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OZET

Bu ¢alismada, X-1s1nlari tek kristal kiriimi ile molekiiler yapisi belirlenen bilesigin
geometrisi, molekiiler ve kuantum mekanik metodlarla optimize edildi. Elde edilen
elektronik ve yapisal parametreler deneysel sonuglarla karsilastirildi.
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CONFORMATION ANALYSIS OFTHE COMPOUND C H.Br, AND
OPTIMIZATION BY QUANTUM MECHANICALMETHODS, COMPARING
THE ELECTRONIC AND STRUCTURALPARAMETERS OBTAINED WITH

THE RESULTS OF X-RAY STRUCTURE ANALYSIS

ABSTRACT

In this study, the geometry of the compound whose structure was determined
by X-ray single crystal diffraction was optimized by the molecular and quantum
mechanical methods. The electronic and structural parameters obtained were
compared with the experimental results.
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1. GIRIS
Incelenen bilesik (exo, endo, exo, exo- 2, 3, 5, 6- tetrabromonorbornane), bir norbornadien tiirevidir
(sekil 1). Norbornadien tiirevleri, glines enerjisini depolama, fotokimyasal reaksiyonlar verme gibi

ozellikleri dolayistyla biiyiik neme sahiptir. Norbornadien molekiiliiniin iskelet yapisinin birgok dogal
iriinde bulunmast, bu bilesige olan ilgiyi daha da artirmaktadir (1).

X-1ginlart tek kristal kirmnimi ile molekiiler yapisi belirlenen bilesigin molekiiler mekanik ve
kuantum mekanik metodlarla optimize edilip elektronik ve yapisal parametrelerinin hesaplanip
deneysel verilerle karsilastirilmasi ilging olacaktir.

Br Br

Sekil 1. C7TH8Br4 molekiiliin kimyasal formiilii.

2. MATERYAL VE METOD

Sekil 1'deki bilesigin ncelikle molekiiler mekanik MM2P metodu ile PM (PC MODEL) program1
kullanilarak konformasyon analizi yapildi (2,3). Buradan elde edilen optimize edilmis verilerle Mopac
6.0 paket programi kullanilarak, kuantum mekaniksel hesaplamalari yapildi. CNDO/2(Complete
Neglect of Differential Overlap), MNDO(Modified Neglect of Diatomic Overlap), PM3(MNDO
yoOnteminin ii¢lincli parametrizasyonudur. En son gelistirilen semiempirical molekiiler orbital
yontemidir) ve AM1 (Austin Model 1, MNDO yo6nteminin ¢ekirdek-¢ekirdek itme fonksiyonlarinda
kiigiik bir degisiklikle olusturuldu) yaklasimlari kullanildi (4,5) Yapilan teorik hesaplamalarda, bilesik
vakumda tek basina, statik durumda, net yiikii sifir (kapali kabuk) olarak kabul edildi. Biitiin
hesaplamalar ve ¢izimler IBM uyumlu Pentium III islemcili 500 megahertz 'lik ACER marka bir
PC bilgisayarda yapild:.

2.1. Konformasyon Analizi

Bu calismada incelenen bilesigin konformasyon analizi Molekiiler Mekanik metodu ile yapildi.
Bir molekiiliin enerjisini ve yapisini belirlemek i¢in kullanilan hesaplama metodudur. Bu metodta,
molekiiliin toplam potansiyel enerjisini minimum yapan molekiil yapisi bulunur. Molekiiler mekanik
hesaplamalarinda elektronlar dikkate alinmazlar. Bir molekiil yaylarla birbirine baglanmis agirliklardan
olusan bir sisteme benzer tarzda harmonik kuvvetlerle birbirleriyle etkilesen kiitleler toplulugu olarak
ele alinir. Burada kiitleler, elektronlarin etrafinda kiiresel olarak dagildigi atom ¢ekirdeklerini, yaylar
ise atomlar aras1 kimyasal baglar1 temsil eder.

