kizil6tesi spektrumu.
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Sekil 5.33 UA ve 5 su etkilesiminin, iirik asidin ve suyun ayn siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gosterimi.

i. C=0 titresimleri
a. Diizlem igi biikiilme titresimleri

Urik asidin 5. normal kipinde C3-C4-015 ve N10-C4-O15 acilarinin kipe katkilar1 sirasiyla
%6 ve %S5.7 dir. Etkilesimden sonra bu kip 24. normal kipe kaymistir ve bu agilarin diizlem
i¢i katkilar1 %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 233 em™ degerinden 283 cm’
! degerine kaymistir ve siddet degeri 8 km/mol degerinden 73 km/mol degerine yiikselmistir.
Bu kipe etkilesim esnasinda en fazla katkiyr %13.1 ile H6-O21 hidrojen bagini igeren

burulma titresimi vermistir.

10. normal kipinde N10-C1-O14 ve C3-C4-O15 agilarinin kipe katkisi etkilesimden Once
sirastyla %6.3 ve % 5.4 olmustur. Etkilesimden sonra bu kip 33. normal kipe kaymistir ve bu
agilarin diizlem igi katkilar1 %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 455 cm™
degerinden 473 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 20 km/mol degerinden 86 km/mol

degerine yiikselmistir.

14. normal kipinde N12-C5-O16 agilasinin kipe katkist etkilesimden once %5.2 olmustur.
Etkilesimden sonra bu kip 37. normal kipe kaymistir ve bu agmin diizlem i¢i katkisi %5
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degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 600 cm™ degerinden 615 cm™ degerine

kaymistir ve siddet degeri 14 km/mol degerinden 122 km/mol degerine yiikselmistir.

36. normal kipinde N10-C4-15 agilarinin kipe katkisi etkilesimden 6nce %5.4 olmustur.
Etkilesimden sonra bu kip 71. normal kipe kaymistir ve bu agmin diizlem i¢i katkist %5
degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1766 cm™ degerinden 1731 cm™ degerine
kaymistir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1124 km/mol degerine ylikselmistir. Bu
kipe etkilesimden sonra en fazla katkiy1 H6-O21 hidrojen bagini igeren burulma titresimleri

vermistir.
b. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini i¢eren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 36. normal kipinde C4-O15 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkist %17°dir. Bu kip etkilesimden sonra 71. normal kipine kaymistir ve
bu bagmn titresime katkis1 %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1766 cm™
degerinden 1731 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1124
km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyt H6-O21 hidrojen

bagini iceren burulma titresimleri vermistir.

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 38. normal kipinde C5-O16 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %14.8°dir. Bu kip etkilesimden sonra 73. normal kipine kaymistir ve
bu bagmn titresime katkis1 %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™
degerinden 1778 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 160
km/mol degerine diismiistiir. Bu kipe de etkilesimden sonra en fazla katkiyr H6-O21 hidrojen

bagini igeren burulma titresimleri vermistir.
¢. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 6. normal kipinde C5-O16 baginin
diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkist %5.9’dur. Bu kip etkilesimden sonra 26. normal

Kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkisi %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin
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dalgasayis1 268 cm™ degerinden 326 cm™ degerine kaynustir ve siddet degeri 30 km/mol
degerinden 6 km/mol degerine diismiistiir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyr N16-

HS8 bagiin diizlem dis1 biikiilme titresimi vermistir.

8. normal kipinde C5-O16 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkisi %18.4
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 36. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime
katkis1 %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1766 cm™ degerinden 1731 cm™
degerine kaymistir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1124 km/mol degerine
yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyi H6-O21 hidrojen bagini igeren

burulma titregimleri vermistir.

9. normal kipinde C5-0O16 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 %8, C1-O14
baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkisi ise %11.2 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 38. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkis1 %5 degerinin
altinda olmustur. Bu kipin dalgasayisi 417 cm™ degerinden 618 cm™ degerine kaymustir ve
siddet degeri 3 km/mol degerinden 83 km/mol degerine ylikselmistir. Bu kipe etkilesimden

sonra %S5 degerinin {istiinde katki veren titresim olmamistir.

12. normal kipinde C5-O16 bagmin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe toplam katkisi
%15.4, C1-O14 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 ise %5.7 degerindedir.
Bu kip etkilesimden sonra 40. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkisi %5
degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 482 cm™ degerinden 646 cm™ degerine
kaymistir ve siddet degeri 231 km/mol degerinden 179 km/mol degerine diismiistiir. Bu kipe

etkilesimden sonra %35 degerinin iistiinde katki veren titresim olmamistir.

15. normal kipinde C1-O14 bagmin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkist %9.9
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 41. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime
katkis1 %3 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 606 cm™ degerinden 682 cm™
degerine kaymistir ve siddet degeri 15 km/mol degerinden 47 km/mol degerine yiikselmistir.
Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyr H8-O18 hidrojen bagmi igeren burulma

titresimleri vermistir.

16. normal kipinde C4-O15 bagmin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkis1 %8.4, C1-
O14 bagmin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkist ise %6.6 degerindedir. Bu kip
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etkilesimden sonra 43. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkis1 %5 degerinin
altinda olmustur. Bu kipin dalgasayisi 658 cm™ degerinden 717 cm™ degerine kaymustir ve
siddet degeri 83 km/mol degerinden 54 km/mol degerine diismiistiir. Bu kipe etkilesimden

sonra %5 degerinin iistiinde katki veren titresim olmamastir.

19. normal kipinde C5-O16 bagmin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe toplam katkisi
%11.1, C1-O14 bagmin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe toplam katkisi ise %15.1
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime
katkis1 %35 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 739 cm™ degerinden 734 cm™
degerine kaymistir ve siddet degeri 6 km/mol degerinden 68 km/mol degerine yiikselmistir.
Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyt1 H6-O21 hidrojen bagini igeren burulma

titresimleri vermistir.

ii. N-H Titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Etkilesim sonucu su molekiilii ile hidrojen bagi kuran bag tiirlerinden biri de N-H baglaridir.
Etkilesimden dnce NH gerilme titresim kiplerini igeren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 39. normal kipinde N10-H6 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkilari sirasiyla %78.3 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 74. normal
kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 3600 cm™ degerinden 3170 cm™ degerine kaymustir ve
siddet degeri 91 km/mol degerinden 1178 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe
etkilesimden sonra en fazla katkiyr yine N10-H6 baglarinin gerilme titresimi %34.5 degerinde

vermistir. H6-O21 hidrojen baginin gerilme titresiminin katkisi ise %31.9 degerinde olmustur.

40. normal kipinde N11-H7 bagmin gerilme titresiminin kipe katkilari sirasiyla %76.8
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 75. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
3637 cm™ degerinden 3371 cm™ degerine kaynustir ve siddet degeri 104 km/mol degerinden
567 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyr yine N11-H7
baginin gerilme titresimi %31.2 degerinde vermistir. H2-O20 hidrojen bagmin gerilme
titresiminin katkis1 ise %22.9 degerinde olmustur. Yine bu hidrojen baginin biikiilme titresim

kiplerinin toplam agirlig1 %11.6 degerindedir.
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41. normal kipinde N13-H9 bagmin gerilme titresiminin kipe katkilari sirasiyla %75.5
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 76. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
3661 cm™ degerinden 3448 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 116 km/mol degerinden
531 km/mol degerine ylikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyr yine N11-H7
baginin gerilme titresimi %29.7 degerinde vermistir. H9-O19 hidrojen baginin gerilme
titresiminin katkis1 ise %18.9 degerinde olmustur. Yine bu hidrojen baginin biikiilme titresim

kiplerinin toplam agirlig1 %11.7 degerindedir.

42. normal kipinde N12-H8 bagmin gerilme titresiminin kipe katkilart sirasiyla %77.3
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 78. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
3670 cm™ degerinden 3507 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 115 km/mol degerinden
287 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyr yine N12-H8
bagmin gerilme titresimi %31.2 degerinde vermistir. H8-O18 hidrojen baginin gerilme
titresiminin katkisi ise %18.8 degerinde olmustur. Yine bu hidrojen baginin biikiilme titresim
kiplerinin toplam agirligi %12 degerindedir. Burulma titresim kipinin agirligr ise %5.3

degerindedir.
b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce NH diizlem dis1 biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde dnemli degisiklikler gozlenen kiplerden 6. normal kipinde N11-H7 ve N12-
H8 baglarinin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkilar1 sirasiyla %7.4 ve %27.1
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 26. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
268 cm™ degerinden 326 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 30 km/mol degerinden 6
km/mol degerine diismiistiir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyr N12-H8 baglarinin

diizlem dis1 biikiilme titresimi %5.7 degerinde vermistir.

8. normal kipinde N13-H9 ve N12-H8 baglarinin diizlem dig1 biikiilme titresiminin kipe
katkilar sirastyla %53 ve %23.1 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 36. normal Kipine
kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 378 cm™ degerinden 599 ¢cm™ degerine kaymustir ve siddet
degeri 17 km/mol degerinden 133 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra

en fazla katkiyr O16 hidrojen bagmin yer aldig1 burulma titresimi %35.2 degerinde vermistir.
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9. normal kipinde N11-H7 ve N12-H8 baglarinin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe
katkilar1 sirasiyla %46.7 ve %30.7 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 38. normal kipine
kaymistir. Bu kipin dalgasayis1 417 cm™ degerinden 618 cm* degerine kaymistir ve siddet
degeri 3 km/mol degerinden 83 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra
%35 degerinin istiinde katki veren titresim olmamistir. Ayni sekilde bu baglarin diizlem dist
titresimlerinden olusan 12. normal titresim kipi etkilesimden sonra 482 cm™ degerinden 646
cm? dalgasayisina kaymustir. Siddeti ise 231 km/mol degerinden 179 km/mol degerine

yiikselmistir ve etkilesimden sonra %5 degerinin listiinde katki veren titresim olmamustir.

15. normal kipinde N10-H6 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin kipe katkisit %40.1
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 41. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
606 cm™ degerinden 682 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 15 km/mol degerinden 47
km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra bu kipte H8-O18 hidrojen baginin yer
aldigr burulma titresimlerinin toplam etkisi %13.4 degerinde olmustur. N10-H6 baginin
diizlem dis1 titresimlerinden olusan 16. normal titresim kipi etkilesimden sonra 658 em’t
degerinden 717 cm™ dalgasayisina kaymistir. Siddeti ise 83 km/mol degerinden 54 km/mol

degerine diismiistiir ve etkilesimden sonra %5 degerinin {istiinde katki veren titresim

olmamustir.

19. normal kipinde N13-H9, N12-H8, N11-H7 ve N10-H6 baglarinin diizlem dist
biikiilmetitresimlerinin kipe katkilart sirastyla 9%35.2, %5.9, %7.1 ve %8 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 45. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayis1 739 cm™ degerinden 734
cm™? degerine kaymistir ve siddet degeri 6 km/mol degerinden 68 km/mol degerine
yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla katkiyr O21-H6 hidrojen baginin yer aldig:

burulma titresimi %11 degerinde vermistir.

C. Diizlem igi biikiilme titresimleri

Etkilesimden 6nce NH diizlem i¢i biikiilme titresim kiplerini iceren ve etkilesimden sonra
titresim kipinde onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 21. normal kipinde C2-N13-H9
acisinin diizlem igi biikiilme titresiminin kipe katkis1 %6.9 degerindedir. Bu kip etkilesimden
sonra 48. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayist 772 cm™ degerinden 778 cm™
degerine kaymistir ve siddet degeri 8 km/mol degerinden 124 km/mol degerine yiikselmistir.
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Bu kipe etkilesimden sonra O20-H7 hidrojen baginin yer aldig1 burulma titresimlerinin katkisi

%20.1 degerinde olmustur.

22. normal kipinde C3-N12-H8 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin kipe katkisi %6.3
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 50. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
877 cm™ degerinden 859 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 1 km/mol degerinden 137
km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra O21-H6 hidrojen baginin yer
aldig1 burulma titresimlerinin katkist %37.2 degerinde olmustur. O15-H23 hidrojen bagini
iceren burulma titresiminin etkisi ise %5.1 degerindedir. O15 ve H6 atomlarina hidrojen
baglariyla baglanan iki su molekiiliiniin etkilesimiyle olusan burulma titresimlerinin topla

etkisi ise % 28.7 degerindedir.

31. normal kipinde sadece N-H baglarini igeren agilarin diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi
goriinmektedir. Bu kip etkilesimden sonra 61. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayisi
1388 cm™ degerinden 1438 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 77 km/mol degerinden
51 km/mol degerine diismiistiir. Bu kipte etkilesimden sonra C5-N13-H9 a¢isinin etkisi %9.5
degerinden %>5.2 degerine diigmiistiir. Su molekiilleri ile hidrojen bagi kuran N11-H7020 ve
N13-H9-019 agilarinin etkileri ise %6.2’ser degerindedir.

32. normal kipinde de sadece N-H baglarini igeren agilarin diizlem i¢i biikiilme titresiminin
etkisi goriinmektedir. Bu kip etkilesimden sonra 62. normal kipine kaymistir. Bu kipin
dalgasayist 1414 cm™ degerinden 1487 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 1 km/mol
degerinden 30 km/mol degerine ylikselmistir. Bu kipte etkilesimden sonra N10-H6 baginin su

molekiilleri ile hidrojen bag1 kurmasiyla olusan baglarin burulma titresimleri baskindir.

33. normal kipinde N-H baglarin1 igeren agilarin diizlem ig¢i biikiilme titresiminin etkisi
% 27.2 degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 63. normal kipine kaymistir. Bu kipin
dalgasayis1 1478 cm™ degerinden 1517 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 1 km/mol
degerinden 88 km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipte de etkilesimden sonra N10-H6 baginin

su molekiilleri ile hidrojen bagi kurmasiyla olusan baglarin burulma titresimleri baskindir.

34. normal kipinde N-H baglarini i¢eren agilarin diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %16.7
degerindedir. Bu kip etkilesimden sonra 67. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayist
1596 cm™ degerinden 1620 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 234 km/mol degerinden
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31 km/mol degerine diigmiistiir. Bu kipte etkilesimden sonra %5 degerinin lstlinde katki

veren titresim olmamugtir.

36. normal kipinde C1-N10-H6 agisini igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %5.6,
C4-N10-H6 agisint igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %9.8 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 71. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1766 cm™ degerinden
1731 cm* degerine kaymistir ve siddet degeri 929 km/mol degerinden 1124 km/mol degerine
yiikselmistir. Bu kipte etkilesimden sonra N10-H6 baginin su molekiilleri ile hidrojen bagi

kurmasiyla olugan baglarin burulma titresimleri baskindir.

37. normal kipinde C1-N10-H6 agisini igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %7.5,
C1-N11-H7 ac¢isi iceren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %8.1 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 72. normal kipine kaymistir. Bu kipin dalgasayist 1794 cm™ degerinden
1760 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 1335 km/mol degerinden 1256 km/mol
degerine diismiistiir. Bu kipte de etkilesimden sonra N10-H6 bagimin su molekiilleri ile

hidrojen bag1 kurmasiyla olusan baglarin burulma titresimleri baskindir.

38. normal kipinde C5-N12-H8 agisini igeren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.4,
C5-N13-H9 acisii iceren diizlem i¢i biikiilme titresiminin etkisi %6.5 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 73. normal kipine kaymustir. Bu kipin dalgasayis1 1835 cm™ degerinden
1778 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 502 km/mol degerinden 160 km/mol degerine
diigmiistiir. Bu kipte de etkilesimden sonra N10-H6 bagimin su molekiilleri ile hidrojen bagi

kurmasiyla olugan baglarin burulma titresimleri baskindir.

iii. Halka titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapis1 igindeki gerilme titresimlerinden C-C bagma ait olan ve
titresim kipinin frekansinda kayma ya da siddetinde degisiklik gézlenen kiplerden 14. normal
kipte C3-C4 bagmin gerilim titresiminin normal kipe katkisi %5.4 degerindedir. Bu kip
etkilesimden sonra 37. normal kipine kaymistir. Dalgasayisi 600 cm™ degerinden 615
degerine kaymistir ve siddeti de 14 km/mol degerinden 122 km/mol degerine yiikselmistir.

Etkilesimden sonra %5 degerinin iistiinde katkis1 goriinmemektedir. 33. normal kipte C3-C4

90



bag1 gerilme titresimi %6.8 katki verirken, etkilesimden sonra bu kip 63. normal kipe
kaymustir. Bu kipin dalgasayisi ise 1478 cm™ degerinden 1517 cm™ degerine kaymustir.
Siddeti ise 1 km/mol degerinden 88 km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra bu
bagin gerilme titresiminin %5 iizerinde bir katkis1 goriinmemektedir. 36. normal kipinde C3-
C4 bagmin gerilme titresiminin kipe katkist %11.5 iken etkilesimden sonra 71. normal kipe

kayan kipte bu titresimin %35 {lizerinde bir etkisi bulunmamaktadir.

Halka yapisindaki C-N bagi gerilme titresimlerini i¢eren kiplerden 21. normal kipinde %5.5
degerinde katki veren C5-N13 bag etkilesimden sonra %35 degerinin iizerinde bir katki
vermemistir. Bu kip etkilesimden sonra 48. normal kipe kaymustir ve dalgasayisi 772 cm™
degerinden 778 cm™ degerine kaymistir. Bu kipin siddeti ise 8 km/mol degerinden 124
km/mol degerine yiikselmistir. 22. normal kipinde C3-N12 baginin gerilme titresiminin
katkis1 %5.6 iken etkilesimden sonra 50. normal kipinde %35 degerinin iistiinde bir katkisi
olmamuistir. 33. normal kipinde C3-N12 baginin gerilme titresiminin kipe katkis1 %9.6 iken
etkilesimden sonraki 63. normal kipinde %35 degerinin {iistiinde bir katkis1 olmamistir. 34.
normal kipinde ise C2-N11 baginin %8.1, C2-N13 baginin katkis1 ise %8.3 iken etkilesimden
sonraki 67. normal kipinde %5 degerinin istiinde higbir katki olmamustir. 36. normal kipinde
C4-N10 bag1 %S5 katki verirken etkilesimden sonra 71. normal kipinde %5 degerinin iistiinde
bir katkist bulunmamaktadir. 37. normal kipinde C1-N10 bag1 %7, C1-N11 bag1 %5.8 katki
verirken etkilesimden sonra 72. normal kipinde %35 degerinin {istiinde bir etkisi
bulunmamaktadir. Ayni sekilde 38. normal kipinde C5-N12 bag1 %8.1, C5-N13 bag1 %5.7
katk1 verirken etkilesimden sonra 73. normal kipte %5 degerinin istiinde bir etkisi
bulunmamaktadir. Bu kiplerin kaydigi kiplerde 48. normla kipte H7-N11 baginin,
50,63,71,72,73. normal kiplerde ise H6-N10 baginin su molekiilleriyle kurdugu hidrojen

baginin burulma titresim kipleri 6ne ¢ikmaktadir.

b. Diizlem i¢i biikiilme titresimleri

Urik asit molekiiliiniin halka yapisint olusturan C-N-C, C-C-C, N-C-N, C-C-N agilarinin
diizlem i¢i titresimlerinin etkilesimden Onceki katkilari etkilesimden sonra %5 degerinin
altinda olmustur. Buna gore 5. normal kipinde C3-C2-N11 agis1 %5.3, N11-C12-N13 agis1
%8.1, C2-C3-C4 acisiin katkist %5.7, C4-C3-N12 agisint katkis1 %9.4 degerinde olmustur.
Etkilesimden sonra bu kip 24. normal kipe kaymaistir. 10. normal kipte C3-C4-N10 agis1 %7.1,
C1-N11-C2 agis1 % 7.6 degerinde katki vermistir ve etkilesimden sonra bu normal kip 33.
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normal kipe kaymistir. 14. normal kipte C2-C3-C4 agis1 %5.3, C3-C4-N10 agis1 %S5.8
degerinde katk1 vermistir ve bu kip etkilesimden sonra 37. normal kipe kaymistir. 21. normal
Kipte N12-C5-N13 acist %7.5, C1-N11-C2 agis1 %5, C2-N13-C5 agis1 %6.2 degerinde katki
vermistir ve etkilesimden sonra bu kip 48. normal kipe kaymustir. 22. normal kipte N10-C1-
NI11 agist %5.9, C1-N11-C2 acis1 %5 degerinde katki vermistir ve etkilesimden sonra bu kip
50. normal kipe kaymistir. 34. normal kipte C3-C2-N11 agisinin %5.8 degerinde katkisi
olurken etkilesimden sonra bu kip 67. normal kipe kaymistir.36. normal kipte C3-C4-N10
acist %?7.3 katki verirken etkilesimden sonra bu kip 71. normal kipe kaymistir. 37. normal
Kipte de N10-C5-N11 agis1 %6.9 degerinde katki verirken, etkilesimden sonra bu kip 72.
normal kipe kaymustir.

c. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri
Urik asit molekiiliindeki halkay1 olusturan baglarin burulma titresimleri NH ve OC baglarmin

diizlem dis1 titresim hareketlerine etki etmektedir. Dolayisiyla bu burulma titresimlerinin

katkis1 OC ve NH diizlem dis1 biikiilme titresimleri olarak ele alinmuistir.
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BOLUM 6

ASKORBIK ASIT VE SUMOLEKULUNUN ETKILESIMI

6.1 GIRIS

L’ Askorbik asit (C vitamini olarak da bilinir), L-AA olarak kisaltilacaktir. Dort karbon ve bir
oksijenden olusan besli halka halkalardaki karbonlardan birine bagli karbon-karbon bagi ve
bu korbonlara bagli 2 oksijen ve 5 hidrojenden olusur (Hvoslef 1968). Iyi bilinen bir
antioksidan, indirgeyici madde, giiclii elektron dondrii ve suda ¢oziilebilir vitamin olarak C
vitamini insan viicudundaki kimyasal, biyolojik ve fizyolojik bazi reaksiyonlarda hayati role
sahiptir (Henson et al. 1991). Ayrica en az sekiz enzimatik reaksiyonda kofaktérdiir. Ozellikle
disfonksiyonel oldugunda ¢ok agir iskorbiit hastaligina sebep olan birkag kollajen sentez
reaksiyonunda kofaktordiir (Lee 1999, Moss 2000).

Serbest radikallere karsi askorbatin en olagan dis1 biyolojik koruyucu 6zelligi, radikal yok
edicisi olarak ¢ok verimli olmasi ve radikalinin kararli olmasidir (Isoda et al. 1996). Diger
serbest radikallere kiyasla (iftlenmemis bir elektrona sahip tiirlere gore) 10 s yari émiirle
daha kararlidir. Dolayisiyla askorbat kimyasal ozellikleri nedeniyle iyi bir radikal yok
edicisidir (Buettner and Moseley 1993). Reaktif oksijen tiirleri DNA’ya verdigi oksidatif
hasardan dolay1 kanserojenlerde, hastaliklarda ve yaslanmada o6nemlidir (Halliwell and
Aruoma 1991).

L-AA’nin yapisal ¢aligmalar1 X-151n1 ve ndtron kirinimi metotlari ile yapilmistir. L-AA’nin,
anyonlarin ve radikallerin yapilar1 Allen et al. (Allen et al. 2006) tarafindan tanimlanmistir.
Calismada yapilar kisitlanmamis B3LYP/6-311++G(d,p) seviyesinde optimize edilmistir ve
tekil nokta hesaplamalari da MP2 seviyesinde yapilmistir. Al-Laham ve arkadaslar1 (Allaham
et al. 1991) AA’nin konformasyonel analizini, halka sabit tutulup sadece kenar zinciri
konformasyonlari optimize edilerek yapilmigtir. Mora ve Melendez (Mora and Melendez
1998) ise RHF/6-31G, RHF/6-31G(d,p), RHF/6-311+G(d,p) ve MP2/6-31G(d,p) seviyesinde

36 konformasyonla optimize etmistir. Gaz fazinda tamamen optimize yapi, L-AA’nin kristal
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B yapisina ¢ok yakin oldugu bulunmustur. L-AA’nin konformasyonel ¢alismalart ve IR ve
UV arastirmalari Lohmann ve arkadaslart (Lohmann et al. 1984) tarafindan yapilmistir ve
Panicker ve arkadaslar1 tarafindan L-AA’nin FT-IR ve FT-Raman spektralarina ve glimiis
carpmali SERS spektrumuna 400-4000 cm* araliginda bakilmistir ve toplam 54 normal
titresim modundan 38’1 belirlenmistir. L-AA’nin tetronik agidan ve ilgili bilesiklerinin Raman
spektras1 Edsall ve Sagall (Edsall 1943) tarafindan kaydedilmistir. Dimitrova ve arkadaslari
(Dimitrova 2006) L-AA’nin titresimsel frekanslarini SCF/6-31G(d,p) ve B3LYP6-31G(d,p)
ve B3LYP6-31++G(d,p) metotlarini kullanarak hesaplanmistir ve deneysel degerlerle
iliskilendirmistir. Shimada ve arkadaslar1 (Shimada et al. 2008) basincin H-bagl L-AA
kristalinin molekiiler ve 6rgii modlari iizerine etkisini incelemistir ve Saraiva ve arkadaslari

(Saraiva et al. 2011) L-AA’nin Raman spektrumunun sicakliga baglilig1 incelenmistir.

Bu boliimde AA molekiilii icin B3LYP seviyesinde 6-311++G(d,p) baz seti kullanilarak
yogunluk fonksiyoneli teorisi hesaplamalar1 kullanilarak geometri optimizasyonu, proton
ilgisi ve proton verme entalpisi, kizil6tesi spektrumu, yiik dagilimlari, HOMO-LUMO enerji
degisimleri incelenmistir.

