
 

 

N’-(BENZĠLĠDEN) BENZOHĠDRAZĠD VE N’ –(4-

SÜBSTĠTÜYEBENZĠLĠDEN) BENZOHĠDRAZĠD TÜREVLERĠNĠN 

YAPISAL PARAMETRELERĠ,  ELEKTRONĠK, LĠNEER VE 

LĠNEER OLMAYAN OPTĠK ÖZELLĠKLERĠNĠN TEORĠK 

OLARAK ĠNCELENMESĠ 

 

 

SERKAN DOĞAN 

YÜKSEK LĠSANS TEZĠ 

 

 

DANIġMAN 

Dr. Öğr. Üyesi Güventürk UĞURLU 

 

 

HAZĠRAN-2019 

KARS

 

T.C. 

KAFKAS ÜNĠVERSĠTESĠ 

FEN BĠLĠMLERĠ ENSTĠTÜSÜ 

FĠZĠK ANABĠLĠM DALI 

 



 

 

N’-(BENZĠLĠDEN) BENZOHĠDRAZĠD VE N’ –(4-

SÜBSTĠTÜYEBENZĠLĠDEN) BENZOHĠDRAZĠD TÜREVLERĠNĠN 

YAPISAL PARAMETRELERĠ,  ELEKTRONĠK, LĠNEER VE 

LĠNEER OLMAYAN OPTĠK ÖZELLĠKLERĠNĠN TEORĠK 

OLARAK ĠNCELENMESĠ 

 

 

SERKAN DOĞAN 

YÜKSEK LĠSANS TEZĠ 

 

 

DANIġMAN 

Dr. Öğr. Üyesi Güventürk UĞURLU 

 

 

HAZĠRAN-2019 

KARS

 

T.C. 

KAFKAS ÜNĠVERSĠTESĠ 

FEN BĠLĠMLERĠ ENSTĠTÜSÜ 

FĠZĠK ANABĠLĠM DALI 

 



 

 

 



 

i 
 

ETĠK BEYAN 

 

Kafkas Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü Tez Yazım Kurallarına uygun olarak 

hazırladığım bu tez çalıĢmasında; 

 

 Tez içinde sunduğum verileri, bilgileri ve dokümanları akademik ve etik kurallar 

çerçevesinde elde ettiğimi, 

 Tüm bilgi, belge, değerlendirme ve sonuçları bilimsel etik ve ahlak kurallarına 

uygun olarak sunduğumu, 

 Tez çalıĢmasında yararlandığım eserlerin tümüne uygun atıfta bulunarak kaynak 

gösterdiğimi, 

 Kullanılan verilerde herhangi bir değiĢiklik yapmadığımı, 

 Bu tezde sunduğum çalıĢmanın özgün olduğunu, 

 

bildirir, aksi bir durumda aleyhime doğabilecek tüm hak kayıplarını kabullendiğimi 

beyan ederim. 

 

 

 

SERKAN DOĞAN 

/     / 2019 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 



 

ii 
 

ÖZET 

 

(Yüksek Lisans Tezi) 

 

N‟-(BENZĠLĠDEN) BENZOHĠDRAZĠD VE N‟ –(4-SÜBSTĠTÜYEBENZĠLĠDEN) 

BENZOHĠDRAZĠD TÜREVLERĠNĠN YAPISAL PARAMETRELERĠ, 

ELEKTRONĠK, LĠNEER VE LĠNEER OLMAYAN OPTĠK ÖZELLĠKLERĠNĠN 

TEORĠK OLARAK ĠNCELENMESĠ 

 

Serkan DOĞAN 
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Fen Bilimleri Enstitüsü 

                   Fizik Anabilim Dalı 

 

DanıĢman: Dr. Öğr. Üyesi Güventürk UĞURLU 

 

 

 

Bu tez çalıĢmasında, N '- (benziliden) benzohidrazid (I), N' - (p-florobenziliden) 

benzohidrazid (II), N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid (III) ve N '- (p-

bromobenziliden) benzohidrazid (IV) moleküllerinin CI ve CII konformasyonlarının 

yapısal ve elektronik, lineer ve lineer olmayan optik özellikleri teorik olarak 

incelenmiĢtir. En düĢük enerji konformeri belirlemek için, I, II, III ve IV 

moleküllerinin potansiyel enerji eğrileri dihedral açısının fonksiyonu olarak Yoğunluk 

fonksiyonel teorisi DFT/B3LYP teori seviyesinde 6-31G temel seti kullanılarak 

hesaplanmıĢtır. Moleküllerin en düĢük enerjili konformerleri hem Density Functional 

Theory (DFT/ B3LYP) hemde ab initio Hartree-Fock (HF) metotlarında 6-311++G 

(d,p) temel seti kullanılarak optimize edildi. 
1
H ve 

13
C-NMR kimyasal kayma değerleri 

GIAO yaklaĢımına göre gaz fazında DFT/B3LYP teori düzeyinde 6-311+G (2d,p) temel 

seti kullanılarak hesaplandı. Ayrıca, I, II, III ve IV moleküllerinin en yüksek dolu 

molekül orbital (HOMO) ve en düĢük boĢ molekül orbital (LUMO) hesaplatıldı ve 

Enerji aralıkları (∆E = ELUMO-EHOMO) incelendi. I, II, III ve IV moleküllerinin CI 

konformasyonlarına ait Moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) haritaları 

DFT/B3LYP teorisi seviyesinde 6-311++G(d,p) temel seti kullanılarak elde edildi. I, II, 
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III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait dipol moment değerleri DFT-B3LYP 

/ 6-311 ++ G (d, p) yönteminde sırasıyla 4.60, 5.35, 5.45 ve 5.45 Debye ve HF / 6-311 

++ G (d, p) de ise 4.93, 5.73, 5.91 ve  5.95 Debye olarak hesaplandı. I, II, III ve IV 

moleküllerinin CII konformasyonuna ait dipol moment değerleri DFT-B3LYP / 6-311 

++ G (d, p) yönteminde sırasıyla 2.38, 3.76, 3.98 ve 4.02 Debye ve HF / 6-311 ++ G (d, 

p)de ise 2.39, 3.82, 4.18 ve  4.26 Debye olarak hesaplandı. TitreĢim modlarının 

iĢaretlenmesi için toplam enerji dağılımı (TED) VEDA4f programı kullanılarak 

hesaplandı. Moleküllerin IR ve Raman spektrumu grafikleri HF ve DFT/B3LYP 

metotlarında elde edildi. ÇalıĢılan moleküllerin yapısal parametreleri literatürdeki 

deneysel veriler ile karĢılaĢtırıldı. 

 

Anahtar Kelimeler: N '- (benziliden) benzohidrazid , Potansiyel Enerji Eğrisi, HF, 

DFT, NMR. 

2019,120 Sayfa 
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ABSTRACT 

 

(M. Sc. Thesis) 

 

THEORETICAL DETERMINATION of STRUCTURAL PARAMETERS, 

ELECTRONIC, LINEAR and NON-LINEAR OPTICAL PROPERTIES of N‟-

(BENZYLIDENE) BENZOHYDRAZIDE, N‟-(4-SUBSTITUTEDBENZEYLIDENE) 

BENZOHYDRAZIDE DERIVATITES 

 

Serkan DOĞAN 

 

 

Kafkas University 

Graduate School of Applied and Natural Sciences 

Department of Physics 

 

Supervisor: Dr. Öğr. Üyesi Güventürk UĞURLU 

 

 

In this study, molecular structure and electronic, linear and nonlinear optic properties of 

CI and CII conformations of N‟-(benzylidene) benzohydrazide (I), N‟-(p-

florobenzylidene) benzohydrazide (II), N‟-(p-chlorobenzylidene) benzohydrazide (III) 

and N‟-(p-bromobenzylidene) benzohydrazide (IV) molecules have been investigated 

theoretically. In order to determine the lowest energy conformer, the potential energy 

curve of I, II, III and IV molecules have been calculated as a function dihedral angle by 

means of the Density Functional Theory (DFT) with B3LYP level of theory using 6-

31G basis set. For title molecules, the lowest energy conformation obtained was 

optimized atab initio Hartree-Fock (HF) and DFT with B3LYP level of theory using the 

6-311++G (d,p) basis set. The 
1
H and 

13
C NMR chemical shift values were calculated 

both gas phase by GIAO approach at DFT/B3LYP level of theory with 6-311+G(2d,p) 

basis set. Also, the Highest Occupied Molecular Orbital (HOMO), the Lowest 

Unoccupied Molecular Orbital (LUMO) of I, II, III and IV molecules have been 

computed and their respective gaps (∆E = ELUMO-EHOMO) have been examined. The 

molecular electrostatic potential (MEP) maps of CI conformations of I, II, III and IV 

molecules have been calculated at Density Functional Theory (DFT) with B3LYP level 

of theory using 6-311++G(d,p) basis set. The dipole moment values which belong to CI 
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conformations of  I, II, III,  and IV  molecules have been calculated respectively as 

4.60, 5.35, 5.45 and 5.45 Debye  with DFT-B3LYP/6-311++ G (d,p), and 4.93, 5.73, 

5.91 and  5.95 Debye with HF/6-311++G (d,p) level of theory. The dipole moment 

values which belong to CII conformations  of I, II, III,  and IV  molecules have been 

calculated respectively as 2.38, 3.76, 3.98 and  4.02  Debye  with DFT-B3LYP/6-311++ 

G (d,p), and 2.39, 3.82, 4.18 and  4.26 Debye with HF/6-311++G (d,p) level of theory. 

For assignment of vibrational frequencies calculated for molecules, The total energy 

distribution (TED) have been calculated by using the Veda4f program. IR and Raman 

spectra of the molecules were obtained by HF and DFT / B3LYP methods. The 

structural parameters of studied molecules were compared with the experimental data in 

the literature. 

Key Words: N‟-(benzylidene) benzohydrazide, Potential Energy Curve, HF, DFT, 

NMR. 

 

2019, 120 pages 
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1.GĠRĠġ 
 

Evrende ki tüm maddeler molekül adı verilen atom toplulukları ile moleküllerin uç uca 

eklenmesiyle ya da çapraz bağlanmasıyla elde edilen polimerlerden oluĢmaktadır. Bir 

maddenin fiziksel ve kimyasal özellikleri o maddeyi oluĢturan moleküllere bağlıdır. 

Moleküllerin özelliklerini ise onları oluĢturan atomlar ve bu atomlar arasında oluĢan 

kimyasal bağlar belirler. Moleküllerin yapısı ve özellikleri arasındaki iliĢkileri 

belirlemek büyük önem taĢımaktadır. Çünkü moleküllerin kimyasal reaksiyonlara 

katılma yeteneği ve oluĢturdukları maddelerin özelliklerinin belirlenmesi için yapısal 

özelliklerinin bilinmesi gerekir. Bundan dolayı da moleküllerin yapısal özelliklerini 

belirlemek için birçok araĢtırma yapılmıĢtır[1]. 

 

Hidrazitler açil grubunun ismine hidrazin veya asit ismi ya da asitten “ik” eki 

çıkarıldıktan sonra hidrazit sözcüğü eklenerek adlandırılır. Biyolojik aktif organik 

bileĢiklerin önemli bir sınıfını oluĢtururlar. Reaktif azometin grubu içermesinden ötürü 

hidrazon / hidrazid türevleri yeni ilaç geliĢtirmede büyük oranda faydalıdır. R1R2C = N-

NHR grubuna katılmak üzere aldehitler ve ketonlarla reaksiyona sokularak farklı 

hidrazin türevleri elde edilir. Organik sentezde geniĢ bir kullanım alanı olan önemli bir 

bileĢik sınıfını oluĢturan hidrazinler ve türevleri geleneksel olarak karbonil 

bileĢiklerinin türetilmesi ve karakterizasyonda reaktif olarak kullanılmıĢtır[2-4]. Son 

zamanlarda hidrazitler-hidrazonlar, anti-bakteriyel, mantar önleyici, iltihap önleyici, 

sıtmaya karĢı ve tüberküloz aktivitelerini kapsayan  çeĢitli biyolojik özelliklerinden 

dolayı büyük önem kazanmıĢtır[5-10]. Elektrofilik ve nükleofilik reaktiflerle reaksiyona 

girme yeteneğinden dolayı, hidrozonlar organik sentezlerde yaygın olarak heterosiklik 

bileĢiklerin hazırlanmasında kullanılır. 

 

Hidrazinlerin keton ya da aldehitlerle reaksiyonu sonucu oluĢan hidrazon bileĢikleri ilaç 

ve tıp alanında önemli bir yere sahiptir. Bu bileĢiklerin antimikrobiyal, antidepresan, 

analjezik, antiinflamatuar, antitümör, anti-HIV, antikanser, antikonvülsan, 

antitüberküloz, antisıtma gibi çeĢitli biyolojik aktiviteleri vardır [11]. Bir azometin 

protonu teĢkil eden -NHN=CH- yapısına sahip olan hidrazonlar yeni ilaç geliĢtirmede 

önemli bir bileĢik sınıfını oluĢturmaktadır. Birçok araĢtırmacı bu yapıları kullanarak 

yeni bileĢikler sentezlemiĢ ve biyolojik aktivitelerini değerlendirmiĢtir. Bu çalıĢmalar 
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çeĢitli biyolojik aktiviteye sahip yeni hidrazonlar geliĢtirilmesine rehber olmuĢtur [12-

13]. 

 

Benzohidrazid ve türevlerinin yapısında -CO , -NH- ve -NH2 fonksiyonel gruplarını 

bulunduran polifonksiyonel moleküllerdir. Bu bileĢiklerin birçok reaksiyonunda -NH2 

grubu nükleofil olarak hareket eder[14]. R(Ar)NHNH2 yapısındaki hidrazinler kuvvetli 

bir indirgen olup sulu çözeltilerinde bazik özellik gösterir. Boya, mürekkep, kauçuk ve 

plastik ürünlerde, patlayıcı maddeler, mantar öldürücü ilaçların yapımında, su arıtmada 

korozyon önleyici olarak, aromatik aminlerin stabilizasyonun da kullanılmaktadırlar 

[15]. 

 

Verem hastalığı tüberküloz olarak adlandırılan bakterilerden kaynaklanan ve 

milyonlarca insanın ölümüne sebep olan bir hastalıktır[16,17]. XX. yüzyılın sonlarından 

itibaren mikrobiyal enfeksiyonların görülme sıklığının antimikrobiyal direnç sonucu 

arttığı kabul görmektedir[18,19]. Bundan dolayı verem tedavisinde kullanılan ilaçların 

yetersiz kalması, bu ilaçlara direnç geliĢtirmiĢ patojenik mikroorganizmalara karĢı etkin 

olan yeni bileĢikleri bulma arayıĢı ve sentezi önem kazanmıĢtır. B3 vitamini gibi bilinen 

nikotinik asidin izomeri olan izonikotinik asidin hidrazidi–izoniazid(INH) son 

zamanlarda verem hastalığının tedavisinde kullanılan beĢ ilaçtan biridir [20]. 

 

Etki mekanizması hücrede [21-23] ve moleküler [24] seviyede incelenmiĢ olan 

izoniazid son yıllarda bir çok araĢtırmacının dikkatini çekmektedir. Ġzoniazid 

türevlerinin antimikrobiyal etkinliğe sahip olduğu öğrenildikten  [25] sonra bir çok 

izoniazid türevi sentezlenerek antimikobakteriyal, antiviral, antimikrobiyal aktiviteleri 

araĢtırılmaya baĢlanmıĢtır [26-28]. Sentezlenen izoniazid türevlerinden bazılarının metal 

komplekslerinin de antimikrobiyal, antibakteriyal aktiviteleri test edilmiĢtir [29-31]. 

 

Bilinen izonikotinohidrazid türevi olan hidrazonların az bir kısmının kristal yapıları 

çözülebilmiĢtir [32-34]. Birçok metal iyonları ile kolayca dayanıklı kompleksler 

oluĢturmaları sebebiyle hidrazonlar anorganik kimyada önemli rol oynamaktadırlar. 

Biyoanorganik kimya alanındaki son geliĢmeler de hidrazon komplekslerine olan ilgiyi 

artırmıĢtır. 
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Hidrazit ve benzohidrazit türevlerinin sentezi, yapısal özellikleri ve bunların kullanım 

alanları ile ilgili birçok çalıĢma bulunmaktadır. Bunlardan bazıları: 

 

Tutuk B. ve arkadaĢlarının 2012 yılındaki yapmıĢ olduğu çalıĢmada mikrodalga 

ıĢınlama kullanarak N‟-benziliden salisilik asit hidrazit türevlerinin hazırlanması için 

çözücü içermeyen, çevre dostu ve basit bir yöntem geliĢtirmiĢlerdir [35]. 

 

Pradeep K. ve arkadaĢlarının çalıĢmalarında, fizikokimyasal parametreler ile  ikame 

edilmiĢ hidrazid türevlerinin antimikrobiyal aktivitesi arasındaki iliĢkiyi anlamak için 

2008 yılında QSAR incelemesi yapmıĢlardır. Bir dizi ikame edilmiĢ hidrazit türevi 

sentezlenmiĢ ve bunların in vitro antimikrobiyal aktiviteleri dört temsili 

mikroorganizmaya karĢı değerlendirilmiĢtir.  Bu çalıĢmaları ile aromatik halkada halo 

grubunun varlığının antibakteriyel etkinliği arttırdığını, nitro grubunun varlığı ise ikame 

edilmiĢ hidrazitlerin antifungal aktivitesini arttırdığını göstermiĢtir [ 36]. 

 

Ghodsi M. Z.ve arkadaĢları asimetrik sentezde hidrazid bileĢiklerinin rolü üzerine 2016 

yılında bir çalıĢma yapmıĢlardır. Bu çalıĢmada hidrazitlerin reaktif bileĢikler olduğu ve 

kiral hidrazitlerin farklı asimetrik sentezlerde faydalı katalizörler olduğu bulunmuĢtur 

[37]. 

 

2016 yılında Jubie S.ve arkadaĢlarının „„N1 [(Sübstitüe Fenil) Benziliden] 

Benzohidrazitlerin Sentezi ve Ġn-vitro Kanser Önleyici Taraması‟‟ adlı çalıĢmaları 

sonucunda test edilen bileĢiklerin tümü insan akciğer karsinomu hücre çizgisinin 

büyümesini doza bağlı bir Ģekilde inhibe edebildiği görülmüĢtür [38]. 

 

Neslihan M. “Benzohidrazid türevleri ile laktoperoksidaz enziminin afinite tekniği 

kullanılarak memeli sütlerinden saflaĢtırılması” üzerine 2016 yılında bir tez çalıĢması 

yapmıĢtır. Bu çalıĢma sonucunda  tek kademede ve ucuz maliyette laktoperoksidaz 

(LPO) saflaĢtırması yapabilen benzohidrazid türevlerinden 4-amino-3-

bromobenzohidrazid ve 4-amino-3-klorobenzohidrazid molekülleri sentezlenmiĢtir [39]. 
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Xiaojun G. ve arkadaĢlarının 2016 yılında yaptıkları çalıĢmada farklı sayıda hidrazit 

grubuna sahip iki simetrik hidrazit türevi sentezlemiĢ ve bunların anyona verdikleri 

tepkileri incelemiĢlerdir. Hidrazit türevlerinin anyona karĢı yüksek düzeyde seçici tepki 

verdikleri görülmüĢtür. Bir hidrazit grubu bulunanın F 
–
 ye tepki verdiği, iki hidrazid 

grubu bulunanın ise F 
-
 ve AcO 

- '
 ya tepki verdiğini göstermiĢlerdir [40]. 

 

Güventürk U. ve arkadaĢları (1-Naftilmetiliden)Ġzonikotinohidrazid molekülünün 

yapısal ve elektronik özellikleri üzerine 2017 yılında bir çalıĢma yaparak teorik olarak 

incelemiĢlerdir. Bu çalıĢmada teorik hesaplamalar sonucu elde edilen birinci-derece 

hiperpolarizebilite değerleri, üre molekülünkinden çok büyük olduğu belirlenmiĢtir. Bu 

özellik molekülün potansiyel bir NLO materyal adayı olduğunu ve optik materyal 

olarak kullanılabileceğini göstermektedir [41]. 

 

Literatürde görüldüğü üzere hidrazit moleküllerinin yeni türevlerinin sentezlenmesi ve 

yapısal özelliklerinin belirlenmesi büyük önem arz etmektedir. 

 

Bu tez çalıĢmasında N-Benziliden - Benzohidrazid ve N–(4-Sübstitüyebenziliden) 

Benzohidrazid türevlerinin yapısal parametreleri, elektronik, lineer ve lineer olmayan 

optik özelliklerinin teorik olarak incelenmesi yapılmıĢtır. GAUSSIAN 09 paket 

programında, Hartre-fock (HF) ve yoğunluk fonksiyonu teorisi (DFT/B3LYP)ile 6-

311++G(d,p) temel seti kullanarak N-Benziliden - Benzohidrazid ve N–(4-

Sübstitüyebenziliden) Benzohidrazid türevleri geometrik optimizasyonları durumuna 

getirilmiĢ ve yapısal parametreleri, elektronik enerji, dipol moment, polarizibilite, 

hiperpolarizibilite, titreĢim, IR ve Raman spektrumları ve  HOMO-LUMO değerleri 

hesaplanmıĢtır. Yine aynı yöntemler kullanılarak potansiyel enerji eğrileri ve moleküler 

elektrostatik potansiyel (MEP) yüzey haritaları hesaplanmıĢtır. 

 

 

 

 

 

 

https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0167732215311387?via%3Dihub#!


 

5 
 

2.TEMEL BĠLGĠLER 
 

2.1.Hesaplamalı Kimya 
 

Kimya geleneksel olarak deneysel bir bilimdir. Deneysel kimyada herhangi bir bileĢik 

üzerinde çalıĢabilmek için o bileĢiğin laboratuarda sentezlenmesi veya doğada bulunup, 

bulunduğu kaynaktan izole edilmesi gerekmektedir. Bunlar sağlanmadan herhangi bir 

bileĢikle ilgili hiçbir inceleme yapılamaz. Teorik kimya, kimya biliminin, moleküllerin 

davranıĢları ile özelliklerini anlamak, moleküler olayları taklit etmek (simülasyon), yeni 

moleküllerin özelliklerini tahmin etmek için fizik, matematik ve bilgisayarlardan 

yararlanan dalıdır. 

 

Hesaplamalı kimya ise teorik kimyanın, kimyasal problemleri kuantum mekaniği veya 

klasik fizik kurallarını kullanarak bilgisayar ve bilgisayar programları yardımı ile 

çözmeyi amaçlayan branĢıdır. Hesaplamalı kimyada, nümerik olarak temsil edilen 

moleküler sistemlerin özellikleri ve davranıĢları kuantum ya da klasik fizik 

denklemlerinin çözülmesi ile belirlenir. 

 

Hesaplamalı kimyada, deneysel kimyanın tam tersine hiçbir sentezleme, ayrıĢtırma, 

spektrometre, fiziksel ölçüm vs. yapmaksızın yalnızca hızlı bilgisayarlar ve sofistike 

programlarla kimyasal önemi olan hemen hemen her çeĢit bilgiyi elde etmek 

mümkündür. Yeni teorik yöntemlerin geliĢtirilmesine değil doğrudan kimyasal 

problemlere uygun sonuçlar bulmaya yoğunlaĢmıĢtır. Tüm kimyasal yapılara ve 

tepkimelere moleküler düzeyde bakar ve moleküler yapının en kararlı olduğu geometrik 

parametreleri kullanarak, yapısal ve kimyasal özellikleri bulmayı amaçlar. Bilinmeyen 

moleküller, reaktif ara ürünler, reaksiyonların geçiĢ konumları hatta var olmayan 

maddeler bile hesapsal yöntemlerle incelenebilmektedir. 

 

Avantajları                                                                   Dezavantajları 

* Her çeĢit moleküle uygulanabilir                             * Yöntemlerin limitasyonları vardır      

* Kolay oluĢu                                                              * Her yöntem her zaman doğru                   

* Ucuz oluĢu                                                                  sonuçlar vermez, uygun yöntemi                                                                                                           

* Tehlikesiz oluĢu                                                          seçmek çok önemlidir 
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ġimdiye kadar yapılan çalıĢmalar göstermiĢtir ki eğer doğru yöntemler seçilerek 

hesaplamalar yapılırsa sonuçlar güvenilirdir ve deneysel olarak da ispatlanmalarına 

ihtiyaç yoktur. Ancak hesaplamaları tamamen deneylerin yerini alan yöntemler olarak 

görmek yerine NMR, geometri optimizasyonu, kütle spektrometresi vs. gibi kimyayı 

anlamak için kullandığımız araçlar olarak görmek gerekir. 

 

 

2.2. Molekül Geometrisi ve Optimizasyon  
 

Molekül enerjisinin ve diğer özelliklerinin teorik olarak hesaplanmasında, molekülün 

geometrisi çok önemlidir. Molekül içindeki elektronların koordinatları, atomların 

diziliĢlerine, atomların diziliĢleri de molekül geometrisine bağlıdır. Molekül 

geometrisindeki en küçük değiĢiklikler bile, molekülün enerjisini etkiler. 