Atomlar arasi etkilesmeler iki kisma ayrilir;

1-Kimyasal baglarla baglanmis atomlar arasi etkilesmeler

a- Gerilme, b- Diizlemde biikiilme, c- Burkulma, d- Diizlem dis1 biikiilme.
2-Kimyasal baglarla birbirine baglanmamis atomlar arasi1 etkilesmeler

a- Van der Waals etkilesmeleri, b- Elektrostatik etkilesmeler.

Bunlarin disinda molekiildeki baglar ve agilar birbirlerinden bagimsiz olmadiklarindan verilen bir
gerilme, biikiilme veya burkulma hareketi komsu baglara ve bag agilarina da baglidir. Bu tiir ¢iftlesme
ile olusan etkilesimlerin enerjisi genelde saf etkilesimlerden daha kiigiiktiir. Bu etkilesimler burkulma-
biikiilme, gerilme-biikiilme gibi etkilesimlerdir.

Atomlar arasi etkilesimlerin herbiri potansiyel enerji ile tanimlanir. Molekiiliin toplam potansiyel
enerjisi bu etkilesimlere karsilik gelen potansiyel enerjilerin toplamidir.
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Etoplam=Eb+E + E +E + Enb+ Ebb'+ Eb + ...

Burada Eb : gerilme enerjisi, E : diizlemde biikiilme enerjisi, E : burkulma (torsiyon) enerjisi,
E : diizlem dis1 biikiilme enerjisi, Enb : Van der Waals ve elektrostatik enerji, Ebb' : gerilme-gerilme
enerjisi, Eb : gerilme-diizlem dis1 biikiilme enerjisidir.

2.2. Kuantum Kimyasal Hesaplamalar

Bu ¢alismada semiempirical (yart deneysel) metodlardan CNDO/2, MNDO, AMI ve PM3
yaklagim metodlari kullanildi. Hesaplanan elektronik parametreler; HOMO-LUMO enerjileri, molekiil
orbital katsayilari, elektronik enerjiler, dipol moment, yiik yogunlugu, bag enerjisi, bag uzunlugu ve
bag mertebesidir.

Deneysel calismalar1 desteklemek yada deneysel ¢alisma yapmadan elde edilecek sonuglari
onceden tahmin edebilmek amaciyla hesaplamali yontemleri kullanacak olan arastirmacilar igin ti¢
farkli segcenek vardir. Bunlar molekiiler mekanik, ab initio ve semiempirical molekiiler orbital
yontemleridir. Bu yontemlerin herbirinin iyi yada kétii oldugu durumlar mevcuttur.

Molekiiler mekanik yontemleri arasinda AMBER ve CHARM gibi programlari sayabiliriz. Bu
programlar bir kimyasal sistemdeki atomlar arasindaki etkilesmeleri klasik mekanik kurallar ile
tanimlar. Bu programlar olduk¢a hizlidir ve temel haldeki bir sistemin enerjisini tam olarak
hesaplayabilirler. Enzimler gibi biiyiik yapili sistemler i¢in bile tepkime 1sis1 ve konformasyon
kararliliklar1 gibi nicelikler hesaplanabilir. Bununla birlikte bu yontemlerle elektronik yapiya bagl
olan 6zellikler yada elektronik yap1 hakkinda bilgi edinilebilmektedir. Bir tepkime sistemi modellenerek
bag olusumu yada parcalanmasi igeren islemler yapilamaz.

Ab initio molekiiler orbital yontemleri (STO-3G, 4-31G gibi) kuantum mekaniksel temellere dayanir
ve bu yontemler ile yap1 ve buna bagli 6zellikler hesaplanabilir. Teoride bir tepkime sistemi tam
olarak modellenebilir. Hesaplama siiresi molekiiler mekanik yontemlere gore binlerce kere daha
fazladir. Hesaplama siiresini azaltmak i¢in geometrilerde ve kullanilan parametrelerde bazi
basitlestirmeler yapilabilir. Ancak bu basitlestirmeler kesin olmayan sonuglarin elde edilmesine neden
olur.

