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OZET

Y — 1sinlarina maruz birakilan 4-Metil Benzilamin Glioksim (4-MBGQG) tek kristallerinin elektron paramanyetik rezonansi,

manyetik alanda kristalin farkli yonelimleri i¢in gdzlenmis ve analiz edilmistir. 4-MBG tek kristalleri 100 K ve 400 K arasindaki
sicakliklarda incelenmistir. g-faktoriiniin ortalama degeri ve asir1 ince yapi yarilmasinin degerleri sirasi ile g=1,999,

ay = 14G, Ay (N =13,5G ve Acy, =7,5G olarak bulunmustur. Ciftlenmemis elektronun pnevmy = 0,5 ve pyamy =

0,5 ile sirastyla azot ve hidrojen iizerinde lokalize oldugunu 6l¢timler gostermistir. Ciftlenmemis elektron ile protonlar ve azotun
g degeri ve asir1 ince yap1 etkilesme sabitleri EPR ve simiilasyon teknigi ile belirlenmistir.

Anahtar Kelimeler: EPR, Spektroskopik Yarilma Faktorii; g, Asirt Ince Yapi Etkilesme Sabiti; @ , Spin Yogunlugu; p.

The Investigation of 7y- Irradiated Single Crystal of
4-Methyl Benzylamine Glyoxime by EPR and
Simulation Technique

ABSTRACT

The electron paramagnetic resonance of 7y — irradiated single crystal of 4-Methyl Benzylamine Glyoxime(4-MBG) has
been observed and analysed for different orientations of the crystals in a magnetic field. 4-MBG single crystal has been
investigated at the temperatures between 100 and 400 K. The spectra were found to be temperature independent. Principal values
of the g and the hyperfine splitting tensors and their direction cosines are given in the Table 1. The average values of g-factor and

the hyperfine splittings were found to be g = 1,999, a, = 14G Ay (ne) =13,5G and Ay, =7,5G respectively.

The measurements indicate that pywm) = 0,5 and pyamy = 0,5 of the unpaired electron are localized on nitrogen and hydrogen
respectively. The g-values and the hyperfine coupling constants of the unpaired electron with the protons and nitrogen were
determined by EPR and simulation technique.

Keywords: EPR, Spectroscopic Splitting Factor; g, Hyperfine Coupling Constant; @ , Spin Density; p .

1. GIiRiS

Metilamin ve tiirevlerinden olusan serbest radi-
kaller iizerine EPR c¢alismalari uzun siiredir devam et-
mektedir. Kimyasal yapisinda N ve H atomlar1 bulun-
dugu i¢in radyasyona karsi asirt duyarlilik gosteren
metilamin tuzu ve tlirevleri EPR c¢alisan arastirmacila-

rin ilgisini ¢ekmektedir. Metilamin ve tiirevleri biyolo-
jik ve kimyasal dneme sahiptir. Caligma grubumuzun
kimyasal olarak sentezlenen 4-metil benzilamin
glioksim (MBG) maddesinin Elektron Paramanyetik
Rezonans 6zelliklerini arastirmaya karar vermesinde bi-
yolojik ve kimyasal olarak radyasyonun bu maddeler
iizerine olan etkisinin énemli olmasinin ciddi pay1 var-
dir. Bu ¢alismada kimyasal yapisi;

olan ornegin bozulma mekanizmasi sonu¢ ve tartigsma
boliimiinde ayrica verilecektir.

2. DENEYSEL YONTEM

4-metil benzilamin glioksim maddesi etanol ¢o-
zeltisi kullanilarak kristallendirilmistir. Elde edilen kii-
ciik beyaz tek kristaller 1,63 kGray enerjili “Co—vy

kaynaginda 7 giin siireyle 1sinlanmistir. Isinlamadan
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once beyaz olan tek kristaller 1simlandiktan sonra mor
renk almaktadir. Isinlanan tek kristaller arasindan diiz-
giin yapilt olam1 se¢ilmis ve EPR spektrumlart alinmis-
tir. Bu deney 100 K - 400 K sicaklik araliginda 2mW
mikrodalga giiciinde olan Varian model E-109C ESR
spektrometresi kullanilarak yapilmistir.