 

Geometrik optimizasyon, molekülün baĢlangıçta programa tanımlanan geometrisinin 

serbest bırakılarak programın molekülü en kararlı halindeki geometrisine getirmesini 

sağlamaktır. Moleküllerin en kararlı olduğu durumlar da enerjilerinin minimum olduğu 

atomik diziliĢlere karĢılık gelir [42]. Geometrik optimizasyon gradyent optimizasyonu 

veya kuvvet metodu olarak da bilinir. 

 

Bütün hesaplamalar moleküler yapı belirli bir geometrideyken yapılır ve molekül 

yapısında oluĢan herhangi bir değiĢim molekülün enerjisinin ve diğer birçok özelliğinin 

değiĢmesini sağlar. Molekülün yapısındaki küçük değiĢimler sonucu oluĢan enerjinin 

koordinata bağımlılığına potansiyel enerji yüzeyi (PES) denir [1]. 

 

Ġki atomlu molekülde bağ gerilmesini ifade eden elektronik enerji grafiği Ģekil 2,1‟de 

verilmiĢtir. Bu grafikte Em minimum enerji nokta ve Xm minimum enerjiye karĢılık 

gelen koordinat noktaları bulunmaktadır. 
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ġekil 2.1.Elektronik Enerji Grafiği[33] 

 

Potansiyelin harmonik kısmı Hooke yasası ile ifade edilir. 

 

     
 

 
       

                       (2.1) 

 

Bu ifade de   enerjinin, konuma (x) göre ikinci türevidir ve kuvvet sabitidir. 

Kuvvet sabiti; 

 

  
   

   
                                                                                                       (2.2) 

 

ile ifade edilir. 

 

Gradyent vektörü; 

 

  |    
  

   
 
  

   
    |            (2.3) 

 

Burada   enerji, x1 ve x2  ise konumdur. Bu aĢamada verilen gradyent vektörü bulunur 

ve sonrasında bu vektörü sıfır yapan noktaları hesaplanır. 

 

                                                                                                                     (2.4) 
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Gradyent vektörünün sıfır olduğu noktalar bize minimum enerjili durumu verir ve 

molekülün bu durumdaki geometrisi de denge durumu geometrisidir. Potansiyel enerji 

yüzeyinde bir molekül için birden çok maksimum ve minimum noktaları bulunur. Bu 

minimum noktaları sistemin dengede olduğu konumdur ve bunlara lokal minimum 

denir. „„ local minimumların‟‟ en düĢük enerjisine ise  „„global minimum‟‟ olarak 

adlandırılır. Bir molekül için farklı minimumlar, farklı yapısal izomerlere ve farklı 

konformasyonlara karĢılık gelir. Potansiyel enerji yüzeyinde, bir yönde yerel minimum 

diğer yönde  yerel maksimum olan noktalara eğer noktaları  (saaddle point ) denir. 

„„ eyer‟‟noktası iki kararlı yapı arasındaki geçiĢ halidir ve Ģekil 2.2 de verilmiĢtir. 

 

Geometrik optimizasyon bu geçiĢ yapılarını da araĢtırmaktadır. Minimum ve eyer 

noktalarında enerjinin birinci türevi yani gradyenti sıfırdır, kuvvet gradyentin 

negatifidir. Bundan dolayı bu noktalarda kuvvet sıfırdır. Potansiyel enerji yüzeyinde 

gradyent vektörü g‟nin sıfır olduğu noktalara „„kararlı noktalar‟‟ denir ve baĢarılı 

geometri optimize hesaplamaları bu kararlı noktaları bulmak için yapılır. 

 

Enerjinin atomik koordinatlara göre ikinci türevi kuvvet sabitini ifade eder. Kuvvet 

sabitleri bir noktadaki yüzeyin eğriliğini tanımlayarak sonraki aĢamanın 

belirlenmesinde yol gösterir. Hesaplamalar minimum değere ulaĢıncaya kadar devam 

ettirilir. Optimizasyon iĢleminin tamamlanması  için bir sonraki aĢamada hesaplanan 

geometrik parametreler ile hesaplanan değerler arasındaki  farkın  ihmal edilebilir 

duruma gelmesi gerekir[1,43-46]. 

 

 
 

ġekil 2.2. Ġki boyutta potansiyel enerji yüzeyi 
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2.3. Konformasyonel Analiz 
 

Bir molekülde sadece sigma bağı (tek bağ) etrafında dönmeler vardır. Sigma bağı 

etrafında grupların dönmesi sonucunda meydana gelen geçici molekül Ģekillerine 

molekülün konformasyonları denir. Grupların sigma bağı etrafında dönmeleri sonucu 

molekülün uğradığı enerji değiĢiminin analizine de konformasyon analizi denir. 

 

Moleküllerin farklı konformasyonları onların farklı özellikler göstermesine sebep 

olabilir. Örneğin bir biyomolekülün bir fonksiyonu için o molekülün belirli bir 

konformasyonda bulunması gerekir. Buda genellikle düĢük enerjili 

konformasyonlarıdır.  

 

Büyük biyomoleküllerin düĢük enerjili haldeki konformasyonlarını bulmak için 

konformasyonel analiz yapmak gerekir. 

 

 

2.4. ĠndüklenmiĢ Dipol Moment 
 

Polar bağa sahip bir molekül dıĢ bir elektrik alan etkisinde kaldığında, moleküldeki bağ 

elektrik alanın varlığı ile bir döndürme kuvveti etkisinde kalır. Bu kuvvetin büyüklüğü 

polarlık arttıkça artar yani bağın polarlığı ile doğru orantılıdır. Bu döndürme etkisinin 

ölçüsü olan dipol moment e x d eĢitliği ile hesaplanır. Burada e yük, d ise yükler arası 

uzaklıktır. Molekülün toplam dipol momenti ise moleküldeki bağ dipol momentlerinin 

vektörel toplamıdır. Toplama iĢlemi yapılırken bağ momentumlarının doğrultuları 

önemli olduğundan dolayı dipol moment, molekülün polarlığının bir ölçüsüdür. Dipol 

moment birimi Debye (D) olarak tanımlanır [47]. 

 

Elektronegatiflikleri farklı olan atomların kovalent bağ yaparken ortaklaĢa kullandıkları 

elektronlar bağ elektronları olarak adlandırılır. Bu bağ elektronlarını, elektronegatifliği 

büyük olan atom kendine daha çok çeker. Bundan dolayı; elektronegatifliği büyük olan 

atoma yakın bölgede kısmi negatif yük (δ-), elektronegatifliği küçük olan atoma yakın 

bölgede kısmi pozitif yük (δ+) oluĢarak bağda polarlaĢma meydana gelir. Hidrojen ve 

karbon atomlarının yaptıkları kovalent bağlar daha az polar olurlar ve bundan dolayı, 

moleküllerin dipol momentleri üzerinde klor atomunun etkisi daha baskındır [48]. 
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2.5.Polarizebilite ve Hiperpolarizebilite 
 

Polarizebilite, bir molekülün dipol momentinin uygulanan elektrik alana gösterdiği 

doğrusal tepkidir. Elektrik alan etkisinde kalan molekülün Ģeklindeki değiĢim 

polarizebilite ile belirlenir. Molekül sisteminin yük yoğunluğu ve elektronik dağılımı 

gibi özelliklerinin ölçüsü olan polarizebilite, moleküler optik ve spektroskopide  

kullanılan önemli bir niceliktir [49]. Diğer elementler ile karbon atomu arasındaki 

bağlar sigma ve π bağlarıdır. Genellikle çizgisel olmayan optik özelliklere sahip organik 

moleküller π bağı yapan moleküllerdir ve π bağındaki elektronların polarizebilitesi 

moleküler sistemlerin çizgisel olmayan optik özelliklerini belirler [47]. 

Hiperpolarizebilite, elektrik alan uygulanan bir molekülün dipol momentinin, bu 

elektrik alana karĢı gösterdiği doğrusal olmayan tepkinin bir ölçüsüdür. 

 

 

2.6. Spektroskopi 
 

Elektromanyetik ıĢımanın madde ile etlileĢmesini konu alan bilim dalına spektroskopi 

denir. Yapı tayininde kullanılan analitik bir tekniktir. Atom, molekül veya iyonun 

elektromanyetik ıĢıma ile etkileĢimi sonucu oluĢan dönme, titreĢim ve elektronik enerji 

seviyelerindeki değiĢiklikler spektroskopinin temelini oluĢturur. 

 

 

2.6.1.Moleküler Spektroskopi 
 

Moleküler spektroskopisi, molekül ile elektromanyetik dalganın karĢılıklı etkileĢimini 

(ıĢınımın soğurulması ve yayılması) inceler. Bu etkileĢim sonucunda moleküllerin 

titreĢim hareketinde değiĢme meydana gelir. Moleküllerin titreĢim hareketi infrared (IR) 

ve raman spektroskopisi yöntemleri ile incelenmektedir. Bu yöntemlerle molekülün 

yapısı (molekülün simetrisi, bağ uzunluğu ve bağlar arası açılar) ve fiziksel, kimyasal 

özellikleri (bağ kuvvetleri, elektronik dağılım, molekül içi ve moleküller arası 

etkileĢmeler) tanımlanabilir [50]. 
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2.6.2. Ġnfrared(IR) Spektroskopisi 
 

Ġnfrared bölgede tüm frekansları içeren dalga, numune üzerine gönderilerek soğurulan 

ıĢık incelenir. Soğurulan elektromanyetik dalganın elektrik alan bileĢeni ile molekülün 

elektriksel dipol momentinin etkileĢmesi incelenir. IR spektroskopisi, moleküllerin IR 

ıĢığını (0,78-1000 µm dalga boylu veya 12800-10 cm
-1

 dalga sayılı) absorbsiyonuyla 

titreĢim ve dönme enerji seviyelerine uyarılmalarının ölçümüne dayanır. 

 

IR spektroskopisi, moleküldeki bağların titreĢim frekanslarını ölçmek ve moleküldeki 

farklı karakteristik soğurma frekansına sahip fonksiyonel gruplar hakkında bilgi elde 

etmek için kullanılmaktadır. Molekülün titreĢim hareketleri tarafından IR ıĢınlarının 

absorblanması nedeniyle IR spektroskopisi titreĢim spektroskopisi olarak ta 

adlandırılabilir. Molekülün IR ıĢımasını absorblayabilmesi için dipol momentinde bir 

değiĢim olmalıdır. Molekülün frekansı ile üzerine düĢürülen IR ıĢımasının frekansı eĢit 

olduğunda absorbsiyon gerçekleĢir [51]. 

 

 

2.6.3. Raman Spektrometresi 
 

Bir madde üzerine soğuramayacağı bir frekansta (görünür bölge veya UV bölgede) 

monokromatik bir ıĢın demeti gönderildiği zaman maddenin çevresinde, gönderilen 

ıĢından baĢka oldukça sınırlı sayıda baĢka ıĢınlara da rastlanır. Çevrede rastlanan gelen 

ıĢından farklı olan bu ıĢınlara Raman ıĢınları denir. Gelen ıĢının frekansıyla bu ıĢınların 

frekansları arasındaki frekans farklarına Raman kaymaları denir ve bu farklar bir madde 

için karakteristiktir. Bu özellikten yararlanarak yapılan spektroskopiye Raman 

spektroskopisi denir. Raman spektroskopide ıĢık kaynağı olarak  Ar
+ 

(351.1-514.5nm) 

ve Kr
+ 

(337.4-676.4) lazerler kullanılmakta olup son yıllarda Nd-YAG  (1.064nm) lazer 

de kullanılmaktadır. 

 

Raman saçılması, elektromanyetik dalga ile moleküller arasındaki çarpıĢmalar ile 

açıklanabilir. Bunlar esnek ve esnek olmayan çarpıĢmalardır. Esnek çarpıĢma sonucu 

enerji kaybı olmaz. Bu tür saçılma Rayleigh saçılmasıdır. Rayleigh saçılması tek bir pik 
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verir ve titreĢim geçiĢleri hakkında bilgi vermez. Esnek olmayan saçılma sonucunda 

foton ya enerji kaybeder (stokes shift) ya da enerji kazanır (antistokes shift). 

 

 
 

ġekil 2.3. Rayleigh, Stokes, Anti-Stokes saçılması Ģiddet pikleri [51] 

 

ġekil 2.3 de ki sonuçlar  Orta Doğu Teknik Üniversitesi Merkez Laboratuvarında FT-

RAMAN analizi için Bruker FRA marka FRA 106/S spektrometre cihazı kullanılarak 

yapılan çalıĢmadan alınmıĢtır. Bu cihaz 1064 nm Nd-YAG lazer kaynaklı 0–4000 cm
-

1
aralığında ölçüm yapabilmektedir. 

 

Moleküller, taban titreĢim enerji seviyesinde iken hν0 enerjisini alarak üst kararsız enerji 

düzeyine uyarıldığında, çok kısa bir süre içerisinde h(ν0-νvib) enerjili fotonlar yayınlayıp 

birinci titreĢim düzeyine geçiĢ yapacaklardır. Bu h(ν0-νvib) frekanslı saçılmaya stokes 

saçılması denir. Birinci uyarılmıĢ titreĢim düzeyinde bulunan moleküller hѵ0 enerjisini 

alarak daha üst kararsız titreĢim enerji düzeylerine uyarılırlar. Uyarılan bu moleküller 

h(ν0+νvib) enerjili fotonlar yayınlayarak taban titreĢim düzeyine geçerler. Bu h(ν0+νvib) 

frekanslı saçılmaya da antistokes saçılması denir. Burada h planck sabiti, ν0 foton 

frekansını ve νvib   titreĢim frekansı olarak ifade edilmiĢtir. Raman olayının kuantum 

mekaniksel gösterimi ġekil 2.4 verilmiĢtir. 
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ġekil 2.4. Raman Olayının Kuantum Mekaniksel Gösterimi 

 

 

2.7. Elektronik Enerji 
 

Bir molekülün elektronik enerjisi kuantum mekaniksel olarak kapalı formda, Ee = E
T
 + 

E
V
 + E

J
 + E

XC 
Ģeklinde ifade edilir. Bu ifadede E

T
 elektronların hareketinden 

kaynaklanan kinetik enerji, E
V 
çekirdek-elektron çekim ve çekirdek çiftleri arasındaki 

itme potansiyel enerjisidir. E
J
 elektron-elektron itme terimi (elektron yoğunluğunun 

coulomb öz etkileĢimi olarak da tanımlanır) ve E
XC

 = E
X
 + E

C
 ise değiĢ tokuĢ (E

X
) ve 

korelasyon (E
C
) terimi olup elektron elektron etkileĢmelerinin geri kalan kısmını kapsar. 

DeğiĢ tokuĢ (exchange) enerjisi aynı spinli elektronlar arasındaki etkileĢme enerjisidir 

ve kuantum mekaniksel dalga fonksiyonunun antisimetrikliğinden kaynaklanır. 

Korelasyon enerjisi ise farklı spinli elektronlar arasındaki etkileĢme enerjisidir. 

 

2.8. Hesaplama Yöntemleri 
 

2.8.1. Varyasyon Metodu 

  

Varyasyon metodu, taban durum enerjisini minimize ederek bulmayı hedefleyen bir 

yöntemdir. Basitliği ve sonuca çabuk ulaĢılması açısından en fazla kullanılan yaklaĢık 

hesaplama tekniklerindendir. Varyasyon metodu born-oppenheimer yaklaĢımına 

dayanır[52]. 
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Sistemin taban durum enerjisi    ve Rayleigh oranı, 

 

  = 〈Ĥ〉 = 
∫       

 

∫  
     

                        (2.5) 

 

Burada    normalize ise denklemimizin paydası 1 olur. Varyasyon metoduna göre 

E>   dir. E‟ nin değeri ne kadar küçük olursa, taban durum enerjisine o kadar yakın 

olacak ve bunun sonucu olarak ta „„  ‟‟ deneme fonksiyonu da taban durumu dalga 

fonksiyonuna o kadar yakın olacaktır. 

 

Bir sistemin içindeki değiĢkenler, Rayleigh oranı minimum değerine ulaĢıncaya kadar 

değiĢtirilir. Sonra E‟ yi minimum yapan bu değiĢkenlerin değerleri en iyi dalga 

fonksiyonunu oluĢturma da kullanılır[53]. 

 

Schrödinger eĢitliğinin (H =E ) her iki tarafı  
 
 ile çarpılırsa 

 

 
 
 H = 

 
 E                         (2.6) 

elde edilir. 

 

H bir iĢlemcidir ve    ise bir iĢlemci olmadığından 

 
 
 H  = E|                                                 (2.7) 

 

Ģeklinde yazılır. Bağlantının integrali alınıp   yalnız bırakılırsa; 

 

  
∫         

∫       
                                   (2.8) 

 

elde edilir. Varyasyon yöntemine göre EĢ.2.8‟ deki denklemde elde edilen   ,  ‟nin 

gerçek değerinden  (  ) büyük olacaktır. Buna göre varyasyon prensibinin matematiksel 

ifadesi 

 

  
∫         

∫       
                                     (2.9) 
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Ģeklindedir. Bu çok önemli sonuç ilk defa Eckart tarafından 1930 yılında 

ispatlanmıĢtır[52]. 

 

 

2.7.2. Hartree- Fock Yöntemi  (HF) 
 

Bir sistemin enerjisi ve diğer özellikleri Schrödinder denkleminin (H    =E   ) 

çözülmesiyle belirlenir. Burada H hamilton iĢlemcisidir. E ise hamiltoniyen iĢlemcisinin 

enerji özdeğeri olup  sistemin toplam kinetik ve potansiyel enerjilerinin toplamını ifade 

eder.Bu sistem için hamiltoniyen operatörü aĢağıdaki gibidir: 

 

   
  

  
∑  

  

 

   

∑
  

   
  
    

 

   

*∑ ∑
    

   

 

 ∑∑
 

   

 

 ∑∑
  
   

 

 

 

   

 

     

 

     

+          

 

Schrödinger denkleminin çözümü için kullanılan ilk yaklaĢım, Born-Oppenheimer 

yaklaĢımı olmuĢtur. Protonun kütlesi elektronun kütlesinden çok fazla olduğundan 

(1840 kat), elektron çekirdeğe göre çok hızlıdır. Bu iki hareketin bu yaklaĢıma göre 

birbirinden bağımsız olduğu kabul edilirse, çok elektronlu sistemin dalga fonksiyonu    

çekirdek ve elektron dalga fonksiyonlarının çarpımı Ģeklinde ifade edilebilir[54]. 

                                                                                                                         (2.11) 

 

Born-Oppenheimer yaklaĢımı, çekirdeğin kinetik enerjisini ihmal eder ve bu durumda 

Schrödinger denklemi aĢağıdaki gibi yazılır.
 

 

                                                                                                                     ( 2.12) 

 

Born-Oppenheimer yaklaĢımı yapıldığında EĢ.2.10 ifadesi,    ,   , ve    operatörleri 

olarak ayrı ayrı yazılır. 

 

    
 ∑∑
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   ∑( 
 
 

  
  
  ∑

    
   

 

)  

 

   

∑      

 

   

 

 

   ∑∑
  

   
     

                                                                                                                             

 

Buradaki   , i. Elektronun hamilton operatörüdür. Fakat     de hala birebir iki 

elektronun etkileĢimi vardır. Yani çok elektronlu sistemlerin hamiltoniyen operatörü, 

tek elektron hamiltoniyen operatörlerinin toplamı olarak yazılamamaktadır. Bu 

yaklaĢımdaki schrödinger denkleminin değiĢkenlere ayrılamaması olumsuzluğunu 

ortadan kaldırmak için, Hartree, Bağımsız parçacık modelini ileri sürmüĢtür. Bu 

bağımsız parçacık modeli, her bir elektronun diğer elektronlarla etkileĢmediğini, 

çekirdeğin potansiyel alanı ve diğer elektronların oluĢturduğu ortalama bir potansiyelin 

etkisinde hareket ettiğini kabul eder. 

 

∑∑
  

   
     

 ∑  
     

 

 

                                                                                                               

Böylece, her elektron kendi dalga fonksiyonuyla tanımlanır ve çok elektronlu sistemin 

dalga fonksiyonu bu tek elektron dalga fonksiyonların çarpımı olarak ifade edilir. 

 

                                                                                  (2.15) 

 

Bu ifade  Hartree çarpımı olarak adlandırılır. 

 

Fakat  Hartree  toplam dalga fonksiyonu, elektron koordinatlarına  göre anti simetrikliği 

içermediğinden Pauli dıĢarlama ilkesiyle çeliĢtiğinden  yetersiz kalır. 

 

1930 yılında Fock ve Slater anti simetrikliği hesaba katarak, sistemin dalga fonksiyonu 

nu bir determinant (EĢ.2.16)  Ģeklinde ifade etmiĢlerdir. 
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√  

1 1 2 2

1 2 2 2 2

. .

. .

2 2 2 2 2 2

( ) ( ) ... ( )

( ) ( ) ... ( )

( ) ( ) ... ( )

N N

N

r r r

r r r

r r r

  

  

  

                                         

       

 

Sistemin anti-simetrik olan dalga fonksiyonlarına göre etkin potansiyel aĢağıdaki gibi 

verilmiĢtir. 

 

  
      ∑ ∫     

  

   
                ∑ ⟨     |            ⟩

 
   

 
                         (2.17) 

 

Burada     elektronların koordinatlarını değiĢtiren operatördür ve aĢağıdaki gibi ifade 

edilir. 

 

   [          ]                                                                                                               

 

Çok elektronlu sistemlerde enerjinin beklenen değeri EĢ.2.19 da verilmiĢtir. 

 

  ⟨ |  ⟩  ⟨ |   ⟩  ⟨ |∑      

 

   

 ⟫  ⟨ |∑∑        

  

   

⟬                          

 

Burada  , tüm sistemin dalga fonksiyonudur ve elektronların dalga fonksiyonlarının 

çarpımının lineer kombinasyonudur. Buna göre enerjinin beklenen değeri EĢ. 2.20 deki 

gibi verilir. Bu ifadedeki ilk terim,  coulomb etkileĢimini, ikinci terim ise değiĢ-tokuĢ 

etkileĢimini ifade eder. 

 

     ∑〈               〉

 

   

 ∑∑〈                          〉

 

  〈                          〉

 

   

    ∑〈               〉

 

   

 
 

 
∑∑⟨          |                         ⟩
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Sistemin taban durum enerjisine karĢılık gelen dalga fonksiyonu , varyasyon 

prensibinden, dalga fonksiyonunun ortanormal olması Lagrange çarpımı ile yapılır. Bu 

iĢlemlerden sonra Hatre-Fock eĢitliği [49]. 

 

       ∑                                     ,n                                                           (2.21) 

 

Ģeklinde ifade edilir. Burada n, elektronların ve Fock operatörlerinin (  )  sayısıdır ve 

bu ifadenin matris gösterimi aĢağıdaki gibidir. 
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 
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 
 
 
 
 

                                                       

       

 

 

 

2.8.3. Yoğunluk Fonksiyon Teorisi (DFT) 
 

Çok atomlu moleküllerde schrödinger denkleminin çözüm yollarından olan yoğunluk 

fonksiyonu teorisi, hesaplamalı kuantum mekanik modelleme yöntemlerinden biridir. 

Elektron sisteminin taban durum elektronik enerjisinin, elektron yoğunluğunun bir 

fonksiyonu olarak ifade edilmesidir. Moleküller elektron gazına gömülmüĢ çekirdek 

kümesi olarak düĢünülür. Elektron bulutu üzerine çekirdeğin etkisi, bir dıĢ potansiyel 

olarak tanımlanır[49]. Enerjinin beklenen değeri; 

  〈 [ ]  [ ]〉 

 〈 [ ]  [ ]〉  〈 [ ]    [ ]〉  〈 [ ]    [ ]〉 

  [ ]     [ ]      [ ]                                                                                       (2.23) 

 

olarak verilir. DıĢ potansiyelin enerji katkısı     , elektron yoğunluğu ile ifade edilir. 
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     ∑∑
   

 

   

 

   

 

   

 ∑     

 

   

                                                                                              

 

   [ ]  ∫ 
                    ∑             ∫          

 

                 

 

Sistemde bulunan tüm elektronlar aynı dıĢ potansiyelin etkisinde olup, toplam 

elektronik enerji fonksiyonu; 

 [ ]   [ ]  ∫                                                                                                             

 

Ģeklinde verilir. 

 

Buradaki   [ ]   [ ]  ∫           ifadesi, Hohenberg-Kohn fonksiyoneli olarak 

bilinir[54,55]. Elektron yoğunluğu, minimizasyon prensibi ile belirlenir ve bu elektron 

yoğunluğu için varyasyon prensibinin temelidir. Herhangi bir       deneme 

yoğunluğu için enerji foksiyoneli     [ ]     Ģeklinde olur. Burada       yoğunluk, 

   ise temel durumdaki enerjiyi ifade eder. Bu durum  [  ]     içinde geçerlidir. 

Enerji fonksiyonunu minimize etmek için; 

 

 [   [ ]    ∫       ]                                                                                             (2.27) 

 

ifadesi kullanılır. Buradaki    
  [ ]

     
      belirsizlik lagrange çarpanıdır. 