Semiempirical molekiiler (SE-MO) yontemler ise bu iki ekstrem durum arasinda yer alir. Ab
initio molekiiler orbital yontemleri gibi SE-MO yontemleri de kuantum mekaniksel esaslara dayanir.
Bu yontemlerde, molekiiler 6zelliklerin deneysel degerlere yakin sonuglar verecegi parametreler
mevcuttur. Etkilesim integralleri i¢in yaklasik fonksiyonlarin kullanilmasiyla hesaplama siiresi ab
initio yontemlerin hesaplama siiresi ile karsilastirilamayacak kadar azdir. Cok kiiciik sistemler i¢in
kullanilabilecegi gibi biiyiik kimyasal sistemler i¢in de kullanilabilir.

Ab initio ve semiempirical molekiiler orbital yontemlerin herikisi de orbitalleri hidrojen benzeri
orbitaller olarak tanimlar. Dalga fonksiyonlarinda Slater veya Gaussian tipi orbitaller kullanilir.

Bir sistemin degisim (variation) yontemi ile hesaplanmasi asagidaki basamaklar igerir; a-
sistem igin bir Hamiltoniyen (H) yazilir, b- Degisken parametreler iceren bir dalga fonksiyonu
(y) secilir, c- Enerji mimimumlastirilir.

Degisik yaklasimlar: anlayabilmek igin SCF (Self Consistent Field) yonteminin agiklanmasi
gerekir. Molekiiler orbitaller (y), atomik orbitallerin (¢) dogrusal bilesimi olarak yazilir
(LCAO yaklasimi) y = 3 cy0y ve Hy= Ey Schrodinger denklemi ¢dzilir. Burada H tek

v

elektron iglemcisidir.

SCF LCAO molekiiler orbital yaklagimina dayanan ilk semiempirical molekiiler orbital yontemi
Pople ve arkadaslar1 (1965) tarafindan gelistirilen CNDO 'dur. Austin Model 1 adi verilen AM1
yontemi de yine Dewar ve arkadaslar1 (1985) tarafindan, MNDO yo6nteminden gelistirilmistir. Bu
yontem esas olarak molekiildeki biiyiik itmeleri ortadan kaldirmak i¢in MNDO y&nteminin ¢ekirdek-
cekirdek itme fonksiyonlarinda kiigiik bir degisiklik yapilmasiyla olusturulmustur. MNDO-PM olarak

29



G.U-Fen Bil.Derg.,16(1):27-35,2003 / Ismail CEL[K, Mehmet AKKURT, Semra IDE vd.

adlandirilan ve MNDO'un iigiincii parametrizasyonu oldugunu gostermek i¢cin PM3 seklinde
gosterilen program ise en son gelistirilen yontemlerden birisidir. Cok sayida element i¢in parametreleri
ayni anda optimize edebilen bir yaklagimdir.

Son yillarda MOPAC, AMPAC ve MNDOS8 gibi ¢esitli molekiiler orbital yontemlerini yapisinda
bulunduran paket programlar gelistirilmistir. Bunlardan MOPAC, James J.P. Stewart tarafindan
gelistirilen en son paket programidir ve diger iki paket programin 6nemli 6zelliklerini de biinyesinde
toplamustir.

Cizelge 1. Hesaplanan molekiilde atomlardaki etkin yiikler (e-).

Atondar CNDO/Z  MNDO i AME

BrZ -0.119 -0787 -.0619 .0028
Br3 -0.124 -0783 -.0555 .0020
Brs -0.120 -.0949 -.0912 -.0133
Br6 -0.124 -.0956 -0954 -0131
Ci 0.023 -.0493 -0931 -.0094
o) 0.094 -.0070 -.0818 -1761
3 0.093 -.0070 - 0758 -.1706
4 0.024 -.0500 -.1004 -.1006
a5 0.090 -.0038 -.0649 -.1705
&) 0.09 -.0082 -.0593 -1748
7 0.013 -0152 -.1296 -.1705

Cizelge 1'de atomlarin yiik degerleri oldukea kiigiiktiir. Molekiiliin toplam yiikiine bakildiginda,
baslangigtaki molekiiliin net yiikiinii sifir alma kabuliimiizii dogrular sekilde sifira yakindir.

