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3-Fenil-4-[3-(4-nitrobenzoksi)-benzilidenamino]-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-

on’un Teorik ve Deneysel Spektroskopik Ozelliklerinin incelenmesi
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Yayin Kodu: 5-1A

OZET: Bu ¢alismada, 3-fenil-4-[3-(p-nitrobenzoksi)-benzilidenamino]-4,5-dihidro- 1 H-
1,2,4-triazol-5-on bilesiginin teorik spektroskopik 6zellikleri incelenerek bazi deneysel
verilerle mukayese edilmistir. Bu amagla, Oncelikle calisilan bilesik B3LYP, HF
yontemleri ve 6-311G(d,p) temel seti kullanilarak optimize edilmistir. Elde edilen
optimize yapi yardimiyla GIAO metoduna gre '"H-NMR ve '*C-NMR kimyasal kayma
degerleri Gaussian GO9W bilgisayar programi vasitasiyla gaz fazinda hesaplanmistir. o
exp=a+tb. 0 calc. esitligine gore teorik degerler ile deneysel veriler SigmaPlot programi
kullanilarak grafige gecirilmistir. Elde edilen sonuclara gore teorik verilerin deneysel
verilerle uyumlu olduklar1 goriilmistiir. Calismanin teorik kisminda ayrica, ayni
metodlar ve temel set kullanilarak molekiiliin IR frekans degerleri hesaplanmis, bulunan
degerler belirli uyum faktorleri ile ¢arpilmistir. Teorik infrared spektrumlar1 HF ve
B3LYP yontemlerine gore elde edilmistir. Teorik olarak olusturulan titresim
degerlerinin tanimlanmast igin Veda4f programi kullanilmistir. ilaveten, molekiiliin bag
uzunluklari, bag acilari, Mulliken atomik yiikleri, HOMO-LUMO enerjileri, dipol
momentleri, toplam enerjileri, iyonlasma potansiyeli, elektron ilgisi, molekiiler
yumusaklik, molekiiler sertlik ve elektronegatifligi ayni metodlar ve ayni set

kullanilarak hesaplanmustir.

Anahtar Kelimeler: B3LYP, GIAO, HF, 4,5-Dihidro-1H-1,2 4-triazol-5-on, 6-
311G(d.p)
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Investigation of Theoretical and Experimentical Spectroscopic Properties of 3-

phenyl-4-[3-(4-nitrobenzoxy)-benzylidenamino]-4,5-dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one

ABSTRACT: In this study, spectroscopic properties of 3-phenyl-4-[3-(p-
nitrobenzoxy)-benzylidenamino]-4,5-dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one has been
compared theoretically and experimentally values. For this purpose, firstly studied
compound has been optimized using B3LYP, HF method and 6-311G (d, p) the basic
set. '"H-NMR and "*C-NMR chemical shift values according to the method GIAO by
obtained optimized structure were calculated using Gaussian GO9W computer program
in gas phase. Theoretically and experimentally values according to exp=a+b. o calc Eq.
were plotted by the SigmaPlot program. According to obtained conclusions, theoritical
and experimental values were seen to be compatible. In the theoretical part of the study,
Also, The synthesized compound of values calculated IR frequencies using the same
methods and the basic set were calculated in gas phase. Which, founded values are
multiplied by appropriate adjustment factors. Theoretical infrared spectrums were
obtained according to HF and B3LYP methods. Veda4f program was used for
theoretically identification of calculated IR data. Additionally, the molecule was found
bond lengths, bond angles, the HOMO-LUMO energy, dipole moments, mulliken
charges, total energy of the molecule, ionization potential, electron affinity, molecular

softness, molecular hardness and electronegativity with from both methods.