6.2 ASKORBIK ASIT I{ZOMERLERININ EN
BELIRLENMESI

KARARLI  YAPISININ

[zomer, bir molekiille ayn1 kimyasal formiile sahip, fakat baz1 baglarin yonelimlerinin farkl
oldugu yapilardir. Besli halkaya bagli kismin farkli yonelimlerinden olusan askorbik asit
molekiilleri birgok c¢alismada incelenmistir (Dimitrova 2006, Mora and Melendez 1998). En
kararli dort izomeri (Sekil 6.1) B3LYP seviyesinde 6-311++G(d,p) baz seti ile DFT
kullanilarak optimize edilmistir. Bu yapilarin optimize edildikten sonra enerjileri ve dipol

momentleri Cizelge 6.1’de verilmistir.

Cizelge 6.1 Askorbik asidin dort farkli izomerinin optimize enerjileri ve dipol momentleri.

A B C D
E (a.u.) -684.99156 |-684.98887 |-684.99087 |-684.99450
1 (D) 2.13 3.85 3.25 351
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Bu yapilardan A yapisinin enerjisi -684.99156 a.u., dipol momenti 2.13 Debye’dir (Cizelge
6.1). B yapisinin enerjisi -684.98887 a.u., dipol momenti ise 3.85 Debye’dir. C yapisinin
enerjisi -684.99087 a.u., dipol momenti 3.25 Debye’dir. D yapisinin enerjisi -684.994450 a.u.,
dipol momenti de 3.51 Debye’dir. Bu enerji degerlerine gore en diisik enerjili yapi D
yapisidir ve digerlerinden daha kararlidir. Dolayistyla bu ¢alismada D yapisinin su molekiilii

ile molekiiler etkilesimleri incelenmistir.

@

¥

&P

Sekil 6.1 Askorbik asidin bes farkli izomer yapisi.

6.3 PROTON ALMA VE VERME EGIiLiMi VE HIDROJEN BAGI ENERJi
HESAPLAMALARI

Askorbik asit molekiiliiniin (Sekil 6.2) farkli uclarindaki hidrojen atomlarini verme (DPE) ve
oksijen atomlarina hidrojen alma (PA) egilimleri iki farkli durumdaki enerji farklarini sifir
nokta titresim enerjisi diizeltme terimleri de hesaba katilarak incelenmistir. Bu sonuglara gore
askorbik asidin en bazik ucu O6 atomunun O2 tarafi en asidik ucu da H10 bagl olan ucudur.
Bu ucglardan O6 atomunun O2’ye bakan tarafindan proton yakalamasi daha kolay, H10 bagl

olan ucundan da proton verilmesi yani hidrojen atomunun verilmesi daha kolaydir.
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Dolayisiyla hidrojen bagi kurulma esnasinda O6 atomunun O2 tarafi suyun hidrojeni ile, H10

da suyun oksijeni ile daha kolay etkilesime gegebilir (Cizelge 6.2).

Sekil 6.2 Askorbik asit molekiilii.

Cizelge 6.2 Askorbik asit molekiiliiniin farkli u¢larindaki PA ve DPE degerleri.

AA PA(kJ/mol) DPE(kJ/mol)
06(C4 tarafi)  [847.42 H8 [1412.68
06 (02 tarafi) [859.45 H10 [1332.75
H15 [1405.73
H20 (1335.63

Askorbik asidin su molekiilleri ile yaptig1 hidrojen baglarim teker teker incelersek, H8 kodlu
etkilesim askorbik asidin H8 atomlariyla suyun hidrojen bagi kurmasindan dolay1r H8 olarak
adlandirilmigtir. H10 kodlu etkilesimde H10, H15°de H15, H20’de de H20 su ile hidrojen
bag1 kurmaktadir. Bu etkilesimler sonucu sifir nokta titresim enerji be baz set siiperpozisyon
hatalar1 da géz 6niine alindiginda en kuvvetli hidrojen bagi -35.70 kJ/mol degerinde olup HS
kodlu etkilesimde gergeklesmektedir. Ondan sonraki en kuvvetli etkilesim -33.82 kJ/mol
enerjili hidrojen bag1 kuran H10 kodlu etkilesimdir.
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Cizelge 6.3 Askorbik asit molekiiliiniin farkli uglarindan baglanan su molekiilii ile yaptigi
hidrojen bag enerji degerleri.

AA_Su[-EHB kJ/mol [-EHB (ZPE) ki/mol [[EHB(ZPE + BSSE) ki/mol
H8 50.61 40.23 35.70
H10 4951 38.68 33.82
H15 32.59 24.15 19.48
H20 39.18 29.26 24.35

6.4 ASKORBIK ASIiT BAG UZUNLUKLARININ, ACILARIN VE DIHEDRALLERIN
ETKILESIM SONRASI ANALIZI

Askorbik asit ve su molekiiliiniin etkilesimi sonrasi AA molekiiliiniin bag uzunluklarindaki
degisiklikler Ek Aciklamalar B’de belirtilmistir. H8 kodlu etkilesimde AA molekiiliiniin HS
ve 06 atomlar1 su molekiilii ile hidrojen bag1 kurmaktadir (Sekil 6.3). HS ile su molekiiliiniin
oksijeni arasindaki hidrojen bagmin uzunlugu 1.724 A, 06 ile su molekiiliiniin hidrojeni
arasindaki hidrojen baginin uzunlugu 1.880 degerindedir. En fazla uzama etkilesimin oldugu
O7-H8 baginda 0.0204 A degerinde, ikinci olarak C3-O6 baginda 0.0088 A degerinde
olmustur. C4-O7 bag1 da 0.0085 A kisalmustir.

Bag ac1 degerlerindeki degisimlerde ise en fazla degisim AA molekiliiniin etkilesim
tarafindaki C3-C4-O7 acisindaki 4.27° degerindeki artistir. Ikinci olarak C4-O7-HS8 agist
4.14° artmistir. C5-C4-O7 agis1 ise 3.12° azalmustir.

Dihedral ag¢1 degisimlerine bakacak olursak, en fazla C3-C4-O7-H8 dihedral agisinda 1.66°

degerinde azalma olmustur. C5-C4-O7-H8 dihedrali ise 1.51° azalmistir. Bu dihedraller

degerinde hidrojen bag: kurulan atomlar1 igermektedir.
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1.880

Sekil 6.3 H8 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

H10 kodlu etkilesimde AA molekiiliiniin H10 ve O7 atomlar1 su molekiilii ile hidrojen bag1
kurmaktadir (Sekil 6.4). H10 ile su molekiiliiniin oksijeni arasindaki hidrojen baginin
uzunlugu 1.721 A, O7 ile su molekiiliiniin hidrojeni arasindaki hidrojen bagmnin uzunlugu
1.969 A degerindedir. En fazla uzama etkilesimin oldugu O9-H10 baginda 0.0228 A
degerinde, en fazla kisalma ise C5-O9 baginda 0.0088 A degerinde olmustur. C4-O7 bagi da
0.0133 A uzamustr.

Bag ac1 degerlerindeki en fazla degisim C3-C4-O7 agisinda 2.56° degerindeki degisimdir.
Ikinci olarak C4-C5-O7 acisindaki 2.12° degerindeki artistir. C5-C4-O7 atomlar arasindaki
acidaki artis ise 1.97° degerindedir.

Molekiiliin  dihedral acilarindaki degisimlerde en fazla degisim C5-C1-C12-O14
dihedralindeki 2.08° degerindeki artistir. C5-C1-C12-H13 dihedralinde ise 2.07° degisim

vardir.
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Sekil 6.4 H10 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

@ 1.721

HI15 kodlu etkilesimde AA molekiiliiniin H15 ve O19 atomlar1 su molekiilii ile hidrojen bagi
kurmaktadir (Sekil 6.5). HI15 ile su molekiiliiniin oksijeni arasindaki hidrojen baginin
uzunlugu 1.854 A, 019 ile su molekiiliiniin hidrojeni arasindaki hidrojen bagmmn uzunlugu
1.909  degerindedir. En fazla uzama etkilesimin oldugu O14-H15 baginda 0.0086 A
degerinde, ikinci olarak ise C16-O19 baginda 0.008 A degerinde olmustur. C12-O14 bagi da
0.0079 A kisalmustr.

Molekiiliin bag agilarindaki degisimlere gore en fazla C12-O14-H15 agisinda 5.66° bir artis
vardir. Bu agida hidrojen bagi kuran H15 atomu da vardir. Ikinci olarak O14-C12-C16
agisinda 4.19° artis olmustur. C12-C16-019 agisinda ise 3.36° artis olmustur.

Dihedral agilardaki en fazla degisim de O14-C12-C16-019, H13-C12-C16-019, H13-C12-
C16-H17 dihedrallerinde sirasiyla 14.45°, 15.37°, 14.57° olmustur. C12-C16-019-H20
dihedralinde ise 13.71° azalma olmustur. Molekiiliin besli halkas1 disindaki bu etkilesimde
dihedral degisimleri fazla olmustur.
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Sekil 6.5 H15 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

H20 kodlu etkilesimde AA molekiiliiniin H20 atomu su molekiilii ile hidrojen bagi
kurmaktadir (Sekil 6.6). H20 ile su molekiiliiniin oksijeni arasindaki hidrojen baginin
uzunlugu 1.891 A degerindedir. Etkilesim sonucu O2-C3 bagi 0.0189 A kisalmistir, C12-016
bagi da 0.0156 A uzamistir. C3-O6 bagi da 0.0111 A uzamistir. Etkilesimin oldugu C3-06
bag1 0.0109 A uzamistir. C16-019 bag uzunlugu da 0.0068 A kisalmistir.

Molekiiliin bag acilarindaki degisimlere gore en fazla degisim C16-019-H20 baglarim
olusturdugu agida olmustur. Bu ag¢1 hidrojen bagi kurulan H20 atomunu da igerir. Artig
miktart da 3.85° degerindedir. ikinci olarak C12-014-H15 agisinda 1.29° azalma vardir. O2-
C3-06 agisinda da 1.16° azalma vardir.

Dihedral agilarinda en fazla degisim bu etkilesimde olmustur. Bu etkilesim de h15 etkilesimi

gibi molekiiliin besli halkas1 disinda olan bir etkilesimdir. C12-C16-019-H20, H17-C16-019-
H20, H18-C16-019-H20 dihedral agilarinda sirasiyla 18.96°, 18.65°, 18.31° artis olmustur.
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Sekil 6.6 H20 kodlu etkilesim sonucu bag uzunluklari.

AA ile ayn1 anda 5 su molekiiliiniin etkilesimi sonucu bag uzunluklarindaki degisimlerine
bakacak olursak (Sekil 6.7), en fazla uzama C3-O6 baginda 0.0323 A degerinde, en fazla
kisalma da O2-C3 baginda 0.0311 A degerinde olmustur. Hidrojen bagi kurulu baglardan en
fazla uzayan ise 0.026 A degeriyle 09-H10 bagidir. En kisa hidrojen bag: ise yine H10 ile su

molekiiliiniin oksijeni arasindaki hidrojen bagidir. Bag uzunlugu ise 1.696 A degerindedir.

Agilardaki en fazla degisim C4-O7-HS8 acisinda 4.29°, C12-O14-H15 agisinda 3.63° artig, O2-
C3-06 agisinda 3.47° azalis, C16-H19-H20 agisinda 3.40° artis, C12-C16-O19 agisinda 2.79°

artis meydana gelmistir.

Dihedral agilardaki en fazla artislar da besli halka digsindaki etkilesimlerde olmustur. C12-
C16-019-H20, H18-C16-019-H20, H17-C16-019-H20, 02-C1-C12-C16, C16-C12-0O14-
H15, H11-C1-C12-C16, H13-C12-O14-H15 ihedral agilarinda sirasiyla 18.11°, 17.49°,
17.38°,17.32°, 17.25°, 16.49° degisimler olmustur.
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1.863

Sekil 6.7 AA ve 5 su molekiiliiniin ayn1 anda etkilesim sonucu bag uzunluklari.

6.5 ETKILESIM SONRASI ASKORBIK ASIT MOLEKULUNUN UZERINDEKI YUK
VE ELEKTRIKSEL POTANSIiYEL DAGILIMLARININ ANALIZi

Cizelge 6.4° te gosterildigi gibi H8 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina gore en fazla
yiik degisimi H8 atomunda 0.160e, APT yiik dagilimina gére H8 atomunda 0.210e, NBO yiik
dagilimina gére O6 atomunda -0.046e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en fazla -

0.025¢V ile O7 atomunda olmustur. Bu degerler etkilesim tarafindaki atomlara aittir.
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Cizelge 6.4 H8 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degisimi.

H8 Mulliken(e) |APT(e) |NBO (e) |EP (eV)
1 C ]0.126 -0.010 -0.003 -0.002
2 O |-0.003 -0.011 0.007 0.001
3 C |-0.092 0.055 0.008 0.005
4 C ]0.131 0.022 0.010 -0.004
5 C |-0.137 0.003 0.004 -0.007
6 O |-0.037 -0.112 -0.046 0.005
7 O |-0.143 -0.165 -0.033 -0.025
8 H |0.160 0.210 0.025 -0.022
9 O ]0.003 -0.008 0.000 -0.005
10 |H |0.004 0.004 0.002 -0.006
11 |H |0.001 0.000 0.001 -0.001
12 |C |-0.001 0.005 0.001 -0.001
13 |H |0.002 0.000 0.000 -0.001
14 |0 |-0.002 0.002 0.001 -0.001
15 |H |-0.001 -0.001 -0.001 -0.001
16 |C |-0.008 -0.003 0.000 0.000
17 |H |-0.001 0.001 0.000 0.000
18 |H |0.001 0.000 0.000 0.000
19 |O |0.000 0.001 0.000 0.000
20 |H |-0.002 -0.001 -0.001 0.000

Cizelge 6.5’ te gosterildigi gibi H10 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina goére en fazla
yiik degisimi C5 atomunda 0.301e, APT yiik dagilimina gére H10 atomunda 0.219e, NBO
yik dagilimina gére O7 atomunda -0.035e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en

fazla -0.025eV ile O9 atomunda olmustur. Bu degerler de etkilesim tarafindaki atomlara aittir.

Cizelge 6.5 H10 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degigimi.

H10 Mulliken(e) APT(e) NBO (e) EP (eV)
1 C [-0.266 -0.011 0.001 -0.007
2 O ]0.012 -0.010 0.000 -0.005
3 C ]0.018 0.029 -0.002 -0.005
4 C |-0.102 -0.073 -0.022 -0.005
5 C |0.301 0.081 0.025 -0.003
6 O [-0.010 -0.023 -0.013 -0.005
7 O [-0.039 -0.030 -0.035 0.006
8 H |0.005 -0.007 0.008 0.004
9 O |-0.113 -0.172 -0.019 -0.025
10 H [0.173 0.219 0.027 -0.023
11 H [0.002 0.001 -0.001 -0.005
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Cizelge 6.4 (devam ediyor)

H10 Mulliken(e) APT(e) NBO (e) EP (eV)
12 C ]0.013 -0.003 -0.001 -0.005
13 H [0.002 0.005 0.002 -0.006
14 O |0.008 0.002 0.001 -0.005
15 H [0.000 -0.001 -0.001 -0.005
16 C |-0.025 0.004 0.000 -0.004
17 H |-0.003 -0.002 -0.001 -0.004
18 H [0.001 -0.002 -0.001 -0.004
19 O |0.001 -0.003 -0.001 -0.004
20 H [-0.001 0.002 0.000 -0.004

Cizelge 6.6 da gosterildigi gibi H15 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina gére en fazla
yiik degisimi H15 atomunda 0.137e, APT yiik dagilimma gére H15 atomunda 0.123e, NBO
yik dagilimma gore H15 atomunda 0.026e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en
fazla -0.015eV ile O14 atomunda olmustur. Bu degerler de etkilesim tarafindaki atomlara

aittir.

Cizelge 6.6 H15 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degigimi.

H15 Mulliken(e) APT(e) NBO (e) EP (eV)
1 C [-0.068 -0.006 -0.001 -0.001
2 O [0.034 -0.014 -0.006 0.001
3 C [-0.010 -0.001 0.002 0.000
4 C |-0.022 -0.006 -0.001 -0.001
5 C |0.071 0.008 0.005 -0.001
6 O [-0.003 0.000 -0.003 0.000
7 O |0.002 0.003 0.000 -0.001
8 H |-0.001 -0.002 -0.001 -0.001
9 O |0.007 0.001 0.002 -0.001
10 H |0.000 0.001 0.000 -0.001
11 H |0.004 0.002 -0.001 -0.001
12 C |0.065 0.036 0.003 -0.001
13 H |0.002 -0.010 -0.002 -0.005
14 O |[-0.110 -0.096 -0.025 -0.015
15 H |0.137 0.123 0.026 -0.013
16 C [-0.102 0.000 0.002 0.002
17 H |0.008 -0.005 0.001 -0.001
18 H |0.013 0.009 0.005 0.002
19 O |-0.057 -0.058 -0.022 0.007
20 H |0.020 0.021 0.008 0.008
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Cizelge 6.7’ de gosterildigi gibi H20 kodlu etkilesimde Mulliken yiik dagilimina gore en fazla
yiik degisimi H20 atomunda 0.172e, APT yiik dagilimma gére H20 atomunda 0.101e, NBO
yiik dagilimina gére O6 atomunda -0.051e olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi de en
fazla -0.019¢V ile H20 atomunda olmustur. Bu degerler de etkilesim tarafindaki atomlara
aittir.

Cizelge 6.7 H20 kodlu etkilesimin yiik ve elektriksel potansiyelinin degisimi.

H20 Mulliken(e) APT(e) NBO (e) EP (eV)
1 C |0.065 -0.014 0.001 -0.005
2 O ]0.061 0.045 0.028 -0.002
3 C ]0.035 -0.008 0.003 0.004
4 C [-0.070 -0.020 -0.002 0.001
5 C |-0.082 0.027 0.014 0.001
6 O |-0.028 -0.074 -0.051 0.006
7 O |0.004 0.006 0.000 0.001
8 H |0.001 -0.002 -0.001 0.001
9 O ]0.015 -0.007 0.006 -0.001
10 H |-0.002 0.002 0.000 -0.001
11 H |0.000 0.009 0.002 -0.003
12 C ]0.039 0.005 0.006 -0.008
13 H [-0.008 -0.016 -0.011 -0.012
14 O |-0.023 -0.015 -0.008 -0.011
15 H [0.004 0.022 0.006 -0.011
16 C |-0.015 0.016 0.003 -0.010
17 H |0.009 0.011 0.005 -0.010
18 H |-0.017 -0.017 -0.008 -0.013
19 O |-0.147 -0.079 -0.029 -0.018
20 H |0.172 0.101 0.033 -0.019

Cizelge 6.8’ de gosterildigi gibi AA ve 5 su molekiiliinlin ayn1 anda etkilesiminde Mulliken
yiik dagilimina gore en fazla yiik degisimi C4 atomunda -0.198e, APT yiik dagilimina gore
06 atomunda -0.265e, NBO yiik dagilimina gore O6 atomunda -0.136e olmustur. Elektriksel
potansiyel degisimi de en fazla -0.015eV ile O19 atomunda olmustur.
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Cizelge 6.8 AA ve 5 su molekiiliiniin ayn1 anda etkilesiminin yiik ve elektriksel potansiyelinin

degisimi.

AA5 Mulliken(e) APT(e) NBO (e) EP (eV)
1 C |-0.197 -0.079 -0.005 -0.016
2 O [0.102 0.043 0.052 -0.005
3 C (0141 0.083 0.014 0.008
4 C |-0.198 -0.082 -0.015 -0.004
5 C (0.071 0.138 0.052 -0.006
6 O |[-0.130 -0.265 -0.136 0.013
7 O [-0.194 -0.194 -0.067 -0.015
8 H |0.177 0.193 0.029 -0.013
9 O |[-0.084 -0.208 -0.013 -0.027
10 H ]0.163 0.245 0.027 -0.026
11 H |0.006 0.024 0.007 -0.012
12 C [0.097 0.043 0.007 -0.026
13 H |0.001 -0.005 -0.004 -0.027
14 O [-0.122 -0.074 -0.025 -0.036
15 H |0.184 0.108 0.033 -0.037
16 C |0.008 0.057 0.009 -0.031
17 H |-0.033 -0.024 -0.013 -0.029
18 H |-0.010 -0.025 -0.009 -0.034
19 O |-0.108 -0.097 -0.021 -0.045
20 H |0.096 0.108 0.015 -0.042

6.6 ASKORBIK ASIT HOMO-LUMO ANALIZi

Askorbik asitte HOMO C3-06 iizerine konuslanmistir (Sekil 6.8). LUMO da ayn1 bolgededir.
HOMO-LUMO enerji araligi 0.275eV degerindedir. Etkilesim sonrast HOMO ve LUMO
yerlerinde bir degisiklik olugsmamaktadir. Enerji araligi ise H8 kodlu etkilesimde 0.278eV
(Sekil 6.9), H10 kodlu etkilesimde 0.274eV degerinde (Sekil 6.10), H15 kodlu etkilesimde
0.275eV degerinde (Sekil 6.11), H20 kodlu etkilesimde ise 0.279¢V degerindedir (Sekil 6.12).

Burada en diisiik enerji araligt H10 kodlu etkilesimde olmaktadir.
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99

(b)

Sekil 6.8 AA i¢in (a) HOMO, (b) LUMO gosterimi.

Sekil 6.9 H8 kodlu etkilesim i¢in (a) HOMO, (b) LUMO gosterimi.

(b)

Sekil 6.10 H10 kodlu etkilesim i¢in (2) HOMO, (b) LUMO gosterimi.
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Sekil 6.12 H10 kodlu etkilesim i¢in (2) HOMO, (b) LUMO gosterimi.

6.7 ASKORBIK ASIT KIZILOTESi SPEKTRUMUNUN DENEYSEL DEGERLERLE
KARSILASTIRILMASI

Kati haldeki askorbik asit i¢in ¢ektigimiz kizilotesi spektrum (Sekil 6.13) ve literatiirdeki
diger kizilotesi spektrumlar (Sekil 6.14) ile DFT ile B3LYP seviyesinde 6-311++G(d,p) baz
seti kullanilarak hesaplanan degerlerle (Sekil 6.15) ayr1 ayr karsilastirilip iliskilendirilmistir.
Hesaplamalarimiz tek bir molekiil i¢in gaz fazinda oldugundan, deneysel olarak kati halde
bir¢ok molekiiliin kizilotesi spektrumu ile bazi bolgelerde farklilik gostermektedir (Dimitrova
2006, Shimada et al. 2008). Bu bolgeler molekiiliin hidrojen bagi kurabilen aktif uglar1 olarak
adlandirdigimiz O-H ve C-H gerilme titresim boélgelerine karsilik gelmektedir. Dolayisiyla
2000 cm™ dalgasayisindan sonraki bolgelerde dogrusal iliski bozulmaktadir (Sekil 6.16). Bu
bolgeler ¢ikarildiktan sonra ¢izilen korelasyon grafiklerinde ise dogrusalliga yakin grafikler
elde edilmistir (Sekil 6.17,18,19).
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Sekil 6.15 AA molekiiliiniin hesaplanan kizilétesi spektrumu.

Sekil 6.16’da siyah noktalar bizim c¢ektigimiz, kirmiz1 noktalar Bichara ve arkadaslarinin
yaptig1 ¢alismadan (Bichara et al. 2010) alinan, mavi noktalar da Yadav ve arkadasalarinin
yaptigi calismadan (Yadav et al. 2011) aliman kizilotesi deneysel dalgasayisilarina gore
hesaplanan degerlerle yapilan iligkiyi gostermektedir. 2000 cm™ dalgasayisindan Gnceki
degerlere gore yapilan dogrusal uydurmaya gore bizim g¢ektigimiz kizilotesi spektrumundan
alinan 16 noktaya gore regresyon R=99556, standart sapma ise 36.42 degerindedir (Sekil
6.17). Bichara ve arkadaslarinin yaptigi caligmadan alinan 32 degere gore R=0.99832,
standart sapma ise 23.87 degerindedir (Sekil 6.18). Yadav ve arkadaslarimin yaptigi
caligmadan alinan 26 degere gore R=0.99845, standart sapma ise 23.92 degerindedir (Sekil
6.19).
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Sekil 6.17 AA i¢in ¢ektigimiz kizilotesi spektrumunun deneysel ve hesaplanan degerlerinin
korelasyonunun dogrusalliga uydurulmasi.
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Sekil 6.19 AA i¢in Yadav ve arkadasalarinin yaptig1 calismadan alinan kizilétesi spektrumun
deneysel ve hesaplanan degerlerinin korelasyonunun dogrusalliga uydurulmasi.
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6.8 ASKORBIK ASIT SU ETKILESIMININ KIZILOTESI SPEKTRUM ANALIZi

6.8.1 H8 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

HS8 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigii H8-O7 bagimin gerilme titresiminin
dalgasayist 3767 cm™ degerinden 3339 cm™ degerine kaymustir ve siddeti 118 km/mol
degerinden 1070 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 6.20,21). Buradaki H8-O7 baginin kipe
bagil katkis1 %87.6 iken %37.5 degerine diismiistiir ve ek olarak H8 atomunun suyun oksijeni
ile gerilme titresiminin katkis1 %34.7 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da iirik asidin toplam kip

sayist 54’den 63’e yiikselmistir.
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Sekil 6.20 H8 kodlu etkilesimin, askorbik asidin ve suyun ayr1 ayr1 kizilétesi spektrumu.
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Sekil 6.21 H8 kodlu etkilesimin, askorbik asidin ve suyun ayn1 siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gosterimi.

i. C=0 gerilme titresimi

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 45. normal kipinde C3-O6 baginin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %6.1°dir. Bu kip etkilesimden sonra 52. normal kipine kaymistir ve
bu bagm titresime katkis1 yine %6.1 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayist 1769 cm™
degerinden 1741 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 478 km/mol degerinden 573
km/mol degerine yiikselmistir.

ii. C-O Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C-O gerilme titresimini igeren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler goézlenen kiplerden 31. normal kipinde C12-O14 bagimin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %6.1°dir. Bu kip etkilesimden sonra 37. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkis1 %5’in altinda olmustur degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayisi
1116 cm™ degerinden 1117 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 114 km/mol degerinden
197 km/mol degerine yiikselmistir.
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C-O gerilme titresimini igeren 45. normal kipi ise etkilesimden sonra 1769 em™

dalgasayisindan 1741 cm™ dalgasayili 52. normal kipine kaymustir. Kipin siddeti ise 478
km/mol degerinden 573 km/mol degerine yiikselmistir. C4-O7 baginin gerilme titresiminin bu
kipe katkis1 %5.5 iken etkilesimden sonra %5’in altina diigmiistiir. C5-O9 bagmin gerilme

titresiminin katkisi da %5.3 iken %5’in altina inmistir.

b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

C-0 bagini igeren C3-C4-O7 agisinin diizlem ig¢i biikiilme titresiminin 45. normal kipe katkis1
%5.4 iken %35’in altina inmistir. 45. normal kip etkilesimden sonra 1769 cm™ dalgasayisindan
1741 cm™ dalgasayili 52. normal kipine kaymustir. Siddeti ise 478 km/mol degerinden 573
km/mol degerine ylikselmistir.

iii. C-C Titresimleri

a. Diizlem ici biikiilme titresimleri

C-C bagint igeren H11-C1-C12 agisinin diizlem igi biikiilme titresiminin 37. normal kipe
katkist %35.5 iken %7 olmustur. 37. normal kip etkilesimden sonra 1331 cm™ dalgasayisindan
1318 cm™ dalgasayili 42. normal kipine kaymustir. Siddeti ise 101 km/mol degerinden 10

km/mol degerine diismiistiir.