MM2P MNDO

AM1I PM3

Sekil 2. CTH8Br4 'in MM2P ve yari-deneysel kuantum mekanik MNDO, AM1 ile PM3 yaklagim yontemleri ve
X-1gmlart analizi sonucu elde edilen deneysel verilerle ¢izilen uzaysal goriintisleri.
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Sekil 3. (a) Molekiiliin X-1g1mu1 kirinimu ile tayin edilen modelinin perspektif goriiniisii,ve (b) YO
dogrultusundan birim hiicrede molekiillerin diizenlenisi.

Cizelge 2. Bilesigin bag uzunluklar1 (A).

Baglar MMZP MNDO PAM3 AM XISINT
Br2-C2 1.96 1.88 1.93 1.93 1.951(8)
Br3-C3 1.97 1.88 1.93 1.93 1.9420)8
Bri-C3 1.95 1.88 1.94 1.93 1.957(9)
Br6-C6 1.96 1.89 1.94 1.93 1.954(8)
Ci-C2 1.55 1.56 1.53 1.55 1.547(1)
CI-C6 1.55 1.57 1.53 1.55 1.53101
Ci-C7 1.54 1.56 1.55 1.55 1.540(1)
C2-C3 1.55 1.56 1.52 1.55 1.555(1)
C3-C4 1.55 1.57 1.53 1.55 1.539(1)
C4-C5 1.55 1.57 1.53 1.55 1.549(19
C4-C7 1.54 1.56 1.56 1.55 1.527(1)
C3-C6 1.54 1.56 1.52 1.54 1.523(1)

Cizelge 2'deki bag uzunluklar1 Cizelge 4'deki Wiberg indisleri ile uyumludur. Cizelge 2 ve Cizelge
3'deki teorik ve deneysel bag uzunluklari ile bag ve torsiyon agilari deneysel ve teorik yaklasim
hatalarinin sinirlari i¢inde kabul edilebilir degerlere sahiptirler.
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Cizelge 3. Bilesigin Bag ve Torsiyon Agilari (°)

Acqllar MMEP MNDO PM3 AMI X-ISINT
Cl-C6-Brg 111.46 112.49 105.24 112.96 110.9(6)
Ci-C2-C3 10252 102.89 103.93 103.06 103.2(7)
C1-C2-Br2 11035 111.72 10579 112.08 108.9(6)
C2-C3-Br3 11741 116.41 108.21 116.04 117.3(6)
C3-C2-Br2 117.55 116.64 108.74 116.35 116.2(6)
C3-C4-C5 11254 11121 109.38 100.09 110.4(7)
4-C3-C2 102.81 103.22 104.72 104.13 102.7(7)
C4-C3-Br3 109.88 111.57 10531 112.00 109.9(6)
C4-C3-Br 11432 115.67 11012 115.49 114.9(6)
C4-C7-Cl 92.53 93.03 9.24 M.36 94.3(7)
C3-C6-Cl 102.08 103.15 10433 103.46 103.8(7)
C5-C6-Br6 111.68 112.64 107.14 112.89 111.6(6)
C6-C3-C4 103.36 102.89 104.19 103.45 103.1(7)
C6-C3-Bri 11426 113.62 107.66 113.92 111.8(6)
C6-C1-C7 103.18 10218 100.99 102.43 102.2(7)
C6-CI1-C2 108.26 108.15 106.72 105.58 105.5(7)
C7-C1-C2 10215 101.89 101.11 101.49 101.8(7)
C7-C4-C3 10179 101.81 100.43 101.66 102.4(7)
C7-C4-C5 9.78 100.16 99.14 99.51 99.4(7)