 

   [ ] Ġçerisindeki   [ ]   [ ]     [ ]  ifadesinde  [ ]  tam olarak 

hesaplanabilirken,    [ ]  tam olorak hesaplanamamakta ve yaklaĢık çözümler 

kullanılması gerekmektedir. 

 

DFT‟ nin pratik uygulamaları Kohn ve Sham tarafından sunulan bir yaklaĢımla 

mümkün kılınmıĢtır. Elektronların birbiriyle etlileĢmeyeceği bir sistem düĢünüldü. 

Schrödinger denklemi tek elektron denklemine ayrılabilir ve bu tek elektron denklemleri 

de elektron yoğunluğunu ifade etmek için kullanılır. 



 

20 
 

 

  ∑    
 

 

   

                                                                                                                                   

 

Burada, kinetik enerji fonksiyonu aĢağıdaki gibidir. 

 

  [ ]  ∑ ⟨  | 
 
 

  
    ⟪

 
                                                                                                    (2.29) 

 

Bu etkileĢmeyen sistemin enerji fonksiyonu olup, gerçek sistem için; 

 

     [ ]   [ ]                                                                                                     (2.30) 

 

Bu fark, elektronların korelasyon enerjisini içermektedir. DeğiĢ-tokuĢ enerjisiyle 

birleĢtirerek; 

 

 [ ]    [ ]   [ ]     [ ]                                                                                   (2.31) 

Burada   [ ] coulomp terimi olup,     değiĢ-tokuĢ ve korelasyon terimidir. 

 

Burada EĢ.2.31 ifadesi; 

 

   [ ]

     
                                                                                                                              

 

formunu alır ve burada        ; 

 

            
  [ ]

     
 
    [ ]

     
                                                                                            (2.33) 

 

Burada    [ ] ifadesi,   [ ]‟nun klasik elektrodinamikteki değeri için hesaplanabilir ve 

problem artık    ‟ nin belirlenmesine indirgenmiĢtir. 
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[ 
 
 

  
         ]    ∑      

 

   
                                                                                 (2.34) 

 

Enerjinin beklenen değerinin minimum olabilmesi amacıyla varyasyon prensibinde 

kullanılan      tek elektron fonksiyonu değiĢtirilerek en uygun olan seçilir ve Kanonik 

Kohn-Sham denklemi aĢağıdaki gibi yazılır; 

 

[ 
 
 

  
         ]                                                                                                                                              (2.35) 

 

Burada sonuç olarak, SCF prosedürü kullanılarak Kohn-Sham orbitalleri elde edilir. 

 

   ‟ yi hesaplayabilmek için      ve      Ģeklinde iki kısma ayrılır. Bu fonksiyonlar 

yerel yoğunluk yaklaĢımı metotlarında (LDA) sadece elektron yoğunluğuna bağlı olup, 

gradyan-düzeltmeli fonksiyonlarda ise, hem elektron yoğunluğuna hem de yoğunluğun 

gradyantına bağlıdır. Bir LDA fonksiyoneli tekdüze gaz modelinden aĢağıdaki Ģekilde 

verilmektedir: 

 

  
     

 

 
(
 

  
)
  ⁄

∫   ⁄                                                                                                     

 

Bu, tekdüze elektron gazı için elektron değiĢ-tokuĢ enerjisini ifade eder. Bu değiĢ-tokuĢ 

ifadesi 1998 yılında Becke tarafından geliĢtirilerek: 

 

  
      

     ∫
   ⁄   

(           )
                                                                                      (2.37) 

 

Ģeklinde ifade edilmiĢtir. Becke tarafından buradaki b, deneysel olarak 0,0042 a.u. 

olarak bulunmuĢtur. Becke fonksiyonu LDA değiĢ-tokuĢ fonksiyonu için bir 

düzeltmedir[56]. 

 

1988 yılında korelasyon enerjisini için Lee-Yang-Parr yeni bir ifade türetti. 1989 yılında 

Mienhlich ve arkadaĢları bu ifadeyi sadeleĢtirerek, hesaplama zamanını 

kısaltmıĢlardır[1]. 
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2.8.4. B3LYP Karma Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi 

 

Dalga mekaniğine dayanan HF teorisi kinetik enerji için uygun bir ifade verir fakat 

değiĢ tokuĢ enerjisi için iyi sonuç vermez ve ayrıca bu metotla korelasyon enerjileri de 

hesaplanamaz. DeğiĢ tokuĢ ve korelasyon enerjilerini DFT modelleri daha iyi hesaplar. 

Tam enerji ifadesi için saf HF veya saf DFT modelleri kullanmak yerine, bu modellerin 

her ikisinin enerji ifadelerinin, toplam elektronik enerji ifadesinde kullanılmaları 

sonucu, karma (melez, hibrit) modeller geliĢtirilmiĢtir. Bu modeller toplam enerji, bağ 

uzunlukları, iyonizasyon enerjileri gibi birçok nicelikleri saf modellerden daha iyi 

hesaplayabilmektedir. Bu karma modellerden en çok kullanılan ve deneylerle uyum 

sağlayan 1993 yılında geliĢtirilen Becke‟nin B3LYP olarak ta bilinen Lee, Young, Parr 

korelasyon enerjili üç parametreli karma metodudur[1]. 

Literatürde sıkça kullanılan enerji fonksiyonları; 

 

Kinetik Enerji fonksiyonları= H28, TF 27 

DeğiĢ-TokuĢ Enerji Fonksiyonu  = F 30, D30 

Korelasyon Enerji fonksiyonları= LYP, VWN 

 

Becke geliĢtirdiği üç değiĢkenli hibrit fonksiyonelleri ile Lee, Yang ve Parr tarafından 

oluĢturulan korelasyon fonksiyonellerini birleĢtirerek karma bir modeli geliĢtirdiler. 

 

      
          

          
                                (2.38) 

 

Denklemdeki „„C‟‟ katsayıları deneysel sabittirler. B3LYP modelinde değiĢ-tokuĢ ve 

korelasyon enerjisi; 

 

      
        

        
      

          
       

         
       

 )       (2.39) 

 

Burada C0, C1, C2 katsayıları deneysel değerlerden elde edilmiĢ olup sırasıyla 0.2, 0.7 ve 

0.8 değerlerindedirler. Sonuç olarak B3LYP modelinde bir molekülün toplam elektronik 

enerji ifadesi aĢağıdaki Ģekilde verilir[57]. 

 

        
              

                                                                              (2.40) 
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2.8.5. Baz Setleri  

 

Atomik orbitallerin matematiksel ifadesine temel setler denir. Moleküllerin en önemli 

özelliklerden biri moleküler orbitallerdir. Atomlar molekülleri oluĢturur ve aynı atomlar 

farklı moleküllerde benzer özellikler gösterirler. Bu nedenle moleküler orbital (MO), 

atomik orbitallerin (AO) çizgisel toplamları olarak yazılabilir.     moleküler orbital ile 

   atomik orbitaller arası bağıntı, 

 

   ∑      
 
                       (2.41) 

 

Ģeklinde verilir[1]. 

 

Bu eĢitlikte       Moleküler orbital açılım katsayıları,     atomik orbitalleri ise temel 

fonksiyonlar olarak adlandırılır. 

Molekülleri oluĢturan atomların atomik orbitallerinde büyüklük, Ģekil ve yük 

bakımından önemli farklılıklar bulunmasından dolayı özel tanımlamalar yapılması 

gerekir. Bu nedenle temel sete polarize ve difüz fonksiyonlar eklenerek geniĢletilmiĢ 

temel setler oluĢturulur. Bu setler molekülün yüksek dereceden orbitallerini hesaba 

katarak, moleküler yük dağılımındaki, komĢu atomların etkileĢmesinden kaynaklanan 

Ģekil ve boyut değiĢikliklerini tanımlar [58]. 

 

1951 yılında Hartree Fock orbitallerinin, bilinen bazı fonksiyon kümelerinin lineer 

kombinasyonları Ģeklinde yazılabileceği Roothan tarafından gösterildi. Bunun üzerine, 

Ģimdiye kadar iki önemli temel küme geliĢtirilmiĢtir. 

 

1- Slater tipi orbital (STO) 

2- Gaussian tipi orbital (GTO) 

 

GTO ile integraller daha hızlı hesaplanabildiği için, bu tip fonksiyonlar günümüzde 

daha yaygın olarak kullanılmaktadır. Bunlarla ilgili, 4 seviye temel küme geliĢtirilmiĢtir 

ve bunlar, 

 

a) Minimal Temel Set; STO ve GTO fonksiyonlarının karıĢımı ile elde edilmiĢtir.  
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(STO-nG) : STO-3G, STO-4G gibi. 

 

b) Split-Valence Temel Set; GTO fonksiyonlarının kullanılması ile elde edilmiĢtir.  

4-21G, 6-31G gibi. 

 

c) Polarizasyon Fonksiyonları; Polarizasyon temel kümeleri ile elde edilmiĢtir.  

6-31G*, 6-31G** gibi. 

 

d) Difüze Fonksiyonları; GeniĢ s ve p orbital fonksiyonlarının tanımlanması ile elde 

edilmiĢtir. 6-31+G*, 6-31+G** gibi. 

Atomların birbirine yaklaĢtığı durumda, diğer çekirdeklerin etkisiyle elektronik 

yoğunluk bozulur ve yük dağılımının yeniden yapılanması kutuplanma etkisi oluĢturur. 

Bu sorunu ortadan kaldırmak için eklenen temel fonksiyonlar polarize fonksiyonlar 

olarak adlandırılır. 

 

Ġyonik ve uyarılmıĢ moleküllerde elektron yoğunluğu temel durumuna göre daha 

dağınık olduğundan, bu durumu matematiksel olarak ifade edebilmek için dağınık 

fonksiyonlar (difüze) kullanılır. Temel setlere eklenen bu fonksiyonlar difüze 

fonksiyonlar olarak adlandırılır[58]. 
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3. MATERYALVE METOT  
 

3.1 Metot  

 

Bu çalıĢmada, N '- (benziliden) benzohidrazid (I), N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid 

(II), N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid (III) ve N '- (p-bromobenziliden) 

benzohidrazit (IV) moleküllerinin CI ve CII konformasyonlarının giriĢ dosyaları Gauss 

View 09 paket programında oluĢturulmuĢtur. Tüm hesaplamalar HF ve DFT/B3LYP 

metotlarında, 6-311++G(d,p) temel seti kullanılarak Gaussian 09W paket programında 

yapılmıĢtır. Moleküllerin geometrik optimizasyonları, her iki hesaplama modelinde de 

hiçbir sınırlama yapılmadan hesaplanmıĢtır. Yapılan optimizasyonlar sonucu 

moleküllerin denge durumu yapısal parametreleri, bağ uzunlukları (Å), bağ ve dihedral 

açıları (º), elektronik enerjileri (a.u.) ve dipol momentleri (debye), polarizebilite (a.u) ve 

hiperpolarizebilite (a.u) değerleri elde edildi. En düĢük enerji konformeri belirlemek 

için, I, II III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait potansiyel enerji eğrileri 

dihedral açısının fonksiyonu olarak Yoğunluk fonksiyonel teorisi DFT/B3LYP teori 

seviyesinde 6-31G temel seti kullanılarak hesaplanmıĢtır. Moleküllerin CI ve CII 

konformasyonlarına ait MEP haritaları DFT/B3LYP teorisi seviyesinde 6-311++G(d,p) 

temel seti kullanılarak elde edildi. Moleküllerin CI konformasyonuna ait 
1
H ve 

13
C-

NMR kimyasal kayma değerleri GIAO yaklaĢımına göre gaz fazında DFT/B3LYP teori 

düzeyinde 6-311+G (2d,p) temel seti kullanılarak hesaplandı. Ayrıca, I, II III ve IV 

moleküllerinin her iki metotla en yüksek dolu molekül orbital (HOMO) ve en düĢük boĢ 

molekül orbital (LUMO) hesaplatıldı ve moleküllerin enerji aralıkları (∆E = ELUMO-

EHOMO)  incelendi. Bunlara ek olarak moleküllerin IR ve Raman spektrumu grafikleri 

HF ve DFT/B3LYP metotlarında elde edildi. ÇalıĢılan moleküllerin yapısal 

parametreleri literatürdeki deneysel veriler ile karĢılaĢtırıldı. 

 

 

3.2 Materyal 

 

Bu çalıĢmada incelenen I, II, III ve IV moleküllerinin düĢük enerjili CI 

konformasyonuna ait kimyasal yapı Ģekil 3,1 de verilmiĢtir. Moleküllerin her iki 

konformasyonuna ait geometrik yapılar Ģekil 3.2, 3.3, 3.4, 3.5, 3.6, 3.7, 3.8 ve 3.9‟ da 

verildi. 
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ġekil 3.1.N‟-(p-halojen-sübstitüebenziliden) benzohidrazid türevlerinin kimyasal 

konfigürasyonu 

 

 

 

 

 
 

ġekil 3.2.N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 
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ġekil 3.3 N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI  konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 

 

 

 

 

 

 
 

ġekil 3.4.N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI  konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 
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ġekil 3.5.N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazit molekülününCI  konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 

 

 

 

 

 
 

ġekil 3.6. N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CII  konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 
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ġekil 3.7. N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII  konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 

 

 

 

 

 
 

ġekil 3.8.N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülününCII  konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 
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ġekil 3.9.N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazit  molekülünün CII  konformasyonunun 

Optimizasyon Durumu 
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4.BULGULAR 
 

4.1. Patansiyel Enerji Eğrileri 
 

I, II, III ve  IV moleküllerinin konformasyon analizinde, potansiyel enerji eğrileri 

dihedral açısının fonksiyonu olarak Yoğunluk fonksiyonel teorisi DFT/B3LYP teori 

seviyesinde 6-31G temel seti kullanılarak hesaplanmıĢtır. C7-N2-N1-C8 torsiyon açısı 

N2-N1 sigma (σ) bağı etrafında 0˚ den 360˚ ye kadar 10˚ lik artıĢlarla değiĢtirilerek 

molekülün potansiyel enerjileri eğrisi hesaplandı ve aĢağıdaki Ģekil 4.1, 4.2, 4.3, 4.4 de 

verildi.  

 

ÇalıĢılan tüm moleküllerde potansiyel enerji eğrisinin  0˚, 180˚ ve 360˚ de minumum 

olduğu, 100˚ ile 125˚ aralığında ve 240˚ ile 270˚ arağında ise maksimum olduğu 

görüldü. Potansiyel enerjinin minumum olduğu durumlardan, 0˚ deki konformasyon 

CII, 180˚ deki konformasyon ise CI konformasyonu olarak tanımlanmıĢtır. 

 

 

 

 
 

Şekil 4.1.  N' - (benziliden) benzohidrazid molekülünün potansiyel eğrisi 
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ġekil 4.2. N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün potansiyel eğrisi 

 
 

 

 

 

 
 

ġekil 4.3. N' - (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün potansiyel eğrisi 
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ġekil  4.4. N' - (p-bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün potansiyel eğrisi 
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Potansiyel eğrisi üzerindeki minumum enerjili bölgelerde molekül konformasyonlarının 

düzlemsel olduğu, maksimun enerjili noktalarda ise düzlemsel olmadığı görüldü. 

AĢağıda N' - (p-bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün dihedral açıya bağlı 

potansiyel eğrisi ve konformerleri verilmiĢtir. 

 

 

 

 
 

ġekil  4.5. N' - (p-bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün dihedral açıya bağlı 

potansiyel eğrisi ve konformerleri 
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4.2. Yapısal Parametreler  

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI ve CII konformasyonlarına ait HF/6-311++(d,p) ve 

B3LYP/6-311++(d,p) yöntemleri ile hesaplanmıĢ denge durumu elektronik enerji 

değerleri, dipol moment değerleri, polaribilizite ve hiperpolaribilizite değerleri Tablo 

4.2‟de verildi. Her bir molekül için her iki yöntemle hesaplanan yapısal parametreler 

(bağ uzunluğu, bağ açıları ve dihedral açıları ) EKLER‟ de verilmiĢtir. Seçili yapısal 

parametreler ise Tablo 4.5, 4.6, 4.7, 4.8 de verilmiĢtir. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI ve CII konformasyonların da dipol moment değerleri 

hem B3LYP / 6-311 + + G(d.p) hem de HF/ 6-311 + + G(d.p) metotlarında I. 

molekülden IV. moleküle doğru gidildikçe arttığı ve büyüklük iliĢkisinin IV>III>II>I 

olduğu görüldü. Aynı zamanda I. molekülden IV. moleküle doğru gidildikçe molekülün 

sahip olduğu toplam elektronik enerjinin ise azaldığı gözlendi. CI konformasyonunda 

her iki metotla elde edilen dipol moment değerlerinin, CII konformasyonunda elde 

edilen dipol moment değerlerinden daha yüksek olduğu görüldü. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI ve CII konformasyonlarında dipol momentlerinin 

artmasına bağlı olarak polarizebilite değerlerinde de genel olarak artıĢlar meydana 

gelmesine rağmen, hiperpolarizebilite değerlerinde farklılıklar gözlenmiĢtir. 

 

Tablo 4.1. I,II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait Molekülünün Denge 

durumu Elektronik enerjisi (a.u), Dipol momenti (     , Polarizebilitesi (         ve 

Hiperpolarizebilitesi( (   ( a.u ) ) 

 

B3LYP / 6-311 + + G(d.p) 

  

Electronic Energy (a.u) 

 

μ (D) 

 

α (a.u) 

 

β(a.u) 

I -725.616255025 4.60 207,2864837 399,4361943 

II -824.884886696 5.35 184,234188 343,5224039 

III -1185.23903045 5.45 222,3557806 1663,559742 

IV -3299.15865231 5.45 236,0194785 1357,451357 

HF/6-311++ G(d.p) 

I -721.055476615 4.93 179,8168281 75,08920746 

II -819.936282866 5.73 178,1020045 345,5077916 

III -1179.97891671 5.91 193,3185729 297,1613501 

IV -3292.83870094 5.95 201,9758163 171,6431192 
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Tablo 4.2. I, II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait Denge durumu 

Elektronik enerjisi (a.u), Dipol momenti (     , Polarizebilitesi (         ve 

Hiperpolarizebilitesi( (   ( a.u ) ) 

 

 

 

Moleküllerin CI ve CII konformasyonlarına ait DFT/B3LYP ve HF metoduyla 

hesaplanan elektronik enerjilerin farkları alınarak Tablo 4.3 ve Tablo 4.4 te verilmiĢtir. 

Her iki metotla yapılan hesaplamalarda, CI konformasyonuna ait elektronik enerji 

değerlerinin CII konformasyonlarına göre daha yüksek olduğu görüldü. 

 

CI ve CII konformasyonuna ait DFT/B3LYP metoduyla hesaplanan elektronik 

enerjilerin farklarına (               )  bakıldığında en yüksek enerji farkı II. 

molekülde, en düĢük enerji farkının ise I. molekülde olduğu görüldü. Burada      , CII 

konformasyonuna ait elektronik enerjiyi,     ise CI konformasyonuna ait elektronik 

enerjiyi ifade etmektedir. DFT/B3LYP metoduyla hesaplanan elektronik enerjilerin 

farkları Tablo 4.3 de verildi. 

 

 

 

B3LYP / 6-311 + + G(d.p) 

 
 

Electronic Energy (a.u) 

 

μ (D) 

 

α (a.u) 

 

β(a.u) 

I -725.61837635 2.39 203,9173659 718,653136 

II -824.88732169 3.76 203,8920999 1409,427405 

III -1185.24140717 3.98 222,3557806 1663,559777 

IV -3299.16105819 4.02 232,432428 1673,457484 

HF/6-311++ G(d.p) 

I -721.057439027 2.39 177,4648001 167,1514169 

II -819.938578819 3.82 175,7859391 371,7283942 

III -1179.98117019 4.18 191,0208872 338,4353248 

IV -3292.84101846 4.26 199,7204368 232,8148011 
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Tablo 4.3. Moleküllerin CI ve CII konformasyonlarına ait DFT/B3LYP metoduyla 

hesaplanan elektronik enerjilerin farkı 

 

 I II III IV 

        0,002121325 0,002434994 0,002376720 0,002405880 
       0,057725496 0,066261057 0,064675305 0,065468807 
             1,331152651 1,527983085 1,491415567 1,509713759 

 

HF metoduyla hesaplanan iki konformasyona ait elektronik enerjilerin farklarına 

bakıldığında ise en yüksek enerji farkı IV. molekülde, en düĢük enerji farkının ise I. 

molekülde olduğu görüldü. HF metoduyla hesaplanan elektronik enerjilerin farkları 

Tablo 4.4 de verildi. 

 

Tablo 4.4. Moleküllerin CI ve CII konformasyonlarına ait HF metoduyla hesaplanan 

elektronik enerjilerin farkı 

 

 I II III IV 

        0,001962412 0,002295953 0,00225348 0,00231752 

       1,231433154 0,062477473 0,061321698 0,063064354 

             1,231433154 1,440733467 
 

1,414081235 1,454266975 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında; C3-C7  bağ 

uzunluklarının sırasıyla 1.5035 Å, 1.503 Å, 1.5027 Å, 1.5027 Å olduğu tesbit edildi. 

Deneysel[59] bağ uzunluğunun ise 1.486(3) Å olduğu ve yukarıdaki teorik bağ 

uzunluklarıyla uyumlu olduğu görüldü. I, II, III ve IV moleküllerinin CII 

konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) setinde optimize edilmiĢ seçilmiĢ 

geometrik parametreler ele alındığında ise; C3-C7 bağ uzunluklarının sırasıyla 1.5039 

Å, 1.5034 Å, 1.5031 Å,1.5030 Å olduğu görüldü. Bu bağ uzunluğunun I. molekülden 

IV. moleküle doğru gidildikçe kısaldığı görüldü. CII konformasyonunda bu bağ 

uzunluğunun CI konformasyon bağ uzunluk değerlerine göre daha uzun olduğu görüldü. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında; C3-C7 bağ 

uzunluklarının sırasıyla 1.4962 Å, 1.5034 Å, 1.5031 Å, 1.5030 Å olduğu tesbit edildi. I, 

II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) setinde 
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optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında ise; C3-C7  bağ 

uzunluklarının sırasıyla 1.5037 Å, 1.5033 Å, 1.5031 Å,1.5030 Å olduğu görüldü. Bu 

bağ uzunluğunun CII  konformasyonunda I. molekülden IV. moleküle doğru gidildikçe  

kısaldığı görüldü. CII konformasyonunda bu bağ uzunluğunun CI konformasyon bağ 

uzunluk değerlerine yakın olduğu görüldü. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında; C3-C7-O bağ 

açılarının sırasıyla 122.7
0
, 122.7

0
, 122.8

0
, 122.8

0
 olduğu tesbit edildi. Deneysel bağ 

açısının ise 121.9
0
 olduğu ve yukarıdaki teorik bağ açılarıyla uyumlu olduğu görüldü. I, 

II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında ise; C3-C7-O bağ 

açılarının sırasıyla 122.1
0
, 122.1

0
, 122.2

0
, 122.2

0
 olduğu görüldü. Deneysel olarak bu 

bağ uzunluğu 121.9
0 
olduğu görüldü. CI konformasyonunda bu bağ açısının CII 

konformasyonuna göre daha büyük olmakla birlikte, her iki konformasyon için yaklaĢık 

olduğu deneysel verilerle de uyumlu olduğu görüldü. 

  

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında; C3-C7-O bağ 

açılarının sırasıyla 122.0
0
, 122.1

0
, 122.2

0
, 122.2

0
 olduğu tesbit edildi. I, II, III ve IV 

moleküllerinin CII konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) setinde optimize edilmiĢ 

seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında ise; C3-C7-O bağ açılarının sırasıyla 

121.5
0
, 121.5

0
, 121.6

0
,121.6

0
 olduğu görüldü. CI konformasyonunda bu bağ açılarının 

CII konformasyonuna göre daha büyük olduğu görüldü.  

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında; C2-C3-C7-N1 

dihedral açılarının sırasıyla 30.3
0
, 30.1

0
, -30.0

0
, -29.9

0
 olduğu tesbit edildi. I, II, III ve 

IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) setinde optimize 

edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında ise; C2-C3-C7-N1 dihedral 

açılarının sırasıyla 29.5
0
, 29.4

0
, 29.4

0
, 29.5

0
 olduğu görüldü. Bu dihedral açıların I. 

molekülden IV. moleküle doğru gidildikçe her iki konformasyon yapısında azaldığı 



 

39 
 

görüldü. CI konformasyonunda dihedral açıların CII konformasyonuna göre daha büyük 

olduğu görüldü. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında; C2-C3-C7-N1 

dihedral açılarının sırasıyla 23.2
0
, 31.6

0
, -31.6

0
, -31.6

0
 olduğu tesbit edildi. 

 

 I, II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ seçilmiĢ geometrik parametreler ele alındığında ise; C2-C3-C7-N1 

dihedral açılarının sırasıyla 31.6
0
, 31.4

0
, 31.5

0
, 31.5

0
 olduğu görüldü. I. molekül ile II. 

molekülün C2-C3-C7-N1 dihedral açıları arasında CI konformasyonunda ortalama 7
0
  

fark olduğu görüldü, CII konformasyonunda ise dihedral açıların yaklaĢık aynı olduğu 

görüldü. 

