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Araştırma Makalesi Özet 
Bu çalışma kapsamında biyolojik öneme sahip amin bileşiklerinin bazı 

teorik (hesapsal) özelliklerinin incelenmesi HyperChem programı 

kullanılarak gerçekleştirilmiştir. Bu amaçla, HyperChem programı 

kullanılarak 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin 

bileşiklerinin bağ uzunlukları, elektrostatik potansiyelleri, toplam yük 

yoğunluğu ve yük dağılımı, bazı enerji parametreleri, HOMO, LUMO, ΔE, 

iyonlaşma potansiyeli, elektron ilgisi, elektronik UV spektrumu ve geçiş 

değerleri gibi birçok parametre hesaplanmıştır. Yarı-deneysel geometrik 

optimizasyonla hesaplanmış deneysel UV spektrumu ve geçiş değerleri, 

deneysel UV-VİS spektroskopisiyle karşılaştırılmıştır. Elde edilen verilerin 

birbiriyle uyumlu olduğu gözlenmiştir. Bileşiklerin reaktivitesi ile ilgili 

önemli bir parametre olan, ΔE değerlerinin birbirine oldukça yakın olduğu 

gözlenmiştir (8.8924 ve 8.8330 eV). 

 
Anahtar Kelimeler: 2-amino-4,6-dimetilprimidin, 2-amino-6-metil-pridin, 

HyperChem, teorik (hesapsal) kimya. 
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Research Article Abstract 
In this study, some theoretical (computational) properties of amine 

compounds of biological importance were investigated using the 

HyperChem software. For this purpose, many parameters, such as bond 

lengths, electrostatic potentials, total charge density, and charge 

distribution, various energy parameters, HOMO, LUMO, LUMO-HOMO 

gap (ΔE), ionization potential, electron affinity, electronic UV spectrum, 

and UV transition values of 2-amino-6-methylpyridine and 2-amino-4,6-

dimethylpyrimidine compounds were calculated using the HyperChem 

software. Theoretical electronic spectra were compared to the experimental 

UV spectra and transition values were calculated via semi-empirical 

geometric optimization. It has been observed that the obtained data are 

compatible with each other. The ΔE values, which is an important 

parameter in determining the reactivity of compounds, have been found to 

be quite close to each molecule (8.8924 ve 8.8330 eV). 

 
Keywords: 2-amino-4,6-dimethylpyrimidine, 2-amino-6-methyl-pyridine, 

HyperChem, theoretical (computational) chemistry. 
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1. Giriş 

Teorik kimya, kimyanın en temel dallarından birisi olup son yıllarda sentez kimyası başta olmak 

üzere birçok alanda öncü çalışmaların yapılması amacıyla sık sık kullanılmaktadır. Bir çalışmanın 

deneysel olarak gerçekleşme olasılığının belirlenmesi, modellenmesi ve elde edilen sonuçlar ışığında 

canlı yaşamına etki edecek sarf malzemelerin kullanımının yeşil kimyayı destekleyecek şekilde 

düzenlenmesine olanak sağlaması, deneysel kimyada öncü olarak kullanılmasının başlıca sebepleridir 

(1). 

Pridin ve primidin türevlerini içeren bileşikler, büyük biyolojik öneme sahiptir (2). Bu aromatik 

bileşiklerin serbest amin grubu içermesi durumunda nükleofilik özellikleri artmakta ve birçok öncü 

bileşiğin sentezine olanak sağlamaktadır (3–5). 2-amino-6-metil-pridin bileşiğinin yaygın adı 2-amino-

pikolin’dir. 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin yaygın adı ise asetilasetonguanidin’dir. 2-amino-6-

metil-pridin bileşiği ile gerçekleştirilen çalışmalar incelendiğinde, bazı kompleks oluşumu 