C-C bagint igeren C1-C12-H13 agisinin diizlem igi biikiilme titresiminin 38. normal kipe
katkis1 %6.1 iken etkilesimden sonra %5’in altina inmistir. 38. normal kip etkilesimden sonra
1364 cm™ dalgasayisindan 1358 cm™ dalgasayili 43. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 15
km/mol degerinden 146 km/mol degerine yiikselmistir.

b. Burulma Titresimleri
C12-C16 bagi merkezli burulma titresimlerini igeren 1364 cm™ dalgasayili ve 15 km/mol
siddetli 38. normal kipi 1358 cm™ dalgasayili 146 km/mol siddetli 43. normal kipine

kaymistir. H13-C12-C16-H17 dihedralinin burulma titresimininin katkist %5.7 ve H13-C12-

C16-H18 dihedralinin burulma titresimininin katkis1 %5.3 iken %5 degerinin altina inmistir.
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iv. O-H Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce O-H gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 52. normal kipinde O7-H8 baginin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %87.6’dir. Bu kip etkilesimden sonra 58. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkis1 %37.5 olmustur. Bu kipin dalgasayis1t 3767 cm™ degerinden 3339
cm* degerine kaymustir ve siddet degeri 118 km/mol degerinden 1070 km/mol degerine
yiikselmistir. Bu kipte etkilesimden sonra H8-O21 hidrojen bagimin katkist da %34.7

olmustur.
b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

O-H bagmi igeren C5-O9-H10 agisinin diizlem ig¢i biikiilme titresiminin 30. normal kipe
katkist %6.6 iken %>5’in altma inmistir. 30. normal kip etkilesimden sonra 1112 cm™
dalgasayisindan 1116 cm™ dalgasayili 36. normal kipine kaymustir. Siddeti ise 274 km/mol

degerinden 170 km/mol degerine diismiistiir.
C. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

O14-H15 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin 38. normal kipe katkist %5.3 iken %5’in
altina inmistir. 38. normal kip etkilesimden sonra 1364 cm™ dalgasayisindan 1358 cm™
dalgasayilt 43. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 15 km/mol degerinden 146 km/mol

degerine yiikselmistir.
v. Halka titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Askorbik asit molekiiliiniin halka yapisi1 icindeki gerilme titresimlerinden C-O bagina ait olan
ve titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gdzlenen
kiplerden 30. normal kip etkilesimden sonra 36. normal kipe kaymistir. Dalgasayist 1112 cm™
degerinden 1116 cm™ degerine kaymistir ve siddeti de 274 km/mol degerinden 170 km/mol
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degerine diismiistiir. C3-O2 gerilme titresiminin katkist %7 iken etkilesimden sonra %5

degerinin istiinde olmamustir.

Askorbik asit molekiiliiniin halka yapisi i¢indeki gerilme titresimlerinden C=C bagina ait olan
ve titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gbzlenen
kiplerden 45. normal kip etkilesimden sonra 52. normal kipe kaymustir. Dalgasayisi 1769 cm™
degerinden 1741 cm™ degerine kaymustir ve siddeti de 478 km/mol degerinden 573 km/mol
degerine diismiistiir. C4-C5 gerilme titresiminin katkis1 %12.2 iken etkilesimden sonra %38.7

degerinde olmustur.
b. Burulma titresimleri

Askorbik asit molekiiliiniin halka yapis1 i¢indeki C1-C5 bagi merkezli burulma titresimlerini
iceren 1331 cm-1 dalgasayili ve 101 km/mol siddetli 37. normal kipi 1318 cm™ dalgasayili 10
km/mol siddetli 42. normal kipine kaymistir. H11-C1-C5-C4 dihedralinin burulma
titresimininin katkis1 %6 iken %7.2, H11-C1-C5-O9 dihedralinin burulma titresimininin
katkis1 %6.5 iken %7.9 olmustur.

6.8.2 H10 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

H10 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigii H10-O9 baginin gerilme titresiminin
dalgasayis1 3798 cm™ degerinden 3338 cm™ degerine kaymustir ve siddeti 109 km/mol
degerinden 1149 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 6.22, 23). Buradaki H10-O9 baginin
kipe bagil katkist %86.6 iken %39.2 degerine diigmiistiir ve ek olarak H10 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkist %36.1 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da {irik asidin

toplam kip sayis1 54’den 63’e yiikselmistir.
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Sekil 6.22 H10 kodlu etkilesimin, askorbik asidin ve suyun ayr1 ayr1 kizil6tesi spektrumu.
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Sekil 6.23 HI10 kodlu etkilesimin,Askorbik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans
eksenlerinde kizilotesi spektrumunun gosterimi.

i. C=0 gerilme titresimi

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini i¢eren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 45. normal kipinde C3-O6 baginin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %6.1°dir. Bu kip etkilesimden sonra 52. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkisi %35.2 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1769 cm™
degerinden 1749 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 478km/mol degerinden 594km/mol

degerine yiikselmistir.
ii. C-O Titresimleri

a. Gerilme Titresimleri
C-O gerilme titresimini iceren 45. normal kipi ise etkilesimden sonra 1769 cm™
dalgasayisindan 1749 cm™ dalgasayih 52. normal kipine kaymistir. Kipin siddeti ise
478km/mol degerinden 594km/mol degerine yiikselmistir. C4-O7 bagmin gerilme titresiminin

bu kipe katkis1 %5.5 iken etkilesimden sonra %5’in altina diismiistiir. C5-O9 baginin gerilme

titresiminin katkisi da %5.3 iken etkilesimden sonra %5.4 olmustur.
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b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

C-O bagmi iceren C3-C4-O7 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin 45. normal kipe katkis1
%S5.4 iken %5’1n altina inmistir. 45. normal kip etkilesimden sonra 1769 cm™ dalgasayisindan
1749 cm* dalgasayili 52. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 478km/mol degerinden
594km/mol degerine yiikselmistir.

C. Burulma Titresimleri

C4-0O7 bag1 merkezli burulma titresimlerini iceren 357 cm™ dalgasayili ve 162km/mol siddetli
11. normal kipi 388 cm™ dalgasayili 60km/mol siddetli 16. normal kipine kaymustir. C3-C4-
O7-H8 ve C5-C4-O7-H8 dihedrallerinin kipe katkilar1 sirasiyla etkilesimden once %33.2 ve
%29.7 iken etkilesimden sonra %11.9 ve %11 olmustur. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla

su molekiilii ile kurulan hidrojen baglarini igeren burulma titresimleri katki saglamaktadir.

C4-07 bag1 merkezli burulma titresimlerini igeren 420 cm™ dalgasayili ve 49km/mol siddetli
13. normal kipi 854 cm™ dalgasayili 154km/mol siddetli 30. normal kipine kaymistir. C5-C4-
O7-H8 dihedralinin kipe katkis1 etkilesimden dnce %6 iken etkilesimden sonra %5’in altinda
olmustur. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla su molekiilii ile kurulan hidrojen baglarini

iceren burulma titresimleri katki saglamaktadir.
iii. C-C Titresimleri

a. Diizlem i¢i biikiilme titresimleri
C-C bagini igeren H11-C1-C12 agisinin diizlem ig¢i biikiilme titresiminin 36. normal Kipe
katkis1 %7 iken %8.2 olmustur. 36. normal kip etkilesimden sonra 1314 cm™ dalgasayisindan
1326 cm™ dalgasayili 42. normal kipine kaymustir. Siddeti ise 119km/mol degerinden
Skm/mol degerine diismiistiir.
C-C bagini igeren C1-C12-H13 agisinin diizlem igi biikiilme titresiminin 38. normal kipe

katkis1 %6.1 iken etkilesimden sonra %5’in altina inmistir. 38. normal kip etkilesimden sonra

1364 cm™ dalgasayisindan 1360 cm™ dalgasayili 43. normal kipine kaymistir. Siddeti ise
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15km/mol degerinden 225km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden sonra sadece H10-O21

hidrojen bagini igeren diizlem igi biikiilme titresiminin katkis1 %5.1 olmustur.
b. Burulma Titresimleri

C1-C12 bagt merkezli burulma titresimlerini iceren 1172 cm™ dalgasayilt ve 113 km/mol
siddetli 32. normal kipi 1206 cm™ dalgasayili 40km/mol siddetli 38. normal kipine kaymistir.
H11-C1-C12-0O14 dihedralinin burulma titresimininin katkis1 %5 iken etkilesimden sonra %5

degerinin altina inmistir.

C12-C16 bagi merkezli burulma titresimlerini igeren 1364 cm™ dalgasayilhl ve 15km/mol
siddetli 38. normal kipi 1360 cm™ dalgasayili 225km/mol siddetli 43. normal kipine
kaymistir. H13-C12-C16-H17 dihedralinin burulma titresimininin katkist %5.7 ve H13-C12-
C16-H18 dihedralinin burulma titresimininin katkis1 %5.3 iken etkilesimden sonra %5
degerinin altina inmistir. Etkilesimden sonra sadece H10-O21 hidrojen bagini igeren diizlem

ici biikiilme titresiminin katkis1 %5.1 olmustur.
iv. O-H Titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden once O-H gerilme titresimini igeren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 54. normal kipinde O9-HI10 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %86.6’dir. Bu kip etkilesimden sonra 58. normal kipine kaymistir ve
bu bagm titresime katkis1 %39.2 olmustur. Bu kipin dalgasayis1 3798 cm™ degerinden 3338
cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 109km/mol degerinden 1149km/mol degerine
yiikselmigtir. Bu kipte etkilesimden sonra H10-O21 hidrojen bagimin katkisi da 9%36.1

olmustur.
b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

O-H bagmi igeren C5-O9-H10 agisinin diizlem ig¢i biikiilme titresiminin 32. normal kipe

katkis1 9%8.3 iken %5’in altina inmistir. 32. normal kip etkilesimden sonra 1172 cm™
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dalgasayisindan 1206 cm™ dalgasayili 38. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 113km/mol
degerinden 40km/mol degerine diismiistiir.

O-H bagimi igeren C5-O9-H10 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin 36. normal kipe
katkis1 %8.3 iken %5’in altina inmistir. 36. normal kip etkilesimden sonra 1314 cm™
dalgasayisindan 1326 cm™ dalgasayili 42. normal kipine kaymustir. Siddeti ise 119km/mol

degerinden Skm/mol degerine diigmiistiir.

C. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

09-H10 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin 11. normal kipe katkist %12.7 iken %5’in
altna inmistir. 11. normal kip etkilesimden sonra 357 cm™ dalgasayisindan 388 cm™
dalgasayili 16. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 162km/mol degerinden 60km/mol
degerine diismiistiir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla su molekiilii ile kurulan hidrojen

baglarini i¢eren burulma titresimleri katki saglamaktadir.

09-H10 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin 13. normal kipe toplam katkis1 %43.3 iken
%>5’in altna inmistir. 13. normal kip etkilesimden sonra 420 cm™ dalgasayisindan 854 cm™
dalgasayili 30. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 49km/mol degerinden 154km/mol
degerine yiikselmistir. Bu kipe de etkilesimden sonra en fazla su molekiilii ile kurulan

hidrojen baglarini i¢eren burulma titresimleri katki saglamaktadir.

v. Halka titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Askorbik asit molekiiliiniin halka yapis1 i¢indeki gerilme titresimlerinden C=C bagina ait olan
ve titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gozlenen
kiplerden 45. normal kip etkilesimden sonra 52. normal kipe kaymustir. Dalgasayisi 1769 cm™
degerinden 1749 cm™ degerine kaymustir ve siddeti de 478km/mol degerinden 594km/mol
degerine yiikselmistir. C4-C5 gerilme titresiminin katkis1 %12.2 iken etkilesimden sonra %11

olmustur.
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b. Diizlem ic¢i Biikiilme Titresimleri

C5-C1 bagmi igeren C5-C1-H11 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin 36. normal kipe
katkist %5.3 iken %5’in altina inmistir. 36. normal kip etkilesimden sonra 1314 cm™
dalgasayisindan 1326 cm™ dalgasayili 42. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 119km/mol

degerinden Skm/mol degerine diigmiistiir.

C. Burulma titresimleri

Askorbik asit molekiiliiniin halka yapisi i¢indeki C1-O2 ve C1-C5 bagi merkezli burulma
titresimlerini igeren 1314 cm™ dalgasayili ve 119km/mol siddetli 36. normal kipi 1326 cm™
dalgasayili Skm/mol siddetli 42. normal kipine kaymistir. H11-C1-O2-C3 dihedralinin
burulma titresimininin katkis1 %6.3 iken %6.9, H11-C1-C5-09 dihedralinin burulma
titresimininin katkist %5.3 iken %6.9 olmustur. C1-C5 merkezli H11-C1-C5-C4 dihedralinin
burulma titresiminin etkilesimden dnce %5’in listiinde katkisi yokken, etkilesimden sonra %6

degerinde katki vermistir.

6.8.3 H15 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

H15 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigii O14-H15 bagmnin gerilme titresiminin
dalgasayis1 3745 cm™ degerinden 3557 cm™ degerine kaymustir ve siddeti 188 km/mol
degerinden 408 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 6.24, 25). Buradaki O14-H15 baginin
kipe bagil katkis1t %71.6 iken %29.5 degerine dismistiir ve ek olarak H15 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkist %27.6 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da {irik asidin

toplam kip sayis1 54’den 63’e yiikselmistir.
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Sekil 6.24 H15 kodlu etkilesimin, askorbik asidin ve suyun ayr1 ayr1 kizil6tesi spektrumu.
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Sekil 6.25 HI15 kodlu etkilesimin,Askorbik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans
eksenlerinde kizil6tesi spektrumunun gosterimi.

i. O-H Titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce O-H gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 51. normal kipinde O14-H15 bagmin gerilme
titresiminin kipe katkist %71.6’dir. O19-H20 bagimin gerilim titresiminin katkis1 ise
%9.9°dur. Bu kip etkilesimden sonra 58. normal kipine kaymustir ve O14-H15 baginin
titresime katkis1 %29.5, O19-H20 baginin katkisi ise %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin
dalgasayis1 3745 cm™ degerinden 3557 cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 72km/mol
degerinden 408km/mol degerine ylikselmistir. Bu kipte etkilesimden sonra H15-O21 hidrojen
baginin katkist da %27.6 olmustur.

b. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri
0O14-H15 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin 14. normal kipe katkis1 %40.7 iken %5.2
olmustur. O19-H20 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin bu kipe katkis1 ise %26.9 iken

%]17 olmustur. 14. normal kip etkilesimden sonra 424 cm™ dalgasayisindan 497 cm™

dalgasayilt 19. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 86km/mol degerinden 163km/mol
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degerine ylikselmistir. Bu kipe etkilesimden sonra su molekiilii ile kurulan hidrojen baglarin

iceren burulma titresimleri katkisi ise %22.2 olmustur.

6.8.4 H20 Kodlu Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

H20 kodlu etkilesimde en belirgin kaymanin goriildiigii O19-H20 baginin gerilme titresiminin
dalgasayist 3779 cm™ degerinden 3570 em™ degerine kaymustir ve siddeti 87 km/mol
degerinden 447 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 6.26, 27). Buradaki 019-H20 bagmin
kipe bagil katkist %72.5 iken %33.4 degerine diigmiistiir ve ek olarak H20 atomunun suyun
oksijeni ile gerilme titresiminin katkist %30.3 olmustur. Bu etkilesim sonrasi da iirik asidin

toplam kip sayis1 54’den 63’e yiikselmistir.

127



2000 4 [——H20]
1500
5
£
§, 1000 4
©
o
=)
o JM
0 T T T T T l M'm‘ T T T T ljM T IJ T
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
Dalgasayisi (cm™)
2000
——AA
1500
S
£
§_/ 1000
@
o
il
o
500
o M Mﬂt e
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
frekans (cm™)
200 su
150 -
g
3 1004
@
50
0 T T |JL T T T T A_)Ll
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Dalgasayisi (cm™)

Sekil 6.26 H20 kodlu etkilesimin, askorbik asidin ve suyun ayr1 ayr1 kizil6tesi spektrumu.
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Sekil 6.27 H20 kodlu etkilesimin, askorbik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans
eksenlerinde kizil6tesi spektrumunun gosterimi.

i. C=0 titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden 6nce C=0O gerilme titresimini iceren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 45. normal kipinde C3-O6 baginin gerilme
titresiminin kipe katkis1 %6.1°dir. Bu kip etkilesimden sonra 52. normal kipine kaymistir ve
bu bagin titresime katkis1 %8 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayist 1769 cm™ degerinden
1746 cm™ degerine kaynustir ve siddet degeri 478 km/mol degerinden 692 km/mol degerine
yiikselmistir.

46. normal kipinde C3-O6 baginin gerilme titresiminin kipe katkist %18.1°dir. Bu kip
etkilesimden sonra 53. normal kipine kaymistir ve bu bagin titresime katkis1 %11.8 degerinde
olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1836 cm™ degerinden 1803 cm™ degerine kaymustir ve siddet
degeri 368 km/mol degerinden 199 km/mol degerine diismiistiir.
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b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

C=0 bagin1 igeren 02-C3-06 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresimi etkilesimden dnce en
fazla degisim olan kiplerden 46. normal kipine %5 katki verirken etkilesimden sonra 53.
normal kipinde %35 degerinin altinda olmustur. 1836 cm™ dalgasayisindan 1803 em™

dalgasayisina kayan kipin siddeti 368 km/mol degerinden 199 km/mol degerine diismiistiir.

ii. C-O Titresimleri

a. Gerilme Titresimleri
C-O gerilme titresimini iceren 31. normal kipi ise etkilesimden sonra 1112 emt
dalgasayisindan 1233 cm™ dalgasayili 39. normal kipine kaymustir. Kipin siddeti ise 114
km/mol degerinden 34 km/mol degerine diismiistiir. C12-O14 bagmin gerilme titresiminin bu

kipe katkis1 %6.1 iken etkilesimden sonra %5’in altina diigmiistir.

45. normal kipinde C4-O7 ve C5-09 baglarinin gerilme titresiminin kipe katkilart %5.5 ve
%S5.3’tiir. Bu kip etkilesimden sonra 52. normal kipine kaymistir ve bu baglarin titresime
katkilar1 %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayisi 1769 cm™ degerinden 1746 cm™
degerine kaymistir ve siddet degeri 478 km/mol degerinden 692 km/mol degerine
yiikselmistir.

46. normal kipinde C4-O7 ve C5-09 baglarinin gerilme titresiminin kipe katkilar1 %5.6 ve
%S5.1°dir. Bu kip etkilesimden sonra 53. normal kipine kaymistir ve bu baglarin titresime
katkilar1 %35.9 ve %5.5 degerinde olmustur. Bu kipin dalgasayis1 1836 cm™ degerinden 1803
cm™ degerine kaymustir ve siddet degeri 368 km/mol degerinden 199 km/mol degerine

diismiistiir.

b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

C-O bagmi igeren C3-C4-O7 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin 45. normal kipe katkis1
%5.4 iken %5 olmustur. 45. normal kip etkilesimden sonra 1769 cm™ dalgasayisindan 1746
cm™ dalgasayili 52. normal kipine kaymustir. Siddeti ise 478 km/mol degerinden 692 km/mol

degerine yiikselmistir.
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iii. C-C Titresimleri

a. Diizlem i¢i biikiilme titresimleri

C-C bagim igeren H13-C12-C16 agisinin diizlem igi biikiilme titresiminin 34. normal kipe
katkist %6.6 iken etkilesimden sonra %5 degerinin altinda olmustur. 34. normal kip
etkilesimden sonra 1240 cm™ dalgasayisindan 1303 cm™ dalgasayili 41. normal kipine
kaymustir. Siddeti ise 10 km/mol degerinden 85 km/mol degerine yiikselmistir. Etkilesimden

sonra C5-C1-H11 diizlem igi biikiilme titresiminin katkis1 %5 degerini agarak %5.7 olmustur.

b. Burulma Titresimleri

C1-C12 bag merkezli burulma titresimlerini iceren 1240 cm™ dalgasayili ve 10 km/mol
siddetli 34. normal kipi 1303 cm™ dalgasayil1 85 km/mol siddetli 41. normal kipine kaymustir.
02-C1-C12-H13 dihedralinin burulma titresimininin katkist %6.4 iken etkilesimden sonra %5
degerinin altina inmistir. C5-C1-C12-H13 dihedralinin burulma titresimininin katkist da %6.6
iken etkilesimden sonra %5 degerinin altina inmistir. H11-C1-02-C3 ve H11 C1-C12-H13

dihedrallerinin katkilart %5 degerinin iistiine ¢ikarak %5.6 ve %6.7 olmustur.

iv. O-H Titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Etkilesimden once O-H gerilme titresimini igeren ve etkilesimden sonra titresim kipinde
onemli degisiklikler gozlenen kiplerden 53. normal kipinde O19-H20 bagimin gerilme
titresiminin kipe katkist %72.5’dir. O14-H15 baginin gerilim titresiminin katkisi ise %10’dur.
Bu kip etkilesimden sonra 58. normal kipine kaymistir ve O19-H20 baginin titresime katkisi
%33.4, O14-H15 bagimin katkis1 ise %5 degerinin altinda olmustur. Bu kipin dalgasayis1 3779
cm™ degerinden 3570 cm™ degerine kaymistir ve siddet degeri 87 km/mol degerinden 447
km/mol degerine yiikselmistir. Bu kipte etkilesimden sonra H20-O21 hidrojen baginin katkisi
da %30.3 olmustur.
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b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

O-H bagmi igeren C5-09-H10 agisinin diizlem ig¢i biikiilme titresiminin 30. normal kipe
katkisi etkilesimden 6nce ve sonra da %6.6 olmustur. 30. normal kip etkilesimden sonra 1112
cm* dalgasayisindan 1135 em™ dalgasayili 37. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 274

km/mol degerinden 202 km/mol degerine diismiistiir.

C. Diizlem dis1 biikiilme titresimleri

019-H20 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin 14. normal kipe katkis1 %26.9 iken %5’in
altina inmistir. O14-H15 baginin diizlem dis1 biikiilme titresiminin bu kipe katkisi ise %40.7
iken %>5.2 olmustur. 14. normal kip etkilesimden sonra 424 cm™ dalgasayisindan 542 cm™
dalgasayili 20. normal kipine kaymistir. Siddeti ise 86 km/mol degerinden 28 km/mol
degerine diismiistiir. Bu kipe etkilesimden sonra en fazla su molekiilii ile kurulan hidrojen

baglarini i¢eren burulma titresimleri katki saglamaktadir.

v. Halka titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Askorbik asit molekiiliiniin halka yapisi1 i¢indeki gerilme titresimlerinden C=C bagina ait olan
ve titresim kipinin frekansinda en belirgin kayma ya da siddetinde degisiklik gozlenen
kiplerden 45. normal kip etkilesimden sonra 52. normal kipe kaymustir. Dalgasayis1 1769 cm™
degerinden 1746 cm™ degerine kaymustir ve siddeti de 478 km/mol degerinden 692 km/mol
degerine yiikselmistir. C4-C5 gerilme titresiminin katkis1 %12.2 iken etkilesimden sonra %9.7
olmustur. 1836 cm-1 dalgasayisili ve 368 km/mol siddetli 46. normal kipinde ise katkist %9.2
iken etkilesimden sonra 1803 cm-1 dalgasayisili ve 199 km/mol siddetli 53. normal kipinde
%10.2°dir.

Halka yapisindaki O-C baginin gerilme titresimlerinin katki verdigi 30. normal kipinde O2-
C3 baginin katkis1 %7 iken etkilesimden sonra 37. normal kipinde %6.9 olmustur. 30. normal
Kip etkilesimden sonra 1112 cm™ dalgasayisindan 1135 cm™ dalgasayili 37. normal kipine

kaymistir. Siddeti ise 274 km/mol degerinden 202 km/mol degerine diismiistiir.
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Halka yapisindaki C-C baginin gerilme titresimlerinin katki verdigi 46. normal kipinde C3-C4
bagimin katkis1 %9.2 iken etkilesimden sonra 53. normal kipinde %6.4 olmustur. 46. normal
kip etkilesimden sonra 1836 cm™ dalgasayisindan 1803 cm™ dalgasayili 53. normal kipine

kaymustir. Siddeti ise 368 km/mol degerinden 199 km/mol degerine diismiistiir.

b. Diizlem ici Biikiilme Titresimleri

C3-C4 bagimi iceren O2-C3-C4 agisinin diizlem i¢i biikiilme titresiminin 46. normal kipe
katkist %5.1 iken %5’in altina inmistir. 46. normal kip etkilesimden sonra 1836 cm™
dalgasayisindan 1803 cm™ dalgasayili 53. normal kipine kaymustir. Siddeti ise 368 km/mol

degerinden 199 km/mol degerine diismiistiir.