 

Tablo 4.5. I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait B3LYP/6-

311++G(d,p) setinde optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 
CI-B3LYP/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   

 I II III IV Den
a
. 

C3-C7 1,5035 1,503 1,5027 1,5027 1,486 

C7-N1 1,3885 1,3891 1,39 1,3903 1,349 

C8-C9 1,4638 1,4632 1,4629 1,463 1,465 

C8-N2 1,28 1,2798 1,28 1,2801 1,275 

N1-N2 1,3558 1,3554 1,3543 1,354 1,378 

Bağ açısı ( ˚) 

C3-C7-O 122,7 122,7 122,8 122,8 121,9 

N1-C7-O 123,3 123,2 123,1 123,1 123,2 

C9-C8-N2 122,1 122,0 121,9 121,9 120,9 

C8-C9-C10 119,2 119,4 119,4 119,4 119,1 

C9-C14-H 118,9 119,0 119,1 119,1  

C7-N1-N2 121,2 121,1 121,1 121,1 120,0 

C8-N2-N1 117,3 117,5 117,5 117,5 114,7 

Dihedral Açı ( ˚) 

C2-C3-C7-N1 30,3 30,1 -30,0 -29,9  

C3-C7-N1-H 9,8 9,9 -9,9 -9,9  

N2-C8-C9-C14 -0,2 -0,3 0,3 0,4  

H-N1-N2-C8 -2,2 -2,3 2,3 2,4  

Den
a
[59]. 
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Tablo 4.6. I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) 

setinde optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 
CI-HF/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   
 I II III IV Den

a
. 

C3-C7 1,5038 1,5034 1,5031 1,503 1,486 

C7-N1 1,3695 1,3701 1,3711 1,3713 1,349 

C8-C9 1,4760 1,4751 1,4757 1,4759 1,465 

C8-N2 1,2519 1,2516 1,2516 1,2516 1,275 

N1-N2 1,354 1,3538 1,3524 1,352 1,378 

Bağ açısı ( ˚) 

C3-C7-N1 114,3 114,3 114,3 114,3 121,9 

C3-C7-O 122,0 122,1 122,2 122,2 123,2 

C9-C8-N2 122,1 121,9 121,8 121,7 120,9 

C8-C9-C10 119,1 119,4 119,4 119,4 119,1 

C9-C14-H 119,3 119,3 119,4 119,4  

C7-N1-N2 120,3 120,2 120,2 120,2 120,0 

C8-N2-N1 117,7 117,9 118,0 118,0 114,7 

Dihedral Açı ( ˚) 

C2-C3-C7-N1 31,8 31,6 -31,6 -31,6  

C3-C7-N1-H 15,2 15,4 -15,3 -15,3  

N2-C8-C9-C14 -0,2 -0,3 0,2 0,2  

H-N1-N2-C8 -6,2 -6,4 6,3 6,3  

 

 

Tablo 4.7.I, II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait 

B3LYP/6311++G(d,p) setinde optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 
CII-B3LYP/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   
 I II III IV Den

a
. 

C3-C7 1,5039 1,5034 1,5031 1,503 1,486 

C7-N1 1,3793 1,3796 1,3804 1,3806 1,349 

C8-C9 1,4684 1,4675 1,4675 1,4676 1,465 

C8-N2 1,2857 1,2856 1,2857 1,2857 1,275 

N1-N2 1,3698 1,3693 1,3682 1,3679 1,378 

Bağ açısı ( ˚) 
C3-C7-O 122,1 122,1 122,2 122,2 121,9 

N1-C7-O 123,5 123,4 123,4 123,4 123,2 

C9-C8-N2 119,9 119,8 119,7 119,6 120,9 

C8-C9-C10 118,5 118,7 118,7 118,8 119,1 

C9-C14-H 118,9 119,0 119,1 119,1  

C7-N1-N2 130,9 130,8 130,7 130,7 120,0 

C8-N2-N1 121,4 121,4 121,5 121,5 114,7 

Dihedral Açı ( ˚) 
C2-C3-C7-N1 29,5 29,4 29,4 29,5  

C3-C7-N1-H 7,1 7,1 7,2 7,2  

N2-C8-C9-C14 0,2 0,3 0,4 0,5  

H-N1-N2-C8 178,2 178,2 178,3 178,3  
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Tablo 4.8. I, II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) 

setinde optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 
CII-HF/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   

 I II III IV Den
a
. 

C3-C7 1,5037 1,5033 1,5031 1,503 1,486 

C7-N1 1,3603 1,3607 1,3612 1,3614 1,349 

C8-C9 1,4794 1,4782 1,4791 1,4793 1,465 

C8-N2 1,2573 1,2571 1,257 1,2569 1,275 

N1-N2 1,3651 1,3651 1,3633 1,3629 1,378 

Bağ açısı ( ˚) 

C3-C7-N1 114,5 114,5 114,5 114,5 121,9 

C3-C7-O 121,5 121,5 121,6 121,6 123,2 

C9-C8-N2 120,2 120,1 119,9 119,9 120,9 

C8-C9-C10 118,4 118,7 118,7 118,6 119,1 

C9-C14-H 119,3 119,3 119,4 119,4  

C7-N1-N2 129,6 129,4 129,5 129,6 120,0 

C8-N2-N1 122,1 122,1 122,3 122,4 114,7 

Dihedral Açı ( ˚) 

C2-C3-C7-N1 31,6 31,4 31,5 31,5  

C3-C7-N1-H 13,1 13,4 12,6 12,4  

N2-C8-C9-C14 0,2 0,1 0,2 0,2  

H-N1-N2-C8 -180,0 -179,9 179,4 179,3  

 
 

4.3.Moleküler Elektrostatik Potansiyel (MEP) 

 

MEP haritaları, potansiyel enerji haritaları ya da moleküler elektrostatik potansiyel 

yüzeyleri olarak ta bilinir. Bu haritalar üç boyutlu Ģekiller olup, moleküllerin büyüklük, 

Ģekil ve yük dağılımını gösterir. Elektron yoğunluğu yüzeyinin renkli kodlanmıĢ 

haritasıdır. Bu haritalarda ki kırmızı olan bölgeler elektron yoğunluğu olarak zengin 

atom veya atom grupları olan nükleofilik bölgeleri,  mavi olan bölgeler ise elektron 

yoğunluğu olarak fakir olan atom veya atom grupları olan elektrofilik bölgeleri 

göstermektedir[57]. 

 

ÇalıĢılan moleküllerin CI ve CII konformasyonlarına ait DFT/B3LYP teorisi 

seviyesinde 6-311++G(d,p) temel seti kullanılarak elde edilmiĢ MEP haritaları 

aĢağıdaki Ģekillerde verilmiĢtir. 
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ġekil. 4.6. N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CI(a) ve CII(b)  

konformasyonlarına ait MEP haritaları  

 

 
ġekil. 4.7. N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI(a) ve CII(b)  

konformasyonlarına ait MEP haritaları  

 

 

ġekil. 4.8. N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI(a) ve CII(b)  

konformasyonlarına ait MEP haritaları  

 

 

ġekil. 4.9. N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI(a) ve CII(b)  

konformasyonlarına ait MEP haritaları  
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ÇalıĢılan tüm moleküllerin her iki konformasyonlarına ait MEP haritaları, karbonil 

grubu (C=O) çevresinin elektron yoğunluğunun en fazla olduğu nükleofilik bölgeye 

sahip olduğununu, N1-H grubu etrafının ise elektron yoğunluğu olarak fakir olan 

elektrofilik bölgelere sahip olduğunu göstermektedir. 

 

 

4.4.Moleküllerin IR ve Raman  Spektrumları 

 

N '- (benziliden) benzohidrazid(I), N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid(II), N '- (p-

klorobenziliden) benzohidrazid(III) ve N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazid (IV) 

moleküllerinin CI  konformasyonuna ait raman spektrum grafikleri sırasıyla Ģekil 

4.10,4.11,45.12,4.13‟de  ve IR spektrum grafikleri sırasıyla Ģekil 4.15, 4.16, 4.17, 

4.18‟de verilmiĢtir. I,II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait raman 

spektrum grafikleri sırasıyla Ģekil 4.10,4.11,45.12,4.13‟de  ve IR spektrum grafikleri 

sırasıyla Ģekil 4.15, 4.16, 4.17, 4.18‟de verilmiĢtir. Raman ve IR spektrumları 4000-0 

cm 
-1 
aralığında teorik olarak ölçülmüĢtür. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait raman grafiklerine bakıldığında 

3000-3500 cm
-1
aralığında ve 1000-1500 cm

-1
aralığında zayıf titreĢimleri olduğu, 1500-

1750 cm
-1

 aralığında maksimum titreĢim verdiği görülmektedir. Yine I,II, III ve IV 

moleküllerinin CII konformasyonuna ait raman grafiklerine bakıldığında da benzer 

özellikler gösterdiği görülmektedir. CII konformasyonunda 3000-3600 cm
-1
aralığında 

ve 1000-1500 cm
-1

 aralığıda zayıf titreĢimler olduğu yine 1500-1750 cm
-1

 aralığında 

maksimum titreĢim verdiği görülmektedir. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait IR grafiklerine bakıldığında 

1800-3200 cm
-1
aralığında ve 0-1000 cm

-1
 aralında zayıf titreĢimler verdiği, 1000-1250 

cm
-1

 aralığında maksimum titreĢim verdiği, yine 1500 cm
-1

 ve 1750 cm
-1

 de maksimuma 

yakın güçlü titreĢimler verdiği görülmektedir. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait IR grafiklerine bakıldığında ise, 

3000-3500 cm
-1
aralığı ile 0-1200 cm

-1
 aralığında zayıf titreĢimler görülmekte olup, 

1250 cm
-1
de maksimum titreĢim verdiği görülmektedir.Ayrıca 1400-1600 cm

-

1
aralığında orta Ģiddette titreĢim verdiği görülmektedir. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CII  konformasyonuna ait IR grafiklerine bakıldığında 

1500-1750 cm
-1

 aralığında orta Ģiddette titreĢimler görülürken, CII konformasyonunda 

ise  aynı bölgede daha Ģiddetli titreĢimler olduğu görülmektedir. 
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ġekil 4.10. N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna ait  DFT 

raman grafiği 

 

 

 

 
 

ġekil 4.11. N '- (florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna ait  

DFT raman grafiği 
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ġekil 4.12. N '- (klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna ait  

DFT raman grafiği 

 

 

 

 
 

ġekil 4.13. N '- (bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna ait  

DFT raman grafiği 
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ġeki 4.14. N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna ait  DFT 

IR grafiği 

 

 

 

 
 

ġekil 4.15. N '- (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna ait  

DFT IR grafiği 

 



 

47 
 

 
 

ġekil 4.16. N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna 

ait  DFT IR grafiği 

 

 

 

 
 

ġekil 4.17. N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI konformasyonuna 

ait DFT IR grafiği 
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ġekil 4.18. N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CII konformasyonuna ait DFT 

raman grafiği 

 

 

 

 
 

ġekil 4.19. N '- (florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII konformasyonuna ait  

DFT raman grafiği 
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ġekil 4.20. N '- (klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII konformasyonuna ait  

DFT raman grafiği 

 

 

 

 
 

ġekil 4.21. N '- (bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII konformasyonuna 

ait  DFT raman grafiği 
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ġekil 4.22.N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CII konformasyonuna ait DFT 

IR grafiği 

 

 

 

 
 

ġekil 4.23. N '- (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII konformasyonuna 

ait DFT IR grafiği 
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ġekil 4.24. N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII  konformasyonuna 

ait DFT IR grafiği 

 

 

 

 

 

 
 

ġekil 4.25. N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII konformasyonuna 

ait DFT IR grafiği 
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4.5. Molekülün TitreĢim Dalga Sayıları ve ĠĢaretlemeleri 
 

Bu bölümde N '- (benziliden) benzohidrazid (I), N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid 

(II), N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid (III) ve N '- (p-bromobenziliden) 

benzohidrazid (IV) moleküllerinin CI ve CII konformasyonlarının DFT(B3LYP)/6-

311++G (d,p) metodu kullanılarak elde edilen titreĢim frekansları, ve Toplam Enerji 

Dağılımı (TED) yardımıyla belirlenen iĢaretlemeleri yer almaktadır. IR ve Raman 

spektrumları yukarıda grafikler de verilmiĢtir. Moleküllerin CI ve CII konformerlerinin 

titreĢim frekanslarında kaymalar olduğu, fakat her iki durumda da titreĢim 

frekanslarında negatif değer görülmedi. Moleküllerde 29 tane atom bulunduğundan 

düzlem içi ve düzlem dıĢı olmak üzere 81 titreĢim frekansına sahiptir. 

 

N '- (benziliden) benzohidrazid (TED) titreĢimleri; νN1H,CI  konformasyonunda 3502 

cm
-1

 de güçlü titreĢim verirken , CII konformasyonu 3644 cm
-1

 de güçlü titreĢim 

vermiĢtir. νC1H , hem CI hem CII konformasyonunda 3200 cm
-1

  ,3190 cm
-1

  ,3180 cm
-

1
 de zayıf titreĢimler vermiĢtir. νC5H , CI konformasyonunda 3200 cm

-1
 ,3189 cm

-1
 

,3170 cm
-1

 de güçlü ve zayıf titreĢimler verirken, 3200 cm
-1

 ,3190 cm
-1

 ,3170 cm
-1

  de 

güçlü ve zayıf titreĢimler vermiĢtir. νC8H , CI konformasyonunda 3200 cm
-1

 ve 3005 

cm
-1

 de güçlü ve zayıf titreĢimler verirken, CII konformasyonu 3188 cm
-1

  ve 3167 cm
-

1
de güçlü ve zayıf titreĢimler vermiĢtir. νO1=C7 , CI konformasyonda 1758 cm

-1
 güçlü 

titreĢim vermiĢ , CII konformasyon da ise 1723 cm
-1

 de güçlü titreĢim vermiĢtir. 

νN2C8(66), CI  konformasyonda 1673 cm
-1

 güçlü titreĢim vermiĢ , CII konformasyon 

da ise 1661 cm
-1

 ve 1636  cm
-1

 de güçlü titreĢim vermiĢtir. 

 

N- (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün(TED) titreĢimleri; νN1H, CI  

konformasyonunda 3504 cm
-1

 de güçlü titreĢim verirken, CII konformasyonu 3644 cm
-1

 

de güçlü titreĢim vermiĢtir. νC10H, 3206 cm
-1

  ,3202 cm
-1

  ,3166 cm
-1

 de zayıf 

tireĢimler verirken, CII konformasyonu 3202 cm
-1

  ,3192 cm
-1

  ,3165  cm
-1

 de zayıf 

titreĢimler vermiĢtir. ν C14H, CI  konformasyonunda 3206 cm
-1

  ,3202 cm
-1

  ,3166 cm
-1

 

de güçlü ve zayıf titreĢimler verirken, CII konformasyonu 3205 cm
-1

  ,3192 cm
-1

 de 

güçlü ve zayıf titreĢimler vermiĢtir. νO1=C7 , CI  konformasyonda 1758 cm
-1

 güçlü 

titreĢim vermiĢ , CII konformasyon da ise 1723 cm
-1

 de güçlü titreĢim vermiĢtir. νN2C8, 

CI  konformasyonda 1674 cm
-1

 güçlü titreĢim vermiĢ , CII konformasyon da ise 1662  

cm
-1

 de güçlü titreĢim vermiĢtir. 

 

N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün(TED) titreĢimleri; νN1H, CI  

konformasyonunda 3503 cm
-1

 de güçlü titreĢim verirken, CII konformasyonu 3643cm
-1

 

de güçlü titreĢim vermiĢtir. νC10H, 3206 cm
-1

  ,3202 cm
-1

  ,3164cm
-1

 de zayıf tireĢimler 

verirken, CII konformasyonu 3201 cm
-1

  ,3165 cm
-1

  de zayıf titreĢimler vermiĢtir. ν 
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C14H, CI  konformasyonunda 3206 cm
-1

  ,3202 cm
-1

  ,3164 cm
-1

 de güçlü ve zayıf 

titreĢimler verirken, CII konformasyonu 3205 cm
-1

  ,3191 cm
-1

 de güçlü ve zayıf 

titreĢimler vermiĢtir. νO1=C7 , CI  konformasyonda 1759 cm
-1

 güçlü titreĢim vermiĢ , 

CII konformasyon da ise 1723 cm
-1

 de güçlü titreĢim vermiĢtir. νN2C8, CI  

konformasyonda 1671 cm
-1

 güçlü titreĢim vermiĢ, CII konformasyon da ise 1660  cm
-1

 

de güçlü titreĢim vermiĢtir. 

 

N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazit molekülünün(TED) titreĢimleri; νN1H,CI  

konformasyonunda 3503 cm
-1

 de güçlü titreĢim verirken, CII konformasyonu 3643cm
-1

 

de güçlü titreĢim vermiĢtir. νC10H, 3206 cm
-1

  ,3203 cm
-1

  ,3163 cm
-1

 de zayıf 

tireĢimler verirken, CII konformasyonu 3201 cm
-1

  ,3191 cm
-1

 ve 3165 cm
-1

  de zayıf 

titreĢimler vermiĢtir. νC14H, CI  konformasyonunda 3206 cm
-1

  ,3203 cm
-1

  ,3164 cm
-1

 

de güçlü ve zayıf titreĢimler verirken, CII konformasyonu3205 cm
-1

  ,3191 cm
-1

 de zayıf 

titreĢimler vermiĢtir. νO1=C7 , CI  konformasyonda 1760 cm
-1

 güçlü titreĢim vermiĢ , 

CII konformasyon da ise 1724 cm
-1

 de güçlü titreĢim vermiĢtir. νN2C8, CI  

konformasyonda 1671 cm
-1

 güçlü titreĢim vermiĢ , CII konformasyon da ise 1660  cm
-1

 

de güçlü titreĢim vermiĢtir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

54 
 

Tablo 4.9. N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CI  konformasyonuna ait 

toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3502,8 νN1H(100) 

2 3200,8 νC1H(32) νC5H(50) νC8H(41) νC14H(42) 

3 3199,6 νC12H(11) 

4 3190,4 νC1H(19) νC6H(40) 

5 3189,2 νC2H(23) νC2H(11) νC5H(16) νC11H(16) νC12H(74) 

6 3180,2 C1H(45)C4H(28) 

7 3177,7 νC10H(82) νC11H(12) 

8 3170,2 νC4H38) νC5H(26) νC6H(34) 

9 3167,2 νC11H(47) νC12H(34) 

10 3162,4 νC2H(59) νC4H(24) νC6H(14) 

11 3156,1 νC11H(24) νC12H(64) 

12 3005,5 νC8H(50) νC14H(49) 

13 1758,1 νO1=C7(85) 

14 1673,3 νN2C8(66) 

15 1640,9 νC10C9(31) νC1C6(22)HC2C1(11) 

16 1639,5 νC10C9(22) νC1C6(30) 

17 1619,0 νC1C6(28) νC5C4(11) νC3C4(18)C1C6C5(12) 

18 1613,5 νC11C10(30) νC12C11(13) 

19 1552,2 νN1C7(11) βHN1N2(57) 

20 1524,0 βHC5C6(19) βHC10C11(25) 

21 1519,4 βHC5C6(39)βHC10C11(12) 

22 1479,1 νC12C11(23) βHC11C12(13)HC13C14(28) 

23 1475,4 νC1C6(11) βHC4C5(22) βHC6C1(26) 

24 1387,5 νN2C8(10) βHC8N2(56) 

25 1355,0 νC12C11(16) βHC13C14(35) βHC14C13(26) 

26 1351,9 νC5C4(28) βHC1C6(47) βHC4C5(10) βHC6C1(10) 

27 1332,4 νC5C4(31) νC3C4(31) βHC1C6(24) 

28 1330,2 νC10C9(10) νC11C10(17) νC13C12(12) βC14C13C12(10) 

29 1254,7 νN1C7(14) νC7C3(28) βHN1N2(13) 

30 1247,2 νC14C13(14) νC9C8(33) βHC8N2(16) 

31 1202,6 νC1C6(20) βHC2C1(73) 

32 1198,1 νC10C9(17) βHC11C12(39) βHC14C13(20) 

33 1184,2 νC5C4(16) βHC4C5(35) βHC6C1(36) 

34 1182,9 βH26C12C13(66) 

35 1162,8 νN1C7(13) νN2N1(44) 

36 1109,4 νC1C6(18) βHC4C5(15) 

37 1102,2 νC1C6(17) νC11C10(13) βHC4C5(10) 

38 1075,3 νN1C7(22) νN2N1(17) 

39 1047,7 νC6C5(27) βHC5C6(16) 

40 1046,0 νC14C13(10) νC13C12(20) βC12C11C10(13) 

41 1016,3 νC6C5(39) βC3C4C5(53) 
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42 1014,7 νC14C13(21) νC13C12(13) βC12C11C10(38) βC13C12C11(19) 

43 1010,6 τHC4C5C6(35)τHC6C1C2(26)τC2C1C6C5(13) 

44 1006,7 τHC11C12C13(10)τHC12C13C14(30)τHC14C13C12(19)τC12C11C10C9(10)τC14C13C12C11(11) 

45 992,5 τHC2C1C6(71)τC1C6C5C4(10) 

46 988,6 τHC10C11C12(16)τHC11C12C13(11)τHC12C13C14(37)τHC14C13C12(16)τC13C12C11C10(10) 

47 962,8 τHC11C12C13(13)τHC8N2N1(70) 

48 943,1 τHC1C6C5(20)τHC4C5C6(34)τHC6C1C2(26) 

49 932,3 βO1C7N1(20) 

50 925,8 τHC11C12C13(42)τHC14C13C12(20)τHC8N2N1(21) 

51 860,0 βHC5C6C1(97) 

52 856,0 τHC10C11C12(64)τHC14C13C12(20) 

53 850,1 νC7C3(10) βC14C13C12(11) βC13C12C11(24) 

54 804,4 τHC4C5C6(11)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(13)τO1N1C3C7(31)τC7C2C4C3(16) 

55 770,7 τHC13C14C9(54)τC12C11C10C9(13)τC14C13C12C11(11) 

56 719,1 τHC1C6C5(40)τHC6C1C2(14)τO1N1C3C7(36) 

57 704,4 τC3C4C5C6(45) 

58 702,6 τHC13C14C9(22)τHC14C13C12(10)τC12C11C10C9(19)τC14C13C12C11(11)τC13C12C11C10(11) 

59 694,0 βO1C7N1(11)βC1C6C5(24)βC6C5C4(14) 

60 659,6 τC8N2N1(11)τC13C12C11(18)τC9C8N2(19) 

61 632,9 βC10C9C8(51) 

62 632,4 βC1C6C5(14)βC1C6C5(23)βC6C5C4(51)βC11C10C9(29) 

63 531,1 τHN1N2C8(61)τH29N1N2C8(61) 

64 524,0 τC11C10C9C8(13)τC13C12C11C10(18)τC9C8N2N1(10) 

65 515,3 τN1C7C3(12)τHN1N2C8(25)τH29N1N2C8(25)τC13C12C11C10(11) 

66 477,8 βC10C9C8(10)βC9C8N2(12) 

67 418,0 βN1C7C3(11)τC1C6C5C4(17)τC2C1C6C5(20) 

68 413,8 τHC2C1C6(15)τC1C6C5C4(57)τC2C1C6C5(13) 

69 412,1 τHC11C12C13(14)τC10C9C8N2(34)τC11C10C9C8(22) 

70 378,0 νC7C3(22) βO1C7N1(21) βC8N2N1(10) βC1C6C5(13) 

71 327,3 τC14C13C12C11(11)τC13C12C11C10(15)τC9C8N2N1(34)τN2N1C7C3(14) 

72 262,4 βC7C3C4(32) 

73 239,7 νN1C7(10) νC9C8(18) βN2N1C7(19) 

74 229,0 τC12C11C10C9(10)τN2N1C7C3(19) 

75 175,1 βC7C3C4(10)τC8N2N1C7(17)τC2C1C6C5(12)τC7C2C4C3(19) 

76 124,4 τC8N2N1C7(24)τC10C9C8N2(17)τC11C10C9C8(15)τC7C2C4C3(10) 

77 118,8 βN1C7C3(19)βC9C8N2(17) 

78 64,1 τC10C9C8N2(14)τN1C7C3C2(47) 

79 46,0 τC8N2N1(19)τN1C7C3(14)τC9C8N2(14)τN2N1C7(23) 

80 32,0 τC8N2N1C7(21)τN1C7C3C2(26)τN2N1C7C3(24) 

81 29,7 τC8N2N1C7(10) τC14C13C12C11(15) τC9C8N2N1(17) τN2N1C7C3(30) 
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Tablo 4.10. N- (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI  konformasyonuna 

ait toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3504,3 νN1H(100) 

2 3206,5 νC10H(40)νC14H(58) 

3 3202,6 νC10H(44)νC11H(13)νC13H(17)νC14H(26) 

4 3201,0 νC1H(32)νC5H(50) 

5 3193,8 νC11H(49)νC13H(50) 

6 3190,6 νC1H(19)νC2H(23)νC5H(16)νC6H(40) 