çalışmalarında gümüş bağlayıcı ajan olarak kullanıldığı gözlenmiştir (6,7). Ayrıca Gaussian 03 ve Gauss 

view yazılımı kullanılarak DFT yaklaşımı ve B3LYP/6-311++G(d,p) metodu kullanılarak 2-amino-6-

metilpiridin bileşiğinin birçok hesapsal parametresi hesaplanarak rapor edilmiştir (8). Bununla beraber 

teorik infrared spektrumu DFT yöntemi kullanılarak elde edilmiştir (9). 2-amino-4,6-dimetilprimidin 

bileşiğinin aromatik halka içerisinde ve serbest pozisyonda azot atomu içermesi katyonların bağlanması 

için mükemmel bir ajan olarak kullanımına olanak sağlamıştır. Bu sebeple altın, nikel, bakır, paladyum, 

platinyum ve rutenyum metal kompleksleri elde edilmiştir (10–15). Bileşiğin diğer biyolojik öneme 

sahip bileşiklerin sentezinde kullanımı ve kompleksleşme özellikleri Gaussian programı ile bazı teorik 

verilerinin hesaplanmasını sağlamıştır (16–19). 2-amino-6-metilpridin bileşiği içeren oligonükleotidler, 

oligonükleotid tedavisi ve biyoteknoloji için potansiyel oluşturan DNA'nın diziye özel tanınması 

çalışmalarında yüksek seçicilikle hedef çiftin tanınması amacıyla başarıyla kullanılmıştır (20). Ayrıca 

2-amino-6-metilpridin bileşiğinin, trombin inhibitörlerinin seçiciliğini arttırmak için orta derecede bazik 



Çalışır, Ü. & Çakır, F. 3(1) 13-24, 2022 

15 
Turk J App Sci Tech  

© TUBİD  

grup olarak kullanıldığı çalışmalar mevcuttur (21). 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin ise bazı 

sülfametazin türevi antibiyotiklerin ve fungusitlerin biyodegradasyon ile uzaklaştırılması esnasında yan 

ürün olarak çıktığı rapor edilmiştir (22–26).  

Bu çalışma kapsamında, HyperChem Professional 8.0.1 programı ile 2-amino-6-metil-pridin ve 

2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin bazı teorik hesaplamaları yapılmış, bileşiklerin reaktiviteleri 

ve nükleofillikleri karşılaştırılmıştır. Son olarak bileşiklerin polar bir çözücü içerisinde deneysel UV 

spektrumu elde edilmiş, teorik UV geçişleri ile kıyaslanmıştır.  

 

2. Materyal ve Yöntem 

2.1. Hesapsal Çalışmalar  

Teorik verilerin hesaplanmasında HyperChem Professional 8.0.1 yazılımı ve Intel (R) Core 

(TM) i3 CPU M380 @ 2.53 GHz işlemci içeren bir bilgisayar kullanılmıştır. Bileşiklerin 2D yapıları 

HyperChem programında çizilmiştir. İlk olarak, bileşiklerin moleküler mekanik (MM+) tekniği 

kullanılarak geometrik optimizasyonu gerçekleştirilmiştir. İkinci olarak ise yarı-deneysel (semi-

empirical, PM3) tekniği kullanılarak geometrik optimizasyonu gerçekleştirilmiş ve en düşük enerjili 

konformasyon belirlenmiştir. Geometri optimizasyonlarının belirlenmesinde vakum seçeneğinde, 

Polak-Ribiere algoritması ile sonlanma koşulu olan RMS gradient 0.01 kcal Å-1 mol-1 veya 500 

maksimum döngü kullanılmıştır.  

PM3 yaklaşımı, hesaplamalı kimyanın 3 numaralı parametrik yöntemine dayanmaktadır ve 

moleküler yapı kuantum hesaplamaları için yarı deneysel yönteme dahil edilmiştir. PM3, çok çeşitli 

moleküler özellikleri simüle edebilen parametreli bir Hamilton’dur (27). 

 

2.2. Deneysel UV Spektrumu 

2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin deneysel UV 

spektrumları Thermo Scientific Evoluation 201 marka-model ultraviyole-görünür bölge (UV-VİS) 

spektrofotometresi kullanılarak elde edilmiştir. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin 

bileşiklerinin ultra saf su içerisinde 10 ppb’lik çözeltileri hazırlanarak 190-350 nm dalgaboyu arasındaki 

spektrumu alınmıştır.  