3. SONUC VE TARTISMA

y —1sinlarina maruz birakilan MBG tek kristalle-
rinden elde edilen radikalin EPR spektrumlari 100 K -

400 K sicaklik araliginda incelenmis, spektrumlarin
C 0oy
| | | P
H— —@—E—H -t =N
| | |
H

H C=N
\1':'&
H H

Wi

(a)

/H

+ “Co-y —p

R-CH 2NH radikaline ait spektroskopik
yarilma faktorii ile asir1 ince yapi etkilesme sabitleri
Tablo 1 de verilmistir. R — CH 2]\7]’] radikali igin
azota bagli protonun yarilma sabiti yaklasik 13,5 G,
azotun yarilmast yaklastk 14 G ve agoy =7,5G

bulunmustur. Lineer yapidaki molekiillerde bu yarilma
degerleri genis bir yelpazeye dagilmis olmasina ragmen
literatiirle kiyasladigimizda bu degerlerin literatiirle
uyum i¢inde oldugu goriilmektedir (1-6).

M

b)

Sekil 1. MBG tek kristalinin 9.761 GHz frekans ve 295 K sicakliginda (a) H//x yonelimindeki spektrumu (b) Bu spektrum

i¢in yapilan simiilasyon

Tablol. MBG tek kristallerinde tespit edilen R — CH 2 NH radikaline ait EPR parametreleri

Hesaplanan degerler

Dogrultu Kosiniisleri

AN (G) ay =169 0,813181559 -0,453768280 —0,364458640
ay =16,5 0,572483341  0,736462951  0,360395817
a, =289 0,104874096 —0,501713733  0,858652872
a, =14,

A4,(G) ay =151 0,426453573 0,904254906 0,021457268
ay, =13,7 —-0,138784690 0,088856732 —0,986328186
a, =11,6 —-0,893798725 0,417645239 0,163390007
a, =135

Ay, (G) ay =12,8 0,061280570  0,983845147  0,168206477
Ay, =6,7 —-0,533713147  0,174706421 —0,827422469
a, =31 —-0,843442332 —-0,039069088  0,535797199
a, =75

g 2. =2,00036311" 0,377552957  0,755643020 —0,535217143
g,, =1,998762292 —-0,590837459 —0,248462546 —0,767578961

—-0,712997098  0,606028043  0,352654433

g,, =1,998069894
g. =1,999065101
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Sekil 2. MBG tek kristallerine ait EPR spektrumlari ve bu spektrumlarin simiilasyonlari, (a) y ekseni 30°, (b) y ekseni 30°

simiilasyonu, (c) y ekseni 150°, (d) y ekseni 150° simiilasyonu, (¢) y ekseni 100°, () y ekseni 100° simiilasyonu

Ayrica radikale ait parametreler kullanilarak
simiilasyon teknigiyle R — CH, NH radikalinin teorik
spektrumlart ¢izdirilmistir. Degisik agilarda simiilas-
yonu yapilan spektrumlar ile deneysel olarak elde edilen
spektrumlar Sekil 2 de goriilmektedir.

Ayrica azot ve protonlarin {izerindeki spin
yogunluklari Mc-Connell esitligi a = 0.0 kullanilarak

bulunmustur (7). R —CH, NH radikalindeki azota bagli
hidrojenin, azotun ve CH , nin g(60) ve A(0) egrileri
en kiiclik kareler yontemi kullanilarak c¢izdirilmistir. Bu
egriler Sekil 3 te verilmektedir. Spektroskopik yarilma

sabiti g’nin degeri DPPH standart 6rneginin degeri olan
=2,00036 ile kiyaslanarak diizeltilmistir.
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Sekil 3. R—CH,NH radikalinin g(6)ve A(@) grafikleri
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