7 3180,5 νC1H(44)νC2H(11)νC4H(29) 

8 3170,4 νC4H(37)νC5H(26)νC6H(35) 

9 3166,6 νC10H(15)νC11H(38)νC13H(32)νC14H(15) 

10 3162,6 νC2H(59)νC4H(24)νC6H(13) 

11 3008,3 νC8H(100) 

12 1758,6 νO1=C7(85) 

13 1674,6 νN2C8(67) 

14 1642,2 νC13C12(43)νC10C9(10) 

15 1640,0 C2C1(48) βHC2C1(18) 

16 1622,3 νC11C10(10)νC12C11(29)νC10C9(16)C13C12C11(10)βC14C13C12(10) 

17 1619,0 νC1C6(27)νC5C4(11)νC3C4(18)βC1C6C5(12) 

18 1555,4 βHN1N2(47) 

19 1533,1 βHN1N2(15)βHC10C11(10)βHC11C12(12)βHC14C13(10) 

20 1520,2 βC1C6C5(10)βHC5C6(56) 

21 1475,7 νC1C6(11)βHC4C5(23)βHC6C1(28) 

22 1442,1 νC11C10(14)νC12C11(26) 

23 1386,3 βHC8N2(54) 

24 1352,0 νC5C4(28)βHC1C6(48)βHC4C5(10)βHC6C1(10) 

25 1332,6 νC5C4(30)νC3C4(31)βHC1C6(24) 

26 1332,0 νC11C10(46)νC10C9(27) 

27 1320,7 βHC10C11(22)βHC11C12(19)βHC13C14(26)βHC14C13(16) 

28 1254,7 νC14C13(11)νC7C3(26) 

29 1252,5 νC14C13(14)νC9C8(26)νF26C12(14) 

30 1236,3 νC9C8(10)βF26C12(28)βHC11C12(16)βHC14C13(10) 

31 1202,7 νC2C1(20)βHC2C1(73) 

32 1184,4 νC5C4(16)βHC4C5(35)βHC6C1(36) 

33 1174,9 νC13C12(17)βHC10C11(19)βHC11C12(12)βHC13C14(20)βHC14C13(13) 

34 1163,2 νN1C7(12)νN2N1(43) 

35 1120,7 νC11C10(11)νC12C11(15)βHC10C11(13)βHC11C12(14)βHC13C14(13)βHC14C13(21) 

36 1106,8 νC1C6(34)βHC4C5(24)βHC6C1(12) 

37 1076,6 νN1C7(24)νN2N1(16) 

38 1047,2 νC6C5(35)βHC5C6(19)βC3C4C5(12) 

39 1027,9 βC12C11C10(50)βC14C13C12(15) 

40 1016,3 νC6C5(40)βC3C4C5(53) 

41 1011,0 τHC4C5C6(35)τHC6C1C2(26)τC2C1C6C5(13) 
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42 992,7 τHC2C1C6(71)τC1C6C5C4(10) 

43 988,6 τHC10C11C12(36)τHC14C13C12(32)τC14C13C12C11(13) 

44 963,3 τHC11C12C13(15)τHC13C14C9(21)τHC8N2N1(50) 

45 943,3 τHC1C6C5(21)τHC4C5C6(34)τHC6C1C2(26) 

46 940,2 τHC11C12C13(21)τHC13C14C9(17)τHC8N2N1(37)τC11C10C9C8(12) 

47 931,8 βO1C7N1(21)βN2N1C7(10) 

48 864,2 νC14C13(30)βC13C12C11(10) 

49 859,9 τHC5C6C1(94) 

50 854,5 τHC11C12C13(28)τHC13C14C9(40)τHC14C13C12(10)τF26C11C13C12(15) 

51 825,4 τHC10C11C12(44)τHC13C14C9(11)τHC14C13C12(30) 

52 806,4 τHC4C5C6(10)τC3C4C5C6(10)τO1N1C3C7(26)τC7C2C4C3(14) 

53 796,5 νF26C12(17)τC12C11C10(10) 

54 721,1 τC11C10C9C8(20)τC14C13C12C11(24) 

55 718,0 τHC1C6C5(30)τHC6C1C2(10)τO1N1C3C7(23) 

56 703,9 τC3C4C5C6(54) 

57 694,2 βO1C7N1(10)βC2C1C6(24)βC6C5C4(14) 

58 647,8 βC11C10C9(23)βC13C12C11(35)βC14C13C12(12) 

59 632,4 βC1C6C5(14)βC2C1C6(24)βC6C5C4(50) 

60 606,8 βC13C12C11(11)βN15C7C3(11)βC9C8N16(15) 

61 534,7 τHC11C12C13(10)τC13C12C11C10(16)τC14C13C12C11(13)τF26C11C13C12(25) 

62 523,8 τHN1N2C8(79) 

63 507,4 βN1C7C3(18)τC7C2C4C3(10) 

64 474,2 βC8N2N1(13)βC10C9C8(22)τF26C12C13(13) 

65 428,4 τC11C10C9C8(22)τC12C11C10C9(15)τC13C12C11C10(12) 

66 418,8 τC2C1C6C5(18) 

67 414,1 τHC2C1C6(17)τC1C6C5C4(68) 

68 401,5 τF26C12C13(32)τC12C11C10C9(10) 

69 394,0 τF26C12C13(14)τC12C11C10C9(17)τF26C11C13C12(13) 

70 366,8 νC7C3(18)βO1C7N1(21)βC2C1C6(10) 

71 287,4 βC7C3C4(17)τC11C10C9C8(10)τC9C8N2N1(15)τN2N1C7C3(22) 

72 239,8 βC7C3C4(25) 

73 224,3 νC9C8(16)βC10C9C8(17)βN2N1C7(16) 

74 199,8 τC8N2N1C7(17)τC13C12C11C10(16)τC10C9C8N16(25) 

75 173,1 τC8N2N1C7(12)τC2C1C6C5(15)τC7C2C4C3(23) 

76 113,3 βC10C9C8(10)βN1C7C3(15)βC9C8N2(12)τN1C7C3C2(13)τC7C2C4C3(16) 

77 104,0 τC8N2N1C7(26)τC13C12C11C10(18) 

78 58,5 τC10C9C8N16(21)τN1C7C3C2(44) 

79 41,5 τC8N2N1(20)τN1C7C3(11)τC9C8N2(16)τN2N1C7(20) 

80 31,4 τC8N2N1C7(31)τC10C9C8N2(28)τN1C7C3C2(30) 

81 26,9 C9C8N2N1(27) τN2N1C7C3(51) 
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Tablo 4.11. N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CI  konformasyonuna 

ait toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3503,6 ν N1H(100) 

2 3206,5 ν C10H(36) ν C14H(63) 

3 3202,7 ν C10H(48) ν C11H(14) ν C13H(16) ν C14H(22) 

4 3201,1 ν C1H(33) ν C5H(50) 

5 3193,3 ν C11H(48) ν C13H(51) 

6 3190,7 ν C1H(19) ν C2H(23) ν C5H(17) ν C6H(39) 

7 3180,6 ν C1H(44) ν C2H(11) ν C4H(28) 

8 3170,5 ν C4H(37) ν C5H(25) ν C6H(35) 

9 3164,7 ν C10H(15) ν C11H(37) ν C13H(32) ν C14H(15) 

10 3162,8 ν C2H(59) ν C4H(24) ν C6H(14) 

11 3010,0 ν C8H(100) 

12 1759,5 ν O1=C7(85) 

13 1671,7 ν N2C8(70) 

14 1640,1 ν C2C1(51) βHC2C1(20) 

15 1631,7 ν C13C12(39) ν C10C9(14) 

16 1619,0 ν C1C6(27) ν C5C4(11) ν C3C4(18)βC1C6C5(12) 

17 1600,4 ν C12C11(26) ν C10C9(19)βC13C12C11(11)βC14C13C12(13) 

18 1551,2 ν N1C7(11)βHN1N2(58) 

19 1522,0 βHC5C6(46) 

20 1516,8 βHC5C6(13)βHC10C11(13)βHC11C12(11)βHC13C14(11) 

21 1475,8 ν C1C6(11)βHC4C5(23)βHC6C1(28) 

22 1433,2 ν C11C10(12) ν C12C11(29)βHC13C14(13) 

23 1385,0 βHC8N2(54) 

24 1352,1 ν C5C4(28)βHC1C6(48)βHC4C5(10)βHC6C1(10) 

25 1332,8 ν C5C4(31) ν C3C4(31)βHC1C6(24) 

26 1326,2 ν C10C9(11)βHC10C11(10)βHC11C12(22)βHC13C14(17)βHC17C13(13) 

27 1318,7 ν C11C10(57) ν C10C9(14) 

28 1254,5 ν N1C7(12) ν C7C3(28)βHN1N2(12) 

29 1247,9 ν C9C8(35)βHC8N2(14) 

30 1202,8 ν C2C1(20)βHC2C1(73) 

31 1197,2 ν C13C12(17)βHC10C11(15)βHC11C12(23)βHC13C14(16)βHC17C13(22) 

32 1184,4 ν C5C4(16)βHC4C5(35)βHC6C1(36) 

33 1164,3 ν N1C7(11) ν N2N1(45) 

34 1130,3 ν C12C11(20)βHC10C11(14)βHC11C12(10)βHC13C14(14)βHC17C13(18) 

35 1107,3 ν C1C6(34)βHC4C5(24)βHC6C1(12) 

36 1098,7 ν C14C13(50)βCL26C12(19) 

37 1076,7 ν N1C7(25) ν N2N1(15) 

38 1047,1 ν C6C5(35)βHC5C6(19)βC3C4C5(12) 

39 1027,7 βC11C10C9(58)βC14C13C12(16) 

40 1016,3 ν C6C5(40)βC3C4C5(53) 

41 1011,0 τHC4C5C6(35)τHC6C1C2(26)τC2C1C6C5(14) 
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42 994,5 τHC10C11C12(38)τHC14C13C12(30)τC14C13C12C11(13) 

43 992,7 βHC2C1C6(71) 

44 968,8 τHC11C12C13(19)τHC13C14C9(27)τHC8N2N1(36) 

45 945,7 τHC11C12C13(16)τHC13C14C9(12)τHC8N2N1(51)τC11C10C9C8(10) 

46 943,4 τHC1C6C5(20)τHC4C5C6(34)τHC6C1C2(26) 

47 931,8 βO1C7N1(21β)βN2N1C7(11) 

48 860,1 τHC5C6C1(96) 

49 852,4 ν C14C13(13) ν C7C3(13)βC11C10C9(10)βC13C12C11(10)βC9C8N2(10) 

50 848,3 τHC11C12C13(42)τHC13C14C9(46) 

51 829,8 τHC10C11C12(44)τHC14C13C12(43) 

52 804,5 τHC4C5C6(11)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(13)τO1N1C3C7(32)τC7C2C4C3(16) 

53 728,0 τC11C10C9C8(29)τC14C13C12C11(27) 

54 720,1 τHC1C6C5(30)τHC6C1C2(10)τO1N1C3C7(30) 

55 711,1 ν CL26C12(15)βC12C11C10(23)βC9C8N2(10)τHC1C6C5(13) 

56 703,6 τC3C4C5C6(52) 

57 693,0 βC2C1C6(23)βC6C5C4(13)τC3C4C5C6(10) 

58 644,8 βC12C11C10(20)βC13C12C11(45)βC14C13C12(15) 

59 632,4 βC1C6C5(14)βC2C1C6(23)βC6C5C4(51) 

60 559,2 ν CL26C12(16)βN1C7C3(18) 

61 530,7 τHN1N2C8(23)τC11C10C9C8(12)τC13C12C11C10(12)τC9C8N2N1(11)τCL26C11C13C12(11) 

62 522,9 τHN1N2C8(64) 

63 495,2 βC10C9C8(10)τC2C1C6C5(10)τC7C2C4C3(10) 

64 442,2 ν CL26C12(14)βC8N2N1(22)βC10C9C8(14) 

65 420,3 τHC14C13C12(11)τC12C11C10C9(34)τC13C12C11C10(14)τC14C13C12C11(12) 

66 414,1 τHC2C1C6(18)τC1C6C5C4(76) 

67 409,3 τC2C1C6C5(19) 

68 375,4 τC12C11C10C9(17)τC9C8N2N1(19)τCL26C11C13C12(24) 

69 360,1 ν C7C3(18)βO1C7N1(10)βC2C1C6(12) 

70 312,5 βN2N1C7(10)τCL26C12C13(55) 

71 278,4 βC7C3C4(16)τC9C8N2N1(10)τN2N1C7C3(22) 

72 230,1 βC7C3C4(26) 

73 205,9 ν C9C8(12)C10C9C8(17)βN2N1C7(16)τCL26C12C13(12) 

74 183,0 τC8N2N1C7(29)τC10C9C8N2(31)τCL26C11C13C12(15) 

75 170,8 τC2C1C6C5(16)τC9C8N2N1(11)τC7C2C4C3(26) 

76 108,2 βC10C9C8(10)βN1C7C3(17)βC9C8N16(10)τN1C7C3C2(13)τC7C2C4C3(13) 

77 94,7 τC8N2N1C7(24)τC13C12C11C10(18) 

78 55,4 τC10C9C8N2(20)τN1C7C3C2(41) 

79 39,2 βC8N2N1(19)βC9C8N2(17)βN2N1C7(19)τC10C9C8N2(10) 

80 32,1 τC8N2N1C7(29)τC10C9C8N2(28)τN1C7C3C2(27) 

81 24,8 τC9C8N2N1(29) τN2N1C7C3(49) 
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Tablo 4.12. N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazit molekülünün CI  konformasyonuna 

ait toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3503.6 ν N1H(100) 

2 3206.7 ν C10H(32) ν C14H(66) 

3 3203.6 ν C10H(51) ν C11H(13) ν C13H(17) ν C14H(18) 

4 3201.2 ν C1H(32) ν C5H(50) 

5 3193.1 ν C11H(48) ν C13H(50) 

6 3190.7 ν C1H(20) ν C2H(22) ν C5H(17) ν C6H(39) 

7 3180.7 ν C1H(44) ν C2H(11) ν C4H(28) 

8 3170.6 ν C4H(38) ν C5H(25) ν C6H(34) 

9 3163.7 ν C10H(16) ν C11H(36) ν C13H(32) ν C14H(15) 

10 3162.9 ν C2H(59) ν C4H(23) ν C6H(15) 

11 3010.4 ν C8H(100) 

12 1759.6 ν O1=C7(85) 

13 1671.1 ν N2C8(70) 

14 1640.1 ν C2C1(51)HC2C1(20) 

15 1627.3 ν C13C12(37) ν C10C9(14) 

16 1619.0 ν C1C6(27) ν C5C4(11) ν C3C4(18) βC1C6C5(12) 

17 1597.1 ν C12C11(25) ν C10C9(19)βC13C12C11(11)βC14C13C12(14) 

18 1550.4 ν N1C7(11)βHN1N2(59) 

19 1521.2 βC1C6C5(10)βHC5C6(55) 

20 1513.8 βHC10C11(17)βHC11C12(12)βHC13C14(14)βHC14C13(10)βC14C13C12(10) 

21 1475.8 ν C1C6(11)βHC4C5(23)βHC6C1(27) 

22 1429.2 ν C11C10(10) ν C12C11(29)βHC13C14(14) 

23 1384.2 βH23C8N2(54) 

24 1352.1 ν C5C4(28)βHC1C6(48)βHC4C5(10)βHC6C1(10) 

25 1332.8 ν C5C4(31) ν C3C4(31)βHC1C6(24) 

26 1326.7 HC10C11(11)βHC11C12(24)βHC13C14(19)βHC14C13(16) 

27 1316.9 ν C11C10(61) ν  C10C9(17) 

28 1254.4 ν N1C7(11) ν C7C3(28)βHN1N2(11) 

29 1247.6 ν C9C8(35)βH23C8N2(13) 

30 1202.9 ν C2C1(20)βHC2C1(73) 

31 1199.3 ν C13C12(18)βHC10C11(15)βHC11C12(22)βHC13C14(16)βHC14C13(21) 

32 1184.4 ν C5C4(16)βHC4C5(35)βHC6C1(36) 

33 1164.3 ν N1C7(11) ν N2N1(45) 

34 1130.8 ν C12C11(21)βHC10C11(15)βHC13C14(14)βHC14C13(17) 

35 1107.4 ν C1C6(34)βHC4C5(24)βHC6C1(12) 

36 1080.8 ν C14C13(55) ν BR26C12(12) 

37 1076.6 νN1C7(25) ν N2N1(14) 

38 1047.0 ν C6C5(35) β HC5C6(19) β C3C4C5(12) 

39 1023.3 β C11C10C9(63) β C14C13C12(14) 

40 1016.4 ν C6C5(40) β C3C4C5(53) 

41 1011.0 τHC4C5C6(34)τHC6C1C2(26)τC2C1C6C5(13) 
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42 994.8 τHC10C11C12(38)τHC14C13C12(30)τC14C13C12C11(13) 

43 992.7 τHC2C1C6(71)τC1C6C5C4(10) 

44 968.3 τHC11C12C13(20) τHC13C14C9(28)τHC8N2N1(34) 

45 945.4 τHC11C12C13(15)βHC13C14C9(11)τHC8N2N1(53) 

46 943.5 τHC1C6C5(21)τHC4C5C6(33)τHC6C1C2(26) 

47 931.6 βO1C7N1(22)βN2N1C7(11) 

48 860.1 βHC5C6C1(97) 

49 850.6 ν C14C13(11) ν C7C3(13)βC11C10C9(11)βC13C12C11(10)βC9C8N16(11) 

50 847.2 τHC11C12C13(44)τHC13C14C9(44) 

51 829.1 τHC10C11C12(41)τHC14C13C12(45) 

52 804.6 τHC4C5C6(11)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(12)τO1N1C3C7(32)τC7C2C4C3(16) 

53 719.9 τHC1C6C5(33)τHC6C1C2(11)τO1N1C3C7(31) 

54 714.9 τC11C10C9C8(29)τC14C13C12C11(26) 

55 704.1 τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(53) 

56 697.2 βC2C1C6(15)βC12C11C10(15)βC9C8N16(11) 

57 688.4 βC2C1C6(11)βC12C11C10(16)τC3C4C5C6(10) 

58 642.9 βC12C11C10(18)βC13C12C11(47)βC14C13C12(16) 

59 632.3 βC1C6C5(14)βC2C1C6(23)βC6C5C4(51) 

60 544.0 βN1C7C3(18)τHN1N2C8(13) 

61 526.5 τHN1N2C8(47) 

62 518.8 τHN1N2C8(31)τC11C10C9C8(12)τC13C12C11C10(10) 

63 489.1 βC10C9C8(16)C9C8N2(11) 

64 426.9 βC8N2N1(16)τC2C1C6C5(21) 

65 416.9 τHC14C13C12(11)τC12C11C10C9(36)τC13C12C11C10(13)τC14C13C12C11(12) 

66 414.0 τHC2C1C6(17)τC1C6C5C4(68) 

67 395.5 ν C7C3(12)βO1C7N1(19)βC2C1C6(10) 

68 364.3 τC12C11C10C9(16)τC13C12C11C10(10)τC9C8N16N1(21)τBR26C11C13C12(22) 

69 322.6 ν BR26C12(30) 

70 289.4 βO1C7N1(11)βC10C9C8(10)βN2N1C7(12)βC7C3C4(16)βBR26C12C13(27) 

71 267.9 βBR26C12C13(16)τN2N1C7C3(20) 

72 218.1 βC7C3C4(26)βBR26C12C13(14) 

73 183.4 βN2N1C7(10)βBR26C12C13(17)τC8N2N1C7(12)τC10C9C8N2(10) 

74 174.5 τC8N2N1C7(22)τC10C9C8N2(21)τBR26C11C13C12(10) 

75 166.3 τC2C1C6C5(14)τC9C8N2N1(13)τC7C2C4C3(25) 

76 102.1 βN1C7C3(16)βN1C7C3C2(17)τC7C2C4C3(11) 

77 88.4 τC8N2N1C7(22)τC13C12C11C10(14) 

78 52.8 τC13C12C11C10(10)τC10C9C8N2(18)τN1C7C3C2(39) 

79 36.7 βC8N2N1(16)βC9C8N2(15)βN2N1C7(15)τC8N2N1C7(11)τC10C9C8N2(17) 

80 32.4 τC8N2N1C7(22)τC10C9C8N2(22)τN1C7C3C2(25) 

81 22.2 τC9C8N2N1(28) τN2N1C7C3(44) 



 

62 
 

Tablo 4.13. N '- (benziliden) benzohidrazid molekülünün CII  konformasyonuna ait  

toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3644,5 νN1H(100) 

2 3200,6 νC1H(32) νC5H(51) 

3 3198,6 νC13H(17)νC14H(79) 

4 3190,7 νC1H(20)νC2H(23)νC5H(15)νC6H(40) 

5 3188,1 νC8H(24)νC12H(59)νC13H(13) 

6 3180,5 νC1H(44)νC2H(11)νC4H(27) 

7 3176,5 νC10H(42)νC11H(10)νC12H(10)νC13H(28) 

8 3170,5 νC4H(39)νC5H(25)νC6H(33) 

9 3167,4 νC8H(62)νC12H(12)νC13H(17) 

10 3165,0 νC10H(55)νC12H(13)νC13H(18) 

11 3162,8 νC2H(60)νC4H(24)νC6H(13) 

12 3159,4 νC11H(79) 

13 1723,3 νO1=C7(73) 

14 1661,6 νN2C8(48)νC10C9(10) 

15 1640,2 νC2C1(44) βHC2C1(17) 

16 1636,0 νN2C8(10)νC10C9(38) 

17 1618,0 νC1C6(25)νC5C4(10)νC3C4(17)βC1C6C5(10) 

18 1614,2 νC11C10(28)νC12C11(11) 

19 1535,7 βHN1N2(48) 

20 1524,8 βHC10C11(35)βHC14C13(11) 

21 1518,3 βHN1N2(15)βHC5C6(47) 

22 1477,1 νC12C11(19)βHC11C12(10)βHC13C14(23) 

23 1474,6 βHC4C5(18)βHC6C1(21) 

24 1395,7 βHC8N16(55) 

25 1353,1 νC5C4(28)νC12C11(17)βHC4C5(10)βHC6C1(10) 

26 1352,7 βHC1C6(48)βHC13C14(36)βHC14C13(24) 

27 1332,2 νC5C4(19)νC3C4(20)βHC1C6(16) 

28 1331,5 νC5C4(10)νC11C10(12)νC3C4(10) 

29 1273,8 νN1C7(18)νC7C3(21)βHC8N16(12) 

30 1243,9 νC14C13(13)νC9C8(37) 

31 1203,9 νC2C1(20)βHC2C1(73) 

32 1195,8 νC10C9(17)βHC11C12(37)βHC14C13(19) 

33 1184,6 νC5C4(16)βHC4C5(35)βHC6C1(35) 

34 1181,7 νC13C12(10)βHC12C13(62) 

35 1161,9 νN1C7(19)νN2N1(26) 

36 1106,5 νC1C6(32)βHC4C5(22)βHC6C1(11) 

37 1100,7 νC11C10(17)βHC10C11(10)βHC14C13(12) 

38 1052,1 νC6C5(30)βHC5C6(22) 

39 1046,2 νC14C13(12)νC13C12(23)βHC10C11(12)βC12C11C10(15) 

40 1020,6 νN1C7(11)νN2N1(17)βC3C4C5(36) 

41 1015,6 νC6C5(15)νC14C13(13)βC3C4C5(16)βC12C11C10(26)βC13C12C11(13) 
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42 1013,0 νC6C5(28)νC14C13(13)νN2N1(12) 

43 1007,3 τHC4C5C6(34)τHC6C1C2(25)τC2C1C6C5(12) 

44 1003,1 τHC8N2N1(54)τHC12C13C14(18) 

45 993,5 τHC8N2N1(28)τHC11C12C13(16)τHC12C13C14(16)τHC14C13C12(10) 

46 989,0 τHC2C1C6(70) 

47 986,1 τHC10C11C12(14)τHC11C12C13(13)τHC12C13C14(37)τHC14C13C12(14) 

48 951,9 βO1C7N1(19)βC8N2N1(14)βN2N1C7(15) 

49 941,2 τHC1C6C5(19)τHC4C5C6(32)τHC6C1C2(27) 

50 932,7 τHC10C11C12(17)τHC11C12C13(46)τHC14C13C12(23) 

51 859,9 τHC5C6C1(90) 

52 857,8 βC13C12C11(23)HC10C11C12(60)HC14C13C12(22) 

53 856,9 νC9C8(11)βC14C13C12(10) 

54 804,0 τHC4C5C6(10)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(12)τO1N1C3C7(34)τC7C2C4C3(15) 

55 770,7 τHC13C14C9(55)τC12C11C10C9(12)τC14C13C12C11(10) 

56 720,9 τHC1C6C5(37)τHC6C1C2(12)τO1N1C3C7(35) 

57 715,0 νC7C3(13)βC2C1C6(16)βC6C5C4(13) 

58 702,9 τHC4C5C6(10)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(57) 

59 700,5 τHC13C14C9(25)τHC14C13C12(12)τC12C11C10C9(24)τC14C13C12C11(13)τC13C12C11C10(14) 