 

3. Bulgular ve Tartışma 

Tablo 1’de verilen, bileşiklerin açık yapıları ChemBioDraw Ultra 12.0 programıyla, 3D 

gösterimleri ise HyperChem programıyla çizilmiştir.  
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Tablo 1. Bileşiklerin açık yapıları ve 3D gösterimi 

 
 2-Amino-6-metil-pridin 2-Amino-4,6-dimetilprimidin 

Açık 

yapıları 

 
 

3D 

gösterimi 

 

 

 

 

Bileşiklerin HyperChem programıyla ilk olarak moleküler mekanik yöntemleriyle geometrik 

optimizasyonu gerçekleştirilmiştir. Sistemin hesaplanan toplam enerji ve gradienti Tablo 2’de 

verilmiştir. Buna göre, 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin toplam enerjisinin, 2-amino-6-metil-

pridin bileşiğinin toplam enerjisinden daha yüksek olduğu tespit edilmiştir. Bununla beraber 2-amino-

6-metil-pridin bileşiğinin gradienti yaklaşık yedi kat daha büyüktür. 

 

Tablo 2. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin geometrik optimizasyon (moleküler 

mekanik) verileri 

 

 Enerji (kcal/mol) Gradient 

2-amino-6-metil-pridin 8.0193 0.006070 

2-amino-4,6-dimetilprimidin 9.0306 0.000841 

 

Moleküler mekanik yöntemleri, hesaplama yaparken sistemin elektronlarını ihmal etmektedir. 

Bu durum nükleofilik bileşiklerin yer aldığı sistemlerde hatalara yol açmaktadır. Nükleofilik bağ 

oluşumu ve bağ kırılmaları moleküler mekanik yöntemleriyle açıklanamamaktadır (28). Bu sebeple 

yarı-deneysel (semi-empirical) yöntemler kullanılmıştır. Yarı-deneysel yöntemde PM3 fonksiyonları 

kullanılarak hidrojen bağı benzeri moleküller arası etkileşimler de hesaplanmıştır (29). PM3 kullanılarak 

sistemin toplam enerjisi, bağlanma enerjisi, izole atomik enerjisi, elektronik enerjisi, çekirdek-çekirdek 

etkileşimi, konfigürasyon etkileşimi (CI), oluşum ısısı, referans konfigürasyon gradienti ve simetrisi 

(Sym.) hesaplanmıştır (Tablo 3). Her iki bileşikte de net yük sıfır olup CI enerji hesaplanmasında 19 

konfigürasyon üzerinde bir etkileşim görülmemiştir. Bileşiklerin toplam enerjileri birbirine yakın olarak 

C           N            H C           N            H 
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belirlenmiştir. Ancak hem toplam enerji hem de bağlanma enerjisi 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiği 

için daha düşük olduğu tespit edilmiştir. Toplam enerji ve bağlanma enerjisinin düşük olması yüksek 

bağlanma eğilimi sağlamaktadır. Her iki bileşik de düzlemsel olmaları sebebiyle C1 simetriye sahiptir. 

Bileşiklerin moleküler orbitallerinin (HOMO ve LUMO) enerji seviyeleri olası elektronik geçişler 

hakkında bilgi vermektedir. Ayrıca HOMO ve LUMO bileşiğin elektrofilik veya nükleofilik özelliği 

hakkında bilgi vermektedir. Kimyasal reaktivite için ise LUMO-HOMO aralığı (ΔE) oldukça önemlidir. 

Düşük ΔE değeri, yüksek reaktivite anlamına gelmektedir. Tablo 4’de HOMO-LUMO orbitalleri ve ΔE 

değerleri verilmiştir. Burada yeşil renk pozitif değer ve mor renk negatif değeri göstermektedir (30–32). 

 

Tablo 3. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin geometrik optimizasyonunda (yarı-

deneysel) elde edilen veriler 

 

Parametre 
2-Amino-6-

metilpridin 

2-Amino-4,6-dimetil 

primidin 

Elektron Sayısı 42 48 

Çift Eşleşmiş Seviye Sayısı 21 24 

Sistemin Yükü 0 0 

Toplam Orbital Sayısı 40 45 

Toplam Enerji (kcal/mol) -26722.7178 -30827.9068 

Toplam Enerji (a.u.) -42.5854 -49.1274 

Bağlanma Enerjisi (kcal/mol) -1650.9831 -1819.9592 

İzole Atomik Enerji (kcal/mol) -25071.7347 -29007.9476 

Elektronik Enerji (kcal/mol) -123978.4861 152868.8592 

Çekirdek-Çekirdek Etkileşimi (kcal/mol) 97255.7683 122040.9524 

CI’da kullanılan Eşleşmiş/Eşleşmemiş Orbital Sayısı 3 / 3 3 / 3 

CI Enerji (kcal/mol) -0.0000000 0.0000000 

CI’da Kullanılan Konfigürasyon Sayısı 19 19 

Oluşum Isısı (kcal/mol) 17.1729 13.2988 

Referans Konfigürasyon Gradienti (kcal/mol/Ang) 0.007235 0.025681 

Simetri C1 C1 

 

Tablo 4. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin HOMO / LUMO Orbitalleri ve Orbital 

Simetrileri 

 

Bileşik Adı 
HOMO LUMO ΔE, 

eV HOMO, eV Sym. LUMO, eV Sym. 