6.8.5 AA ve 5 Su Molekiiliiniin Etkilesimin Kizilotesi Spektrum Analizi

AA ve 5 Su molekiiliiniin Etkilesimin en belirgin kaymanin goriildiigii O9-H10 baginin
gerilme titregiminin dalgasayisi 3798 cm™ degerinden 3272 cm™ degerine kaymistir ve siddeti
109 km/mol degerinden 1329 km/mol degerine yiikselmistir (Sekil 6.28, 29). Buradaki O9-
H10 baginin kipe bagil katkist %86.6 iken %35.5 degerine diismiistiir ve ek olarak H10
atomunun suyun oksijeni ile gerilme titresiminin katkist %32.9 olmustur. Bu etkilesim sonrasi
da askorbik asidin toplam kip sayis1 54’ten 99’a yiikselmistir. Bu etkilesimde birden fazla
belirgin kayma vardir. Diger kaymalar ayrintilariyla asagida belirtilmistir.
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Sekil 6.28 AA ve 5 su etkilesiminin, iirik asidin ve suyun ayr1 ayr1 kizilotesi spektrumu.
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Sekil 6.29 AA ve 5 su etkilesiminin, iirik asidin ve suyun ayni siddet ve frekans eksenlerinde
kizil6tesi spektrumunun gdsterimi.

i. C=0 titresimleri
a. Diizlem ici biikiilme titresimleri

C=0 titresimlerini igeren normal kiplerden en fazla etkilesimin goriildiigii, dolayisiyla da
dalgasayisinda ve siddetinde en fazla degisiklik olan kipler ele alindiginda cift bagh tek C=0O
bagi olan C3-06 bagini iceren diizlem i¢i biikiilme titresimi etkilesimden once 46. normal
kipte %5 katki verirken etkilesimden sonra 80. normal kipe kayan kipte %5 degerinin altinda
olusmustur. Bu titresim kipi 1836 cm™ dalgasayis1 degerinden 1754 cm™ dalgasayis1 degerine

kaymistir ve siddeti de 368 km/mol degerinden 74 km/mol degerine diismiistiir.

b. Gerilme Titresimleri

C3-0O6 bagmin gerilme titresimlerini igeren 45. normal kipinde bu titresimin etkisi
etkilesimden dnce %6.1 degerinde olusurken, etkilesimden sonra 80. normal kipe kayan kipte
%35 degerinin altinda olusmustur. Etkilesmeden dnce dalgasayisi 1769 cm™ iken etkilesmeden
sonra 1677 cm™ degerine kaymustir. Siddet ise 478 km/mol degerinden 684 km/mol degerine
yiikselmistir.

135



46. normal kipte ise bu bagmn gerilme titresiminin kipe etkisi %18.1 degerinde iken
etkilesmeden sonra 81. normal kipe kayan kipte %5 degerinin iistiinde bir etkisi kalmamustir.
Bu titresim kipi de 1836 cm™ dalgasayisi degerinden 1754 cm™ dalgasayisi degerine
kaymistir ve siddeti de 368 km/mol degerinden 74 km/mol degerine diismiistiir.

1.C-O Titresimleri

a. Gerilme Titresimleri.

C-O titresimlerini iceren normal kiplerden en fazla etkilesimin goriildiigii 45. normal kipinde
C4-0O7 ve C5-09 baglarinin gerilme titresimlerinin bu kipe etkileri sirasiyla % 5.5 ve %5.3
degerindedir. Etkilesimden sonra bu kip 80. normal kipe kaymistir ve bu gerilme

titresimlerinin %5 degerinin iistiinde bir etkisi goriilmemistir.

46. normal kipinde ise C4-O7 ve C5-09 baglarinin gerilme titresimlerinin etkilesmeden 6nce
normal kipe etkileri sirasiyla %5.6 ve %5.1 iken etkilesmeden sonra 81. normal kipe kayan

kipte %5 degerinin tistiinde bir etkileri gériinmemistir.

b. Diizlem i¢i biikiilme titresimleri

O-C bagini iceren diizlem i¢i biikiilme titresimi yapan titresim hareketlerine bakacak
olursak yine 45. normal kipinde C3-C4-O7 agisinin diizlem i¢i gerilme titresiminin bu
kipe katkisi etkilesimden once %5.4 iken etkilesimden sonra 80. normal kipe kayan Kipte

%S5 degerinin Uistlinde bir katkis1 yoktur.

iv. Halka titresimleri

a. Gerilme Titresimleri

Cift bagla bagli karbon atomlarinin olusturdugu ve C vitamininin besli halkasi igerisinde yer
alan C=C baglarinin en fazla etkilesimin goriildiigii normal kiplerdeki katkilarina bakacak
olursak, 45. normal kipinde %12.2 degerinde bir katkisi olan C4-C5 ¢ift baginin gerilme
titresiminin etkilesimden sonra 80. normal kipinde %5 degerinin istiinde bir etkisi

gorinmemektedir.
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46. normal kipinde de ayni bagin gerilme titresiminin kipe katkis1 %9.2 iken etkilesimden
sonra 81. normal kipinde %6.6 degerinde bir katkisi gériinmektedir. Bu kip 1836 cm™
dalgasayisindan 1753 cm™ dalgasayisina kaymustir ve siddeti de 368 km/mol degerinden 74
km/mol degerine diigsmiistiir.

Tek bagla bagli karbon atomlarinin olusturdugu ve C vitamininin besli halkasinda bulunan
C3-C4 baglarinin gerilme titresiminin bulundugu 46. normal kipte bu titresimin kipe katkisi

%06.1 iken etkilesimden sonra 81. normal kipinde %35 degerinin iistiinde bir etkisi yoktur.
b. Diizlem ici biikiilme titresimleri

C vitaminin begli halkasi iizerinde O2-C3-O6 agisimin iizlem i¢i biikiilme titresiminin 46.
normal kipine etkilesimden once etkisi %5 iken etkilesimden sonra 81. normal kipinde %5

degerinin iistiinde degildir.
v. O-H titresimleri
a. Gerilme Titresimleri

O-H bagalarini i¢eren ve etkilesimin fazla oldugu kiplerden 51. normal kipinde 019-H15
baginin gerilme titresiminin bu kipe katkisi %71.6 , O19-H20 bagmin gerilme titresiminin
katkis1 ise % 9.9 degerindedir. Etkilesimden sonra 89. normal kipinde O14-H15 baginin
gerilme titresiminin katkis1 %24.1 degerine diismiistiir ve H15 suyun O30 atomuyla yaptigi
hidrojen baginin gerilme titresiminin katkist da  %21.3 olmustur.O19-H20 baginin
etkilesimden sonra 55 degerinin tstinde bir etkisi olmamustir. Bu kip 3745 cm™
dalgasayisindan 3567 cm™ dalgasayisina kaymistir ve kipin siddeti de 72 km/mol degerinden
327 km/mol degerine ylikselmistir.

52. normal kipte O7-H8 bagimnin gerilme titresiminin kipe katkis1 %87.6 iken etkilesmeden
sonra 87. normal kipte %30.9 degerine diismiistiir. Fakat H8 atomunun su molekiiliiniin 024
atomu ile yaptigi hidrojen baginin katkisi %28.8 olmustur. Su molekiillerinin 024-H26
baglarinin gerilme titresimlerin katkis1 da %35.4 olmustur. Bu kipin dalgasayisi 3767 cm™
degerinden 3325 cm™ degerine kaymus, siddeti de 118 km/mol degerinden 1001 km/mol
degerine yiikselmistir.
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53. normal kipte ise O14-H15 bagmin gerilme titresiminin kipe katkist % 10, O19-H20
baginin gerilme titresiminin kipe katkisi ise % 72.5 olmustur. Bu kip etkilesmeden sonra 91.
ve 92. normal kip olmak tizere iki farkli kipe ayrilmistir. 91. normal kipte O19-H20 baginin
gerilme titresiminin normal kipe katkisit %15.6 olmustur. 92. normal kipte ise ayni bagin
katkis1 %15.3 olmustur. Her iki kipte de H20 atomunun su molekiiliiniin O33 atomuyla
yaptig1 hidrojen baginin katkisi vardir. 91. normal Kipte bu hidrojen bginin katkis1 %14.2, 92.
normal kipinde ise %13.6 degerindedir. bu kipe 3779 cm™ dalgasayist degerinden 91. normal
kipte 3589 cm™ dalgasayisi degerine 92. normal Kipte ise 3632 cm™ dalgasayisi degerine
kaymistir. Siddet ise 87 km/mol degerinden 91. Kipte 714 km/mol degerine 92. Kipe 444
km/mol degerine ylikselmistir.

Son olarak 54. normal kipinde %86.6 katki saglayan O9-H10 baginin gerilme titregimi
etkilesmeden sonra 86. normal kipinde %35.5 katki saglamigtir. H10 atomunun su
molekiiliniin O27 atomu ile yaptig1 hidrojen bagimin katkist ise %32.9 degerinde olmustur.
Frekans degeri ise 3798 cm™ degerinden 3272 ¢cm™ degerine kaymistir. Siddeti ise 109
km/mol degerinden 1329 km/mol degerine ¢ikmistir. Bu siddet ve frekans kaymasi degerleri
en yiiksek degerlerdir.
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BOLUM 7

SONUC

Urik asidin proton alma ve verme enerjilerine bakacak olursak en bazik ucu proton afinitesi
en yiiksek olan (852.29 kJ/mol) O15 atomunun N10 tarafi en asidik ucu da deprotonasyon
entalpisi en az olan (1332.75 kJ/mol) H7 bagli olan ucudur.

Teker teker etkilesimler goz Oniinde bulunduruldugunda hidrojen bagi enerjilerine gore en
kuvvetli hidrojen bagi kuran etkilesim -36.19 kJ/mol enerjili hidrojen bagi kuran 169 kodlu
etkilesimdir. Ikinci olarak -35.12 kJ/mol enerjili hidrojen bagi kuran 147 kodlu etkilesimdir.

Hidrojen bag uzunluklarma dikkate aldigimizda, teker teker etkilesen etkilesimlerde en kisa
hidrojen bag1 1.884 A uzunlugunda hidrojen bagi kuran 147 kodlu etkilesimde H7 ile su
molekiiliiniin oksijeni arasindaki bagdir. Ayni anda 5 su molekiilii ile olan etkilesime gore ise
en kisa hidrojen bag: yine 1.795 A bag uzunlugu ile H6 atomu ile su molekiiliiniin oksijeni

arasindaki hidrojen bagidir. 015 atomu ise 1.810 A uzunlugunda bir hidrojen bagi kurmustur.

Urik asidin su molekiilleri ile teker teker ve 5 su molekiiliiyle ayn1 anda etkilesmesi sonucu
bag uzunluklarindaki degisimlere gore en fazla uzama 147 kodlu etkilesimde H7-N11 baginda
0.0147 A degerinde olmustur. Ayni anda 5 su molekiiliiyle olan etkilesimde ise en fazla
uzama 0.0262 A ile C5-016 baginda ikinci olarak da 0.0242 A ile H6-N10 baginda olmustur.

Etkilesim sonras1 molekiiliin atomlar1 {izerindeki yiiklerin ve elektriksel potansiyelin
degisimlerine gore teker teker etkilesimlerde en fazla degisim Mulliken yiik dagilimina gore -
0.200 e ile 168 kodlu etkilesimde C2 iizerinde, APT yiik dagilimina gore 0.166e degisim ile
147 kodlu etkilesimde H7 fiizerinde, NBO yiik dagilimma gore -0.051 e ile 147 kodlu
etkilesimde O14 iizerinde olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi ise -0.013eV ile 147
kodlu etkilesimde H7 f{izerinde, 169 kodlu etkilesimde H9 {izerinde olmustur. 5 su
molekiiliiniin ayn1 anda etkilestigi durumda ise Mulliken yiik dagilimima gore -0.468e ile C3
atomunda, APT yiik dagilimmna gore 0.251e ile H6 atomunda, NBO yiik dagilimina gore -
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0.051e ile O16 atomunda olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi ise -0.023 eV ile H7

atomunda olmustur.

HOMO-LUMO enerji araligindaki degisime gore en kararli etkilesim en azalma HOMO-
LUMO enerji aralikli (0.24026 e¢V) 147 kodlu etkilesimdir.

Kizil6tesi titresim spektrumu analizine gore teker teker su ile etkilesen iirik asidin en fazla
dalgasayis1 kaymasi 147 kodlu etkilesimde 40. Titresim kipinden 46. Titresim kipine kayan ve
dalgasayis1 3637 cm™ degerinden 3379 cm™ degerine kayan, siddeti de 104 km/mol
degerinden 607 km/mol degerine yiikselen kiptir. Bu kip hidrojen bagi kuran N11 atomuna
bagli H7 atomunun gerilme titresimine karsilik gelmektedir. Dolayisiyla buradaki etkilesim
kizil6tesi titresim spektrumu analizinde baskin olarak hissedilir. 5 su molekiiliiyle ayn1 anda
etkilesmede ise 34. normal kipten 74. normal kipe kayan N10 ile H6 arasindaki bagin gerilme
titresiminde meydana gelen degisimdir. Etkilesimden sonra bu kipin dalgasayist 430 cm™
azalmis siddeti de 1087 km/mol degerinde artmustir. N11-H7 titresiminde ise 265 cm™ bir
dalgasayisi kaymasi ve 462 km/mol bir siddet degisimi gézlenmistir. H6-N10 tarafinda iki su

molekiiliiniin kendi aralarindaki etkilesim de bu farkliliga sebep olabilir.

Askorbik asidin proton alma ve verme enerjilerine bakacak olursak en bazik ucu proton
afinitesi en yiiksek olan (859.45 kJ/mol) O6 atomunun O2 tarafi, en asidik ucu da
deprotonasyon entalpisi en az olan (1345.05 kJ/mol) H10 bagl olan ucudur.

Teker teker etkilesimler goz oniinde bulunduruldugunda hidrojen bagi enerjilerine gore en
kuvvetli hidrojen bag1 kuran etkilesim -35.70 kJ/mol enerjili hidrojen bagi kuran H8 kodlu
etkilesimdir. Ikinci olarak -33.82 kJ/mol enerjili hidrojen bag1 kuran H10 kodlu etkilesimdir.

Hidrojen bag uzunluklarima dikkate aldigimizda, teker teker etkilesen etkilesimlerde en kisa
hidrojen bagi 1.696 A uzunlugunda hidrojen bagi kuran H10 kodlu etkilesimde H10 ile su
molekiiliinlin oksijeni arasindaki bagdir. Ayn1 anda 5 su molekiilii ile olan etkilesime gore ise
en kisa hidrojen bag1 yine 1.721A bag uzunlugu ile H10 atomu ile su molekiiliiniin oksijeni

arasindaki hidrojen bagidir. H8 atomu ise 1.724A uzunlugunda bir hidrojen bagi kurmustur.

Sonug olarak teker teker etkilesimde en baskin etkilesim O14 ve H7 tarafindan olurken, 5 su

molekiilii ayni anda etkilesirken H6 ve N10 tarafindan olmustur.
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Askorbik asidin su molekiilleri ile teker teker ve 5 su molekiiliiyle ayn1 anda etkilesmesi
sonucu bag uzunluklarindaki degisimlere gore en fazla uzama H10 kodlu etkilesimde O9-H10
baginda 0.0228 A degerinde olmustur. Ayni anda 5 su molekiiliiyle olan etkilesimde ise en
fazla uzama 0.0323 A ile C3-O6 baginda ikinci olarak da 0.0311 A degerinde kisalma ile O2-
C3 bagmda olmustur. Ugiincii en fazla etkilenen bag 0.020 A uzayan 09-H10 bagidur.

Etkilesim sonrast molekiiliin atomlar1 iizerindeki yiiklerin ve elektriksel potansiyelin
degisimlerine gore teker teker etkilesimlerde en fazla degisim Mulliken yiik dagilimina gore -
0.301e ile H10 kodlu etkilesimde C5 tizerinde, APT yiik dagilimima gore 0.219¢ degisim ile
H10 kodlu etkilesimde H10 iizerinde, NBO yiik dagilimina gére -0.051 e ile H20 kodlu
etkilesimde OG6 tizerinde olmustur. Elektriksel potansiyel degisimi ise -0.025eV ile H10 kodlu
etkilesimde O9 {lizerinde, -0.023 eV ile olmustur. 5 su molekiiliiniin ayn1 anda etkilestigi
durumda ise Mulliken yiik dagilimia gore -0.198e ile C4 atomunda, APT yiik dagilimina
gore -0.265¢ ile O6 atomunda, NBO yiik dagilimina gore -0.136¢ ile O6 atomunda olmustur.
Elektriksel potansiyel degisimi ise -0.045 eV ile H18 atomunda olmustur.

HOMO-LUMO enerji araligindaki degisime gore en kararli etkilesim HOMO-LUMO enerji
aralig1 en az olan (0.2746 eV) H10 kodlu etkilesimdir.

Kizil6tesi titresim spektrumu analizine gore teker teker su ile etkilesen askorbik asidin en
fazla dalgasayist kaymas1t H10 kodlu etkilesimde 54. titresim kipinden 58. titresim kipine
kayan ve dalgasayis1 3798 cm™ degerinden 3338 cm™ degerine kayan, siddeti de 109 km/mol
degerinden 1149 km/mol degerine yiikselen kiptir. Bu kip hidrojen bagi kuran O9 atomuna
bagli H10 atomunun gerilme titresimine karsilik gelmektedir. Dolayistyla buradaki etkilesim
kizil6tesi titresim spektrumu analizinde baskin olarak hissedilir. 5 su molekiilityle ayn1 anda
etkilesmede ise 54. normal kipten 86. normal kipe kayan yine O9 ile H10 arasindaki bagin
gerilme titresiminde meydana gelen degisimdir. Etkilesimden sonra bu kipin dalgasayis1 526
cm™ azalmis siddeti de 1220 km/mol degerinde artmistir. O7-H8 titresiminde ise 441 cm™ bir
dalgasayist kaymasi ve 882 km/mol bir siddet degisimi gozlenmistir.

Sonug olarak teker teker etkilesimde en baskin etkilesim H10 ve O7 tarafindan olurken, 5 su

molekiilii ayn1 anda etkilesirken de H10 ve O7 tarafindan olmustur.
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Urik asit ve askorbik asit gibi antioksidan maddelerin insan viicudunda farkli ortamlarda nasil
etkilestikleri ve etkilerinin nasil degistiginin anlasilmasi i¢in dnemlidir. Cesitli hastaliklarin
tedavisi i¢in gelistirilen ilaglarin da ayni sekilde insan viicudundaki molekiiler etkilesimleri,
etkileri ve yan etkilerinin anlasilmasi 6nemlidir. Kuantum kimyasal modellemeler bu tiir
etkilesmeleri inceleyerek hem maddi avantaj saglamakta hem de zaman kaybin1 6nlemektedir.
Dolayisiyla, ileriki asamalarda kuantum kimyasal hesaplamalar kullanilarak ilag etkilesmeleri

gibi calismalar yapilabilir.
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Cizelge A.1 UA ve 146 bag ve ag1 degerleri.

UA Tanim Degeri 146 Tanim Degeri
R1 R(C1,N10) 1.3862 R1 R(C1,N10) 1.3771
R2 R(C1,N11) 1.4015 R2 R(C1,N11) 1.3963
R3 R(C1,014) 1.2115 R3 R(C1,014) 1.2228
R4 R(C2,C3) 1.3634 R4 R(C2,C3) 1.3617
R5 R(C2,N11) 1.3678 R5 R(C2,N11) 1.3686
R6 R(C2,N13) 1.3684 R6 R(C2,N13) 1.3692
R7 R(C3,C4) 1.4304 R7 R(C3,C4) 1.4327
R8 R(C3,N12) 1.3988 R8 R(C3,N12) 1.3982
R9 R(C4,N10) 1.4222 R9 R(C4,N10) 1.421
R10 R(C4,015) 1.2173 R10 R(C4,015) 1.2168
R11 R(C5,N12) 1.3791 R11 R(C5,N12) 1.3794
R12 R(C5,N13) 1.4244 R12 R(C5,N13) 1.4239
R13 R(C5,016) 1.2091 R13 R(C5,016) 1.2095
R14 R(H6,N10) 1.0125 R14 R(H6,N10) 1.0247
R15 R(H6,017su) 1.9672
R15 R(H7,N11) 1.0092 R16 R(H7,N11) 1.0091
R16 R(H8,N12) 1.0073 R17 R(H8,N12) 1.0074
R17 R(H9,N13) 1.0077 R18 R(H9,N13) 1.0077
R19 R(014,H18su) 2.0085
R20 R(O17su,H18su) 0.9715
R21 R(O17su,H19su) 0.9612
Al | A(N10,C1,N11) 113.8007 Al A(N10,C1,N11) 114.906
A2 | A(N10,C1,014) 124.2 A2 A(N10,C1,014) 124.3244
A3 | A(N11,C1,014) 121.9993 A3 A(N11,C1,014) 120.7695
A4 A(C3,C2,N11) 122.9461 Ad A(C3,C2,N11) 122.6722
A5 A(C3,C2,N13) 108.4028 A5 A(C3,C2,N13) 108.4996
A6 | A(N11,C2,N13) 128.651 A6 A(N11,C2,N13) 128.8278
A7 A(C2,C3,C4) 121.8734 A7 A(C2,C3,C4) 121.9124
A8 A(C2,C3,N12) 107.012 A8 A(C2,C3,N12) 106.9892
A9 A(C4,C3,N12) 131.1145 A9 A(C4,C3,N12) 131.098
Al10| A(C3,C4,N10) 110.9589 Al0 A(C3,C4,N10) 111.2356
All| A(C3,C4,015) 127.7655 All A(C3,C4,015) 127.2244
Al2| A(N10,C4,015) 121.2755 Al2 A(N10,C4,015) 121.5399
Al13| A(N12,C5N13) 103.7126 Al3 A(N12,C5,N13) 103.7239
Al4| A(N12,C5,016) 130.1336 Al4 A(N12,C5,016) 130.1124
Al15| A(N13,C5,016) 126.1538 Al5 A(N13,C5,016) 126.1637
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Cizelge A.1 (devam ediyor)

Al6 A(N10,H6,017su) 144.2849
A16| A(CLN10,C4) | 129547 | Al7 A(C1,N10,C4) 128.7352
A17| A(CLNI10,H6) | 114.9089 | A18 A(C1,N10,H6) 114.4424
A18| A(C4N10H6) | 115544 | A19 A(C4,N10,H6) 116.8214
A19| A(CLNI1LC2) | 1208737 | A20 A(C1,N11,C2) 120.5378
A20| A(CLN11,H7) | 1159086 | A21 A(C1,N11,H7) 116.0734
A21| A(C2N1LH7) | 1232176 | A22 A(C2,N11,H7) 123.3872
A22|  A(C3N12C5) | 110.842 | A23 A(C3,N12,C5) 110.8572
A23|  A(C3N12,H8) | 125.7521 | A24 A(C3,N12,H8) 125.7089
A24|  A(C5N12,H8) | 1234059 | A25 A(C5,N12,H8) 123.4327
A25| A(C2N13.C5) | 110.0306 | A26 A(C2,N13,C5) 109.93
A26| A(C2,N13H9) | 1283541 | A27 A(C2,N13,H9) 128.4447
A27| A(C5N13H9) | 121.6149 | A28 A(C5,N13,H9) 121.625

A29 A(C1,014,H18su) 110.1431

A30 A(H6,017su,H18su) 88.0369

A31 A(H6,017su,H19su) 136.2507

A32 A(H18su,017su,H19su) 107.1855

A33 A(014,H185u,017su) 138.3041
D1 | D(N11,C1,N10,C4) | 0.0259 D1 D(N11,C1,N10,C4) 0.0898
D2 | D(N11,C1,N10,H6) | 179.9601 D2 D(N11,C1,N10,H6) 179.5412
D3 | D(O14,C1,N10,C4) | -179.9156 | D3 D(014,C1,N10,C4) -179.823
D4 | D(O14,C1,N10,H6) | 0.0185 D4 D(014,C1,N10,H6) 0.5458
D5 | D(N10,C1,N11,C2) | 0.0347 D5 D(N10,C1,N11,C2) 0.1511
D6 | D(N10,C1,N11,H7) | 180.0227 D6 D(N10,C1,N11,H7) 179.7107
D7 | D(O14,C1,N11,C2) | 179.9777 D7 D(014,C1,N11,C2) 179.9325
D8 | D(014,C1,N11,H7) | -0.0343 D8 D(014,C1,N11,H7) -0.3729

D9 D(N10,C1,014,H18su) -1.6702

D10 D(N11,C1,014,H18su) 178.4216
D9 | D(N11,C2,C3,C4) | -0.0609 D11 D(N11,C2,C3,C4) 0.0146
D10 | D(N11,C2,C3,N12) | -179.9791 | D12 D(N11,C2,C3,N12) -179.785
D11| D(N13,C2,C3,C4) | 179.8784 | D13 D(N13,C2,C3,C4) 179.8212
D12 | D(N13,C2,C3,N12) | -0.0397 D14 D(N13,C2,C3,N12) 0.022
D13| D(C3,C2,NI1,Cl) | -0.0174 D15 D(C3,C2,N11,C1) -0.2042
D14 | D(C3,C2,N11,H7) |-180.0046 | D16 D(C3,C2,N11,H7) -179.731
D15 | D(N13,C2,N11,Cl) | -179.9437 | D17 D(N13,C2,N11,C1) -179.969
D16 | D(N13,C2,NIL,H7) | 0.0692 D18 D(N13,C2,N11,H7) 0.505
D17| D(C3,C2,N13,C5) | 0.0698 D19 D(C3,C2,N13,C5) 0.0465
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Cizelge A.1 (devam ediyor)

D18 | D(C3,C2,N13,H9) | 179.8412 D20 D(C3,C2,N13,H9) 179.8255
D19 | D(N11,C2,N13,C5) | 180.0045 D21 D(N11,C2,N13,C5) 179.8375
D20 | D(N11,C2,N13,H9) | -0.224 D22 D(N11,C2,N13,H9) -0.3835
D21 | D(C2,C3,C4,N10) 0.1052 D23 D(C2,C3,C4,N10) 0.1919
D22 | D(C2,C3,C4,015) | -180.0153 D24 D(C2,C3,C4,015) -179.72
D23 | D(N12,C3,C4,N10) | 180.0013 D25 D(N12,C3,C4,N10) 179.937
D24 | D(N12,C3,C4,015) | -0.1192 D26 D(N12,C3,C4,015) 0.0257
D25| D(C2,C3,N12,C5) -0.0051 D27 D(C2,C3,N12,C5) -0.0856
D26 | D(C2,C3,N12,H8) | 179.9616 D28 D(C2,C3,N12,H8) 179.7041
D27 | D(C4,C3,N12,C5) | -179.9128 D29 D(C4,C3,N12,C5) -179.859
D28 | D(C4,C3,N12,H8) 0.0538 D30 D(C4,C3,N12,H8) 0.5221
D29 | D(C3,C4,N10,C1) -0.0928 D31 D(C3,C4,N10,C1) -0.2536
D30 | D(C3,C4,N10,H6) | -180.0265 D32 D(C3,C4,N10,H6) -179.37
D31 | D(015,C4,N10,C1) | 180.0187 D33 D(015,C4,N10,C1) 179.6636
D32 | D(015,C4,N10,H6) | 0.0849 D34 D(015,C4,N10,H6) -0.7128
D33 | D(N13,C5,N12,C3) 0.045 D35 D(N13,C5,N12,C3) 0.1091
D34 | D(N13,C5,N12,H8) | -179.9226 D36 D(N13,C5,N12,H8) -179.738
D35 | D(016,C5,N12,C3) | -180.0032 D37 D(016,C5,N12,C3) -179.903
D36 | D(016,C5,N12,H8) | 0.0292 D38 D(016,C5,N12,H8) -0.2743
D37 | D(N12,C5,N13,C2) | -0.0699 D39 D(N12,C5,N13,C2) -0.095
D38 | D(N12,C5,N13,H9) | -179.8594 | D40 D(N12,C5,N13,H9) -179.892
D39 | D(016,C5,N13,C2) | 179.9758 D41 D(016,C5,N13,C2) 179.9167
D40 | D(016,C5,N13,H9) | 0.1862 D42 D(016,C5,N13,H9) 0.1199

D43 D(017su,H6,N10,C1) 5.3852

D44 D(017su,H6,N10,C4) -174.292

D45 D(N10,H6,017su,H18su) -8.8838

D46 D(N10,H6,017su,H19su) -121.946

D47 D(C1,014,H18su,017su) -4.7727

D48 D(H6,017su,H18su,014) 6.4825

D49 D(H19su,017su,H18su,014) | 144.7255
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Cizelge A.2 UA ve 147 bag ve ag1 degerleri.