60 644,1 βO1C7N1(11)βC2C1C6(16)βC13C12C11(12)βC9C8N2(15) 

61 633,2 βC10C9C8(36)βC10C9C8(16)βC1C6C5(10)βC11C10C9((20)βC11C10C9((11) 

62 632,8 βC2C1C6((12)βC6C5C4(15)βC6C5C4(36) 

63 596,8 τHN2N2C8(86) 

64 527,4 τC11C10C9C8(13)τC13C12C11C10(17)τC9C8N2N1(11) 

65 518,1 βN1C7C3(19) 

66 446,2 νC7C3(18)τC2C1C6C5(13) 

67 428,8 βC10C9C8(13)βC8N2N1(15)βC11C10C9((13) 

68 413,0 τHC11C12C13(14)τC10C9C8N16(33)τC1C6C5C4(68)τC11C10C9C8(23) 

69 412,3 τHC2C1C6(17) 

70 404,1 νC7C3(14)βO1C7N1(14)βC2C1C6((10) 

71 335,7 τC14C13C12C11(11)τC13C12C11C10(16)τC9C8N2N1(33)τN2N1C7C3(11) 

72 301,0 βO1C7N1(19)βN2N1C7(12)βC7C3C4(29) 

73 221,8 τC8N2N1C7(12)τC12C11C10C9(22)τC14C13C12C11(14) 

74 191,3 βC7C3C4(12)τC8N2N1C7(12)τC7C2C4C3(10) 

75 178,8 νC9C8(13)βC11C10C9((12)βC9C8N2(10)βN2N1C7(24) 

76 137,8 βC8N2N1(11)βN1C7C3(16)τC7C2C4C3(17) 

77 100,1 τC8N2N1C7(11)τC10C9C8N16(33)τC11C10C9C8(24) 

78 71,2 βC8N2N1(12)βC9C8N16(12)τN1C7C3C2(47) 

79 54,0 βN1C7C3(17)βC9C8N2(11)βN2N1C7(10)τN1C7C3C2(19) 

80 31,1 τC8N2N1C7(16)τC10C9C8N2(17)τN2N1C7C3(35) 

81 28,0 τC8N2N1C7(23) τN1C7C3C2(13) τC9C8N2N1(15) τN2N1C7C3(28) 
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Tablo 4.14. N' - (p-florobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII  konformasyonuna 

ait toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3644,5 νN1H(100) 

2 3205,9 νC8H(12) νC13H(14) νC14H(61) 

3 3202,3 νC10H(42)νC11H(18)νC13H(30) 

4 3200,7 νC1H(32)νC5H(51) 

5 3192,2 νC8H(14)νC10H(13)νC11H(16)νC13H(19)νC14H(38) 

6 3190,9 νC1H(20)νC2H(23)νC5H(14)νC6H(40) 

7 3180,8 νC1H(44)νC2H(11)νC4H(28) 

8 3172,8 νC8H(55)νC11H(18)νC13H(22) 

9 3170,9 νC4H(38)νC5H(25)νC6H(34) 

10 3165,6 νC10H(35)νC11H(41)νC13H(14) 

11 3163,1 νC2H(59)νC4H(24)νC6H(13) 

12 1723,3 νO1=C7(73) 

13 1662,4 νN2C8(48)νC13C12(14) 

14 1640,4 νC2C1(41)νC13C12(10) βHC2C1(16) 

15 1637,0 νC2C1(12)νC10C9(14) 

16 1623,3 νC12C11(27)νC10C9(13) βC14C13C12(10) 

17 1617,5 νC1C6(26)νC5C4(10)νC3C4(17)βC1C6C5(10) 

18 1539,7 νC11C10(15)HN1N2(12)HC11C12(10)βHC13C14(10)βC14C13C12(10) 

19 1534,0 βHN1N2(40)βHC5C6(10) 

20 1518,5 βC1C6C5(10)βHN1N2(15)βHC5C6(50) 

21 1475,3 νC1C6(11)βHC4C5(23)βHC6C1(27) 

22 1439,3 νC12C11(26) 

23 1394,2 βHC8N2(53) 

24 1352,9 νC5C4(28)βHC1C6(48)βHC4C5(10)βHC6C1(10) 

25 1333,9 νC11C10(47)νC10C9(29) 

26 1332,0 νC5C4(29)νC3C4(31)βHC1C6(23) 

27 1319,2 βHC10C11(22)βHC11C12(18)βHC13C14(27)βHC14C13(17) 

28 1273,9 νN1C7(18)νC7C3(22)βHC8N2(12) 

29 1249,4 C14C13(24)νC9C8(24)νF26C12(19) 

30 1234,3 νC9C8(13)νF26C12(27)βHC11C12(17) 

31 1204,1 νC2C1(21)βHC2C1(73) 

32 1184,8 νC5C4(16)βHC4C5(35)βHC6C1(36) 

33 1173,1 νC13C12(16)βHC10C11(17)βHC11C12(14)βHC13C14(20)βHC14C13(12) 

34 1161,6 νN1C7(18)νN2N1(25) 

35 1118,1 νC11C10(11)νC12C11(15)βHC10C11(14)βHC11C12(14)βHC13C14(12)βHC14C13(22) 

36 1105,4 νC1C6(41)βHC4C5(25)βHC6C1(14) 

37 1052,2 νC6C5(31)βHC5C6(23) 

38 1028,1 βC12C11C10(49)βC14C13C12(15) 

39 1021,1 νN1C7(13)νN2N1(21)βC3C4C5(37) 

40 1014,4 νC6C5(46)νN2N1(10)βC3C4C5(23) 

41 1008,1 τHC4C5C6(34)τHC6C1C2(26)τC2C1C6C5(13) 
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42 998,4 τHC8N2N1(81) 

43 989,5 τHC2C1C6(71)τC1C6C5C4(10) 

44 983,9 τHC10C11C12(27)τHC11C12C13(14)τHC14C13C12(31)τC12C11C10C9(11) 

45 953,3 τHC11C12C13(19)τHC13C14C9(23)τC11C10C9C8(11) 

46 951,6 τO1C7N1(13)τC8N2N1(10)τN2N1C7(10)τHC13C14C9(10) 

47 941,5 τHC1C6C5(20)τHC4C5C6(32)τHC6C1C2(26) 

48 869,4 νC14C13(31)νC9C8(10)βC13C12C11(11) 

49 859,6 τHC5C6C1(96) 

50 854,4 τHC11C12C13(25)τHC13C14C9(30)τHC14C13C12(16)τF26C11C13C12(17) 

51 828,6 τHC10C11C12(39)τHC11C12C13(14)τHC13C14C9(21)τHC14C13C12(24) 

52 804,3 τO1N1C3C7(27)τC7C2C4C3(12) 

53 803,2 νF26C12(15) 

54 724,2 τHC1C6C5(11)τC11C10C9C8(18)τC14C13C12C11(21)τO1N1C3C7(12) 

55 719,4 τHC1C6C5(25)τC11C10C9C8(11)τC14C13C12C11(12)τO1N1C3C7(21) 

56 704,7 C3C4C5C6(31) 

57 701,1 βC2C1C6(12)τC3C4C5C6(32) 

58 647,9 βC11C10C9(21)βC13C12C11(38)βC14C13C12(13) 

59 633,2 βC1C6C5(14)βC2C1C6(24)βC6C5C4(48) 

60 600,7 τHN1N2C8(41) 

61 591,2 τHN1N2C8(47) 

62 537,1 τHC11C12C13(10)τC13C12C11C10(15)τC14C13C12C11(12)τC9C8N2N1(10)τF26C11C13C12(25) 

63 512,0 βN1C7C3(22)τC7C2C4C3(10) 

64 453,1 βC8N2N1(13)βC10C9C8(24)βF26C12C13(28) 

65 434,1 τC11C10C9C8(15)τC2C1C6C5(11) 

66 426,5 τC12C11C10C9(18)τC14C13C12C11(10) 

67 413,3 τHC2C1C6(13)τC1C6C5C4(54) 

68 409,5 νC7C3(10)τC12C11C10C9(13)τC1C6C5C4(16) 

69 397,1 τC12C11C10C9(12)τC2C1C6C5(12)τF26C11C13C12(11) 

70 371,5 βO1C7N1(12)βC10C9C8(10)βF26C12C13(31) 

71 301,4 βO1C7N1(17)βN2N1C7(11)βC7C3C4(34) 

72 274,6 τC11C10C9C8(15)τC9C8N2N1(26)τN2N1C7C3(15) 

73 190,0 βC7C3C4(10)τC8N2N1C7(19)τC10C9C8N2((12)τC7C2C4C3(10) 

74 184,6 τC12C11C10C9(10)τC13C12C11C10(21)τC10C9C8N2((15) 

75 166,2 νC9C8(15)τC8N2N1(11)βN2N1C7(23) 

76 132,1 βC10C9C8(14)βN1C7C3(17)τC7C2C4C3(17) 

77 82,7 τC13C12C11C10(21)τC10C9C8N16((27)τN2N1C7C3(12) 

78 67,2 τC8N2N1C7(10)τN1C7C3C2(50) 

79 49,8 βC8N2N1(13)βC10C9C8(10)βN1C7C3(16)βC9C8N2(16)βN2N1C7(10)τN1C7C3C2(10) 

80 30,6 τC8N16N15C7(36)τC10C9C8N16((38)τN15C7C3C2(15) 

81 24,8 τC9C8N2N1(23) τN2N1C7C3(52) 
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Tablo 4.15. N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid molekülünün CII  konformasyonuna 

ait toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3643,6 νN1H(100) 

2 3205,2 νC8H(15)νC13H(19)νC14H(55) 

3 3201,9 νC10H(43)νC11H(19)νC13H(28) 

4 3200,8 νC1H(32)νC5H((51) 

5 3191,3 νC1H(14)νC2H(16)νC6H(28)νC6H(12)νC14H(13)νC14H(30) 

6 3191,2 νC5H((10)νC11H(11)νC13H(11) 

7 3181,0 νC1H(44)νC2H(11)νC4H(28) 

8 3171,1 νC5H((25)νC6H(34)νC11H(11)νC13H(27) 

9 3171,0 νC4H(38)νC8H(59) 

10 3166,0 νC10H(38)νC11H(48) 

11 3163,4 νC2H(60)νC4H(24)νC6H(13) 

12 1723,9 νO1=C7(73) 

13 1660,2 νN2C8(55) 

14 1639,7 νC2C1(51) βHC2C1(19) 

15 1627,9 νC13C12(34)νC10C9(14) 

16 1617,8 νC1C6(27)νC5C4(11)νC3C4(18)βC1C6C5(10) 

17 1602,0 νC12C11(25)νC10C9(19)βC13C12C11(10)βC14C13C12(13) 

18 1534,6 βHN1N2(48)βHC5C6(10) 

19 1521,0 βHC5C6(15)βHC10C11(13)βHC11C12(10)βHC13C14(12) 

20 1517,7 βHN1N2(16)βHC5C6(35) 

21 1475,4 νC1C6(11)βHC4C5(23)βHC6C1(27) 

22 1430,3 νC11C10(12)νC12C11(29)βHC13C14(12) 

23 1393,1 βHC8N253) 

24 1353,1 νC5C4(28)βHC1C6(48)βHC4C5(10)βHC6C1(10) 

25 1332,2 νC5C4(30)νC3C4(31)βHC1C6(24) 

26 1326,3 νC10C9(17)βHC11C12(18)βHC13C14(15)βHC14C13(12) 

27 1318,6 νC11C10(52)νC10C9(10) 

28 1273,8 νN1C7(17)νC7C3(22)βHC8N2(12) 

29 1244,8 νC9C8(36) 

30 1204,2 νC2C1(21)βHC2C1(73) 

31 1194,6 νC13C12(17)βHC10C11(15)βHC11C12(25)βHC14C13(20) 

32 1184,9 νC5C4(16)βHC4C5(35)βHC6C1(36) 

33 1162,6 νN1C7(18)νN2N1(26) 

34 1127,5 νC12C11(19)βHC10C11(16)βHC11C12(10)βHC13C14(13)βHC14C13(18) 

35 1105,8 νC1C6(41)βHC4C5(26)βHC6C1(14) 

36 1098,1 νC14C13(50)νCL26C12(19) 

37 1052,3 νC6C5(30)βHC5C6(24) 

38 1027,8 βC11C10C9(58)βC14C13C12(15) 

39 1021,4 νN1C7(13)νN2N1(21)βC3C4C5(35) 

40 1014,6 νC6C5(47)βC3C4C5(25) 

41 1009,4 τHC4C5C6(33)τHC6C1C2(27)τC2C1C6C5(13) 
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42 999,9 τHC8N2N1(75) 

43 990,6 τHC2C1C6(71) 

44 989,3 τHC10C11C12(27)τHC11C12C13(12)τHC14C13C12(28)τC12C11C10C9(12) 

45 961,2 τHC8N2N1(10)τHC11C12C13(28)τHC13C14C9(30)τC11C10C9C8(17) 

46 952,0 βO1C7N1(19)βC8N2N1(14)βN2N1C7(15) 

47 941,8 τHC1C6C5(19)τHC4C5C6(32)τHC6C1C2(26) 

48 860,3 τHC5C6C1(76) 

49 858,4 νC14C13(10)νC9C8(11)τHC5C6C1(22) 

50 845,2 τHC11C12C13(41)τHC13C14C9(43) 

51 835,3 τHC10C11C12(44)τHC14C13C12(40) 

52 804,3 τHC4C5C6(10)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(13)τO1N1C3C7(33)τC7C2C4C3(15) 

53 732,2 νCL26C12(11)βC12C11C10(16) 

54 726,7 τC11C10C9C8(27)τC14C13C12C11(26) 

55 720,6 τHC1C6C5(36)τHC6C1C2(11)τO1N1C3C7(32) 

56 703,7 HC4C5C6(10)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(57) 

57 681,3 βCL26C12(10)βC2C1C6(17)βC12C11C10(12) 

58 645,0 βC12C11C10(19)βC13C12C11(45)βC14C13C12(15) 

59 633,1 βC1C6C5(14)βC2C1C6(22)βC6C5C4(49) 

60 598,4 τHN1N2C8(85) 

61 546,8 νCL26C12(15)βN1C7C3(18) 

62 530,4 τC11C10C9C8(15)τC13C12C11C10(15)τC14C13C12C11(11)τC9C8N2N1(12)τCL26C11C13C12(15) 

63 492,8 βCL26C12(12)τC2C1C6C5(11) 

64 439,0 βC8N16N15(18)βC10C9C8(30) 

65 422,7 τC12C11C10C9(21)τC13C12C11C10(15) 

66 417,3 τC2C1C6C5(16)τC12C11C10C9(13) 

67 412,7 τHC2C1C6(18)τC1C6C5C4(72) 

68 381,0 τC12C11C10C9(15)τC9C8N2N1(20)τCL26C11C13C12(21) 

69 369,5 νC7C3(15)CL26C12(19)βC12C11C10(13) 

70 314,9 βO1C7N1(20)βN2N1C7(14)βC7C3C4(20)βCL26C12C13(23) 

71 277,1 βC7C3C4(17)βCL26C12C13(37) 

72 259,6 τC11C10C9C8(11)τC9C8N2N1(19)τN2N1C7C3(11)τCL26C11C13C12(11) 

73 189,3 βC7C3C4(11)τC8N2N1C7(16)τC2C1C6C5(10)τC7C2C4C3(13) 

74 165,8 τC8N2N1C7(14)τC13C12C11C10(11)τC10C9C8N2(21)τCL26C11C13C12(19) 

75 155,9 νC9C8(15)βC8N2N1(14)βN2N1C7(21) 

76 127,3 βC10C9C8(14)βN1C7C3(18)βC7C3C4(10)τC7C2C4C3(16) 

77 75,2 τC13C12C11C10(18)τC10C9C8N2(23)τN1C7C3C2(20)τN2N1C7C3(11) 

78 63,7 τC8N2N1C7(11)τN1C7C3C2(40) 

79 45,9 βC8N2N1(15)βC10C9C8(13)βN1C7C3(15)βC9C8N2(19) 

80 29,9 τC8N2N1C7(36)τC10C9C8N2(38)τN1C7C3C2(16) 

81 22,8 τC9C8N2N1(25) τN2N1C7C3(50) 



 

68 
 

Tablo 4.16. N '- (p-bromobenziliden) benzohidrazit  molekülünün CII  

konformasyonuna  ait  toplam enerji dağılımı 

 

Dalga 

(cm
-1

) TED İşaretleme (%) 

1 3643,3 νN1H(100) 

2 3205,2 νC8H(18)νC13H(22)νC14H(48) 

3 3201,9 νC10H(43)νC11H(20)νC13H(26) 

4 3200,8 νC1H(31)νC5H(52) 

5 3191,3 νC1H(21)νC2H(23)νC6H(40)νC8H(11)νC11H(14)νC13H(14)νC14H(49) 

6 3191,1 νC5H(14)νC10H(11) 

7 3181,0 νC1H(44)νC2H(11)νC4H(27) 

8 3171,2 νC4H(39)νC5H(25)νC6H(33) 

9 3170,3 νC8H(61)νC13H(30) 

10 3165,7 νC10H(39)νC11H(51) 

11 3163,5 νC2H(60)νC4H(23)νC6H(14) 

12 1724,2 νO1=C7(74) 

13 1659,7 νN2C8(57) 

14 1639,6 νC2C1(52) β HC2C1(19) 

15 1623,8 νC13C12(33)νC10C9(14) 

16 1617,8 νC1C6(26)νC5C4(10)νC3C4(18) β C1C6C5(10) 

17 1598,7 νC12C11(25)νC10C9(19) β C13C12C11(11) β C14C13C12(14) 

18 1534,2 β HN1N2(48) β HC5C6(11) 

19 1519,0 β HN1N2(10) β HC5C6(42) 

20 1515,4 β HC10C11(17) β HC11C12(11) β HC13C14(12) 

21 1475,4 νC1C6(11) β HC4C5(23) β HC6C1(27) 

22 1426,2 νC11C10(10)νC12C11(29) β HC13C14(13) 

23 1392,4 β HC8N2(52) 

24 1353,1 νC5C4(28) β HC1C6(48) β HC4C5(11) β HC6C1(10) 

25 1332,2 νC5C4(30)νC3C4(31) β HC1C6(24) 

26 1326,2 νC10C9(12) β HC10C11(10) β HC11C12(22) β HC13C14(18) β HC14C13(16) 

27 1317,1 νC11C10(61)νC10C9(15) 

28 1273,6 νN1C7(17)νC7C3(22) β HC8N2(12) 

29 1244,5 νC9C8(36) 

30 1204,2 νC2C1(21) β HC2C1(73) 

31 1196,6 νC13C12(18) β HC10C11(15) β HC11C12(24) β HC13C14(16) β HC14C13(19) 

32 1184,9 νC5C4(16) β HC4C5(35) β HC6C1(36) 

33 1162,6 νN1C7(17)νN2N1(26) 

34 1127,9 νC12C11(21) β HC10C11(16) β HC13C14(13) β HC14C13(18) 

35 1105,8 νC1C6(41) β HC4C5(26) β HC6C1(14) 

36 1080,1 νC14C13(54)νBR26C12(12) 

37 1052,3 νC6C5(30) β HC5C6(24) 

38 1023,5 β C11C10C9(58) β C14C13C12(12) 

39 1021,5 νN1C7(13)νN2N1(20) β C3C4C5(33) 

40 1014,6 νC6C5(47) β C3C4C5(25) 

41 1008,4 τHC4C5C6(34)τHC6C1C2(26)τC2C1C6C5(13) 
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42 998,9 τHC8N2N1(75) 

43 989,8 τHC2C1C6(55)τHC2C1C6(15)τHC10C11C12(21)τHC11C12C13(10)τHC14C13C12(20) 

44 989,7 τC12C11C10C9(10) 

45 961,1 τHC8N2N1(10)τHC11C12C13(26)τHC13C14C9(30)τC11C10C9C8(17) 

46 951,7 β O1C7N1(19) β C8N2N1(14) β N2N1C7(15) 

47 941,7 τHC1C6C5(19)τHC4C5C6(32)τHC6C1C2(26) 

48 860,1 τHC5C6C1(92) 

49 856,9 νC14C13(11)νC9C8(14) β C11C10C9(12) 

50 843,5 τHC11C12C13(46)τHC13C14C9(45) 

51 835,3 τHC10C11C12(42)τHC14C13C12(46) 

52 804,2 τHC4C5C6(10)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(13)τO1N1C3C7(33)τC7C2C4C3(15) 

53 723,8 β C2C1C6(11) β C12C11C10(10) β C6C5C4(11) 

54 721,7 τHC1C6C5(31)τHC6C1C2(10) τ O1N1C3C7(28) 

55 716,5 τC11C10C9C8(28)τC14C13C12C11(26) 

56 703,2 τHC4C5C6(10)τHC6C1C2(10)τC3C4C5C6(58) 

57 669,4 β C2C1C6(14) β C12C11C10(21) 

58 642,8 β C12C11C10(18) β C13C12C11(48) β C14C13C12(16) 

59 633,1 β C1C6C5(14) β C2C1C6(22) β C6C5C4(50) 

60 599,1 τHN1N2C8(86) 

61 534,1 β N1C7C3(23) 

62 523,0 τC11C10C9C8(18)τC13C12C11C10(14)τC14C13C12C11(10)τC9C8N2N1(12)τBR26C11C13C12(11) 

63 474,5 νC7C3(17)νBR26C12(11) β C2C1C6(10)τC2C1C6C5(12) 

64 436,3 β C8N2N1(17) β C10C9C8(31) 

65 418,9 τHC14C13C12(10)τC12C11C10C9(28)τC13C12C11C10(15) 

66 412,7 τHC2C1C6(18)τC2C1C6C5(17) 

67 412,4 τC1C6C5C4(75) 

68 371,6 τC12C11C10C9(14)τC13C12C11C10(10)τC9C8N2N1(22)τBR26C11C13C12(21) 

69 316,4 νBR26C12(25) β O1C7N1(12) β C7C3C4(12) 

70 303,2 νBR26C12(15) β O1C7N1(12) β N2N1C7(21) β C7C3C4(16) β BR26C12C13(13) 

71 258,8 τC11C10C9C8(11)τC9C8N2N1(14)τN2N1C7C3(12)τBR26C11C13C12(13) 

72 239,0 β BR26C12C13(46) 

73 187,1 τC8N2N1C7(16)τC2C1C6C5(12)τC7C2C4C3(15) 

74 156,3 τC8N2N1C7(16)τC10C9C8N16(23)τBR26C11C13C12(22) 

75 138,2 νC9C8(15) β C8N2N1(15) β C12C11C10(10) β N2N1C7(16) 

76 122,8 β C10C9C8(13) β N1C7C3(19) β C7C3C4(10)τC7C2C4C3(15) 

77 71,5 τC13C12C11C10(11)τC10C9C8N16(20)τN15C7C3C2(37) 

78 59,8 τC13C12C11C10(12)τN1C7C3C2(26)τN2N1C7C3(13) 

79 42,2 β C8N2N1(16) β C10C9C8(16) β N1C7C3(13) β C9C8N2(21) 

80 30,1 τC8N2N1C7(37)τC10C9C8N2(36)τN1C7C3C2(15) 

81 19,9 τC9C8N2N1(26) τN2N1C7C3(46) 

ν= gerilme      β=düzlem içi bükülme         τ= düzlem dışı bükülme 
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4.6. Homo-Lumo Enerji Farkları  

 

En yüksek dolu moleküler orbitale (MO) Homo, en düĢük boĢ moleküler orbitale  Lumo 

denir. Bu parametreler kuantum kimyası için önemli parametrelerdir. Homo elektronları 

verme eğiliminde, Lumo ise elektron alma eğilimindedir. 

 

Homo-Lumo enerji farkı molekülün diğer moleküllerle etkileĢimini yani elektriksel 

iletkenliği belirler.  Enerji farkının büyük olması durumunda elektron dağılımı daha az 

değiĢeceğinden polarlanma düĢük olur. 

  

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait denge durumu Homo-Lumo 

enerjileri ve enerji farkları aĢağıdaki tablo 4.17 de verilmiĢ olup, DFT/B3LYP teori 

seviyesinde hesaplanan enerji farkları arasındaki iliĢkinin I>II>III>IV Ģeklinde olduğu 

görüldü. 

 

 

 

Tablo 4.17. I,II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait Denge durumu 

Homo-Lumo enerjileri ve enerji farkı       değerleri. 
 

 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait en yüksek dolu ve en düĢük boĢ 

orbitallerinin üç boyutlu (3D) çizimi aĢağıdaki Ģekil 4.26 da verilmiĢtir. 