2-amino-6-

metil-pridin 

 

21 A 

 

22 A 8.8924 

2-amino-4,6-

dimetilprimidin 

 

24 A 

 
 

25 A 8.8330 
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Tablo 5 incelendiğinde 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin 

LUMO-HOMO boşluğu (ΔE) sırasıyla 8.8924 eV ve 8.8330 eV olarak hesaplanmıştır. Buna göre 2-

amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin daha yüksek reaktiviteye sahip olduğu söylenebilir. Ayrıca Tablo 

4’de yer alan HOMO ve LUMO gösterimleri incelendiğinde yüksek negatif yük sebebiyle bileşiklerin 

daha çok nükleofil olarak ataklara yatkın olduğu söylenebilir. Ayrıca bileşiklerin en düşük enerjili 

formlarının moleküler simetrileri incelendiğinde 2-amino-6-metil-pridin bileşiğinin daha düşük 

simetriye sahip olduğu gözlenmiştir (HOMO için 21 A ve LUMO için 22 A). Bileşiklerin olası 

iyonlaşma potansiyeli (IP) ve elektron ilgisi (EA) negatif HOMO ve LUMO enerjileri üzerinden 

Koopmans teoremi kullanılarak belirlenmiştir (33). 

 

Tablo 5. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin HOMO, LUMO, ΔE, iyonlaşma 

potansiyeli ve elektron ilgisi değerleri 

 

Bileşik Adı HOMO, eV LUMO, eV 
ΔE, (LUMO-

HOMO aralığı) 

İyonlaşma Potansiyeli 

(IP), eV 

Elektron İlgisi 

(EA), eV 

2-amino-6-

metil-pridin 
-8.7738 0.1186 8.8924 -8.7738 0.1186 

2-amino-4,6-

dimetilprimidin 
-8.9853 -0.1519 8.8330 -8.9853 -0.1519 

 

Bağ uzunluklarının artması bileşiğin reaktivitesini azaltmaktadır. 2-amino-6-metil-pridin (Şekil 

1-a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (Şekil 1-b) bileşiklerinin bağ uzunlukları incelendiğinde molekül 

üzerinde yer alan elektronegatif atomların konumu ve sayısı nedeniyle, iki aynı atom arasındaki bağların 

farklı olduğu gözlenmektedir. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinde en 

yüksek bağ uzunluğunun C(sp3)-C(sp2) arasında olduğu gözlenmiştir. Ayrıca en kısa bağ uzunluğu ise 

yüksek enerjili N-H bağına aittir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 1. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bileşiklerinin bağ uzunlukları 

 
Bileşik üzerinde pozitif ve negatif yüklerin toplandığı bölgelerin haritalanması ile bileşiğin 

hangi gruplar ile nükleofilik ataklara katılacağı ve hangi konumlardan elektrofilik özellik göstereceği 

belirlenebilir. 2-amino-6-metil-pridin (Şekil 2-a) bileşiğinin yük dağılımı incelendiğinde negatif 

yüklerin aromatik halka üzerinde yer alan karbon ve azot atomları üzerinde toplandığı, pozitif yükün ise 

(b) 

(a) (b) 
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yine aromatik halkadaki karbon atomlarına bağlı hidrojen atomları üzerinde toplandığı gözlenmiştir. 2-

amino-4,6-dimetilprimidin (Şekil 2-b) bileşiğinde ise negatif yüklerin aromatik halka üzerinde yer alan 

azot atomları üzerinde toplandığı, pozitif yükün ise yine aromatik halkadaki karbon atomlarına bağlı 

hidrojen atomu üzerinde toplandığı tespit edilmiştir.  