UA Tanimi Degeri 147 Tanimmi Degeri
R1 R(C1,N10) 1.3862 R1 R(C1,N10) 1.3806
R2 R(C1,N11) 1.4015 R2 R(C1,N11) 1.39
R3 R(C1,014) 1.2115 R3 R(C1,014) 1.224
R4 R(C2,C3) 1.3634 R4 R(C2,C3) 1.3655
R5 R(C2,N11) 1.3678 R5 R(C2,N11) 1.3642
R6 R(C2,N13) 1.3684 R6 R(C2,N13) 1.3679
R7 R(C3,C4) 1.4304 R7 R(C3,C4) 1.4281
R8 R(C3,N12) 1.3988 R8 R(C3,N12) 1.3985
R9 R(C4,N10) 1.4222 R9 R(C4,N10) 1.4248
R10 R(C4,015) 1.2173 R10 R(C4,015) 1.2177
R11 R(C5,N12) 1.3791 R11 R(C5,N12) 1.38
R12 R(C5,N13) 1.4244 R12 R(C5,N13) 1.4227
R13 R(C5,016) 1.2091 R13 R(C5,016) 1.2094
R14 R(H6,N10) 1.0125 R14 R(H6,N10) 1.0124
R15 R(H7,N11) 1.0092 R15 R(H7,N11) 1.0239
R16 R(H7,017su) 1.8844
R16 R(H8,N12) 1.0073 R17 R(H8,N12) 1.0072
R17 R(H9,N13) 1.0077 R18 R(H9,N13) 1.0079
R19 R(014,H19su) 1.9772
R20 R(O17su,H18su) 0.9613
R21 R(O17su,H19su) 0.9747
Al | A(N10,C1,N11) 113.8007 Al A(N10,C1,N11) 114.7912
A2 | A(N10,C1,014) 124.2 A2 A(N10,C1,014) 123.0528
A3 | A(N11,C1,014) 121.9993 A3 A(N11,C1,014) 122.1561
A4 A(C3,C2,N11) 122.9461 A4 A(C3,C2,N11) 123.4036
A5 A(C3,C2,N13) 108.4028 A5 A(C3,C2,N13) 108.3472
A6 | A(N11,C2,N13) 128.651 A6 A(N11,C2,N13) 128.2488
A7 A(C2,C3,C4) 121.8734 A7 A(C2,C3,C4) 121.6938
A8 A(C2,C3,N12) 107.012 A8 A(C2,C3,N12) 106.9933
A9 A(C4,C3,N12) 131.1145 A9 A(C4,C3,N12) 131.3129
Al0| A(C3,C4,N10) 110.9589 Al10 A(C3,C4,N10) 110.7539
All| A(C3,C4,015) 127.7655 All A(C3,C4,015) 128.1629
Al2| A(N10,C4,015) 121.2755 Al2 A(N10,C4,015) 121.0831
Al13| A(N12,C5N13) 103.7126 Al3 A(N12,C5,N13) 103.7633
Al4| A(N12,C5,016) 130.1336 Al4 A(N12,C5,016) 129.9662
Al15| A(N13,C5,016) 126.1538 Al5 A(N13,C5,016) 126.2705
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Cizelge A.2 (devam ediyor)

Al6 A(N11,H7,017su) 145.0046
A16| A(CLN10,C4) | 129547 | Al7 A(C1,N10,C4) 129.1716
A17| A(CLNI10,H6) | 114.9089 | AI8 A(C1,N10,H6) 115.2149
A18| A(C4NI10,H6) | 115544 | A19 A(C4,N10,H6) 115.612
A19| A(CLN11C2) | 1208737 | A20 A(C1,N11,C2) 120.1835
A20| A(CLNI11,H7) | 1159086 | A21 A(C1,N11,H7) 115.5491
A21| A(C2NI1L,H7) | 1232176 | A22 A(C2,N11,H7) 124.2669
A22| A(C3N12C5) | 110.842 | A23 A(C3,N12,C5) 110.794
A23| A(C3NI12,H8) | 1257521 | A24 A(C3,N12,H8) 125.8575
A24|  A(C5NI12,H8) | 1234059 | A25 A(C5,N12,H8) 123.3464
A25| A(C2,N13.C5) | 110.0306 | A26 A(C2,N13,C5) 110.1016
A26| A(C2N13H9) | 1283541 | A27 A(C2,N13,H9) 127.9881
A27| A(C5NI13H9) | 121.6149 | A28 A(C5,N13,H9) 121.8954

A29 A(C1,014,H19su) 109.5057

A30 A(H7,017su,H18su) 140.978

A31 A(H7,017su,H19su) 87.6594

A32 A(H18su,017su,H19su) | 107.3135

A33 A(014,H19su,0175u) 139.824
D1 | D(N11,C1,N10,C4) | 0.0259 D1 D(N11,C1,N10,C4) 0.3618
D2 | D(N11,C1,N10,H6) | 179.9601 D2 D(N11,C1,N10,H6) 179.8965
D3 | D(O14,C1,N10,C4) | -179.9156 | D3 D(014,C1,N10,C4) -179.667
D4 | D(014,C1,N10,H6) | 0.0185 D4 D(014,C1,N10,H6) -0.1327
D5 | D(N10,C1,N11,C2) | 0.0347 D5 D(N10,C1,N11,C2) -0.5753
D6 | D(N10,C1,N11,H7) | 180.0227 D6 D(N10,C1,N11,H7) 179.6841
D7 | D(O14,C1,N11,C2) | 179.9777 D7 D(014,C1,N11,C2) 179.4536
D8 | D(014,C1,N11,H7) | -0.0343 D8 D(014,C1,N11,H7) -0.287

D9 D(N10,C1,014,H19su) 178.0777

D10 D(N11,C1,014,H19su) -1.9536
D9 | D(N11,C2,C3,C4) | -0.0609 D11 D(N11,C2,C3,C4) -0.2015
D10 | D(N11,C2,C3N12) | -179.9791 | D12 D(N11,C2,C3,N12) 179.8326
D11| D(N13,C2,C3,C4) | 179.8784 | D13 D(N13,C2,C3,C4) -179.969
D12 | D(N13,C2,C3,N12) | -0.0397 D14 D(N13,C2,C3,N12) 0.0651
D13| D(C3,C2,N11,Cl) | -0.0174 D15 D(C3,C2,N11,C1) 0.5349
D14| D(C3,C2,N11,H7) |-180.0046 | D16 D(C3,C2,N11,H7) -179.748
D15 | D(N13,C2,N11,C1) | -179.9437 | D17 D(N13,C2,N11,C1) -179.746
D16 | D(N13,C2,N11,H7) | 0.0692 D18 D(N13,C2,N11,H7) -0.0293
D17| D(C3,C2,N13,C5) | 0.0698 D19 D(C3,C2,N13,C5) -0.2118
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Cizelge A.2 (devam ediyor)

D18 | D(C3,C2,N13,H9) | 179.8412 | D20 D(C3,C2,N13,H9) -178.811
D19 | D(N11,C2,N13,C5) | 180.0045 | D21 D(N11,C2,N13,C5) -179.965
D20 | D(N11,C2,N13,H9) | -0.224 D22 D(N11,C2,N13,H9) 1.4362
D21| D(C2,C3,C4N10) | 0.1052 D23 D(C2,C3,C4,N10) -0.0406
D22 | D(C2,C3,C4,015) | -180.0153| D24 D(C2,C3,C4,015) -179.977
D23 | D(N12,C3,C4,N10) | 180.0013 | D25 D(N12,C3,C4,N10) 179.916
D24 | D(N12,C3,C4,015) | -0.1192 D26 D(N12,C3,C4,015) -0.0201
D25| D(C2,C3,N12,C5) | -0.0051 D27 D(C2,C3,N12,C5) 0.1093
D26 | D(C2,C3,N12,H8) | 179.9616 | D28 D(C2,C3,N12,H8) 179.5962
D27 | D(C4,C3N12,C5) | -179.9128 | D29 D(C4,C3,N12,C5) -179.852
D28 | D(C4,C3,N12,H8) | 0.0538 D30 D(C4,C3,N12,H8) -0.3653
D29 | D(C3,C4,N10,C1) | -0.0928 D31 D(C3,C4,N10,C1) -0.056
D30 | D(C3,C4,N10,H6) | -180.0265| D32 D(C3,C4,N10,H6) -179.589
D31 | D(0O15,C4,N10,C1) | 180.0187 | D33 D(015,C4,N10,C1) 179.8855
D32 | D(O15,C4,N10,H6) | 0.0849 D34 D(O15,C4,N10,H6) 0.3523
D33 | D(N13,C5,N12,C3) | 0.045 D35 D(N13,C5,N12,C3) -0.227
D34 | D(N13,C5,N12,H8) | -179.9226 | D36 D(N13,C5,N12,H8) -179.729
D35 | D(016,C5,N12,C3) | -180.0032 | D37 D(016,C5,N12,C3) 179.7941
D36 | D(016,C5,N12,H8) | 0.0292 D38 D(016,C5,N12,H8) 0.2919
D37 | D(N12,C5,N13,C2) | -0.0699 D39 D(N12,C5,N13,C2) 0.2678
D38 | D(N12,C5,N13,H9) | -179.8594 | D40 D(N12,C5,N13,H9) 178.9674
D39 | D(016,C5,N13,C2) | 179.9758 | D41 D(016,C5,N13,C2) -179.752
D40 | D(016,C5,N13,H9) | 0.1862 D42 D(016,C5,N13,H9) -1.0527

D43 D(O17su,H7,N11,C1) 6.4098

D44 D(O17su,H7,N11,C2) -173.319

D45 D(N11,H7,017su,H18su) | -122.712

D46 D(N11,H7,017su,H19su) | -7.7118

D47 D(C1,014,H19su,017su) | -1.1032

D48 D(H7,017su,H19su,014) 3.4428

D49 | D(H18su,017su,H19su,014) | 146.7369
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Cizelge A.3 UA ve 156 bag ve ag1 degerleri.

UA Tanimi Degeri | 156 Tanimmi Degeri
R1 | R(C1,N10) 1.3862 R1 R(C1,N10) 1.3848
R2 | R(C1,N11) 1.4015 R2 R(C1,N11) 1.4061
R3 |R(C1,014) 1.2115 R3 R(C1,014) 1.2109
R4 | R(C2,C3) 1.3634 R4 R(C2,C3) 1.3645
R5 | R(C2,N11) 1.3678 R5 R(C2,N11) 1.3644
R6 [R(C2,N13) 1.3684 R6 R(C2,N13) 1.3677
R7 |R(C3,C4) 1.4304 R7 R(C3,C4) 1.4257
R8 [R(C3,N12) 1.3988 R8 R(C3,N12) 1.3992
R9 [R(C4,N10) 1.4222 R9 R(C4,N10) 1.4108
R10 | R(C4,015) 1.2173 R10 R(C4,015) 1.2292
R11 | R(C5,N12) 1.3791 R11 R(C5,N12) 1.3787
R12 | R(C5,N13) 1.4244 R12 R(C5,N13) 1.4251
R13 | R(C5,016) 1.2091 R13 R(C5,016) 1.2091
R14 | R(H6,N10) 1.0125 R14 R(H6,N10) 1.0249
R15 R(H6,017su) 1.9538
R15 | R(H7,N11) 1.0092 R16 R(H7,N11) 1.0093
R16 | R(H8,N12) 1.0073 R17 R(H8,N12) 1.0072
R17 | R(H9,N13) 1.0077 R18 R(H9,N13) 1.0078
R19 R(0O15,H18su) 1.9607
R20 R(O17su,H18su) 0.9736
R21 R(O17su,H19su) 0.9611
Al | A(N10,C1,N11) 113.8007 | Al A(N10,C1,N11) 114.1251
A2 | A(N10,C1,014) 124.2 A2 A(N10,C1,014) 124.4379
A3 | A(N11,C1,014) 121.9993 | A3 A(N11,C1,014) 121.437
A4 | A(C3,C2,N11) 122.9461 | A4 A(C3,C2,N11) 122.6283
A5 | A(C3,C2,N13) 108.4028 | A5 A(C3,C2,N13) 108.3805
A6 | A(N11,C2,N13) 128.651 | A6 A(N11,C2,N13) 128.9912
A7 | A(C2,C3,C4) 121.8734 | A7 A(C2,C3,C4) 121.5562
A8 | A(C2,C3,N12) 107.012 | A8 A(C2,C3,N12) 107.0253
A9 | A(C4,C3,N12) 131.1145 | A9 A(C4,C3,N12) 131.4185
A10 | A(C3,C4,N10) 110.9589 | Al0 A(C3,C4,N10) 112.1041
All| A(C3,C4,015) 127.7655 |All A(C3,C4,015) 126.2532
Al12 | A(N10,C4,015) 121.2755 | Al2 A(N10,C4,015) 121.6426
Al13 | A(N12,C5,N13) 103.7126 | Al3 A(N12,C5,N13) 103.7485
Al4 | A(N12,C5,016) 130.1336 | Al4 A(N12,C5,016) 130.1401
Al15 | A(N13,C5,016) 126.1538 | Al15 A(N13,C5,016) 126.1114
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Cizelge A.3 (devam ediyor).

Al6 A(N10,H6,017su) 1437556
A16 | A(C1,N10,C4) 129547 |A17 A(C1,N10,C4) 128.6803
A17 | A(C1,N10,H6) 114.9089 |A18 A(C1,N10,H6) 115.9928
A18 | A(C4,N10,H6) 115544 | A19 A(C4,N10,H6) 115.3263
A19 | A(C1,N11,C2) 120.8737 | A20 A(C1,N11,C2) 120.9056
A20 | A(CL,N11,H7) 115.9086 | A21 A(C1,N11,H7) 115.8051
A21 | A(C2,N11,H7) 1232176 |A22 A(C2,N11,H7) 123.2892
A22 | A(C3,N12,C5) 110842 |A23 A(C3,N12,C5) 110.8079
A23 | A(C3,N12,H8) 125.7521 |A24 A(C3,N12,H8) 125.7703
A24 | A(C5,N12,H8) 123.4059 |A25 A(C5,N12,H8) 123.4187
A25 | A(C2,N13,C5) 110.0306 | A26 A(C2,N13,C5) 110.0376
A26 | A(C2,N13,H9) 128.3541 |A27 A(C2,N13,H9) 128.337
A27 | A(C5,N13,H9) 121.6149 |A28 A(C5,N13,H9) 121.6246
A29 A(C4,015,H18su) 111.0528
A30 A(H6,017su,H18su) 86.4472
A31 A(H6,017su,H19su) 136.7896
A32 A(H18su,017su,H19su) 107.2413
A33 A(015,H18su,017su) 141.3436
D1 |D(N11,C1,N10,C4) [0.0259 |D1 D(N11,C1,N10,C4) 0.2092
D2 |D(N11,C1,N10,H6) |179.9601 |D2 D(N11,C1,N10,H6) -179.503
D3 |D(014,C1,N10,C4) |-179.9156 | D3 D(014,C1,N10,C4) -179.702
D4 |D(014,C1,N10,H6) |0.0185 |D4 D(014,C1,N10,H6) 0.5856
D5 |D(N10,C1,N11,C2) |0.0347 |D5 D(N10,C1,N11,C2) -0.1188
D6 |D(N10,C1,N11,H7) |180.0227 |D6 D(N10,C1,N11,H7) 179.9584
D7 |D(O14,C1,N11,C2) |179.9777 |D7 D(014,C1,N11,C2) 179.7953
D8 |D(014,C1,N11,H7) |-0.0343 |D8 D(014,C1,N11,H7) -0.1275
D9 |D(N11,C2,C3,C4) |-0.0609 |D9 D(N11,C2,C3,C4) 0.1114
D10 | D(N11,C2,C3,N12) [-179.9791 | D10 D(N11,C2,C3,N12) -179.927
D11 |D(N13,C2,C3,C4) |179.8784 |D11 D(N13,C2,C3,C4) -179.953
D12 |D(N13,C2,C3,N12) [-0.0397 |D12 D(N13,C2,C3,N12) 0.0088
D13|D(C3,C2,N11,C1) |-0.0174 |D13 D(C3,C2,N11,C1) -0.0273
D14 |D(C3,C2,N11,H7) |-180.0046 |D14 D(C3,C2,N11,H7) 179.8895
D15 | D(N13,C2,N11,C1) [-179.9437 | D15 D(N13,C2,N11,C1) -179.949
D16 | D(N13,C2,N11,H7) [0.0692 |D16 D(N13,C2,N11,H7) -0.0321
D17 |D(C3,C2,N13,C5) |0.0698 |D17 D(C3,C2,N13,C5) 0.0815
D18 |D(C3,C2,N13,H9) |[179.8412 |D18 D(C3,C2,N13,H9) 179.7432
D19 | D(N11,C2,N13,C5) |180.0045 |D19 D(N11,C2,N13,C5) -179.988
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Cizelge A.3 (devam ediyor).

D20 | D(N11,C2,N13,H9) | -0.224 D20 D(N11,C2,N13,H9) -0.3264
D21 | D(C2,C3,C4,N10) |0.1052 D21 D(C2,C3,C4,N10) -0.0366
D22 | D(C2,C3,C4,015) |-180.0153 | D22 D(C2,C3,C4,015) 179.9828
D23 | D(N12,C3,C4,N10) | 180.0013 | D23 D(N12,C3,C4,N10) -179.988
D24 | D(N12,C3,C4,015) |-0.1192 D24 D(N12,C3,C4,015) 0.0317
D25 | D(C2,C3,N12,C5) |-0.0051 D25 D(C2,C3,N12,C5) -0.0996
D26 | D(C2,C3,N12,H8) |179.9616 |D26 D(C2,C3,N12,H8) -179.468
D27 | D(C4,C3,N12,C5) |-179.9128 | D27 D(C4,C3,N12,C5) 179.8568
D28 | D(C4,C3,N12,H8) |0.0538 D28 D(C4,C3,N12,H8) 0.4888
D29 | D(C3,C4,N10,C1) |-0.0928 D29 D(C3,C4,N10,C1) -0.1326
D30 | D(C3,C4,N10,H6) |-180.0265 | D30 D(C3,C4,N10,H6) 179.5815
D31 | D(015,C4,N10,C1) | 180.0187 | D31 D(015,C4,N10,C1) 179.8491
D32 | D(015,C4,N10,H6) | 0.0849 D32 D(015,C4,N10,H6) -0.4368
D33 D(C3,C4,015,H18su) -178.087
D34 D(N10,C4,015,H18su) 1.9336
D33 | D(N13,C5,N12,C3) | 0.045 D35 D(N13,C5,N12,C3) 0.1426
D34 | D(N13,C5,N12,H8) | -179.9226 | D36 D(N13,C5,N12,H8) 179.5283
D35 | D(016,C5,N12,C3) |-180.0032 | D37 D(016,C5,N12,C3) -179.879
D36 | D(016,C5,N12,H8) | 0.0292 D38 D(016,C5,N12,H8) -0.4936
D37 | D(N12,C5,N13,C2) | -0.0699 D39 D(N12,C5,N13,C2) -0.1369
D38 | D(N12,C5,N13,H9) |-179.8594 | D40 D(N12,C5,N13,H9) -179.825
D39 | D(016,C5,N13,C2) | 179.9758 | D41 D(016,C5,N13,C2) 179.8838
D40 | D(016,C5,N13,H9) |0.1862 D42 D(016,C5,N13,H9) 0.1954
D43 D(017su,H6,N10,C1) 174.0924
D44 D(O17su,H6,N10,C4) -5.6592
D45 D(N10,H6,017su,H18su) 8.6195
D46 D(N10,H6,017su,H19su) 120.1897
D47 D(C4,015,H18su,017su) 4.0134
D48 D(H6,017su,H18su,015) -6.0705
D49 D(H19su,017su,H18su,015) | -144.259
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Cizelge A.4 UA ve 168 bag ve ag1 degerleri.