 

 

 

 

B3LYP / 6-311 + + G (d. p) 

Molekül EHOMO(a.u) ELUMO (a.u)          

I -0.233429 -0.072111 4,389624 

 

II -0.235393 -0.074628 4,374576 

 

III -0.235886 -0.078157 4,291964 

 

IV -0.235478 -0.078864 4,261624 

 

HF / 6-311 + + G (d. p) 

I -0.317166 0.028899 9,416775 

 

II -0.319296 0.027419 9,434462 

 

III -0.319645 0.027193 9,437809 

 

IV -0.318276 0.028292 9,430462 

 



 

71 
 

 

 

ġekil 4.26. I ,II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait en yüksek dolu ve en 

düĢük boĢ orbitallerinin üç boyutlu (3D) çizimi 

 

 

 

 

 

 HOMO LUMO 

 

 

 

I 

  
 

 

 

II 

  
 

 

 

III 

  
 

 

 

IV 
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I,II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait denge durumu Homo-Lumo 

enerjileri ve enerji farkları aĢağıdaki tablo 4.18 de verilmiĢtir. Moleküllerin CII 

konformasyonuna ait Denge durumu Homo-Lumo enerji farklarının DFT/B3LYP teori 

seviyesinde, I. molekülden IV. moleküle doğru gidildikçe azaldığı ve CII 

konformasyonların da elde edilen enerji farklarının, CI konformasyonunda elde edilen 

enerji farklarına göre az da olsa yüksek olduğu görülmüĢtür. 

 

Her iki konformasyon için yapılan hesaplama sonuçlarına bakıldığında HF metodu ile 

elde edilen enerji farklarının daha yüksek çıktığı görülmektedir. Bu da HF metodunun 

korelasyon katkısını içermemesinden kaynaklanmaktadır. 

 

 

Tablo 4.18. I,II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait Denge durumu 

Homo-Lumo enerjileri ve enerji farkı        değerleri 
 

 

 

 

I,II, III ve IV moleküllerinin CII  konformasyonuna ait en yüksek dolu ve en düĢük boĢ 

orbitallerinin üç boyutlu (3D) çizimi aĢağıdaki Ģekil 4.27 da verilmiĢtir. 

 

 

 

B3LYP / 6-311 + + G (d. p) 

Molekül EHOMO(a.u) ELUMO (a.u)          

I -0,230700 -0,068384 4,416781 

 

II -0,234590 -0,073161 4,392645 

 

III -0,235093 -0,076287 4,32127 

 

IV -0,234640 -0,076943 4,291093 

 

HF / 6-311 + + G (d. p) 

I -0,314204 0,034361 9,484802 

 

II -0,317701 0,032918 9,540694 

 

III -0,318070 

 

0,032413 9,536993 

 

IV -0,317293 0,032275 9,512095 
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ġekil 4.27.I,II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait en yüksek dolu ve en 

düĢük boĢ orbitallerinin üç boyutlu (3D) çizim 

 

 

 

 

 HOMO LUMO 

 

 

 

I 

  
 

 

 

II 

  
 

 

 

II

I 

  
 

 

 

IV 
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4.7. Nükleer Manyetik Rezonans (NMR)  Spektroskopisi 

 

NMR spektroskopisi kuvvetli bir manyetik alan içerisine bırakılan bir molekülde 

bulunan bazı atom çekirdeklerinin radyo frekansı aralığındaki ıĢınları absorblaması 

prensibine dayalı bir yapı aydınlatma yöntemidir. 

 

NMR spektroskopisi diğer spektroskopik yöntemlerden farklıdır. Atom çekirdeğinin 

manyetik karekterine bağlı olarak, molekülün iskeleti hakkında bilgi verir. Diğer 

spektroskopik yöntemler elektronlarla ilgiliyken, NMR spektroskopisi çekirdekle 

ilgilidir. NMR spektroskopisi için kuvvetli bir manyetik alan ve elektromanyetik 

spektrumun çok uzun dalga boylu ıĢınları olan radyo dalgaları gerekir. 

 

Bir çekirdek manyetik alan etkisiyle farklı enerji seviyelerinde bulunursa, düĢük enerji 

seviyesinde bulunan çekirdeklerin spinleri, uygulanan manyetik alanın yönüyle aynı 

yönlenmiĢtir ve bu çekirdeklere paralel çekirdek denir. Üst enerji seviyesinde bulunan 

çekirdeklerin spinleri dıĢ manyetik alana zıt yönlenmiĢ ise bunlara ise anti-paralel 

çekirdek denir. Dolayısıyla, NMR spektroskopisinde rezonans, bir çekirdeğin spininin  

uygulanan radyo frakansı ile paralelden anti - parelele dönüĢmesi olarak ifade edilir. 

Organik bileĢiklerin yapılarının incelenmesinde kullanılan NMR spektroskopisi 

magnetik alanda tutunan ve spini olan (dönme hareketi olan) çekirdeğin uygun (daha 

çok 60mhz‟lik) frekansda da bir radyo dalga fotonu ile rezonansa girmesi yöntemine 

dayanır. NMR spektroskopisiyle molekül geometrisi (konformasyon, cis-trans izomer 

vb.), analiz edilen bileĢiğin fiziksel özellikleri, bağ ve açı değerleri molekülde bulunan 

fonksiyonel gruplar ve bu grupların birbirleriyle bağlanımı gibi birçok özellik 

belirlenebilir [60]. 

 

I,II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait 
1
H-NMR ve 

13
C-NMR kimyasal 

kayma değerleri GIAO yaklaĢımına göre gaz fazında DFT/B3LYP teori düzeyinde 6-

311+G (2d,p) temel seti kullanılarak hesaplandı. I, II, III ve IV moleküllerinin CI 

konformasyonuna ait 
13

C-NMR kimyasal kayma değerleri aĢağıdaki tablo 4.19 

daverildi. 
1
H-NMR ve 

13
C-NMR spektrumunun teorik olarak hesaplanmasında, 

Tetrametilsilane (TMS) referans olarak alınmıĢtır. 
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Tablo 4.19. I,II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait 
13

C-NMR kimyasal 

kayma değerleri (     ) 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

B3LYP/6311+G (2d,p) 

 I II III IV 

Atom (ppm) (ppm) (ppm) (ppm) 

C3 134.56 173.54 165.97 149.85 

C8 165.98 165.97 150.66 165.94 

C7 145.88 144.13 144.12 144.15 

C9 141.68 141.51 141.40 141.42 

C6 141.29 137.13 139.25 139.79 

C12 136.08 136.22 136.35 136.40 

C14 136.19 136.10 136.05 135.95 

C2 133.73 121.09 134.56 137.55 

C5 134.22 135.32 134.52 134.48 

C13 133.96 134.03 134.08 134.10 

C4 132.68 118.90 133.14 136.20 

C1 131.22 133.21 132.15 132.00 

C11 131.90 131.95 131.99 132.02 

C10 128.65 128.60 128.58 128.57 
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I,II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait 
1
H-NMR kimyasal kayma 

değerleri aĢağıdaki tablo 4.20 verildi. 

 

Tablo 4.20. I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait 
1
H-NMR kimyasal 

kayma değerleri (     ) 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

B3LYP/6311+G (2d,p) 

 I II III IV 

Atom (ppm) (ppm) (ppm) (ppm) 

C1H 8.78 8.75 8.67 8.63 

N1H 8.62 8.61 8.64 8.65 

C14H 8.47 8.47 8.48 8.49 

C7H 7.94 7.89 7.88 7.87 

C13H 7.77 7.78 7.79 7.79 

C12H 7.75 7.75 7.76 7.75 

C10H 7.72 7.70 7.71 7.71 

C2H 7.67 7.34 7.65 7.70 

C11H 7.58 7.58 7.58 7.57 

C4H 7.56 7.20 7.54 7.61 

C5H 7.41 7.35 7.29 7.26 

C3H 7.58    
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5.TARTIġMA VE SONUÇ 
 

Bu tez çalıĢmasında, N '- (benziliden) benzohidrazid , N' - (p-florobenziliden) 

benzohidrazid , N '- (p-klorobenziliden) benzohidrazid  ve N '- (p-bromobenziliden) 

benzohidrazid moleküllerinin CI ve CII konformasyonlarının yapısal ve elektronik, 

lineer ve lineer olmayan optik özellikleri teorik olarak incelendi. En düĢük enerji 

konformerlerini (CI, CII) belirlemek için, I, II ,III ve IV moleküllerinin potansiyel enerji 

eğrileri dihedral açının fonksiyonu olarak yoğunluk fonksiyonel teorisi DFT/B3LYP 

teori seviyesinde 6-31G temel seti kullanılarak hesaplanmıĢtır. Moleküllerin en düĢük 

enerjili konformerleri hem Density Functional Theory (DFT/ B3LYP) hemde ab initio 

Hartree-Fock (HF) metotlarında 6-311++G (d,p) temel seti kullanılarak optimize edildi. 

 

Moleküllerein potansiyel eğrisi üzerindeki minumum enerjili bölgelerde molekül 

konformasyonlarının düzlemsel olduğu, maksimun enerjili noktalarda ise düzlemsel 

olmadığı görüldü.  

 

ÇalıĢılan tüm moleküllerin her iki konformasyonlarına ait MEP haritalarına 

bakıldığında, karbonil grubu (C=O) çevresinin elektron yoğunluğunun en fazla olduğu 

nükleofilik bölgeye sahip olduğununu, N1-H grubu etrafının ise elektron yoğunluğu 

olarak fakir olan elektrofilik bölgelere sahip olduğu görüldü. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI ve CII konformasyonların da dipol moment değerleri 

hem B3LYP / 6-311 + + G(d.p) hem de HF/ 6-311 + + G(d.p) metotlarında I. 

molekülden IV. moleküle doğru gidildikçe arttığı ve büyüklük iliĢkisinin IV>III>II>I 

olduğu görüldü. Aynı zamanda her iki metotda I. molekülden IV. moleküle doğru 

gidildikçe molekülün sahip olduğu toplam elektronik enerjinin ise azaldığı gözlendi. CI 

konformasyonunda her iki metotla elde edilen dipol moment değerlerinin, CII 

konformasyonunda elde edilen dipol moment değerlerinden daha yüksek olduğu 

görüldü. 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI ve CII konformasyonlarında I. molekülden IV 

moleküle doğru gidildikçe dipol momentlerinin artmasına bağlı olarak polarizebilite 

değerlerinde de genel olarak artıĢlar meydana geldiği fakat hiperpolarizebilite 

değerlerinde farklılıklar gözlenmiĢtir. 
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CI ve CII konformasyonuna ait DFT/B3LYP metoduyla hesaplanan elektronik 

enerjilerin farklarına bakıldığında en yüksek enerji farkı II. molekülde, en düĢük enerji 

farkının ise I. molekülde olduğu ve büyüklük iliĢkisinin II>IV>III>I olduğu görüldü. 

HF metoduyla hesaplanan iki konformasyona ait elektronik enerji farklarına 

bakıldığında ise en yüksek enerji farkı IV. molekülde, en düĢük enerji farkının ise I. 

molekülde olduğu ve büyüklük iliĢkisinin IV>II>III>I Ģeklinde olduğu görüldü. 

 

Moleküllerin CI ve CII konformasyonuna ait DFT/B3LYP teori seviyesinde hesaplanan 

denge durumu Homo-Lumo enerji farkları arasındaki iliĢkinin I>II>III>IV Ģeklinde 

olduğu görüldü ve CII konformasyonlarında homo-lumo enerji farkının CI 

konformasyonlarına göre daha büyük olduğu görüldü. Ayrıca her iki konformasyonda 

HF metoduyla elde edilen Homo-Lumo enerji farklarının DFT/B3LYP metoduyla elde 

edilen Homo-Lumo enerji farklarından daha yüksek çıktığı görüldü. Bu da HF 

metodunun korelasyon katkısını içermemesinden kaynaklanmaktadır. 

 

I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait 
13

C-NMR kimyasal kayma 

değerlerinin 
1
H-NMR kimyasal kayma değerlerine göre daha yüksek çıktığı görüldü. 

Moleküllerin her iki konformasyonunda IR aktif ve Raman Aktif olduğu bölgeler 

belirlendi. 
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EKLER 
 

EK.1. I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) 

setinde optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 

CI-B3LYP/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   
 I II III IV Den

a
. 

C1-C2 1,3936 1,3935 1,3935 1,3935 1,389 

C1-C6 1,3934 1,3934 1,3934 1,3934 1,38 

C1-H 1,0841 1,0841 1,084 1,084  

C2-C3 1,4004 1,4005 1,4005 1,4005 1,387 

C2-H 1,0845 1,0845 1,0845 1,0845  

C3-C4 1,3995 1,3995 1,3996 1,3996 1,388 

C3-C7 1,5035 1,503 1,5027 1,5027 1,486 

C4-C5 1,3907 1,3906 1,3906 1,3906 1,374 

C4-H 1,0831 1,0831 1,0831 1,083  

C5-C6 1,3953 1,3953 1,3953 1,3953 1,366 

C5-H 1,0841 1,0841 1,084 1,084  

C6-H 1,0842 1,0842 1,0841 1,0841  

C7-N1 1,3885 1,3891 1,39 1,3903 1,349 

C7-O 1,2128 1,2127 1,2124 1,2123 1,228 

C8-C9 1,4638 1,4632 1,4629 1,463 1,465 

C8-N2 1,28 1,2798 1,28 1,2801 1,275 

C8-H 1,0986 1,0984 1,0982 1,0982  

C9-C10 1,4018 1,4015 1,4009 1,4008 1,389 

C9-C14 1,4051 1,4057 1,4049 1,4047 1,387 

C10-C11 1,3928 1,3923 1,3919 1,3924 1,378 

C10-H 1,0856 1,085 1,0852 1,0853  

C11-C12 1,3929 1,3849 1,3901 1,3903 1,373 

C11-H 1,0841 1,0826 1,0823 1,0822  

C12-C13 1,398 1,39 1,3955 1,3957 1,376 

C12-X 1,0841 1,3541 1,7567 1,9156  

C13-C14 1,3882 1,3872 1,3869 1,3875 1,378 

C13-H 1,0843 1,0829 1,0825 1,0824  

C14-H 1,0831 1,0829 1,083 1,0831  

N1-N2 1,3558 1,3554 1,3543 1,354 1,378 

N1-H 1,0159 1,0158 1,0159 1,0159  

Bağ açısı ( ˚) 
C2-C1-C6 120,1 120,1 120,1 120,1 119,9 

C2-C1-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C1-H 120,1 120,1 120,1 120,1  

C1-C2-C3 120,3 120,3 120,3 120,3 119,8 

C1-C2-H 119,0 119,0 119,0 119,0  

C3-C2-H 120,6 120,6 120,6 120,6  

C2-C3-C4 119,2 119,2 119,2 119,2 119,4 

C2-C3-C7 123,4 123,4 123,4 123,4 122,0 
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C4-C3-C7 117,3 117,3 117,3 117,3 118,6 

C3-C4-C5 120,4 120,4 120,3 120,3 120,2 

C3-C4-H 118,6 118,6 118,6 118,6  

C5-C4-H 121,1 121,1 121,1 121,1  

C4-C5-C6 120,2 120,2 120,2 120,2 120,5 

C4-C5-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C5-H 120,0 120,0 120,0 120,0  

C1-C6-C5 119,9 119,9 119,9 119,9 120,3 

C1-C6-H 120,0 120,0 120,0 120,0  

C5-C6-H 120,1 120,1 120,1 120,1  

C3-C7-N1 114,0 114,1 114,1 114,1 114,9 

C3-C7-O 122,7 122,7 122,8 122,8 121,9 

N1-C7-O 123,3 123,2 123,1 123,1 123,2 

C9-C8-N2 122,1 122,0 121,9 121,9 120,9 

C9-C8-H 116,5 116,6 116,6 116,7  

N2-C8-H 121,3 121,4 121,5 121,5  

C8-C9-C10 119,2 119,4 119,4 119,4 119,1 

C8-C9-C14 121,8 121,7 121,8 121,8 121,6 

C10-C9-C14 119,0 118,9 118,8 118,8 119,3 

C9-C10-C11 120,6 121,1 121,1 121,1 120,8 

C9-C10-H 119,6 119,7 119,8 119,8  

C11-C10-H 119,8 119,2 119,1 119,1  

C10-C11-C12 119,9 118,3 119,0 118,9 118,4 

C10-C11-H 119,9 121,8 120,8 120,6  

C12-C11-H 120,2 119,9 120,2 120,5  

C11-C12-C13 119,8 122,4 121,1 121,2 122,4 

C11-C12-X 120,1 118,9 119,5 119,5  

C13-C12-X 120,1 118,8 119,4 119,4  

C12-C13-C14 120,5 118,8 119,4 119,4 118,7 

C12-C13-H 119,9 119,7 120,0 120,2  

C14-C13-H 119,6 121,6 120,6 120,4  

C9-C14-C13 120,1 120,6 120,6 120,6 120,4 

C9-C14-H 118,9 119,0 119,1 119,1  

C13-C14-H 120,9 120,4 120,3 120,3  

C7-N1-N2 121,2 121,1 121,1 121,1 120,0 

C7-N1-H 119,1 119,1 119,1 119,1  

N2-N1-H 119,3 119,3 119,3 119,3  

C8-N2-N1 117,3 117,5 117,5 117,5 114,7 

Dihedral Açı ( ˚) 
C6-C1-C2-C3 0,2 0,2 -0,2 -0,2  

C6-C1-C2-H 177,7 177,7 -177,7 -177,7  

H-C1-C2-C3 -179,1 -179,1 179,1 179,1  

H-C1-C2-H -1,7 -1,7 1,7 1,7  

C2-C1-C6-C5 -0,8 -0,8 0,8 0,8  

C2-C1-C6-H 179,8 179,9 -179,9 -179,9  

H-C1-C6-C5 178,6 178,6 -178,6 -178,6  

H-C1-C6-H -0,8 -0,8 0,8 0,8  

C1-C2-C3-C4 0,8 0,8 -0,8 -0,9  
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C1-C2-C3-C7 178,6 178,7 -178,7 -178,7  

H-C2-C3-C4 -176,6 -176,6 176,6 176,5  

H-C2-C3-C7 1,2 1,3 -1,3 -1,3  

C2-C3-C4-C5 -1,4 -1,4 1,4 1,4  

C2-C3-C4-H 178,3 178,3 -178,3 -178,3  

C7-C3-C4-C5 -179,3 -179,3 179,4 179,3  

C7-C3-C4-H 0,4 0,4 -0,4 -0,4  

C2-C3-C7-N1 30,3 30,1 -30,0 -29,9  

C2-C3-C7-O -150,4 -150,6 150,8 150,9  

C4-C3-C7-N1 -151,8 -152,0 152,2 152,3  

C4-C3-C7-O 27,4 27,2 -27,1 -27,0  

C3-C4-C5-C6 0,9 0,9 -0,9 -0,9  

C3-C4-C5-H -179,4 -179,4 179,4 179,4  

H-C4-C5-C6 -178,8 -178,8 178,9 178,9  

H-C4-C5-H 0,8 0,8 -0,8 -0,8  

C4-C5-C6-C1 0,2 0,2 -0,2 -0,2  

C4-C5-C6-H 179,6 179,6 -179,6 -179,6  

H-C5-C6-C1 -179,5 -179,5 179,5 179,5  

H-C5-C6-H -0,1 -0,1 0,1 0,1  

C3-C7-N1-N2 -177,8 -177,7 177,7 177,6  

C3-C7-N1-H 9,8 9,9 -9,9 -9,9  

O-C7-N1-N2 3,0 3,0 -3,1 -3,1  

O-C7-N1-H -169,4 -169,3 169,3 169,4  

N2-C8-C9-C10 179,7 179,6 -179,7 -179,5  

N2-C8-C9-C14 -0,2 -0,3 0,3 0,4  

H-C8-C9-C10 -0,1 -0,3 0,2 0,3  

H-C8-C9-C14 180,0 179,8 -179,9 -179,8  

C9-C8-N2-N1 -179,3 -179,3 179,3 179,3  

H-C8-N2-N1 0,6 0,5 -0,5 -0,5  

C8-C9-C10-C11 -179,9 -179,9 180,0 179,9  

C8-C9-C10-H 0,1 0,1 0,0 -0,1  

C14-C9-C10-C11 0,0 0,0 0,0 0,0  

C14-C9-C10-H 180,0 -180,0 -180,0 180,0  

C8-C9-C14-C13 179,9 179,9 -180,0 -179,9  

C8-C9-C14-H -0,1 -0,1 0,1 0,1  

C10-C9-C14-C13 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C9-C14-H 180,0 179,9 -179,9 -179,9  

C9-C10-C11-C12 0,0 0,0 0,0 0,0  

C9-C10-C11-H -180,0 180,0 -180,0 -180,0  

H-C10-C11-C12 -180,0 -180,0 180,0 180,0  

H-C10-C11-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C11-C12-C13 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C11-C12-X -180,0 180,0 180,0 -180,0  

H-C11-C12-C13 180,0 180,0 -180,0 -180,0  

H-C11-C12-X 0,0 0,0 0,0 0,0  

C11-C12-C13-C14 0,0 0,0 0,0 -0,1  

C11-C12-C13-H -180,0 -180,0 180,0 180,0  

X-C12-C13-C14 -180,0 -180,0 180,0 179,9  
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X-C12-C13-H 0,0 0,0 0,0 -0,1  

C12-C13-C14-C9 0,0 0,0 0,0 0,0  

C12-C13-C14-H -180,0 -180,0 180,0 180,0  

H-C13-C14-C9 180,0 180,0 -180,0 -180,0  

H-C13-C14-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C7-N1-N2-C8 -174,6 -174,6 174,7 174,9  

H-N1-N2-C8 -2,2 -2,3 2,3 2,4  
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EK.2. I, II, III ve IV moleküllerinin CI konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) setinde 

optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 

CI-HF/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   
 I II III IV Den

a
. 

C1-C2 1,3859 1,3858 1,3858 1,3858 1,389 

C1-C6 1,3843 1,3843 1,3843 1,3843 1,38 

C1-H 1,0752 1,0751 1,0751 1,0751  

C2-C3 1,3894 1,3894 1,3894 1,3894 1,387 

C2-H 1,0752 1,0752 1,0752 1,0752  

C3-C4 1,3897 1,3897 1,3897 1,3897 1,388 

C3-C7 1,5038 1,5034 1,5031 1,503 1,486 

C4-C5 1,3828 1,3828 1,3828 1,3828 1,374 

C4-H 1,0737 1,0737 1,0737 1,0737  

C5-C6 1,3869 1,3869 1,3869 1,3869 1,366 

C5-H 1,0751 1,0751 1,0751 1,0751  

C6-H 1,0755 1,0754 1,0754 1,0754  

C7-N1 1,3695 1,3701 1,3711 1,3713 1,349 

C7-O 1,1881 1,188 1,1877 1,1876 1,228 

C8-C9 1,476 1,4751 1,4757 1,4759 1,465 

C8-N2 1,2519 1,2516 1,2516 1,2516 1,275 

C8-H 1,0869 1,0868 1,0866 1,0865  

C9-C10 1,3875 1,3866 1,3862 1,3862 1,389 

C9-C14 1,3943 1,395 1,3939 1,3937 1,387 

C10-C11 1,3875 1,3871 1,3868 1,3872 1,378 

C10-H 1,0767 1,0763 1,0763 1,0763  

C11-C12 1,3821 1,3731 1,378 1,3787 1,373 

C11-H 1,0753 1,0738 1,0734 1,0732  

C12-C13 1,3903 1,3818 1,3868 1,3875 1,376 

C12-X 1,0754 1,3255 1,7434 1,8993  

C13-C14 1,38 1,3786 1,3788 1,3793 1,378 

C13-H 1,0754 1,074 1,0735 1,0733  

C14-H 1,0738 1,0736 1,0736 1,0736  

N1-N2 1,354 1,3538 1,3524 1,352 1,378 

N1-H 0,9961 0,9962 0,9962 0,9962 1,389 
Bağ açısı ( ˚) 

C2-C1-C6 120,0 120,0 120,0 120,0 119,9 

C2-C1-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C1-H 120,2 120,2 120,2 120,2  

C1-C2-C3 120,3 120,2 120,2 120,2 119,8 

C1-C2-H 119,1 119,1 119,1 119,1  

C3-C2-H 120,6 120,6 120,6 120,6  

C2-C3-C4 119,5 119,5 119,5 119,5 119,4 

C2-C3-C7 123,1 123,1 123,1 123,1 122,0 

C4-C3-C7 117,5 117,5 117,4 117,4 118,6 

C3-C4-C5 120,2 120,2 120,2 120,2 120,2 
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C3-C4-H 119,0 119,0 119,0 119,0  

C5-C4-H 120,8 120,8 120,8 120,8  

C4-C5-C6 120,1 120,1 120,1 120,1 120,5 

C4-C5-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C5-H 120,1 120,1 120,1 120,1  