 

      

 

 

 

 

 

 

 
Şekil 2. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bileşiklerinin yük dağılımı 

 

Ayrıca moleküller üzerindeki elektrostatik potansiyel haritası (Şekil 3) pozitif yükün genellikle 

protonlar üzerinde toplandığını, negatif yükün ise azot atomları ve aromatik halka atomları üzerinde 

toplandığı gözlenmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bileşiklerinin elektrostatik potansiyeli 

 

Bileşiklerin HyperChem programı kullanılarak konfigürasyon etkileşimi enerjisi (CI enerji) 

hesaplandıktan sonra elektronik UV spektrumları elde edilmiştir (Şekil 4). Elde edilen elektronik UV 

spektrumu için UV spektrum geçiş değerleri Tablo 6 ve Tablo 7’de verilmiştir. Ayrıca bileşiklerin saf 

su içerisinde hazırlanan çözeltilerinin dalga boyu taraması UV-VİS spektrofotometresinde 

gerçekleştirilmiştir (Şekil 5). Amin bileşiklerinin su içerisindeki yüksek çözünürlükleri ve UV-VIS 

taramalarında suyun homojen çözelti oluşturması sayesinde anlık dalgalanmaların önüne geçilmesi 

amacıyla su çözücü olarak seçilmiştir. Bileşiklerin σ bağları, n elektronları ve π bağları içermesi 

sebebiyle enerji düzeyleri arasındaki geçişler bir seçim kuralına göre gerçekleşmiştir. Bu σ, n ve π 

(b) (a) 

(a) 
(b) 
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orbitallerde bulunan elektronlar uyarılarak σ* ve π* orbitallerine geçecektir. Genel olarak çift bağ içeren 

sistemlerde en düşük enerjili geçişler π  π* geçişleridir. Bu geçişler konjuge sistemlerde daha düşük 

enerjiye (uzun dalgaboyuna) kayar. Polar bir çözücü içerisinde alınan spektrumda daha düşük enerjiye 

kaymalar gerçekleşir ve batokromik (kırmızıya) kayma olarak adlandırılır. Ancak heteroatom içeren 

sistemlerde düşük enerjilerde gözlenen geçişler n  π* geçişleri olup şiddeti daha düşüktür (34). Polar 

bir çözücü içerisinde alınan spektrumda daha yüksek enerjiye kaymalar gerçekleşir ve hipsokromik 

(maviye) kayma olarak adlandırılır (35). Buna göre polar bir çözücü olan saf su içerisinde dalgaboyu 

taraması yapılan bileşiklerin spektrumlarında elektronik spektruma göre ufak kaymalar gözlenmiştir.  

2-amino-6-metil-pridin bileşiğinin elektronik spektrumu (Şekil 4-a) incelendiğinde 178, 214, 299 ve 316 

nm’de absorbsiyon bantları hesaplanmıştır. Bu bantlardan 214 nm’de gözlenen en şiddetli bant aromatik 

halka üzerindeki π  π* geçişleri ile gerçekleşmektedir. Ayrıca 299 nm’de –NH2 grubunun geçişleri n 

 π* geçişleri olup daha düşük şiddete sahiptir. Deneysel UV spektrumunda (Şekil 5-a) ise 190, 208, 

230, 254 ve 295 nm’de absorbsiyon bantları gözlenmiştir. Polar bir çözücü içerisinde deneysel UV 

spektrumu kaydedildiğinden π  π* geçişlerinin daha yüksek dalgaboyuna kayması ve n  π* 

geçişlerinin de daha düşük dalgaboyuna kayması beklemektedir. Bu bilgiler ışığında deneysel UV 

spektrumunda 230 nm’de (hesaplanan 214 nm) aromatik halkada π  π* geçişlerinin gerçekleştiği 

söylenebilir. Oldukça polar bir çözücü olan su içerisinde spektrum kaydedildiğinden çözücüden kayaklı 

kırmızıya kayma (batokromik etki) gözlenmiştir. Ayrıca polar bir çözücü içerisinde alınan deneysel 

spektrumda düşük şiddete sahip –NH2 grubunun n  π* geçişlerinin 295 nm’de (hesaplanan 299 nm) 

tespit edilmiştir. Bu küçük dalgaboyuna kaymanın sebebi çözücüden kaynaklanan maviye kaymadan 

(hipsokromik etki) kaynaklanmaktadır.  