C2-C3-C4-C5 .21 047 68.52 7132 692009
C2-CI-C6-Bre -163.95 -163.20 -174.05 -160.60 163.5(5)
C2-CI-C7-C4 -56.86 -56.41 -55.03 -53.69 54.8(8)
C2-Ci-C6-C5 76.71 75.16 7331 77.01 -76.6(8)
C2-C3-C4-C7 -36.73 3547 -35.12 3315 35.8(8)
C4-C3-C6-Bre -125.96 -126.96 -115.82 -130.33 126.5(6)
C4-C3-C6-Cl -6.78 -5.42 -4.56 -7.89 70()
Ce-Ci-C2-C3 -7234 -70.82 -70.16 69.87 72.2(8)
C6-CI-C2-Br2 161.66 163.29 17538 164.28 -163.7(6)
C6-CI-C7-C4 35.44 35.37 54.65 3331 5410¢)
C7-Ci1-C2-C3 36.11 36.40 35.02 36.67 342(8)
C7-C1-C2-Br2 -89.89 -89.49 -79.44 -89.18 89.90)7
C7-CI-C6-C3 -31.04 -31.86 -31.95 -28.85 29.5(8)
C7-Ci-C6-Bro 8830 8.7 80.68 9B.54 90.4(7)
Br3-C3-C4-C7 89.02 90.28 78.88 .01 89.7(7)
Br3-C3-C4-Ch -165.04 -163.79 109.38 -162.52 165.2(6)
Bri-C5-C6-Ci -131.63 -131.23 -121.49 -134.05 131.006)
Br3-C5-C6-Br6 109.19 10723 107.14 103.51 -109.5(6)

Cizelge 4. CNDO/2 yaklagimina gore hesaplanan Wiberg indisleri

Bag Wi Bag W
Br2-C2 0943 Ci-C7 0978
Br3-C3 0943 C2-C3 1.019
Br3-C5 0943 C3-C¢ 0990
Bro-Co 0943 C4-C3 0996
Ci-C2 099 C4-C7 0978
Ci-C6 0.989 C3-C6 1.019

CNDOJ/2 yaklasimina gore yapilan kuantum mekaniksel optimizasyon sonrast bilesigin HOMO
ve LUMO enerji diizeylerine karsi gelen enerjiler, bu diizeylerin molekiiler orbital katsayilari ile bu
diizeylerin reaksiyon merkezleri Cizelge 5'de verilmistir. Reaksiyon merkezi bu bilesikler ile yapilacak
yeni sentezlerin hangi atom iizerinden yiiriiyecegini gostermektedir.
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Cizelge 5. CNDO/2 yaklagimina gore HOMO ve LUMO enerji diizeyleri molekiiler orbital katsayilari, bu
diizeylerin enerjileri ve diizeyler reaksiyon merkezleri.

Diizey Molekiiler Orbital Katsayilan Enerji (eV)

HOMO ¥ 22p,Cl + 19p,C% + - 20p,C* - 15p,C% + 24p,Br? - 26p,Br* +
24p,Br* -34p,Br + .19pBr’ - 31p,Br> + 25pBr + 33p,Br’ -

20pgBrt 1234
Reaksiyon Bré( 18), Br(15), Br(17), Bo(11)
Merkezleri
LUMO 2 2 5 5 5 6
W a - 225C2 + 22pC? - 26pC3 -.265C° - 21pgC> -23p,C° -.29p,C
+27p,Br? - 22p,Br - 28p,Br> - 19p,Br” - 25p, Bt -

Reaksiyon C2(12), C5(17), C6(11), Br2(.10), Br5(.16), Br6(11)
Merkezleri

HOMO en iist dolu diizeyin enerjisini, LUMO ise en diisiik bos enerji diizeyini temsil etmektedir.
Bu iki diizey arasindaki enerji aralig1 ¢ok kiigiik olursa molekiiliin kararsiz oldugu dengede olmadigi,

uyarilmig durumda bulundugu sdylenir. Burada ele alinan bilesikte bu enerji araligi oldukga yiiksek
kabul edilebilir.