C1-C6-C5 119,9 120,0 120,0 120,0 120,3 

C1-C6-H 120,0 120,0 120,0 120,0  

C5-C6-H 120,1 120,0 120,0 120,0  

C3-C7-N1 114,3 114,3 114,3 114,3 114,9 

C3-C7-O 122,0 122,1 122,2 122,2 121,9 

N1-C7-O 123,7 123,6 123,6 123,5 123,2 

C9-C8-N2 122,1 121,9 121,8 121,7 120,9 

C9-C8-H 116,3 116,4 116,4 116,5  

N2-C8-H 121,6 121,7 121,8 121,8  

C8-C9-C10 119,1 119,4 119,4 119,4 119,1 

C8-C9-C14 121,6 121,5 121,6 121,6 121,6 

C10-C9-C14 119,3 119,0 119,0 119,1 119,3 

C9-C10-C11 120,6 121,1 121,0 121,0 120,8 

C9-C10-H 119,9 119,9 120,0 120,0  

C11-C10-H 119,6 119,0 119,0 119,0  

C10-C11-C12 119,8 118,3 118,9 119,0 118,4 

C10-C11-H 119,9 121,7 120,7 120,4  

C12-C11-H 120,3 120,0 120,4 120,6  

C11-C12-C13 119,8 122,3 121,1 121,1 122,4 

C11-C12-X 120,1 119,0 119,5 119,5  

C13-C12-X 120,0 118,7 119,4 119,4  

C12-C13-C14 120,4 118,8 119,5 119,5 118,7 

C12-C13-H 119,9 119,7 120,0 120,2  

C14-C13-H 119,7 121,5 120,5 120,3  

C9-C14-C13 120,0 120,5 120,5 120,5 120,4 

C9-C14-H 119,3 119,3 119,4 119,4  

C13-C14-H 120,7 120,2 120,2 120,1  

C7-N1-N2 120,3 120,2 120,2 120,2 120,0 

C7-N1-H 119,1 119,1 119,1 119,1  

N2-N1-H 118,9 118,9 118,9 118,9  

C8-N2-N1 117,7 117,9 118,0 118,0 114,7 
Dihedral Açı ( ˚) 

C6-C1-C2-C3 0,3 0,3 -0,3 -0,3  

C6-C1-C2-H 178,2 178,2 -178,2 -178,2  

H-C1-C2-C3 -179,1 -179,1 179,1 179,1  

H-C1-C2-H -1,3 -1,3 1,3 1,3  

C2-C1-C6-C5 -0,7 -0,7 0,7 0,7  

C2-C1-C6-H 179,8 179,8 -179,8 -179,8  

H-C1-C6-C5 178,8 178,7 -178,7 -178,7  

H-C1-C6-H -0,7 -0,7 0,7 0,7  

C1-C2-C3-C4 0,7 0,7 -0,7 -0,7  

C1-C2-C3-C7 178,9 178,9 -178,9 -178,9  

H-C2-C3-C4 -177,1 -177,1 177,1 177,1  
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H-C2-C3-C7 1,0 1,1 -1,1 -1,1  

C2-C3-C4-C5 -1,4 -1,4 1,4 1,4  

C2-C3-C4-H 178,4 178,4 -178,5 -178,5  

C7-C3-C4-C5 -179,6 -179,7 179,7 179,7  

C7-C3-C4-H 0,2 0,2 -0,2 -0,2  

C2-C3-C7-N1 31,8 31,6 -31,6 -31,6  

C2-C3-C7-O -148,6 -148,7 148,8 148,8  

C4-C3-C7-N1 -150,0 -150,1 150,2 150,2  

C4-C3-C7-O 29,6 29,5 -29,4 -29,4  

C3-C4-C5-C6 1,0 1,0 -1,0 -1,0  

C3-C4-C5-H -179,4 -179,4 179,4 179,4  

H-C4-C5-C6 -178,8 -178,8 178,8 178,8  

H-C4-C5-H 0,8 0,8 -0,8 -0,8  

C4-C5-C6-C1 0,1 0,1 -0,1 -0,1  

C4-C5-C6-H 179,5 179,5 -179,5 -179,5  

H-C5-C6-C1 -179,5 -179,5 179,5 179,5  

H-C5-C6-H -0,1 -0,1 0,1 0,1  

C3-C7-N1-N2 179,8 179,7 -179,8 -179,9  

C3-C7-N1-H 15,2 15,4 -15,3 -15,3  

O-C7-N1-N2 0,2 0,1 -0,2 -0,3  

O-C7-N1-H -164,4 -164,2 164,3 164,3  

N2-C8-C9-C10 179,8 179,8 -179,8 -179,8  

N2-C8-C9-C14 -0,2 -0,3 0,2 0,2  

H-C8-C9-C10 -0,1 -0,2 0,1 0,1  

H-C8-C9-C14 179,9 179,8 -179,8 -179,8  

C9-C8-N2-N1 -179,3 -179,3 179,3 179,3  

H-C8-N2-N1 0,7 0,7 -0,7 -0,7  

C8-C9-C10-C11 -180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

C8-C9-C10-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C14-C9-C10-C11 0,0 0,0 0,0 0,0  

C14-C9-C10-H -180,0 -180,0 180,0 180,0  

C8-C9-C14-C13 -180,0 -180,0 180,0 180,0  

C8-C9-C14-H -0,1 -0,1 0,0 0,0  

C10-C9-C14-C13 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C9-C14-H 179,9 179,9 -179,9 -179,9  

C9-C10-C11-C12 0,0 0,0 0,0 0,0  

C9-C10-C11-H 180,0 180,0 -180,0 -180,0  

H-C10-C11-C12 180,0 180,0 -180,0 -180,0  

H-C10-C11-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C11-C12-C13 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C11-C12-X -180,0 -180,0 180,0 180,0  

H-C11-C12-C13 180,0 180,0 -180,0 -180,0  

H-C11-C12-X 0,0 0,0 0,0 0,0  

C11-C12-C13-C14 0,0 0,0 0,0 0,0  

C11-C12-C13-H -180,0 -180,0 180,0 180,0  

X-C12-C13-C14 -180,0 -180,0 180,0 180,0  

X-C12-C13-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C12-C13-C14-C9 0,0 0,0 0,0 0,0  
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C12-C13-C14-H -179,9 -179,9 179,9 179,9  

H-C13-C14-C9 180,0 180,0 -180,0 -180,0  

H-C13-C14-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C7-N1-N2-C8 -170,8 -170,7 170,8 170,9  

H-N1-N2-C8 -6,2 -6,4 6,3 6,3  
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EK.3. I, II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait B3LYP/6-311++G(d,p) 

setinde optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 

CII-B3LYP/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   
 I II III IV Den

a
. 

C1-C2 1,3932 1,3931 1,3931 1,3931 1,389 

C1-C6 1,3935 1,3935 1,3935 1,3935 1,38 

C1-H 1,084 1,084 1,084 1,084  

C2-C3 1,4005 1,4006 1,4006 1,4006 1,387 

C2-H 1,0847 1,0847 1,0846 1,0846  

C3-C4 1,3994 1,3994 1,3995 1,3995 1,388 

C3-C7 1,5039 1,5034 1,5031 1,503 1,486 

C4-C5 1,3906 1,3906 1,3906 1,3906 1,374 

C4-H 1,083 1,083 1,083 1,083  

C5-C6 1,3952 1,3952 1,3952 1,3952 1,366 

C5-H 1,0841 1,084 1,084 1,084  

C6-H 1,0841 1,0841 1,0841 1,0841  

C7-N1 1,3793 1,3796 1,3804 1,3806 1,349 

C7-O 1,2221 1,2221 1,2218 1,2217 1,228 

C8-C9 1,4684 1,4675 1,4675 1,4676 1,465 

C8-N2 1,2857 1,2856 1,2857 1,2857 1,275 

C8-H 1,0853 1,0852 1,0852 1,0852  

C9-C10 1,402 1,4019 1,4013 1,4011 1,389 

C9-C14 1,4046 1,4049 1,4042 1,4041 1,387 

C10-C11 1,393 1,3925 1,3922 1,3928 1,378 

C10-H 1,0852 1,0847 1,0849 1,085  

C11-C12 1,3928 1,3847 1,39 1,3902 1,373 

C11-H 1,0842 1,0827 1,0824 1,0823  

C12-C13 1,398 1,3899 1,3953 1,3955 1,376 

C12-X 1,0842 1,3549 1,7576 1,9164  

C13-C14 1,3884 1,3875 1,3872 1,3876 1,378 

C13-H 1,0845 1,083 1,0826 1,0824  

C14-H 1,0829 1,0826 1,0827 1,0828  

N1-N2 1,3698 1,3693 1,3682 1,3679 1,378 

N1-H 1,007 1,007 1,0071 1,0071 1,389 
Bağ açısı ( ˚) 

C2-C1-C6 120,1 120,1 120,1 120,1 119,9 

C2-C1-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C1-H 120,1 120,1 120,1 120,1  

C1-C2-C3 120,3 120,3 120,3 120,3 119,8 

C1-C2-H 119,0 119,0 119,0 119,0  

C3-C2-H 120,7 120,7 120,7 120,7  

C2-C3-C4 119,3 119,3 119,3 119,3 119,4 

C2-C3-C7 123,4 123,4 123,4 123,4 122,0 

C4-C3-C7 117,3 117,3 117,3 117,3 118,6 

C3-C4-C5 120,4 120,3 120,3 120,3 120,2 
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C3-C4-H 118,6 118,6 118,6 118,6  

C5-C4-H 121,0 121,0 121,0 121,0  

C4-C5-C6 120,1 120,1 120,1 120,1 120,5 

C4-C5-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C5-H 120,1 120,1 120,1 120,1  

C1-C6-C5 119,9 119,9 119,9 119,9 120,3 

C1-C6-H 120,0 120,0 120,0 120,0  

C5-C6-H 120,1 120,1 120,1 120,1  

C3-C7-N1 114,4 114,4 114,4 114,4 114,9 

C3-C7-O 122,1 122,1 122,2 122,2 121,9 

N1-C7-O 123,5 123,4 123,4 123,4 123,2 

C9-C8-N2 119,9 119,8 119,7 119,6 120,9 

C9-C8-H 117,6 117,7 117,7 117,8  

N2-C8-H 122,4 122,5 122,6 122,6  

C8-C9-C10 118,5 118,7 118,7 118,8 119,1 

C8-C9-C14 122,7 122,6 122,7 122,6 121,6 

C10-C9-C14 118,8 118,7 118,6 118,6 119,3 

C9-C10-C11 120,7 121,2 121,2 121,2 120,8 

C9-C10-H 119,3 119,5 119,5 119,6  

C11-C10-H 119,9 119,4 119,3 119,3  

C10-C11-C12 120,0 118,3 118,9 118,9 118,4 

C10-C11-H 119,9 121,8 120,8 120,6  

C12-C11-H 120,2 119,9 120,2 120,5  

C11-C12-C13 119,7 122,4 121,1 121,2 122,4 

C11-C12-X 120,2 118,9 119,5 119,5  

C13-C12-X 120,1 118,7 119,3 119,3  

C12-C13-C14 120,4 118,7 119,3 119,3 118,7 

C12-C13-H 119,9 119,6 119,9 120,2  

C14-C13-H 119,8 121,7 120,7 120,5  

C9-C14-C13 120,3 120,8 120,8 120,8 120,4 

C9-C14-H 118,9 119,0 119,1 119,1  

C13-C14-H 120,7 120,2 120,1 120,1  

C7-N1-N2 130,9 130,8 130,7 130,7 120,0 

C7-N1-H 117,7 117,8 117,8 117,8  

N2-N1-H 111,2 111,3 111,3 111,3  

C8-N2-N1 121,4 121,4 121,5 121,5 114,7 
Dihedral Açı ( ˚) 

C6-C1-C2-C3 0,1 0,1 0,1 0,1  

C6-C1-C2-H 177,7 177,7 177,7 177,7  

H-C1-C2-C3 -179,2 -179,2 -179,2 -179,2  

H-C1-C2-H -1,6 -1,6 -1,7 -1,7  

C2-C1-C6-C5 -0,7 -0,7 -0,7 -0,7  

C2-C1-C6-H 179,9 179,9 179,9 179,9  

H-C1-C6-C5 178,6 178,6 178,6 178,6  

H-C1-C6-H -0,8 -0,8 -0,8 -0,8  

C1-C2-C3-C4 0,9 0,9 0,9 0,9  

C1-C2-C3-C7 178,9 178,9 178,9 178,9  

H-C2-C3-C4 -176,6 -176,6 -176,6 -176,6  
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H-C2-C3-C7 1,4 1,4 1,4 1,4  

C2-C3-C4-C5 -1,4 -1,4 -1,4 -1,4  

C2-C3-C4-H 178,4 178,4 178,4 178,4  

C7-C3-C4-C5 -179,6 -179,6 -179,6 -179,6  

C7-C3-C4-H 0,3 0,3 0,3 0,3  

C2-C3-C7-N1 29,5 29,4 29,4 29,5  

C2-C3-C7-O -151,4 -151,4 -151,5 -151,3  

C4-C3-C7-N1 -152,5 -152,5 -152,6 -152,5  

C4-C3-C7-O 26,6 26,6 26,6 26,7  

C3-C4-C5-C6 0,9 0,9 0,9 0,9  

C3-C4-C5-H -179,4 -179,4 -179,4 -179,4  

H-C4-C5-C6 -178,9 -179,0 -179,0 -179,0  

H-C4-C5-H 0,8 0,8 0,8 0,8  

C4-C5-C6-C1 0,2 0,2 0,2 0,2  

C4-C5-C6-H 179,6 179,6 179,6 179,6  

H-C5-C6-C1 -179,5 -179,5 -179,5 -179,5  

H-C5-C6-H -0,1 -0,1 -0,1 -0,1  

C3-C7-N1-N2 -178,3 -178,2 -178,2 -178,2  

C3-C7-N1-H 7,1 7,1 7,2 7,2  

O-C7-N1-N2 2,6 2,6 2,7 2,6  

O-C7-N1-H -172,0 -172,1 -172,0 -171,9  

N2-C8-C9-C10 -179,8 -179,7 -179,6 -179,5  

N2-C8-C9-C14 0,2 0,3 0,4 0,5  

H-C8-C9-C10 0,3 0,3 0,4 0,6  

H-C8-C9-C14 -179,7 -179,7 -179,6 -179,5  

C9-C8-N2-N1 179,3 179,3 179,3 179,3  

H-C8-N2-N1 -0,7 -0,7 -0,7 -0,7  

C8-C9-C10-C11 180,0 180,0 179,9 179,9  

C8-C9-C10-H 0,0 -0,1 -0,1 -0,1  

C14-C9-C10-C11 0,0 0,0 -0,1 -0,1  

C14-C9-C10-H 180,0 180,0 180,0 179,9  

C8-C9-C14-C13 180,0 -180,0 -180,0 -179,9  

C8-C9-C14-H 0,0 0,0 0,1 0,1  

C10-C9-C14-C13 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C9-C14-H -180,0 -180,0 -180,0 -179,9  

C9-C10-C11-C12 0,0 0,0 0,0 0,0  

C9-C10-C11-H 180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

H-C10-C11-C12 -180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

H-C10-C11-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C11-C12-C13 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C11-C12-X 180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

H-C11-C12-C13 -180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

H-C11-C12-X 0,0 0,0 0,0 0,0  

C11-C12-C13-C14 0,0 0,0 0,0 -0,1  

C11-C12-C13-H 180,0 180,0 180,0 179,9  

X-C12-C13-C14 180,0 180,0 180,0 179,9  

X-C12-C13-H 0,0 0,0 0,0 -0,1  

C12-C13-C14-C9 0,0 0,0 0,0 0,0  
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C12-C13-C14-H 180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

H-C13-C14-C9 -180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

H-C13-C14-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C7-N1-N2-C8 3,4 3,3 3,3 3,5  

H-N1-N2-C8 178,2 178,2 178,3 178,3  
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EK.4. I, II, III ve IV moleküllerinin CII konformasyonuna ait HF/6-311++G(d,p) 

setinde optimize edilmiĢ geometrik parametreler. 

 

CII-HF/6-311++G (d,p) 

Bağ uzunluğu (   
 I II III IV Den

a
. 

C1-C2 1,3856 1,3855 1,3855 1,3855 1,389 

C1-C6 1,3844 1,3844 1,3844 1,3844 1,38 

C1-H 1,0751 1,0751 1,075 1,075  

C2-C3 1,3894 1,3894 1,3894 1,3894 1,387 

C2-H 1,0752 1,0752 1,0752 1,0752  

C3-C4 1,3895 1,3895 1,3895 1,3895 1,388 

C3-C7 1,5037 1,5033 1,5031 1,503 1,486 

C4-C5 1,3829 1,3829 1,3829 1,3829 1,374 

C4-H 1,0736 1,0736 1,0736 1,0736  

C5-C6 1,3867 1,3866 1,3866 1,3866 1,366 

C5-H 1,0751 1,0751 1,0751 1,0751  

C6-H 1,0754 1,0754 1,0754 1,0754  

C7-N1 1,3603 1,3607 1,3612 1,3614 1,349 

C7-O 1,1964 1,1965 1,1963 1,1962 1,228 

C8-C9 1,4794 1,4782 1,4791 1,4793 1,465 

C8-N2 1,2573 1,2571 1,257 1,2569 1,275 

C8-H 1,074 1,074 1,0738 1,0738  

C9-C10 1,3879 1,3873 1,3867 1,3867 1,389 

C9-C14 1,3942 1,3945 1,3937 1,3935 1,387 

C10-C11 1,3877 1,3872 1,3871 1,3874 1,378 

C10-H 1,0763 1,0759 1,0759 1,076  

C11-C12 1,3819 1,373 1,3778 1,3785 1,373 

C11-H 1,0753 1,0738 1,0734 1,0732  

C12-C13 1,3904 1,3817 1,3867 1,3874 1,376 

C12-X 1,0755 1,3261 1,744 1,8999  

C13-C14 1,38 1,3789 1,3789 1,3793 1,378 

C13-H 1,0755 1,0741 1,0736 1,0734  

C14-H 1,0734 1,0732 1,0732 1,0732  

N1-N2 1,3651 1,3651 1,3633 1,3629 1,378 

N1-H 0,9903 0,9903 0,9903 0,9903 1,389 
Bağ açısı ( ˚) 

C2-C1-C6 120,0 120,0 120,0 120,0 119,9 

C2-C1-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C1-H 120,2 120,2 120,2 120,2  

C1-C2-C3 120,2 120,2 120,2 120,2 119,8 

C1-C2-H 119,1 119,1 119,1 119,1  

C3-C2-H 120,7 120,7 120,7 120,7  

C2-C3-C4 119,5 119,5 119,5 119,5 119,4 

C2-C3-C7 123,0 123,0 123,0 123,0 122,0 

C4-C3-C7 117,4 117,4 117,4 117,4 118,6 

C3-C4-C5 120,2 120,2 120,2 120,2 120,2 
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C3-C4-H 119,0 119,1 119,1 119,1  

C5-C4-H 120,7 120,7 120,7 120,7  

C4-C5-C6 120,1 120,1 120,1 120,1 120,5 

C4-C5-H 119,8 119,8 119,8 119,8  

C6-C5-H 120,1 120,1 120,1 120,1  

C1-C6-C5 120,0 120,0 120,0 120,0 120,3 

C1-C6-H 120,0 120,0 120,0 120,0  

C5-C6-H 120,1 120,0 120,0 120,0  

C3-C7-N1 114,5 114,5 114,5 114,5 114,9 

C3-C7-O 121,5 121,5 121,6 121,6 121,9 

N1-C7-O 124,0 124,0 123,9 123,9 123,2 

C9-C8-N2 120,2 120,1 119,9 119,9 120,9 

C9-C8-H 116,9 116,9 117,0 117,0  

N2-C8-H 122,9 123,0 123,1 123,1  

C8-C9-C10 118,4 118,7 118,7 118,6 119,1 

C8-C9-C14 122,5 122,5 122,5 122,5 121,6 

C10-C9-C14 119,1 118,8 118,8 118,9 119,3 

C9-C10-C11 120,7 121,2 121,1 121,1 120,8 

C9-C10-H 119,7 119,7 119,8 119,8  

C11-C10-H 119,7 119,1 119,1 119,1  

C10-C11-C12 119,9 118,3 118,9 119,0 118,4 

C10-C11-H 119,9 121,7 120,7 120,4  

C12-C11-H 120,3 120,0 120,4 120,6  

C11-C12-C13 119,8 122,2 121,1 121,1 122,4 

C11-C12-X 120,2 119,1 119,6 119,6  

C13-C12-X 120,0 118,7 119,3 119,4  

C12-C13-C14 120,3 118,8 119,4 119,4 118,7 

C12-C13-H 119,9 119,6 120,0 120,2  

C14-C13-H 119,8 121,6 120,6 120,4  

C9-C14-C13 120,2 120,7 120,6 120,6 120,4 

C9-C14-H 119,3 119,3 119,4 119,4  

C13-C14-H 120,5 120,0 119,9 119,9  

C7-N1-N2 129,6 129,4 129,5 129,6 120,0 

C7-N1-H 117,7 117,7 117,9 117,9  

N2-N1-H 111,0 111,0 111,1 111,1  

C8-N2-N1 122,1 122,1 122,3 122,4 114,7 
Dihedral Açı ( ˚) 

C6-C1-C2-C3 0,3 0,3 0,3 0,3  

C6-C1-C2-H 178,3 178,3 178,3 178,3  

H-C1-C2-C3 -179,2 -179,2 -179,2 -179,2  

H-C1-C2-H -1,2 -1,2 -1,2 -1,2  

C2-C1-C6-C5 -0,7 -0,7 -0,7 -0,7  

C2-C1-C6-H 179,8 179,8 179,8 179,8  

H-C1-C6-C5 178,8 178,8 178,8 178,8  

H-C1-C6-H -0,7 -0,7 -0,7 -0,7  

C1-C2-C3-C4 0,8 0,8 0,8 0,8  

C1-C2-C3-C7 178,9 178,9 178,9 178,9  

H-C2-C3-C4 -177,2 -177,2 -177,2 -177,2  
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H-C2-C3-C7 0,9 0,9 0,9 0,9  

C2-C3-C4-C5 -1,4 -1,4 -1,4 -1,4  

C2-C3-C4-H 178,4 178,4 178,5 178,5  

C7-C3-C4-C5 -179,7 -179,7 -179,7 -179,7  

C7-C3-C4-H 0,2 0,2 0,2 0,2  

C2-C3-C7-N1 31,6 31,4 31,5 31,5  

C2-C3-C7-O -148,9 -149,0 -149,0 -149,0  

C4-C3-C7-N1 -150,3 -150,4 -150,4 -150,3  

C4-C3-C7-O 29,3 29,2 29,2 29,2  

C3-C4-C5-C6 1,0 1,0 1,0 1,0  

C3-C4-C5-H -179,3 -179,3 -179,3 -179,3  

H-C4-C5-C6 -178,8 -178,8 -178,9 -178,9  

H-C4-C5-H 0,8 0,8 0,8 0,8  

C4-C5-C6-C1 0,0 0,0 0,0 0,0  

C4-C5-C6-H 179,6 179,6 179,6 179,6  

H-C5-C6-C1 -179,6 -179,6 -179,6 -179,6  

H-C5-C6-H -0,1 -0,1 -0,1 -0,1  

C3-C7-N1-N2 176,9 176,6 177,4 177,6  

C3-C7-N1-H 13,1 13,4 12,6 12,4  

O-C7-N1-N2 -2,7 -3,0 -2,1 -1,9  

O-C7-N1-H -166,5 -166,2 -166,9 -167,1  

N2-C8-C9-C10 -179,7 -179,8 -179,8 -179,8  

N2-C8-C9-C14 0,2 0,1 0,2 0,2  

H-C8-C9-C10 0,3 0,3 0,3 0,2  

H-C8-C9-C14 -179,7 -179,8 -179,8 -179,8  

C9-C8-N2-N1 179,0 179,0 179,1 179,1  

H-C8-N2-N1 -1,0 -1,0 -1,0 -1,0  

C8-C9-C10-C11 179,9 179,9 179,9 179,9  

C8-C9-C10-H -0,2 -0,2 -0,2 -0,1  

C14-C9-C10-C11 -0,1 -0,1 -0,1 -0,1  

C14-C9-C10-H 179,9 179,9 179,9 179,9  

C8-C9-C14-C13 -179,9 -179,9 -179,9 -179,9  

C8-C9-C14-H 0,2 0,2 0,2 0,1  

C10-C9-C14-C13 0,1 0,1 0,1 0,1  

C10-C9-C14-H -179,9 -179,9 -179,9 -179,9  

C9-C10-C11-C12 0,0 0,0 0,0 0,0  

C9-C10-C11-H 180,0 180,0 180,0 180,0  

H-C10-C11-C12 -179,9 -179,9 -179,9 -179,9  

H-C10-C11-H 0,0 0,1 0,0 0,0  

C10-C11-C12-C13 0,0 0,0 0,0 0,0  

C10-C11-C12-X 180,0 -180,0 180,0 180,0  

H-C11-C12-C13 -179,9 -179,9 -179,9 -180,0  

H-C11-C12-X 0,0 0,0 0,0 0,0  

C11-C12-C13-C14 0,0 0,0 0,0 0,0  

C11-C12-C13-H 180,0 179,9 180,0 180,0  

X-C12-C13-C14 -180,0 -180,0 -180,0 -180,0  

X-C12-C13-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C12-C13-C14-C9 0,0 -0,1 0,0 0,0  



 

102 
 

C12-C13-C14-H 179,9 179,9 179,9 179,9  

H-C13-C14-C9 -180,0 180,0 180,0 180,0  

H-C13-C14-H 0,0 0,0 0,0 0,0  

C7-N1-N2-C8 15,4 15,9 13,8 13,3  

H-N1-N2-C8 -180,0 -179,9 179,4 179,3  
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