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Şekil 4. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bileşiklerinin elektronik spektrumları 

 

2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin elektronik spektrumu (Şekil 4-b) incelendiğinde 187, 

211, 295 ve 319 nm’de absorbsiyon bantları hesaplanmıştır. Bu bantlardan 211 nm’de gözlenen şiddeti 

en yüksek olan bant, π  π* geçişlerine ait olup aromatik halka üzerindeki bağlar sayesinde 

gerçekleşmektedir. Ayrıca 295 nm’de düşük şiddete sahip –NH2 grubunun n  π* geçişleri mevcuttur. 

Deneysel UV spektrumunda (Şekil 5-b) ise 191, 194, 198, 207, 229, 249 ve 287 nm’de absorbsiyon 

(a) (b) 
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bantları gözlenmiştir. 2-amino-6-metil-pridin bileşiğinde olduğu gibi polar bir çözücü olan su içerisinde 

deneysel UV spektrumu kaydedildiğinden, aromatik halkada π  π* geçişlerinin daha yüksek 

dalgaboyuna (229 nm) kaydığı ve –NH2 grubunun n  π* geçişlerinin de daha düşük dalgaboyuna (287 

nm) kaydığı gözlenmiştir.  

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 5. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bileşiklerinin deneysel UV spektrumları 

 

Elektronik UV spektrumu geçiş değerleri, deneysel UV spektrumu değerleri ile karşılaştırılırken 

osilatör gücünün sıfırdan farklı olduğu durumlarda geçişlerin olduğu kabul edilmiştir.  

 

Tablo 6. 2-Amino-6-methylpyridine UV spektrum geçiş değerleri 

No Geçiş (Uyarma) Enerjisi Geçiş Türü Osilatör Gücü 
HOMO ve LUMO 

Orbitalleri 

1 439.3 nm / 22761.5 cm-1 1  2  Spin S 0.0000 
21  -->    22 

21  -->    23 

2 389.7 nm / 25660.5 cm-1 1  3  Spin S 0.0000 
21  -->    22 

21  -->    23 

3 322.5 nm / 31004.6 cm-1 1  4  Spin S 0.0000 
20  -->    22 

20  -->    23 

4 316.3 nm / 31612.1 cm-1 1  5  Spin S 0.0321 
21  -->    22 

20  -->    23 

5 300.3 nm / 33298.0 cm-1 1  6  Spin S 0.0000 
19  -->    22 

19  -->    23 

6 299.5 nm / 33384.9 cm-1 1 ->   7  Spin S 0.1800 21  -->    23 

7 289.3 nm / 34564.6 cm-1 1 ->   8  Spin S 0.0000 
20  -->    22 

20  -->    23 

8 280.3 nm / 35674.8 cm-1 1 ->   9  Spin S 0.0121 
19  -->    22 

19  -->    23 

9 278.9 nm / 35858.8 cm-1 1 ->  10  Spin S 0.0000 
19  -->    22 

19  -->    23 

10 272.1 nm / 36750.4 cm-1 1 ->  11  Spin S 0.0006 
19  -->    22 

19  -->    23 

11 264.5 nm / 37811.9 cm-1 1 ->  12  Spin S 0.0000 21  -->    24 

12 235.1 nm / 42537.1 cm-1 1 ->  13  Spin S 0.0378 21  -->    24 

13 214.6 nm / 46608.8 cm-1 1 ->  14  Spin S 0.9427 20  -->    22 

14 211.3 nm / 47324.3 cm-1 1 ->  15  Spin S 0.5954 20  -->    23 

15 187.6 nm / 53292.4 cm-1 1 ->  16  Spin S 0.0000 19  -->    24 

16 178.0 nm / 56172.4 cm-1 1 ->  17  Spin S 0.0992 19  -->    24 

17 176.4 nm / 56679.9 cm-1 1 ->  18  Spin S 0.0000 20  -->    24 

18 172.4 nm / 57996.0 cm-1 1 ->  19  Spin S 0.0025 20  -->    24 

(a) (b) 
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Hesapsal olarak elde edilen verilere göre hangi HOMO orbitalinden hangi LUMO orbitaline 

geçiş yapıldığı Tablo 6 ve Tablo 7’de verilmiştir. Bileşiklerin içerdikleri metil grupları konjugasyona 

çok fazla etki etmediği için genel olarak 254 nm’de gözlenmiştir (Tablo 6 ve Tablo 7). 