UA Tanimi Degeri | 168 Tanimmi Degeri
R1 | R(C1,N10) 1.3862 R1 R(C1,N10) 1.3857
R2 | R(C1,N11) 1.4015 R2 R(C1,N11) 1.4007
R3 |R(C1,014) 1.2115 R3 R(C1,014) 1.212
R4 | R(C2,C3) 1.3634 R4 R(C2,C3) 1.3642
R5 | R(C2,N11) 1.3678 R5 R(C2,N11) 1.3681
R6 [R(C2,N13) 1.3684 R6 R(C2,N13) 1.3701
R7 |R(C3,C4) 1.4304 R7 R(C3,C4) 1.4334
R8 [R(C3,N12) 1.3988 R8 R(C3,N12) 1.3969
R9 [R(C4,N10) 1.4222 R9 R(C4,N10) 1.4237
R10 | R(C4,015) 1.2173 R10 R(C4,015) 1.2156
R11 | R(C5,N12) 1.3791 R11 R(C5,N12) 1.3696
R12 | R(C5,N13) 1.4244 R12 R(C5,N13) 1.4157
R13 | R(C5,016) 1.2091 R13 R(C5,016) 1.2212
R14 R(C5,H18su) 2.5857
R14 | R(H6,N10) 1.0125 R15 R(H6,N10) 1.0125
R15 | R(H7,N11) 1.0092 R16 R(H7,N11) 1.0091
R16 | R(H8,N12) 1.0073 R17 R(H8,N12) 1.018
R18 R(H8,017su) 2.016
R17 | R(H9,N13) 1.0077 R19 R(H9,N13) 1.0077
R20 R(016,H18su) 2.0009
R21 R(O17su,H18su) 0.973
R22 R(O17su,H19su) 0.9609
Al | A(N10,C1,N11) 113.8007 | Al A(N10,C1,N11) 113.7443
A2 | A(N10,C1,014) 124.2 A2 A(N10,C1,014) 124.2358
A3 | A(N11,C1,014) 121.9993 | A3 A(N11,C1,014) 122.0199
A4 | A(C3,C2,N11) 122.9461 | A4 A(C3,C2,N11) 123.2956
A5 | A(C3,C2,N13) 108.4028 | A5 A(C3,C2,N13) 108.2434
A6 | A(N11,C2,N13) 128.651 | A6 A(N11,C2,N13) 128.4603
A7 | A(C2,C3,C4) 121.8734 | A7 A(C2,C3,C4) 121.5468
A8 | A(C2,C3,N12) 107.012 | A8 A(C2,C3,N12) 107.1228
A9 | A(C4,C3,N12) 131.1145 | A9 A(C4,C3,N12) 131.3259
Al10 | A(C3,C4,N10) 110.9589 | Al0 A(C3,C4,N10) 110.8903
All| A(C3,C4,015) 127.7655 |All A(C3,C4,015) 128.0687
Al12 | A(N10,C4,015) 121.2755 | Al2 A(N10,C4,015) 121.041
Al13 | A(N12,C5,N13) 103.7126 | Al3 A(N12,C5,N13) 104.6461
Al4 | A(N12,C5,016) 130.1336 | Al4 A(N12,C5,016) 129.7239
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Cizelge A.4 (devam ediyor)

Al5 A(N12,C5,H18su) 81.1053
A15 | A(N13,C5,016) 126.1538 | A16 A(N13,C5,016) 125.63
Al7 A(N13,C5,H18su) 174.1064
Al8 A(N12,H8,017su) 132.6444
Al16 | A(C1,N10,C4) 129.547 Al9 A(C1,N10,C4) 129.7541
Al7 | A(C1,N10,H6) 114.9089 | A20 A(C1,N10,H6) 114.8718
Al18 | A(C4,N10,H6) 115.544 | A21 A(C4,N10,H6) 115.3736
Al19 | A(C1,N11,C2) 120.8737 | A22 A(C1,N11,C2) 120.7669
A20 | A(C1,N11,H7) 115.9086 | A23 A(C1,N11,H7) 115.9528
A21 | A(C2,N11,H7) 123.2176 | A24 A(C2,N11,H7) 123.2801
A22 | A(C3,N12,C5) 110.842 A25 A(C3,N12,C5) 110.4114
A23 | A(C3,N12,H8) 125.7521 | A26 A(C3,N12,H8) 128.3843
A24 | A(C5,N12,H8) 123.4059 | A27 A(C5,N12,H8) 121.1925
A25| A(C2,N13,C5) 110.0306 | A28 A(C2,N13,C5) 109.5754
A26 | A(C2,N13,H9) 128.3541 | A29 A(C2,N13,H9) 128.4385
A27 | A(C5,N13,H9) 121.6149 | A30 A(C5,N13,H9) 121.9802
A3l A(H8,017su,H18su) 90.9516
A32 A(H8,017su,H19su) 139.8244
A33 A(H18su,017su,H19su) 107.0928
A34 A(C5,H18su,017su) 113.8833
A35 A(016,H18su,017su) 141.1093
D1 |[D(N11,C1,N10,C4) |0.0259 D1 D(N11,C1,N10,C4) 0.1022
D2 |D(N11,C1,N10,H6) | 179.9601 |D2 D(N11,C1,N10,H6) 179.8303
D3 |D(014,C1,N10,C4) |-179.9156 | D3 D(014,C1,N10,C4) -179.866
D4 |D(014,C1,N10,H6) |0.0185 D4 D(014,C1,N10,H6) -0.1383
D5 |D(N10,C1,N11,C2) |0.0347 D5 D(N10,C1,N11,C2) 0.1409
D6 |D(N10,C1,N11,H7) |180.0227 |D6 D(N10,C1,N11,H7) 179.9503
D7 |D(014,C1,N11,C2) |179.9777 |D7 D(014,C1,N11,C2) -179.89
D8 |D(014,C1,N11,H7) |-0.0343 D8 D(014,C1,N11,H7) -0.0803
D9 |D(N11,C2,C3,C4) |-0.0609 D9 D(N11,C2,C3,C4) -0.3592
D10 | D(N11,C2,C3,N12) |-179.9791 | D10 D(N11,C2,C3,N12) -179.667
D11 | D(N13,C2,C3,C4) |179.8784 |D11 D(N13,C2,C3,C4) 179.3371
D12 | D(N13,C2,C3,N12) | -0.0397 D12 D(N13,C2,C3,N12) 0.0295
D13 | D(C3,C2,N11,C1) |-0.0174 D13 D(C3,C2,N11,C1) -0.0128
D14 | D(C3,C2,N11,H7) |-180.0046 | D14 D(C3,C2,N11,H7) -179.808
D15 | D(N13,C2,N11,C1) |-179.9437 | D15 D(N13,C2,N11,C1) -179.644
D16 | D(N13,C2,N11,H7) | 0.0692 D16 D(N13,C2,N11,H7) 0.5605
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Cizelge A.4 (devam ediyor)

D17 [D(C3,C2,N13,C5) [0.0698 |D17 D(C3,C2,N13,C5) 0.162
D18 |D(C3,C2,N13,H9) |179.8412 |D18 D(C3,C2,N13,H9) 179.2807
D19 | D(N11,C2,N13,C5) |180.0045 |D19 D(N11,C2,N13,C5) 179.8378
D20 [D(N11,C2,N13,H9) [-0.224 | D20 D(N11,C2,N13,H9) -1.0435
D21 |D(C2,C3,C4,N10) |0.1052 |D21 D(C2,C3,C4,N10) 0.5228
D22 |D(C2,C3,C4,015) |-180.0153 | D22 D(C2,C3,C4,015) -179.447
D23 |D(N12,C3,C4,N10) [180.0013 |D23 D(N12,C3,C4,N10) 179.6416
D24 |D(N12,C3,C4,015) [-0.1192 | D24 D(N12,C3,C4,015) -0.3277
D25 |D(C2,C3,N12,C5) |-0.0051 |D25 D(C2,C3,N12,C5) -0.2183
D26 | D(C2,C3,N12,H8) |179.9616 |D26 D(C2,C3,N12,H8) -178.963
D27 |D(C4,C3,N12,C5) |-179.9128 | D27 D(C4,C3,N12,C5) -179.433
D28 |D(C4,C3,N12,H8) [0.0538 |D28 D(C4,C3,N12,H8) 1.8224
D29 |D(C3,C4,N10,C1) |[-0.0928 |D29 D(C3,C4,N10,C1) -0.4207
D30 | D(C3,C4,N10,H6) |-180.0265 | D30 D(C3,C4,N10,H6) 179.8524
D31 |D(015,C4,N10,C1) [180.0187 |D3l D(015,C4,N10,C1) 1795511
D32 |D(015,C4,N10,H6) [0.0849 | D32 D(015,C4,N10,H6) -0.1759
D33 | D(N13,C5,N12,C3) |0.045 D33 D(N13,C5,N12,C3) 0.3061
D34 | D(N13,C5,N12,H8) |-179.9226 | D34 D(N13,C5,N12,H8) 179.1562
D35 | D(016,C5,N12,C3) |-180.0032 | D35 D(016,C5,N12,C3) -179.722
D36 | D(016,C5,N12,H8) |0.0292 | D36 D(016,C5,N12,H8) -0.8722
D37 D(H18su,C5,N12,C3) -178.379
D38 D(H18su,C5,N12,H8) 0.4709
D37 | D(N12,C5,N13,C2) |-0.0699 | D39 D(N12,C5,N13,C2) -0.287
D38 | D(N12,C5,N13,H9) |-179.8594 | D40 D(N12,C5,N13,H9) -179.473
D39 | D(016,C5,N13,C2) |179.9758 | D41 D(016,C5,N13,C2) 179.7399
D40 | D(O16,C5,N13,H9) |0.1862 | D42 D(016,C5,N13,H9) 0.5537
D43 D(H18su,C5,N13,C2) 166.9587
D44 D(H18su,C5,N13,H9) -12.2275
D45 D(N12,C5,H18su,017su) 3.9107
D46 D(N13,C5,H18su,017su) -163.604
D47 D(O17su,H8,N12,C3) 175.3878
D48 D(O17su,H8,N12,C5) -3.2373
D49 D(N12,H8,017su,H18su) 5.9352
D50 D(N12,H8,017su,H19su) 124.3161
D51 D(H8,017su,H18su,C5) -35772
D52 D(H8,017su,H18su,016) -5.4259
D53 D(H19su,017su,H18su,C5) | -147.149
D54 D(H19su,017su,H18su,016) |-148.997
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Cizelge A.5 UA ve 169 bag ve ag1 degerleri.

UA Tanimi Degeri | 169 Tanimmi Degeri
R1 | R(C1,N10) 1.3862 R1 R(C1,N10) 1.3873
R2 | R(C1,N11) 1.4015 R2 R(C1,N11) 1.4005
R3 |R(C1,014) 1.2115 R3 R(C1,014) 1.2117
R4 | R(C2,C3) 1.3634 R4 R(C2,C3) 1.3652
R5 | R(C2,N11) 1.3678 R5 R(C2,N11) 1.3673
R6 [R(C2,N13) 1.3684 R6 R(C2,N13) 1.365
R7 |R(C3,C4) 1.4304 R7 R(C3,C4) 1.4294
R8 [R(C3,N12) 1.3988 R8 R(C3,N12) 1.3996
R9 [R(C4,N10) 1.4222 R9 R(C4,N10) 1.4218
R10 | R(C4,015) 1.2173 R10 R(C4,015) 1.2178
R11 | R(C5,N12) 1.3791 R11 R(C5,N12) 1.373
R12 | R(C5,N13) 1.4244 R12 R(C5,N13) 1.4109
R13 | R(C5,016) 1.2091 R13 R(C5,016) 1.222
R14 | R(H6,N10) 1.0125 R14 R(H6,N10) 1.0124
R15 | R(H7,N11) 1.0092 R15 R(H7,N11) 1.0094
R16 | R(H8,N12) 1.0073 R16 R(H8,N12) 1.0074
R17 | R(H9,N13) 1.0077 R17 R(H9,N13) 1.0206
R18 R(H9,017su) 1.9357
R19 R(O16,H19su) 1.9602
R20 R(O17su,H18su) 0.961
R21 R(O17su,H19su) 0.9758
Al | A(N10,C1,N11) 113.8007 | Al A(N10,C1,N11) 113.8581
A2 | A(N10,C1,014) 124.2 A2 A(N10,C1,014) 124.0465
A3 | A(N11,C1,014) 121.9993 | A3 A(N11,C1,014) 122.0954
A4 | A(C3,C2,N11) 122.9461 | A4 A(C3,C2,N11) 122.8209
A5 | A(C3,C2,N13) 108.4028 | A5 A(C3,C2,N13) 108.6847
A6 | A(N11,C2,N13) 128.651 | A6 A(N11,C2,N13) 128.4941
A7 | A(C2,C3,C4) 121.8734 | A7 A(C2,C3,C4) 122.046
A8 | A(C2,C3,N12) 107.012 | A8 A(C2,C3,N12) 106.6956
A9 | A(C4,C3,N12) 131.1145 | A9 A(C4,C3,N12) 131.2582
A10 | A(C3,C4,N10) 110.9589 | Al0 A(C3,C4,N10) 110.8338
All| A(C3,C4,015) 127.7655 |All A(C3,C4,015) 127.8653
Al12 | A(N10,C4,015) 121.2755 | Al2 A(N10,C4,015) 121.3009
Al13 | A(N12,C5,N13) 103.7126 | Al3 A(N12,C5,N13) 104.753
Al4 | A(N12,C5,016) 130.1336 | Al4 A(N12,C5,016) 129.3087
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Cizelge A.5 (devam ediyor)

A15 | A(N13,C5,016) 126.1538 | Al5 A(N13,C5,016) 125.9383
Al6 A(N13,H9,017su) 136.1245
A16 | A(C1,N10,C4) 129.547 | Al7 A(C1,N10,C4) 129.5682
Al17 | A(C1,N10,H6) 114.9089 | A18 A(C1,N10,H6) 114.8618
A18 | A(C4,N10,H6) 115.544 | Al19 A(C4,N10,H6) 115.5697
A19 | A(C1,N11,C2) 120.8737 | A20 A(C1,N11,C2) 120.8722
A20 | A(C1,N11,H7) 115.9086 | A21 A(C1,N11,H7) 116.1665
A21 | A(C2,N11,H7) 123.2176 | A22 A(C2,N11,H7) 122.9539
A22 | A(C3,N12,C5) 110.842 | A23 A(C3,N12,C5) 110.2926
A23 | A(C3,N12,H8) 125.7521 | A24 A(C3,N12,H8) 125.9077
A24 | A(C5,N12,H8) 123.4059 | A25 A(C5,N12,H8) 123.7948
A25 | A(C2,N13,C5) 110.0306 | A26 A(C2,N13,C5) 109.5733
A26 | A(C2,N13,H9) 128.3541 | A27 A(C2,N13,H9) 130.6972
A27 | A(C5,N13,H9) 121.6149 | A28 A(C5,N13,H9) 119.7293
A29 A(C5,016,H19su) 105.5611
A30 A(H9,017su,H18su) 143.2446
A3l A(H9,017su,H19su) 89.7689
A32 A(H18su,017su,H19su) 107.2239
A33 A(016,H19su,017su) 142.6773
D1 |D(N11,C1,N10,C4) |0.0259 D1 D(N11,C1,N10,C4) 0.2829
D2 |D(N11,C1,N10,H6) |179.9601 |D2 D(N11,C1,N10,H6) -179.955
D3 |D(014,C1,N10,C4) |-179.9156 | D3 D(014,C1,N10,C4) -179.759
D4 |D(014,C1,N10,H6) | 0.0185 D4 D(014,C1,N10,H6) 0.0031
D5 |D(N10,C1,N11,C2) |0.0347 D5 D(N10,C1,N11,C2) -0.3272
D6 |D(N10,C1,N11,H7) |180.0227 |D6 D(N10,C1,N11,H7) -179.364
D7 |D(014,C1,N11,C2) |179.9777 |D7 D(014,C1,N11,C2) 179.714
D8 |D(014,C1,N11,H7) [-0.0343 |D8 D(014,C1,N11,H7) 0.6771
D9 |D(N11,C2,C3,C4) |-0.0609 D9 D(N11,C2,C3,C4) -0.0178
D10 | D(N11,C2,C3,N12) |-179.9791 | D10 D(N11,C2,C3,N12) 179.841
D11|D(N13,C2,C3,C4) |179.8784 |D11 D(N13,C2,C3,C4) -179.83
D12 | D(N13,C2,C3,N12) |-0.0397 D12 D(N13,C2,C3,N12) 0.0285
D13|D(C3,C2,N11,C1) |-0.0174 D13 D(C3,C2,N11,C1) 0.2223
D14 | D(C3,C2,N11,H7) |-180.0046 | D14 D(C3,C2,N11,H7) 179.1921
D15 | D(N13,C2,N11,C1) |-179.9437 | D15 D(N13,C2,N11,C1) -180.005
D16 | D(N13,C2,N11,H7) | 0.0692 D16 D(N13,C2,N11,H7) -1.0349
D17 | D(C3,C2,N13,C5) |0.0698 D17 D(C3,C2,N13,C5) -0.1884
D18 | D(C3,C2,N13,H9) |179.8412 |D18 D(C3,C2,N13,H9) 179.9627
D19 | D(N11,C2,N13,C5) |180.0045 | D19 D(N11,C2,N13,C5) -179.987
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Cizelge A.5 (devam ediyor)

D20 | D(N11,C2,N13,H9) | -0.224 D20 D(N11,C2,N13,H9) 0.164
D21 | D(C2,C3,C4,N10) |0.1052 D21 D(C2,C3,C4,N10) -0.0468
D22 | D(C2,C3,C4,015) |-180.0153 | D22 D(C2,C3,C4,015) 179.9441
D23 | D(N12,C3,C4,N10) | 180.0013 | D23 D(N12,C3,C4,N10) -179.867
D24 | D(N12,C3,C4,015) |-0.1192 D24 D(N12,C3,C4,015) 0.1241
D25|D(C2,C3,N12,C5) |-0.0051 |D25 D(C2,C3,N12,C5) 0.1466
D26 | D(C2,C3,N12,H8) |179.9616 |D26 D(C2,C3,N12,H8) 179.3683
D27 | D(C4,C3,N12,C5) |-179.9128 | D27 D(C4,C3,N12,C5) 179.9873
D28 | D(C4,C3,N12,H8) |0.0538 D28 D(C4,C3,N12,H8) -0.791
D29 | D(C3,C4,N10,C1) |-0.0928 D29 D(C3,C4,N10,C1) -0.099
D30 | D(C3,C4,N10,H6) |-180.0265 | D30 D(C3,C4,N10,H6) -179.86
D31 | D(015,C4,N10,C1) | 180.0187 | D31 D(015,C4,N10,C1) 179.9094
D32 | D(015,C4,N10,H6) | 0.0849 D32 D(015,C4,N10,H6) 0.1485
D33 | D(N13,C5,N12,C3) | 0.045 D33 D(N13,C5,N12,C3) -0.2524
D34 | D(N13,C5,N12,H8) | -179.9226 | D34 D(N13,C5,N12,H8) -179.494
D35 | D(016,C5,N12,C3) |-180.0032 | D35 D(016,C5,N12,C3) 179.6961
D36 | D(016,C5,N12,H8) | 0.0292 D36 D(016,C5,N12,H8) 0.4547
D37 | D(N12,C5,N13,C2) | -0.0699 D37 D(N12,C5,N13,C2) 0.2698
D38| D(N12,C5,N13,H9) |-179.8594 | D38 D(N12,C5,N13,H9) -179.862
D39 | D(016,C5,N13,C2) |179.9758 | D39 D(016,C5,N13,C2) -179.681
D40 | D(016,C5,N13,H9) |0.1862 D40 D(016,C5,N13,H9) 0.187
D41 D(N12,C5,016,H19su) -178.079
D42 D(N13,C5,016,H19su) 1.8591
D43 D(017su,H9,N13,C2) 175.2015
D44 D(017su,H9,N13,C5) -4.6345
D45 D(N13,H9,017su,H18su) 124.9233
D46 D(N13,H9,017su,H19su) 5.62
D47 D(C5,016,H19su,017su) 0.8458
D48 D(H9,017su,H19su,016) -3.0052
D49 D(H18su,017su,H19su,016) |-149.89
D47 D(017su,H8,N12,C3) 175.3878
D48 D(017su,H8,N12,C5) -3.2373
D49 D(N12,H8,017su,H18su) 5.9352
D50 D(N12,H8,017su,H19su) 124.3161
D51 D(H8,017su,H18su,C5) -3.5772
D52 D(H8,017su,H18su,016) -5.4259
D53 D(H19su,017su,H18su,C5) -147.149
D54 D(H19su,017su,H18su,016) |-148.997
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Cizelge A.6 UA ve UAS bag ve ag1 degerleri.

UA Tanimi Degeri UA 5su Tanimi Degeri
R1 R(C1,N10) 1.3862 R1 R(C1,N10) 1.38
R2 R(C1,N11) 1.4015 R2 R(C1,N11) 1.3941
R3 R(C1,014) 1.2115 R3 R(C1,014) 1.2246
R4 R(C2,C3) 1.3634 R4 R(C2,C3) 1.3685
R5 R(C2,N11) 1.3678 R5 R(C2,N11) 1.3596
R6 R(C2,N13) 1.3684 R6 R(C2,N13) 1.3661
R7 R(C3,C4) 1.4304 R7 R(C3,C4) 1.4252
R8 R(C3,N12) 1.3988 R8 R(C3,N12) 1.3977
R9 R(C4,N10) 1.4222 R9 R(C4,N10) 1.4068
R10 R(C4,015) 1.2173 R10 R(C4,015) 1.2313
R11 R(C5,N12) 1.3791 R11 R(C5,N12) 1.3644
R12 R(C5,N13) 1.4244 R12 R(C5,N13) 1.4023
R13 R(C5,016) 1.2091 R13 R(C5,016) 1.2353
R14 R(H6,N10) 1.0125 R14 R(H6,N10) 1.0367
R15 R(H6,021su) 1.7953
R15 R(H7,N11) 1.0092 R16 R(H7,N11) 1.0244
R17 R(H7,020su) 1.8935
R16 R(H8,N12) 1.0073 R18 R(H8,N12) 1.0175
R19 R(H8,018su) 2.0308
R17 R(H9,N13) 1.0077 R20 R(H9,N13) 1.0207
R21 R(H9,019su) 1.9499
R22 R(014,H29su) 1.9427
R23 R(O15,H23su) 1.8099
R24 R(0O16,H25su) 1.9743
R25 R(O16,H27su) 1.9567
R26 R(O17su,H22su) 1.7867
R27 R(O17su,H23su) 0.9792
R28 R(O17su,H24su) 0.9613
R29 R(O18su,H25su) 0.9736
R30 R(O18su,H26su) 0.9609
R31 R(0O19su,H27su) 0.9755
R32 R(0O19su,H28su) 0.9611
R33 R(020su,H29su) 0.9761
R34 R(020su,H30su) 0.9613
R35 R(021su,H22su) 0.9811
R36 R(021su,H31su) 0.9613
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Cizelge A.6 (devam ediyor)

Al | A(N10,C1,N11) [ 1138007 | Al A(N10,C1,N11) 115.5657
A2 | A(N10,C1,014) 12422 A2 A(N10,C1,014) 123.0505
A3 | A(N11,C1,014) | 121.9993 | A3 A(N11,C1,014) 121.3838
A4 | A(C3,C2N11) | 122.9461 | A4 A(C3,C2,N11) 123.0012
A5 | A(C3C2N13) | 108.4028 | A5 A(C3,C2,N13) 108.4442
A6 | A(N11,C2,N13) | 128.651 A6 A(N11,C2,N13) 128.5546
A7 | A(C2C3C4) | 1218734 | A7 A(C2,C3,C4) 121.2802
A8 | A(C2,C3NI12) | 107.012 A8 A(C2,C3,N12) 106.8496
A9 | A(C4C3NI12) | 1311145 | A9 A(C4,C3N12) 131.8702
A10| A(C3,C4ANI10) | 110.9589 | A10 A(C3,C4,N10) 112.2076
All| A(C3.C4,015) | 127.7655 | All A(C3,C4,015) 125.8536
A12| A(N10,C4,015) | 121.2755 | Al2 A(N10,C4,015) 121.9388
A13| A(N12,C5N13) | 103.7126 | Al3 A(N12,C5,N13) 105.764
Al4| A(N12,C5016) | 130.1336 | Al4 A(N12,C5,016) 128.7718
A15| A(N13,C5016) | 126.1538 | Al5 A(N13,C5,016) 125.4641

A16 A(N10,H6,021su) 174.1559

Al7 A(N11,H7,020su) 144.6344

Al18 A(N12,H8,018su) 132.3319

A19 A(N13,H9,019su) 135.8333
A16| A(CLN10,C4) | 129547 | A20 A(C1,N10,C4) 127.9193
A17| A(CLNI10,H6) | 114.9089 | A21 A(C1,N10,H6) 115.0303
A18| A(C4NI10,H6) | 115544 | A22 A(C4,N10,H6) 117.0491
A19| A(CLN11C2) | 1208737 | A23 A(C1,N11,C2) 120.0212
A20| A(CLNILH7) | 1159086 | A24 A(C1,N11,H7) 115.6967
A21| A(C2NI1L,H7) | 1232176 | A25 A(C2,N11,H7) 124.2821
A22| A(C3N12,C5) | 110842 | A26 A(C3,N12,C5) 109.7775
A23| A(C3N12,H8) | 1257521 | A27 A(C3,N12,H8) 128.5281
A24|  A(C5N12,H8) | 123.4059 | A28 A(C5,N12,H8) 121.693
A25| A(C2,N13,C5) | 110.0306 | A29 A(C2,N13,C5) 109.1647
A26| A(C2,N13,H9) | 1283541 | A30 A(C2,N13,H9) 130.5217
A27| A(C5N13,H9) | 121.6149 | A3l A(C5,N13,H9) 120.3086

A32 A(C1,014,H29su) 109.9328

A33 A(C4,015,H23su) 136.4945

A34 A(C5,016,H25su) 104.4133

A35 A(C5,016,H27su) 105.6875

A36 A(H25su,016,H27su) 149.8992

A37 A(H22su,017su,H23su) 95.8503
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Cizelge A.6 (devam ediyor)

A38 A(H22su,017su,H24su) 124.6697
A39 A(H23su,017su,H24su) 106.2898
A40 A(H8,018su,H25su) 89.4619
A4l A(H8,018su,H265u) 138.7914
A42 A(H25su,018su,H265u) 106.9893
A43 A(H9,019su,H27su) 89.1874
Ad4 A(H9,019su,H28su) 138.553
A45 A(H27su,019su,H28su) 107.0949
A46 A(H7,020su,H29su) 86.002
A47 A(H7,020su,H30su) 136.4559
A48 A(H29su,020su,H30su) 107.1277
A49 A(H6,021su,H22su) 106.8649
A50 A(H6,021su,H31su) 122.0749
A51 A(H22su,021su,H31su) 107.2721
A52 A(O17su,H22su,021su) 157.8254
AS53 A(015,H23su,017su) 168.0598
A54 A(016,H25su,018su) 143.0704
A55 A(016,H27su,019su) 143.2933
A56 A(014,H29su,020su) 142.1253
D1 | D(N11,C1,N10,C4) | 0.0259 D1 D(N11,C1,N10,C4) -0.8948
D2 | D(N11,C1,N10,H6) | 179.9601 D2 D(N11,C1,N10,H6) 178.6772
D3 | D(014,C1,N10,C4) | -179.9156 D3 D(014,C1,N10,C4) -179.039
D4 | D(O14,C1,N10,H6) | 0.0185 D4 D(014,C1,N10,H6) -1.3885
D5 | D(N10,C1,N11,C2) | 0.0347 D5 D(N10,C1,N11,C2) 0.6467
D6 | D(N10,C1,N11,H7) | 180.0227 D6 D(N10,C1,N11,H7) 179.3186
D7 | D(0O14,C1,N11,C2) | 179.9777 D7 D(014,C1,N11,C2) 179.2887
D8 | D(014,C1,N11,H7) | -0.0343 D8 D(014,C1,N11,H7) 0.7459
D9 D(N10,C1,014,H29su) -178.847
D10 D(N11,C1,014,H29su) 1.0831
D9 | D(N11,C2,C3,C4) -0.0609 D11 D(N11,C2,C3,C4) -0.1467
D10 | D(N11,C2,C3,N12) | -179.9791 D12 D(N11,C2,C3,N12) -179.918
D11| D(N13,C2,C3,C4) | 179.8784 D13 D(N13,C2,C3,C4) 179.9095
D12 | D(N13,C2,C3,N12) | -0.0397 D14 D(N13,C2,C3,N12) -0.0263
D13 | D(C3,C2,N11,C1) -0.0174 D15 D(C3,C2,N11,C1) -0.184
D14 | D(C3,C2,N11,H7) | -180.0046 D16 D(C3,C2,N11,H7) -179.778
D15 | D(N13,C2,N11,C1) | -179.9437 D17 D(N13,C2,N11,C1) -179.748
D16 | D(N13,C2,N11,H7) | 0.0692 D18 D(N13,C2,N11,H7) -0.29
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Cizelge A.6 (devam ediyor)