Geometrisi kuantum mekaniksel optimize edilmis olan molekiiliin, MNDO yaklagiminda, X, y ve
z-eksenleri etrafindaki eylemsizlik momentleri sirasiyla; A = 0.0139 cm™!, B = 0.007 cm! ve
C= 0.0052 cm™ olarak hesaplanmustir. y-eksenine gore olan eylemsizlik momenti diger iki eksene
gore olandan daha kiigiiktiir. Dolayisiyla molekiil y-ekseni etrafinda diger eksenlere gore daha
kolay dondiiriilebilecektir (Sekil-3a'deki molekiiliin C, ve C, atomlarindan ge¢en dogrultux, C,-C,
ve C-C, baglarinin ortasindan ge¢en dogrultu y ve bunlari olusturdugu diizleme dik C, atomunun
yer aldig1 dik dogrultuda z eksenidir).

MNDO, PM3 ve AM1 yaklasimlarina gore hesaplanan bazi elektronik parametre degerleri ¢izelge
5'de verilmistir. Molekiiliin 293 K oda sicakliginda hesaplanan termodinamik parametreleri; olusum
1s1s1 14.60 kkal/mol (¢izelge 5'deki MNDO ve AM1 yaklagimlari ile bulunan degerle ¢ok giizel
uyusmaktadir.), molekiiliin 1s1 kapasitesi 7065.4 cal/mol entropisi ise 109.97 cal/K/mol bulunmustur.
Bilesigin deneysel olarak Olgiilecek 1s1 siga degerinin, burada teorik olarak bulunan degerle
karsilastirilmasi ilging olacaktir.

Molekiiliin, MM2P metodu ile, ard arda yapilan zorlamalt minimizasyon islemleri sonrasi daha
diisiik enerjili bir durumun oldugu belirlendi. Bunun verileri ile, MNDO yaklasimi ile kuantum
mekaniksel optimizasyon yapildi. Optimizasyon sonucu molekiiliin uzaysal goriiniisiiniin sekil 4'deki
gibi oldugu saptandi.

Cizelge 6. Bazi Parametrelerin toplu listesi

MNDO PM3 A1
Olugum Isst (Keal) 14.79 791 1591
Toplam enerji 2¥) -2399.4 -23676 -24200
By eV -10913.7 -11019.0 -10919.2
Cekirdﬁk?ﬁgr dek itme 85143 8651.4 8499.2
e
LeV) 11.5 10.1 10.6
2% Debye) 0.76 0.72 0.84
HOMO (e¥) -11.52 -10.12 -10.57
LUMO (e¥) -0.40 -1.08 0.11
Dolu dilzey sayist 32 32 32

SCF hesaplamalan 42 41 35

33
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Sekil 4'deki molekiiliin 32 dolu diizey iizerinden 41 SCF ile yapilan MNDO hesaplamalari ile,
molekiiliin olusum 1s1s1= 13.8 kkal, toplam enerjisi =-2399.5 eV, elektronik enerjisi=-10938.5 eV,
cekirdek-gekirdek itmesi = 8539.0 eV, dipol momenti = 1.75 Debye, iyonlasma potansiyeli=11.6
eV, HOMO/LUMO enerji diizeyi

Sekil 4. MNDO yaklasimina gére molekiiliin uzaysal geometrisinin optimizasyonunun
gidebilen son basamaktaki goriiniisii.