 

Tablo 7. 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin UV spektrum geçiş değerleri 

 

No Geçiş (Uyarma) Enerjisi Geçiş Türü Osilatör Gücü 
HOMO ve LUMO 

Orbitalleri 

1 433.8 nm / 23052.0 cm-1 1 ->   2  Spin S 0.0000 24  -->    26 

2 371.5 nm / 26918.6 cm-1 1 ->   3  Spin S 0.0000 24  -->    25 

3 335.8 nm / 29782.0 cm-1 1 ->   4  Spin S 0.0000 23  -->    25 

4 328.9 nm / 30407.4 cm-1 1 ->   5  Spin S 0.0000 22  -->    25 

5 319.3 nm / 31322.9 cm-1 1 ->   6  Spin S 0.0310 24  -->    25 

6 313.3 nm / 31923.3 cm-1 1 ->   7  Spin S 0.0113 23  -->    25 

7 301.3 nm / 33185.6 cm-1 1 ->   8  Spin S 0.0000 23  -->    26 

8 294.8 nm / 33918.6 cm-1 1 ->   9  Spin S 0.2089 24  -->    26 

9 293.2 nm / 34104.6 cm-1 1 ->  10  Spin S 0.0012 23  -->    26 

10 277.1 nm / 36093.6 cm-1 1 ->  11  Spin S 0.0000 22  -->    26 

11 264.5 nm / 37800.4 cm-1 1 ->  12  Spin S 0.0000 24  -->    27 

12 237.8 nm / 42046.8 cm-1 1 ->  13  Spin S 0.0037 24  -->    27 

13 212.8 nm / 46982.4 cm-1 1 ->  14  Spin S 0.5994 22  -->    26 

14 211.1 nm / 47362.5 cm-1 1 ->  15  Spin S 0.9341 22  -->    25 

15 199.0 nm / 50251.4 cm-1 1 ->  16  Spin S 0.0000 23  -->    27 

16 186.8 nm / 53523.0 cm-1 1 ->  17  Spin S 0.1431 23  -->    27 

17 175.1 nm / 57123.0 cm-1 1 ->  18  Spin S 0.0000 22  -->    27 

18 172.4 nm / 58020.5 cm-1 1 ->  19  Spin S 0.0021 22  -->    27 

 

4. Sonuçlar 

Bu çalışma kapsamında 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiklerinin 

en düşük enerjili konformasyonları HyperChem programı kullanılarak MM+ ve PM3 yöntemleriyle 

belirlenmiştir. Bileşiklerin en kararlı enerjiye sahip oldukları konformasyonların 3D gösterimleri 

belirlenmiştir. Bileşiklerin geometrik optimizasyonu ile elde edilen enerji parametreleri ve simetrileri 

belirlenmiştir. En düşük enerjili ve daha çok reaktif bileşiğin 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiği 

olduğu toplam enerji ve bağlanma enerjisi kullanılarak tespit edilmiştir. Ayrıca HOMO ve LUMO 

moleküler orbital seviyeleri hesaplanmıştır. 2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin 8.8330 eV olarak 

hesaplanan LUMO-HOMO aralığı, daha yüksek nükleofilik özelliğe sahip olduğunu desteklemektedir. 

2-amino-4,6-dimetilprimidin bileşiğinin elektron ilgisi de 2-amino-6-metil-pridin bileşiğinden daha 

düşük olarak hesaplanmıştır. Bileşiklerin bağ uzunlukları, yük dağılımı hesaplanmış, elektrostatik 

potansiyeli haritası elde edilmiştir. Buna göre negatif yükün daha çok azot atomları üzerinde toplandığı 

belirlenmiştir. Son olarak teorik olarak hesaplanan elektronik UV spektrumu ile deneysel olarak elde 

edilen UV spektrumları karşılaştırılarak olası UV geçişleri belirlenmiştir. Spektrumlarda elde edilen 

geçişlerin yüksek şiddete sahip, küçük dalgaboylarında elde edilen adsorbsiyon bantlarındaki geçişlerin 

π  π* geçişleri ve düşük şiddete sahip, büyük dalgaboylarında elde edilen adsorbsiyon bantlarındaki 

geçişlerin n  π* geçişleri olduğu belirlenmiştir. UV geçişlerinin karakterizasyonu kırmızıya kayma ve 

maviye kayma ile desteklenmiştir. Deneysel UV spektrumunun, polar bir çözücü içerisinde alınması 

batokromik etki ve hipsokromik etki oluşumunu sağlamıştır.  
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