D17| D(C3,C2,N13,C5) | 0.0698 D19 D(C3,C2,N13,C5) 0.0554
D18| D(C3,C2,N13H9) | 179.8412 | D20 D(C3,C2,N13,H9) 179.223
D19 | D(N11,C2,N13,C5) | 180.0045 | D21 D(N11,C2,N13,C5) 179.8843
D20 | D(N11,C2,N13,H9) | -0.224 D22 D(N11,C2,N13,H9) -0.7167
D21| D(C2,C3,C4N10) | 0.1052 D23 D(C2,C3,C4,N10) -0.0221
D22| D(C2,C3,C4,015) | -180.0153| D24 D(C2,C3,C4,015) -179.988
D23 | D(N12,C3,C4,N10) | 180.0013 | D25 D(N12,C3,C4,N10) 179.8953
D24 | D(N12,C3,C4,015) | -0.1192 D26 D(N12,C3,C4,015) -0.0948
D25| D(C2,C3,N12,C5) | -0.0051 D27 D(C2,C3,N12,C5) -0.0131
D26 | D(C2,C3,N12,H8) | 179.9616 | D28 D(C2,C3,N12,H8) 179.5747
D27 | D(C4,C3N12,C5) | -179.9128 | D29 D(C4,C3,N12,C5) -179.939
D28 | D(C4,C3,N12,H8) | 0.0538 D30 D(C4,C3,N12,H8) 0.499
D29 | D(C3,C4,N10,C1) | -0.0928 D31 D(C3,C4,N10,C1) 0576
D30 | D(C3,C4,N10,H6) | -180.0265| D32 D(C3,C4,N10,H6) -178.989
D31| D(O15,C4,N10,C1) | 180.0187 | D33 D(015,C4,N10,C1) 179.4333
D32 D(015,C4,N10,H6) | 0.0849 D34 D(015,C4,N10,H6) 1.002
D35 D(C3,C4,015,H23su) -171.001
D36 D(N10,C4,015,H23su) 9.01
D33 | D(N13,C5,N12,C3) | 0.045 D37 D(N13,C5,N12,C3) 0.0456
D34 | D(N13,C5,N12,H8) | -179.9226 | D38 D(N13,C5,N12,H8) -179.643
D35 | D(016,C5,N12,C3) | -180.0032 | D39 D(016,C5,N12,C3) -179.999
D36 | D(016,C5,N12,H8) | 0.0292 D40 D(016,C5,N12,H8) -0.4022
D37 | D(N12,C5,N13,C2) | -0.0699 D41 D(N12,C5,N13,C2) -0.0621
D38| D(N12,C5,N13,H9) | -179.8594 | D42 D(N12,C5,N13,H9) -179.329
D39 | D(016,C5,N13,C2) | 179.9758 | D43 D(016,C5,N13,C2) 179.9807
D40 | D(016,C5,N13,H9) | 0.1862 D44 D(016,C5,N13,H9) 0.7137
D45 D(N12,C5,016,H25su) 1.0429
D46 D(N12,C5,016,H27su) -179.024
D47 D(N13,C5,016,H25su) -179.01
D48 D(N13,C5,016,H27su) 0.9236
D49 D(0O21su,H6,N10,C1) -162.671
D50 D(O21su,H6,N10,C4) 16.9502
D51 D(N10,H6,021su,H22su) | -26.7577
D52 D(N10,H6,021su,H31su) | -150.546
D53 D(020su,H7,N11,C1) -5.5935
D54 D(020su,H7,N11,C2) 174.4427
D55 D(N11,H7,020su,H29su) 6.6361
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Cizelge A.6 (devam ediyor)

D56 D(N11,H7,020su,H30su) 117.4292
D57 D(018su,H8,N12,C3) 176.5701
D58 D(018su,H8,N12,C5) -2.9451
D59 D(N12,H8,018su,H25su) 5.5107
D60 D(N12,H8,018su,H26su) 121.1571
D61 D(019su,H9,N13,C2) 176.3637
D62 D(019su,H9,N13,C5) -4.5471
D63 D(N13,H9,019su,H27su) 5.9174
D64 D(N13,H9,019su,H28su) 121.2628
D65 D(C1,014,H29su,020su) 1.7646
D66 D(C4,015,H23su,017su) -12.9751
D67 D(C5,016,H25su,018su) 4.4856
D68 D(H27su,016,H25su,018su) | -175.387
D69 D(C5,016,H27su,019su) 2.7656
D70 D(H25su,016,H27su,019su) | -177.363
D71 D(H23su,017su,H22su,021su) | 1.8381
D72 D(H24su,017su,H22su,021su) | 116.276
D73 D(H22su,017su,H23su,015) -0.4794
D74 D(H24su,017su,H23su,015) | -129.212
D75 D(H8,018su,H25su,016) -5.724
D76 D(H26su,018su,H25su,016) | -147.335
D77 D(H9,019su,H27su,016) -4.3268
D78 D(H28su,019su,H27su,016) | -145.581
D79 D(H7,020su,H29su,014) -3.4177
D80 D(H30su,020su,H29su,014) | -141.047
D81 D(H6,021su,H22su,017su) 5.9492
D82 D(H31su,021su,H22su,017su) | 138.431
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EK ACIKLAMALAR B

ASKORBIK ASIiT PARAMETRE DEGIiSiMLERI
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Cizelge B.1 AA ve H8 bag ve agilar.

AA Tanimi Degeri H8 Tanimi Degeri
R1 R(1,2) 1.4503 R1 R(1,2) 1.449
R2 R(1,5) 1.499 R2 R(1,5) 1.4924
R3 R(1,11) 1.0961 R3 R(1,11) 1.0962
R4 R(1,12) 1.5427 R4 R(1,12) 1.5429
R5 R(2,3) 1.3772 R5 R(2,3) 1.3742
R6 R(3,4) 1.4574 R6 R(3,4) 1.4613
R7 R(3,6) 1.2037 R7 R(3,6) 1.2125
R8 R(4,5) 1.3398 R8 R(4,5) 1.3454
R9 R(4,7) 1.3553 R9 R(4,7) 1.3468
R10 R(5,9) 1.3429 R10 R(5,9) 1.3412
R11 R(7,8) 0.9679 R11 R(7,8) 0.9883
R12 R(9,10) 0.9662 R13 R(9,10) 0.9675
R13 R(12,13) 1.0957 R14 R(12,13) 1.0957
R14 R(12,14) 1.4125 R15 R(12,14) 1.4122
R15 R(12,16) 1.5377 R16 R(12,16) 1.5378
R16 R(14,15) 0.9681 R17 R(14,15) 0.968
R17 R(16,17) 1.0972 R18 R(16,17) 1.0972
R18 R(16,18) 1.091 R19 R(16,18) 1.091
R19 R(16,19) 1.4236 R20 R(16,19) 1.4241
R20 R(19,20) 0.9665 R21 R(19,20) 0.9664
R22 R(21,22) 0.9619
R23 R(21,23) 0.9762
Al A(2,1,5) 103.8706 | Al A(2,1,5) 103.3146
A2 A(2,1,11) 107.3903 | A2 A(2,1,11) 107.3803
A3 A(2,1,12) 110.2647 | A3 A(2,1,12) 110.1503
A4 A(5,1,11) 111.134 | A4 A(5,1,11) 111.4002
A5 A(5,1,12) 114.8731 | A5 A(5,1,12) 115.2925
A6 A(11,1,12) 108.9825 | A6 A(11,1,12) 108.929
A7 A(1,2,3) 109.5341 | A7 A(1,2,3) 109.9259
A8 A(2,3,4) 108.2765 | A8 A(2,3,4) 108.5488
A9 A(2,3,6) 123.5798 | A9 A(2,3,6) 121.008
Al0 A(4,3,6) 128.1433 | A10 A(4,3,6) 130.443
All A(3,4,5) 108.8313 | All AB4,5) 107.6805
Al2 A(3,4,7) 123.0822 | A12 A(3,4,7) 127.3538
Al3 A(5,4,7) 128.0862 | Al13 A(,4,7) 124.9649
Al4 A(1,5,4) 109.4628 | Al4 A(1,5,4) 110.5024
Al5 A(1,5,9) 119.2584 | A15 A(1,5,9) 120.0282
Al6 A(4,5,9) 131.2774 | A16 A(4,5,9) 129.4674
Al7 A(4,7,8) 108.0078 | Al7 A(4,7,8) 112.1513
Al8 A(7,8,21) 170.8092
Al8 A(5,9,10) 109.8153 | Al19 A(5,9,10) 109.0348
Al9 A(1,12,13) 106.246 | A20 A(1,12,13) 106.1852
A20 A(1,12,14) 111.5609 |A21 A(1,12,14) 111.6162
A2l A(1,12,16) 111.8838 | A22 A(1,12,16) 111.8481
A22 A(13,12,14) 107.5337 | A23 A(13,12,14) 107.5664
A23 A(13,12,16) 109.0112 | A24 A(13,12,16) 109.0031
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Cizelge B.1 (devam ediyor)

A24 A(14,12,16) 110.3955 | A25 A(14,12,16) 110.4106
A25 A(12,14,15) 106.8129 | A26 A(12,14,15) 106.807
A26 A(12,16,17) 110.5946 | A27 A(12,16,17) 110.5933
A27 A(12,16,18) 108.9891 | A28 A(12,16,18) 109.0195
A28 A(12,16,19) 111.3815 | A29 A(12,16,19) 111.4111
A29 A(17,16,18) 108.2759 | A30 A(17,16,18) 108.2806
A30 A(17,16,19) 111.6841 |A31 A(17,16,19) 111.647
A31 A(18,16,19) 105.7199 | A32 A(18,16,19) 105.6937
A32 A(16,19,20) 108.2905 | A33 A(16,19,20) 108.3512
A34 A(8,21,22) 123.6903
A35 A(8,21,23) 93.7557
A36 A(22,21,23) 107.0984
D1 D(5,1,2,3) -1.59 D1 D(5,1,2,3) -1.686
D2 D(11,1,2,3) -119.398 | D2 D(11,1,2,3) -119.524
D3 D(12,1,2,3) 121.983 | D3 D(12,1,2,3) 121.9908
D4 D(2,1,5,4) 11684 | D4 D(2,1,5,4) 1.2489
D5 D(2,1,5,9) -179.21 | D5 D(2,1,5,9) -179.213
D6 D(11,1,5,4) 116.3511 | D6 D(11,1,5,4) 116.2377
D7 D(11,1,5,9) -64.0274 | D7 D(11,1,5,9) -64.2238
D8 D(12,15,4) -119.344 | D8 D(12,1,5,4) -118.974
D9 D(12,15,9) 60.2778 | D9 D(12,15,9) 60.5646
D10 D(2,1,12,13)  |175.0218 | D10 D(2,1,12,13) | 175.7129
D11 D(2,1,12,14)  |-68.0709 |D11 D(2,1,12,14)  |-67.3474
D12 D(2,1,12,16)  |56.1603 |D12 D(2,1,12,16)  |56.9184
D13 D(5,1,12,13)  |-68.0517 |D13 D(5,1,12,13) | -67.8818
D14 D(5,1,12,14) |48.8557 |D14 D(5,1,12,14) [ 49.0579
D15 D(5,1,12,16)  |173.0868 |D15 D(5,1,12,16)  |173.3237
D16 D(11,1,12,13) |57.3811 |D16 D(11,1,12,13) |58.1824
D17 D(11,1,12,14) [174.2884 | D17 D(11,1,12,14) [175.1221
D18 D(11,1,12,16) |-61.4805 |D18 D(11,1,12,16) |-60.6121
D19 D(1,2,3,4) 14516 | D19 D(1,2,3,4) 1.5431
D20 D(1,2,3,6) -178.736 | D20 D(1,2,3,6) -178.582
D21 D(2,3,4,5) -0.685 | D21 D(2,3,4,5) -0.7148
D22 D(2,3.4,7) 179.4904 | D22 D(2,3.4,7) 179.5959
D23 D(6,3,4,5) 179514 | D23 D(6,3,4,5) 179.4256
D24 D(6,3.4,7) -0.3106 | D24 D(6,3,4,7) -0.2636
D25 D(3,4,5,1) -0.339 | D25 D(3,4,5,1) -0.3763
D26 D(3,4,5,9) -179.9 | D26 D(3,4,5,9) -179.859
D27 D(7,4,5,1) 179.4743 | D27 D(7,4,5,1) 179.3223
D28 D(7,4,5,9) -0.0862 | D28 D(7,4,5,9) -0.1601
D29 D(3,4,7,8) 13257 | D29 D(3,4,7,8) -0.334
D30 D(5,4,7,8) -178.463 | D30 D(5,4,7,8) -179.973
D31 D(1,5,9,10) -175.541 | D31 D(1,5,9,10) -176.736
D32 D(4,5,9,10) 3.9841 |D32 D(4,5,9,10) 2.7041
D33 D(4,7,8,21) -6.2685
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Cizelge B.1 (devam ediyor)

D34 D(7,8,21,22) 121.9391

D35 D(7,8,21,23) 8.4931
D33 D(1,12,14,15) |94.4104 | D36 D(1,12,14,15) | 94.3546
D34 D(13,12,14,15) |-149.466 |D37 D(13,12,14,15) |-149.545
D35 D(16,12,14,15) |-30.6534 | D38 D(16,12,14,15) |-30.7145
D36 D(1,12,16,17) |46.2633 | D39 D(1,12,16,17) |46.1314
D37 D(1,12,16,18) |165.1834 | D40 D(1,12,16,18) |165.0753
D38 D(1,12,16,19) |-78.5573 | D41 D(1,12,16,19) |-78.6618
D39 D(13,12,16,17) |-70.9479 | D42 D(13,12,16,17) |-70.9789
D40 D(13,12,16,18) |47.9721 | D43 D(13,12,16,18) |47.965
D41 D(13,12,16,19) |164.2314 | D44 D(13,12,16,19) |164.2279
D42 D(14,12,16,17) |171.1433 | D45 D(14,12,16,17) |171.0685
D43 D(14,12,16,18) |-69.9367 | D46 D(14,12,16,18) |-69.9876
D44 D(14,12,16,19) |46.3226 | D47 D(14,12,16,19) |46.2753
D45 D(12,16,19,20) |65.4811 | D48 D(12,16,19,20) |65.5996
D46 D(17,16,19,20) |-58.7269 | D49 D(17,16,19,20) |-58.6014
D47 D(18,16,19,20) |-176.276 | D50 D(18,16,19,20) |-176.121

Cizelge B.2 AA ve H10 bag ve acilart.

AA Tanimi Degeri H10 Tanimi Degeri
R1 R(1,2) 1.4503 R1 R(1,2) 1.4494
R2 R(1,5) 1.499 R2 R(1,5) 1.5045
R3 R(1,11) 1.0961 R3 R(1,11) 1.0959
R4 R(1,12) 1.5427 R4 R(1,12) 1.5419
R5 R(2,3) 1.3772 R5 R(2,3) 1.3746
R6 R(3,4) 1.4574 R6 R(3,4) 1.4515
R7 R(3,6) 1.2037 R7 R(3,6) 1.2064
R8 R(4,5) 1.3398 R8 R(4,5) 1.3459
R9 R(4,7) 1.3553 R9 R(4,7) 1.3686
R10 R(5,9) 1.3429 R10 R(5,9) 1.3273
R11 R(7,8) 0.9679 R11 R(7,8) 0.9693
R12 R(9,10) 0.9662 R12 R(9,10) 0.989

R13 R(10,23) 2.1259
R13 R(12,13) 1.0957 R14 R(12,13) 1.0954
R14 R(12,14) 1.4125 R15 R(12,14) 1.4128
R15 R(12,16) 1.5377 R16 R(12,16) 1.5375
R16 R(14,15) 0.9681 R17 R(14,15) 0.9679
R17 R(16,17) 1.0972 R18 R(16,17) 1.0973
R18 R(16,18) 1.091 R19 R(16,18) 1.0911
R19 R(16,19) 1.4236 R20 R(16,19) 1.4242
R20 R(19,20) 0.9665 R21 R(19,20) 0.9665

R22 R(21,22) 0.9621

R23 R(21,23) 0.9709
Al A(2,1,5) 103.8706 | Al A(2,1,5) 104.6353
A2 A(2,1,11) 107.3903 | A2 A(2,1,11) 107.5141
A3 A(2,1,12) 110.2647 | A3 A(2,1,12) 110.1849
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Cizelge B.2 (devam ediyor)

A4 A(5,1,11) 111.134 | A4 A(5,1,11) 110.5945
A5 A(5,1,12) 114.8731 | A5 A(5,1,12) 1145796
A6 A(11,1,12) 108.9825 | A6 A(11,1,12) 109.0542
A7 A(1,2,3) 109.5341 | A7 A(1,2,3) 109.0616
A8 A(2,3,4) 108.2765 | A8 A(2,3,4) 108.6117
A9 A(2,3,6) 1235798 | A9 A(2,3,6) 123.7364
A10 A(4,3,6) 128.1433 | A10 A(4,3,6) 127.6515
A1l A(3,4,5) 108.8313 | A1l A(3,4,5) 109.4195
A12 A(3,4,7) 123.0822 | A12 A(3,4,7) 120.5222
Al13 A(5,4,7) 128.0862 | A13 A(5,4,7) 130.0581
Al4 A(15,4) 109.4628 | Al4 A(1,5,4) 108.2447
A15 A(1,5,9) 119.2584 | A15 A(1,5,9) 118.3605
A16 A(4,5,9) 131.2774 | A16 A(4,5,9) 133.3948
AL7 A(4,7,8) 108.0078 | A17 A(4,7,8) 107.169
Al18 A(5,9,10) 109.8153 | A18 A(5,9,10) 111.203

A19 A(9,10,23) 142.6775
A19 A(1,12,13) 106.246 | A20 A(1,12,13) 106.2133
A20 A(1,12,14) 111.5609 | A21 A(1,12,14) 111.5494
A21 A(1,12,16) 111.8838 | A22 A(1,12,16) 111.8478
A22 A(13,12,14) 107.5337 | A23 A(13,12,14) 107.5567
A23 A(13,12,16) 109.0112 | A24 A(13,12,16) 109.0771
A24 A(14,12,16) 110.3955 | A25 A(14,12,16) 110.3909
A25 A(12,14,15) 106.8129 | A26 A(12,14,15) 106.8067
A26 A(12,16,17) 110.5946 | A27 A(12,16,17) 110.5479
A27 A(12,16,18) 108.9891 | A28 A(12,16,18) 109.0256
A28 A(12,16,19) 111.3815 | A29 A(12,16,19) 111.4539
A29 A(17,16,18) 108.2759 | A30 A(17,16,18) 108.2943
A30 A(17,16,19) 111.6841 | A3l A(17,16,19) 111.6374
A31 A(18,16,19) 105.7199 | A32 A(18,16,19) 105.688
A32 A(16,19,20) 108.2905 | A33 A(16,19,20) 108.3194

A34 A(22,21,23) 107.1217

A35 A(10,23,21) 52.7146
D1 D(5,1,2,3) -159 D1 D(5,1,2,3) -1.651
D2 D(11,1,2,3) -119.398 | D2 D(11,1,2,3) -119.272
D3 D(12,1,2,3) 121.983 | D3 D(12,1,2,3) 121.9935
D4 D(2,1,5,4) 11684 | D4 D(2,1,5,4) 1.1273
D5 D(2,1,5,9) -179.21 | D5 D(2,1,5,9) -178.884
D6 D(11,1,5,4) 116.3511 | D6 D(11,1,5,4) 116.6198
D7 D(11,1,5,9) -64.0274 | D7 D(11,1,5,9) -63.391
D8 D(12,15,4) -119.344 | D8 D(12,15,4) -119.643
D9 D(12,15,9) 60.2778 | D9 D(12,1,5,9) 60.3457
D10 D(2,1,12,13)  |175.0218 | D10 D(2,1,12,13) | 176.3641
D11 D(2,1,12,14)  |-68.0709 |D11 D(2,1,12,14) | -66.7264
D12 D(2,1,12,16) |56.1603 |D12 D(2,1,12,16)  |57.4629
D13 D(5,1,12,13)  |-68.0517 |D13 D(5,1,12,13) | -65.9788
D14 D(5,1,12,14) |48.8557 |D14 D(5,1,12,14)  |50.9307
D15 D(5,1,12,16) | 173.0868 |D15 D(5,1,12,16) | 175.12
D16 D(11,1,12,13) |57.3811 |D16 D(11,1,12,13) |58.5767
D17 D(11,1,12,14) |174.2884 | D17 D(11,1,12,14) |175.4862

178




Cizelge B.2 (devam ediyor)

D18 D(11,1,12,16) |-61.4805 |D18 D(11,1,12,16) |-60.3245
D19 D(1,2,3,4) 1.4516 D19 D(1,2,3,4) 1.5769
D20 D(1,2,3,6) -178.736 | D20 D(1,2,3,6) -178.629
D21 D(2,3,4,5) -0.685 D21 D(2,3,4,5) -0.8458
D22 D(2,3,4,7) 179.4904 | D22 D(2,3,4,7) 179.2795
D23 D(6,3,4,5) 179.514 | D23 D(6,3,4,5) 179.37
D24 D(6,3,4,7) -0.3106 | D24 D(6,3,4,7) -0.5047
D25 D(3,4,51) -0.339 D25 D(3,4,51) -0.2162
D26 D(3,4,5,9) -179.9 D26 D(3,4,5,9) -179.797
D27 D(7,4,5,1) 179.4743 | D27 D(7,4,51) 179.6428
D28 D(7,4,5,9) -0.0862 | D28 D(7,4,5,9) -0.3441
D29 D(3,4,7,8) 1.3257 D29 D(3,4,7,8) 2.9246
D30 D(5,4,7,8) -178.463 | D30 D(5,4,7,8) -176.921
D31 D(1,5,9,10) -175.541 | D31 D(1,5,9,10) -176.843
D32 D(4,5,9,10) 3.9841 D32 D(4,5,9,10) 3.1426

D33 D(5,9,10,23) -2.4185

D34 D(9,10,23,21) |178.3483
D33 D(1,12,14,15) |94.4104 | D35 D(1,12,14,15) |93.9807
D34 D(13,12,14,15) |-149.466 | D36 D(13,12,14,15) |-149.928
D35 D(16,12,14,15) |-30.6534 | D37 D(16,12,14,15) |-31.0246
D36 D(1,12,16,17) |46.2633 | D38 D(1,12,16,17) |46.558
D37 D(1,12,16,18) |165.1834 | D39 D(1,12,16,18) | 165.4953
D38 D(1,12,16,19) |-78.5573 | D40 D(1,12,16,19) |-78.2203
D39 D(13,12,16,17) |-70.9479 | D41 D(13,12,16,17) |-70.633
D40 D(13,12,16,18) |47.9721 | D42 D(13,12,16,18) |48.3042
D41 D(13,12,16,19) |164.2314 | D43 D(13,12,16,19) |164.5886
D42 D(14,12,16,17) |171.1433 | D44 D(14,12,16,17) |171.3931
D43 D(14,12,16,18) |-69.9367 | D45 D(14,12,16,18) |-69.6696
D44 D(14,12,16,19) |46.3226 | D46 D(14,12,16,19) |46.6148
D45 D(12,16,19,20) |65.4811 | D47 D(12,16,19,20) |64.4592
D46 D(17,16,19,20) |-58.7269 | D48 D(17,16,19,20) |-59.7071
D47 D(18,16,19,20) |-176.276 | D49 D(18,16,19,20) |-177.235

D50 D(22,21,23,10) |130.5343

Cizelge B.3 AA ve H15 bag ve acilart.