-11.6 eV /-0.32 eV olarak elde edilmistir. Sekil 4'deki molekiilde, Br atomlari alt1 Sekil 4'deki
molekiiliin 32 dolu diizey iizerinden 41 SCF ile yapilan MNDO hesaplamalart ile, molekiiliin olusum
1s1s1 = 13.8 kkal, toplam enerjisi =-2399.5 eV, elektronik enerjisi=-10938.5 eV, ¢ekirdek-¢ekirdek
itmesi = 8539.0 eV, dipol momenti = 1.75 Debye, iyonlagsma potansiyeli=11.6 eV, HOMO/LUMO
enerji diizeyi -11.6 eV /-0.32 eV olarak elde edilmistir. Sekil 4'deki molekiilde, Br atomlari alt
atomlu halka diizlemine gore, ¢apraz koselerde ayni yonde, toplam iki yukar1 ve iki agagi brom
atomu seklinde yonelmistir. Bu durum i¢in MNDO yontemine gore hesaplanan veriler tablo
S'dekilerle karsilastirilirsa sekil 4'deki durumun biraz daha kararli durumu gosterdigi goriiliir. Kristal
yapi analizi ile elde edilen uzaysal molekiil geometrisine karsi gelen Sekil 2'deki durum, gaz fazdaki
ara kararl bir duruma kars1 gelmektedir. Buda kristal yapida molekiillerin kendi i¢i ve molekiiller
arasi etkilesmelerinin ne denli kuvvetli ve molekiiliin uzaysal diizenlenisini belirledigini gostermektedir.
Molekiiliin Br atomlarinin yonelimi, bu bilesigin bir enerji depolayici madde olarak kullanilabilecegini
gostermektedir.

3. SONUC VE TARTISMA

C,H,Br, molekiiliiniin 6nce molekiiler mekaniksel olarak (MM2P yaklagim1ile) PC MODEL
programi kullanilarak geometrisi optimize edildi. Buradan elde edilen verilerle gaz fazda, vakum
ortamda net yiikii sifir kabul edilen molekiiliin, CNDO/2 yaklagimi, MOPAC 6.0 programi kullanilarak
MNDO, PM3 ve AMI1 yaklagimlari ile kuantum mekaniksel olarak geometrik optimizasyonlari
yapildi ve molekiiliin elektronik parametre degerleri hesaplandi. Optimizasyon sonrasi, bu degisik
yaklagim metodlarina gore elde edilen molekiildeki atomlarin yiikleri tablo 1'de, geometrik
parametreler kiyaslamali olarak Cizelge 2 ve Cizelge 3'de verilmistir. Optimizasyon sonrasi kullanilan
yaklasim metodlarinin sonuglarina gére ¢izdirilen molekiiliin uzaysal goriiniisii ve deneysel X-1gin1
sonucu sekil 2'de verilmistir. Molekiiliin atomlarinin adlandirilmasi X-1g1n1 sonucuna gore ¢izdirilen
sekle gore yapilmistir.

Kristal yap1 analizi oda sicakliinda, MoK, radyasyonu kullanilarak Enraf Nonius CAD-4

difraktometresinde toplanan verilerle yapildi. C7HzBr, bilesigi triklinik 21 uzay grubunda
kristallesir, A, = 411.77 ak.b., birim hiicre parametreleri; @ = 6.280(2)4, b = 6.646(3)4, ¢ =
12385(6)8, a = 96.58(4)°, B= 90.50(3)°, y=101.10(2)°, V' = 503.65(4)A>, Z=2, D,=2.715
g.cm” ‘dur. Patterson agir atom yontemi ile ¢ozilen yapida F ‘e gore, I > 2o(])
kriterine uyan 1542 yansima ve 125 parametre ile yapilan en-kiigik kareler aritimi sonucu R
= 0.048 degerine inildi. [Ry(F%) = 0.091, S = 1.3, (A rax = 0.144, Apuz= 0.81eA™ Apun= -
0.61 eA?] (6-7).
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Kristal yapida molekiillerin ii¢ boyutta periyodik paketlenmeleri Sekil 3(b)'de verilmistir. Kristal
yapida molekiillerin diizenli sekilde birbirlerinin yakininda yeralmasi kiigiikte olsa etkilesmeye neden
olmus ve deneysel ve teorik sonuglarin bir miktar sapmasi bundan ve yaklasim metodlarinin
kendilerinden kaynaklanmaktadir.
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