AA Tanimi Degeri H15 Tanimi Degeri
R1 R(1,2) 1.4503 R1 R(1,2) 1.4503
R2 R(1,5) 1.499 R2 R(1,5) 1.499
R3 R(1,11) 1.0961 R3 R(1,11) 1.0961
R4 R(1,12) 1.5427 R4 R(1,12) 1.5427
R5 R(2,3) 1.3772 R5 R(2,3) 1.3772
R6 R(3,4) 1.4574 R6 R(3,4) 1.4574
R7 R(3,6) 1.2037 R7 R(3,6) 1.2037
R8 R(4,5) 1.3398 R8 R(4,5) 1.3398
R9 R(4,7) 1.3553 R9 R(4,7) 1.3553
R10 R(5,9) 1.3429 R10 R(5,9) 1.3429
R11 R(7,8) 0.9679 R11 R(7,8) 0.9679
R12 R(9,10) 0.9662 R12 R(9,10) 0.9662
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Cizelge B.3 (devam ediyor)

R13 R(12,13) 10957 |R13 R(12,13) 1.0957
R14 R(12,14) 14125 |R14 R(12,14) 1.4125
R15 R(12,16) 15377 |R15 R(12,16) 15377
R16 R(14,15) 09681 |R16 R(14,15) 0.9681
R17 R(15,21) 1.7194
R17 R(16,17) 10972 |R18 R(16,17) 1.0972
R18 R(16,18) 1.091 R19 R(16,18) 1.091
R19 R(16,19) 14236 |R20 R(16,19) 1.4236
R20 R(19,20) 09665 |R21 R(19,20) 0.9665
R22 R(21,22) 0.96
R23 R(21,23) 0.96
Al A(2,1,5) 103.8706 | Al A(2,1,5) 103.8706
A2 A(2,1,11) 107.3903 | A2 A(2,1,11) 107.3903
A3 A(2,1,12) 110.2647 | A3 A(2,1,12) 110.2647
A4 A(5,1,11) 111.134 | A4 A(5,1,11) 111.134
A5 A(5,1,12) 114.8731 | A5 A(5,1,12) 114.8731
A6 A(11,1,12) 108.9825 | A6 A(11,1,12) 108.9826
A7 A(1,2,3) 109.5341 |A7 A(1,2,3) 109.5341
A8 A(2,3,4) 108.2765 | A8 A(2,3,4) 108.2765
A9 A(2,3,6) 1235798 | A9 A(2,3,6) 123.5798
A10 A(4,3,6) 128.1433 | A10 A(4,3,6) 128.1433
A1l A(3,4,5) 108.8313 | A1l A(3,4,5) 108.8313
A12 A(3,4,7) 123.0822 | A12 A(3,4,7) 123.0822
A13 A(5,4,7) 128.0862 | A13 A(5,4,7) 128.0863
Al4 A(1,5,4) 109.4628 | Al4 A(1,5,4) 109.4629
A15 A(1,5,9) 119.2584 | A15 A(1,5,9) 119.2584
A16 A(4,5,9) 131.2774 | A16 A(4,5,9) 131.2774
A17 A(4,7,8) 108.0078 | A17 A(4,7,8) 108.0079
A18 A(5,9,10) 109.8153 | A18 A(5,9,10) 109.8153
A19 A(1,12,13) 106.246 | A19 A(1,12,13) 106.246
A20 A(1,12,14) 111.5609 | A20 A(1,12,14) 111561
A21 A(1,12,16) 111.8838 | A21 A(1,12,16) 111.8837
A22 A(13,12,14) 1075337 | A22 A(13,12,14) 107.5337
A23 A(13,12,16) 109.0112 | A23 A(13,12,16) 109.0112
A24 A(14,12,16) 110.3955 | A24 A(14,12,16) 110.3955
A25 A(12,14,15) 106.8129 | A25 A(12,14,15) 106.813
A26 A(14,15,21) 125.3535
A26 A(12,16,17) 110.5946 | A27 A(12,16,17) 110.5945
A27 A(12,16,18) 108.9891 | A28 A(12,16,18) 108.989
A28 A(12,16,19) 111.3815 | A29 A(12,16,19) 111.3815
A29 A(17,16,18) 108.2759 | A30 A(17,16,18) 108.2759
A30 A(17,16,19) 111.6841 |A31 A(17,16,19) 111.6841
A31 A(18,16,19) 105.7199 | A32 A(18,16,19) 105.72
A32 A(16,19,20) 108.2905 | A33 A(16,19,20) 108.2905
A34 A(15,21,22) 1225717
A35 A(15,21,23) 124.6789
A36 A(22,21,23) 109.5
D1 D(5,1,2,3) -1.59 D1 D(5,1,2,3) -1.59
D2 D(11,1,2,3) -119.398 | D2 D(11,1,2,3) -119.398
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Cizelge B.3 (devam ediyor)

D3 D(12,1,2,3) 121.983 | D3 D(12,1,2,3) 121.983
D4 D(2,1,5,4) 1.1684 | D4 D(2,1,5,4) 1.1683
D5 D(2,1,5,9) -179.21 | D5 D(2,1,5,9) -179.21
D6 D(11,1,5,4) 116.3511 | D6 D(11,1,5,4) 116.3511
D7 D(11,15,9) -64.0274 | D7 D(11,15,9) -64.0274
D8 D(12,1,5,4) -119.344 | D8 D(12,1,5,4) -119.344
D9 D(12,1,5,9) 60.2778 | D9 D(12,1,5,9) 60.2779
D10 D(2,1,12,13)  |175.0218 | D10 D(2,1,12,13) | 175.0218
D11 D(2,1,12,14)  |-68.0709 |D11 D(2,1,12,14) | -68.0708
D12 D(2,1,12,16)  |56.1603 |D12 D(2,1,12,16)  |56.1603
D13 D(5,1,12,13) |-68.0517 |D13 D(5,1,12,13) | -68.0517
D14 D(5,1,12,14) |48.8557 |D14 D(5,1,12,14) | 48.8556
D15 D(5,1,12,16) | 173.0868 |D15 D(5,1,12,16) | 173.0867
D16 D(11,1,12,13) |57.3811 |D16 D(11,1,12,13) |57.381
D17 D(11,1,12,14) |174.2884 | D17 D(11,1,12,14) |174.2884
D18 D(11,1,12,16) |-61.4805 |D18 D(11,1,12,16) | -61.4805
D19 D(1,2,3,4) 14516 | D19 D(1,2,3,4) 1.4516
D20 D(1,2,3,6) -178.736 | D20 D(1,2,3,6) -178.736
D21 D(2,3,4,5) -0.685 | D21 D(2,3,4,5) -0.685
D22 D(2,3,4,7) 179.4904 | D22 D(2,3,4,7) 179.4904
D23 D(6,3,4,5) 179.514 | D23 D(6,3,4,5) 179.514
D24 D(6,3,4,7) -0.3106 | D24 D(6,3,4,7) -0.3107
D25 D(3,4,5,1) -0.339 | D25 D(3,4,5,1) -0.339
D26 D(3,4,5,9) -179.9 | D26 D(3,4,5,9) -179.9
D27 D(7,4,5,1) 179.4743 | D27 D(7,4,5,1) 179.4744
D28 D(7,4,5,9) -0.0862 | D28 D(7,4,5,9) -0.0862
D29 D(3,4,7,8) 13257 | D29 D(3,4,7,8) 1.3258
D30 D(5,4,7,8) -178.463 | D30 D(5,4,7.,8) -178.463
D31 D(1,5,9,10) -175.541 | D31 D(1,5,9,10) -175.541
D32 D(4,5,9,10) 3.9841 |D32 D(4,5,9,10) 3.9841
D33 D(1,12,14,15) |94.4104 |D33 D(1,12,14,15) | 94.4104
D34 D(13,12,14,15) |-149.466 |D34 D(13,12,14,15) |-149.466
D35 D(16,12,14,15) |-30.6534 |D35 D(16,12,14,15) |-30.6534
D36 D(1,12,16,17) |46.2633 |D36 D(1,12,16,17) | 46.2633
D37 D(1,12,16,18) |165.1834 | D37 D(1,12,16,18) | 165.1833
D38 D(1,12,16,19) |-78.5573 |D38 D(1,12,16,19) |-78.5573
D39 D(13,12,16,17) |-70.9479 |D39 D(13,12,16,17) |-70.948
D40 D(13,12,16,18) |47.9721 |D40 D(13,12,16,18) |47.9721
D41 D(13,12,16,19) |164.2314 | D41 D(13,12,16,19) |164.2314
D42 D(14,12,16,17) |171.1433 |D42 D(14,12,16,17) |171.1433
D43 D(14,12,16,18) |-69.9367 |D43 D(14,12,16,18) |-69.9367
D44 D(14,12,16,19) |46.3226 |D44 D(14,12,16,19) |46.3227
D45 D(12,14,15,21) |-110.695
D46 D(14,15,21,22) |3.0034
D47 D(14,15,21,23) |160.4726
D45 D(12,16,19,20) |65.4811 |D48 D(12,16,19,20) |65.4811
D46 D(17,16,19,20) |-58.7269 | D49 D(17,16,19,20) |-58.7268
D47 D(18,16,19,20) |-176.276 | D50 D(18,16,19,20) |-176.276
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Cizelge B.4 AA ve H20 bag ve acilari.

AA Tanim Degeri H20 Tanim Degeri
R1 R(1,2) 1.4503 R1 R(1,2) 1.4459
R2 R(1,5) 1.499 R2 R(1,5) 1.4996
R3 R(1,11) 1.0961 R3 R(1,11) 1.0952
R4 R(1,12) 1.5427 R4 R(1,12) 1.5442
R5 R(2,3) 1.3772 R5 R(2,3) 1.3583

R6 R(2,22) 2.5248
R6 R(3,4) 1.4574 R7 R(3,4) 1.4529
R7 R(3,6) 1.2037 R8 R(3,6) 1.2148
R8 R(4,5) 1.3398 R9 R(4,5) 1.3433
R9 R(4,7) 1.3553 R10 R(4,7) 1.3567
R10 R(5,9) 1.3429 R11 R(5,9) 1.3402
R11 R(7,8) 0.9679 R12 R(7,8) 0.9672
R12 R(9,10) 0.9662 R13 R(9,10) 0.9664
R13 R(12,13) 1.0957 R14 R(12,13) 1.096
R14 R(12,14) 1.4125 R15 R(12,14) 1.4099
R15 R(12,16) 1.5377 R16 R(12,16) 1.5533
R16 R(14,15) 0.9681 R17 R(14,15) 0.9723
R17 R(16,17) 1.0972 R18 R(16,17) 1.0953
R18 R(16,18) 1.091 R19 R(16,18) 1.0921
R19 R(16,19) 1.4236 R20 R(16,19) 1.4168
R20 R(19,20) 0.9665 R21 R(19,20) 0.9774
R22 R(20,21) 1.8914
R23 R(21,22) 0.9722
R24 R(21,23) 0.9618
Al A(2,1,5) 103.8706 | Al A(2,1,5) 103.519
A2 A(2,1,11) 107.3903 | A2 A(2,1,11) 107.3715
A3 A(2,1,12) 110.2647 | A3 A(2,1,12) 109.3816
A4 A(5,1,11) 111.134 | A4 A(5,1,11) 111.815
A5 A(5,1,12) 114.8731 | A5 A(5,1,12) 115.0804
A6 A(11,1,12) 108.9825 | A6 A(11,1,12) 109.2596
A7 A(1,2,3) 109.5341 | A7 A(1,2,3) 109.7717
A8 A(1,2,22) 160.4321
A9 A(3,2,22) 76.1014
A8 A(2,3,4) 108.2765 | Al10 A(2,3,4) 108.9206
A9 A(2,3,6) 123.5798 | All A(2,3,6) 122.4217
Al10 A(4,3,6) 128.1433 | Al12 A(4,3,6) 128.6552
All A(3,4,5) 108.8313 | A13 A(3,4,5) 108.2036
Al2 A(3,4,7) 123.0822 | Al4 A(3,4,7) 123.9875
Al3 A(5,4,7) 128.0862 | Al5 A(5,4,7) 127.7925
Al4 A(1,5,4) 109.4628 | Al6 A(1,5,4) 109.3538
Al5 A(1,5,9) 119.2584 | Al7 A(1,5,9) 119.6827
Al6 A(4,5,9) 131.2774 | A18 A(4,5,9) 130.9418
Al7 A(4,7,8) 108.0078 | A19 A(4,7,8) 108.2737
Al8 A(5,9,10) 109.8153 | A20 A(5,9,10) 109.8662
Al19 A(1,12,13) 106.246 | A21 A(1,12,13) 106.3042
A20 A(1,12,14) 111.5609 | A22 A(1,12,14) 111.3224
A21 A(1,12,16) 111.8838 | A23 A(1,12,16) 111.7982
A22 A(13,12,14) 107.5337 | A24 A(13,12,14) 108.2205
A23 A(13,12,16) 109.0112 | A25 A(13,12,16) 109.4945
A24 A(14,12,16) 110.3955 | A26 A(14,12,16) 109.5794
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Cizelge B.4 (devam ediyor)

A25 A(12,14,15) 106.8129 | A27 A(12,14,15) 105.5229
A26 A(12,16,17) 110.5946 | A28 A(12,16,17) 110.8836
A27 A(12,16,18) 108.9891 | A29 A(12,16,18) 108.4144
A28 A(12,16,19) 111.3815 | A30 A(12,16,19) 110.9963
A29 A(17,16,18) 108.2759 | A3l A(17,16,18) 108.2241
A30 A(17,16,19) 111.6841 | A32 A(17,16,19) 111.9764
A31 A(18,16,19) 105.7199 | A33 A(18,16,19) 106.1312
A32 A(16,19,20) 108.2905 | A34 A(16,19,20) 112.1365

A35 A(19,20,21) 164.8175

A36 A(20,21,22) 111.7023

A37 A(20,21,23) 121.3627

A38 A(22,21,23) 106.2025

A39 A(2,22,21) 104.046
D1 D(5,1,2,3) -1.59 D1 D(5,1,2,3) -4.8042

D2 D(5,1,2,22) -109.232
D2 D(11,1,2,3) -119.398 | D3 D(11,1,2,3) -123.208

D4 D(11,1,2,22)  |132.3639
D3 D(12,1,2,3) 121.983 | D5 D(12,1,2,3) 118.3396

D6 D(12,1,2,22)  |13.9115
D4 D(2,1,5,4) 11684 | D7 D(2,1,5,4) 3.2273
D5 D(2,1,5,9) -179.21 | D8 D(2,1,5,9) -178.283
D6 D(11,15,4) 116.3511 | D9 D(11,15,4) 118.5046
D7 D(11,15,9) -64.0274 | D10 D(11,1,5,9) -63.006
D8 D(12,1,5,4) -119.344 | D11 D(12,1,5,4) -116.072
D9 D(12,1,5,9) 60.2778 | D12 D(12,1,5,9) 62.4174
D10 D(2,1,12,13)  [175.0218 | D13 D(2,1,12,13) | 168.1633
D11 D(2,1,12,14) [-68.0709 |D14 D(2,1,12,14)  |-74.1984
D12 D(2,1,12,16)  |56.1603 |D15 D(2,1,12,16)  |48.7271
D13 D(5,1,12,13) |-68.0517 |D16 D(5,1,12,13) | -75.8441
D14 D(5,1,12,14)  [48.8557 |D17 D(5,1,12,14)  [41.7942
D15 D(5,1,12,16)  |173.0868 | D18 D(5,1,12,16) | 164.7197
D16 D(11,1,12,13) [57.3811 |D19 D(11,1,12,13) |50.8933
D17 D(11,1,12,14) |174.2884 | D20 D(11,1,12,14) |168.5315
D18 D(11,1,12,16) |-61.4805 |D21 D(11,1,12,16) |-68.543
D19 D(1,2,3.4) 14516 | D22 D(1,2,3,4) 4.6757
D20 D(1,2,3.,6) -178.736 | D23 D(1,2,3.,6) -174.799

D24 D(22,2,3,4) 165.1552

D25 D(22,2,3,6) -14.3195

D26 D(1,2,22,21) | -51.3523

D27 D(3,2,22,21)  |-161.492
D21 D(2,3,4,5) -0.685 | D28 D(2,3,4,5) -2.5227
D22 D(2,3,4,7) 179.4904 | D29 D(2,3,4,7) 178.8513
D23 D(6,3,4,5) 179.514 | D30 D(6,3,4,5) 176.9095
D24 D(6,3,4,7) -0.3106 | D31 D(6,3,4,7) -1.7165
D25 D(3,4,5,1) -0.339 | D32 D(3,4,5,1) -0.5885
D26 D(3,4,5,9) -179.9 | D33 D(3,4,5,9) -178.851
D27 D(7,4,5,1) 179.4743 | D34 D(7,4,5,1) 177.9699
D28 D(7,4,5,9) -0.0862 | D35 D(7,4,5,9) -0.2927
D29 D(3,4,7,8) 13257 | D36 D(3,4,7.,8) 1.5644
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Cizelge B.4 (devam ediyor)

D30 D(5,4,7,8) -178.463 | D37 D(5,4,7,8) -176.784
D31 D(1,5,9,10) -175.541 | D38 D(1,5,9,10) -173.484
D32 D(4,5,9,10) 3.9841 D39 D(4,5,9,10) 4.6292
D33 D(1,12,14,15) 94.4104 | D40 D(1,12,14,15) |102.8589
D34 D(13,12,14,15) |-149.466 |D41 D(13,12,14,15) |-140.669
D35 D(16,12,14,15) |-30.6534 | D42 D(16,12,14,15) |-21.3299
D36 D(1,12,16,17) |46.2633 | D43 D(1,12,16,17) |33.8256
D37 D(1,12,16,18) |165.1834 | D44 D(1,12,16,18) |152.4987
D38 D(1,12,16,19) |-78.5573 | D45 D(1,12,16,19) |-91.3058
D39 D(13,12,16,17) |-70.9479 | D46 D(13,12,16,17) |-83.7116
D40 D(13,12,16,18) |47.9721 | D47 D(13,12,16,18) |34.9616
D41 D(13,12,16,19) |164.2314 | D48 D(13,12,16,19) |151.157
D42 D(14,12,16,17) |171.1433 | D49 D(14,12,16,17) |157.7362
D43 D(14,12,16,18) |-69.9367 | D50 D(14,12,16,18) |-83.5906
D44 D(14,12,16,19) |46.3226 | D51 D(14,12,16,19) |32.6048
D45 D(12,16,19,20) |65.4811 |D52 D(12,16,19,20) |84.4425
D46 D(17,16,19,20) |-58.7269 |D53 D(17,16,19,20) |-40.0722
D47 D(18,16,19,20) |-176.276 | D54 D(18,16,19,20) |-157.962
D55 D(16,19,20,21) |-172.028
D56 D(19,20,21,22) |112.9126
D57 D(19,20,21,23) |-13.5495
D58 D(20,21,22,2) |23.5733
D59 D(23,21,22,2) |157.9181
Cizelge B.5 AA ve AA 5 su bag ve acilart.

AA Tanimi Degeri 06 Tanimi Degeri
R1 R(1,2) 1.4503 R1 R(1,2) 1.4492
R2 R(1,5) 1.499 R2 R(L,5) 1.4926
R3 R(1,11) 1.0961 R3 R(1,11) 1.0962
R4 R(1,12) 1.5427 R4 R(1,12) 1.543
R5 R(2,3) 1.3772 R5 R(2,3) 1.3741
R6 R(3,4) 1.4574 R6 R(3,4) 1.4612
R7 R(3,6) 12037 |R7 R(3,6) 1.2125
R8 R(4,5) 13398 |R8 R(4,5) 1.3454
R9 R(4,7) 1.3553 R9 R(4,7) 1.3471
R10 R(5,9) 1.3429 R10 R(5,9) 1.3411

R11 R(6,21) 2.7486
R11 R(7,8) 0.9679 R12 R(7,8) 0.9881
R12 R(9,10) 0.9662 R13 R(9,10) 0.9675
R13 R(12,13) 1.0957 R14 R(12,13) 1.0958
R14 R(12,14) 1.4125 R15 R(12,14) 1.4118
R15 R(12,16) 1.5377 R16 R(12,16) 1.5378
R16 R(14,15) 09681 |R17 R(14,15) 0.968
R17 R(16,17) 1.0972 R18 R(16,17) 1.0973
R18 R(16,18) 1.091 R19 R(16,18) 1.091
R19 R(16,19) 1.4236 R20 R(16,19) 1.4238
R20 R(19,20) 0.9665 R21 R(19,20) 0.9663

R22 R(21,22) 0.9761
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Cizelge B.5 (devam ediyor)

R23 R(21,23) 0.9618
Al A(2,1,5) 103.8706 | Al A(2,1,5) 103.306
A2 A(2,1,11) 107.3903 | A2 A(2,1,11) 107.3641
A3 A(2,1,12) 110.2647 | A3 A(2,1,12) 110.1854
A4 A(5,1,11) 111.134 | A4 A(5,1,11) 111.4518
A5 A(5,1,12) 114.8731 | A5 A(5,1,12) 115.2553
A6 A(11,1,12) 108.9825 | A6 A(11,1,12) 108.9071
A7 A(1,2,3) 109.5341 | A7 A(1,2,3) 109.9342
A8 A(2,3,4) 108.2765 | A8 A(2,3,4) 108.5445
A9 A(2,3,6) 123.5798 | A9 A(2,3,6) 121.0132
A10 A(4,3,6) 128.1433 | A10 A(4,3,6) 130.442
A1l A(3,4,5) 108.8313 | A1l A(3,4,5) 107.6955
A12 A(3,4,7) 123.0822 | A12 A(34,7) 127.3176
A13 A(5,4,7) 128.0862 | A13 A(5,4,7) 124.9845
Al4 A(1,5,4) 109.4628 | Al4 A(15,4) 110.4974
A15 A(1,5,9) 119.2584 | A15 A(1,5,9) 120.0481
A16 A(4,5,9) 131.2774 | A16 A(4,5,9) 129.4531

A17 A(3,6,21) 107.199
AL7 A(4,7,8) 108.0078 | A18 A(4,7,8) 112.1032
Al18 A(5,9,10) 109.8153 | A19 A(5,9,10) 109.0178
A19 A(1,12,13) 106.246 | A20 A(1,12,13) 106.1477
A20 A(1,12,14) 1115609 |A21 A(1,12,14) 111.6435
A21 A(1,12,16) 111.8838 | A22 A(1,12,16) 111.84
A22 A(13,12,14) 107.5337 | A23 A(13,12,14) 107.5425
A23 A(13,12,16) 109.0112 | A24 A(13,12,16) 108.986
A24 A(14,12,16) 110.3955 | A25 A(14,12,16) 110.4641
A25 A(12,14,15) 106.8129 | A26 A(12,14,15) 106.9052
A26 A(12,16,17) 110.5946 | A27 A(12,16,17) 110.579
A27 A(12,16,18) 108.9891 | A28 A(12,16,18) 109.0004
A28 A(12,16,19) 111.3815 | A29 A(12,16,19) 111.4405
A29 A(17,16,18) 108.2759 | A30 A(17,16,18) 108.2724
A30 A(17,16,19) 111.6841 |A31 A(17,16,19) 111.6548
A31 A(18,16,19) 105.7199 | A32 A(18,16,19) 105.6971
A32 A(16,19,20) 108.2905 | A33 A(16,19,20) 108.3626

A34 A(6,21,22) 22.106

A35 A(6,21,23) 121.5283

A36 A(22,21,23) 107.1834
D1 D(5,1,2,3) -159 D1 D(5,1,2,3) -1.5169
D2 D(11,1,2,3) -119.398 | D2 D(11,1,2,3) -119.402
D3 D(12,1,2,3) 121.983 | D3 D(12,1,2,3) 122.1289
D4 D(2,1,5,4) 11684 | D4 D(2,1,5,4) 1.1316
D5 D(2,1,5,9) -179.21 | D5 D(2,1,5,9) -179.255
D6 D(11,1,5,4) 116.3511 | D6 D(11,1,5,4) 116.1197
D7 D(11,1,5,9) -64.0274 | D7 D(11,1,5,9) -64.2667
D8 D(12,1,5,4) -119.344 | D8 D(12,1,5,4) -119.108
D9 D(12,15,9) 60.2778 | D9 D(12,1,5,9) 60.5054
D10 D(2,1,12,13)  |175.0218 | D10 D(2,1,12,13) | 175.4176
D11 D(2,1,12,14)  |-68.0709 |D11 D(2,1,12,14)  |-67.6792
D12 D(2,1,12,16) |56.1603 |D12 D(2,1,12,16)  |56.6715
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Cizelge B.5 (devam ediyor)

D13 D(5,1,12,13) |-68.0517 |D13 D(5,1,12,13)  |-68.1873
D14 D(5,1,12,14)  |48.8557 |D14 D(5,1,12,14) | 48.7159
D15 D(5,1,12,16)  |173.0868 | D15 D(5,1,12,16) | 173.0666
D16 D(11,1,12,13) |57.3811 |D16 D(11,1,12,13) |57.8995
D17 D(11,1,12,14) |174.2884 | D17 D(11,1,12,14) |174.8027
D18 D(11,1,12,16) |-61.4805 |D18 D(11,1,12,16) | -60.8466
D19 D(1,2,3,4) 14516 | D19 D(1,2,3,4) 1.381
D20 D(1,2,3,6) -178.736 | D20 D(1,2,3,6) -178.765
D21 D(2,3,4,5) -0.685 | D21 D(2,3,4,5) -0.6306
D22 D(2,3,4,7) 179.4904 | D22 D(2,3,4,7) 178.8287
D23 D(6,3.4,5) 179514 | D23 D(6,3.4,5) 179.5336
D24 D(6,3.4,7) -0.3106 | D24 D(6,3,4,7) -1.0071
D25 D(2,3,6,21) 175.2048
D26 D(4,3,6,21) -4.9768
D25 D(3,4,5,1) -0.339 | D27 D(3,4,5,1) -0.3512
D26 D(3,4,5,9) -179.9 | D28 D(3,4,5,9) -179.918
D27 D(7,4,5,1) 179.4743 | D29 D(7,4,5,1) -179.826
D28 D(7,4,5,9) -0.0862 | D30 D(7,4,5.9) 0.6068
D29 D(3,4,7,8) 13257 | D31 D(3,4,7,8) 6.17
D30 D(5,4,7,8) -178.463 | D32 D(5,4,7,8) -174.459
D31 D(1,5,9,10) -175.541 | D33 D(1,5,9,10) -175.671
D32 D(4,5,9,10) 3.9841 | D34 D(4,5,9,10) 3.8602
D35 D(3,6,21,22) | 179.2861
D36 D(3,6,21,23) | 125.3975
D33 D(1,12,14,15) |94.4104 |D37 D(1,12,14,15) |94.1731
D34 D(13,12,14,15) |-149.466 |D38 D(13,12,14,15) |-149.772
D35 D(16,12,14,15) |-30.6534 | D39 D(16,12,14,15) |-30.9454
D36 D(1,12,16,17) |46.2633 | D40 D(1,12,16,17) | 46.1398
D37 D(1,12,16,18) |165.1834 | D41 D(1,12,16,18) | 165.0532
D38 D(1,12,16,19) |-78.5573 | D42 D(1,12,16,19) |-78.6744
D39 D(13,12,16,17) |-70.9479 |D43 D(13,12,16,17) |-70.9088
D40 D(13,12,16,18) |47.9721 |D44 D(13,12,16,18) |48.0046
D41 D(13,12,16,19) |164.2314 |D45 D(13,12,16,19) |164.277
D42 D(14,12,16,17) |171.1433 | D46 D(14,12,16,17) |171.1467
D43 D(14,12,16,18) |-69.9367 |D47 D(14,12,16,18) |-69.9399
D44 D(14,12,16,19) |46.3226 |D48 D(14,12,16,19) |46.3325
D45 D(12,16,19,20) |65.4811 | D49 D(12,16,19,20) |65.4532
D46 D(17,16,19,20) |-58.7269 |D50 D(17,16,19,20) |-58.7567
D47 D(18,16,19,20) |-176.276 |D51 D(18,16,19,20) |-176.272
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