Keywords: B3LYP, GIAO, HF, 4,5-Dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one, 6-311G(d,p)

*(Corresponding author) e-mail: muratbeytur83@gmail.com

GIRIS

Deneysel calismalar1 desteklemek veya programlart kullanilarak yapilmaktadir.
calisma yapmadan Once molekiillerin Bu tiir hesaplamalarin temelini kuantum
analiz sonuglarini tahmin edebilmek i¢in mekanigi olusturur. Bu  programlar
kuantum kimyasal hesaplamalar1  molekiillerin molekiiler yapisi, uzaydaki

molekiiler modelleme gibi bilgisayar en kararli durumu olan
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optimize edilmis geometrisi, toplam

enerji, dipol moment, spektroskopik

parametreler ('"H-NMR, "C-NMR ve IR
titresim frekanslar1) gibi 06zelliklerinin
verimli

hesaplanacagi programlarin

olusturulmasin1  saglamaktir. Nitekim,
4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on

tiirevlerinin spektroskopik (IR ve NMR)
ve elektronik oOzellikleri Hartree-Fock

(HF) ve density functional theory

(B3LYP) yontemleri kullanilarak
arastirilmistir (Yiiksek ve ark., 2005a;
Yiiksek ve ark., 2005b).

Bu calismada, 4,5-dihidro-1H-1,2,4-
triazol-5-on tiirevi olan 3-fenil-4-[3-(p-
nitrobenzoksi)-benzilidenamino]-4,5-
dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on @))
molekiiliinin  B3LYP/6-311G(d,p) ve
HF/6-311G(d,p) temel setleri kullanilarak
teorik spektroskopik ozellikler1
incelenerek bazi deneysel parametrelerle
(Gtirsoy Kol ve Yiiksek, 2010) mukayese

edilmistir (Sekil 1).

Sekil 1. Molekiiliin kimyasal yapis1

MATERYAL VE YONTEM
Hesaplama Yontemleri

Bu c¢alismada, ab-initio, molekiiler
mekanik ve yari-deneysel metotlar1 gibi
temel set

kapsamli ve ¢ok sayida

secenegine sahip bilgisayar destekli
hesaplama programi olan Gaussian 09W
paket programi kullanilmistir (Frisch et
al.,, 2009). Bu program ile bilesikler i¢in
geometrik optimize islemi yapilabilir,
toplam enerjileri, IR frekans degerleri,
mulliken atomik ytikleri ve indiiklenmis
teorik olarak

dipol momentleri

hesaplanabilir.  Ilaveten,  kimyasal
reaksiyonlarda olusan gec¢is durumlar1 ve
reaksiyon mekanizmalar1 da bu program

ile taranabilir. Ayrica, molekiillerin
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teorik infrared ve UV-vis spektrumlari,
NMR kimyasal kayma degerleri ve
manyetik titresim siddetleri, kimyasal
sertlik, kimyasal yumusaklik, iyonlasma
elektron elektron

enerjileri, ilgisi,

yogunlugu ve hiperkutuplanma gibi
bircok 06zelligi hesaplanabilir. Biitiin bu
teorik hesaplama islemlerinde
molekiillerin veya atomlarin temel ya da

uyarilmis hali kullanilabilir (Frisch et al.,

2009; (Atalay, Avecl & Basoglu, 2008).

Ab-initio metodu, deneysel veriler
kullanilmadan Schrédinger dalga
denkleminin ¢Oziimiine dayanan bir

yontemdir. Buna karsin, yar1 deneysel ve

molekiiler mekanik metotlari, Planck

sabiti ve elektron kiitlesi sabitleri bu

denklemle  tam  bagmtili  degildir
(Apaydin, 1991;  Jensen, 1999).
Schrodinger  dalga  denklemi  tek

elektronlu hidrojen atomuyla ¢6ziimii

miimkiindiir. Ancak, ¢ok elektronlu

sistemlerde ¢Oziimii zor oldugundan

dolay1 Hartree-Fock 6z uyumlu alan

teorisi (HF-SCF) ve yogunluk fonksiyonu

teorisi  (DFT)  gibi  matematiksel

yaklagimlar kullanilir. Hartree-Fock ve
yogunluk fonksiyonu teorisi metotlar1 ile
IR, NMR gibi spektroskopik 6zellikler ve
ozellikler

elektronik yardimiyla

molekiillerin yapilar1 tayin edilebilir.

Teorik kimyanin son yillarda giderek
yaygin olmasmin nedenlerinden biri de
deneysel verilere ihtiya¢ duyulmamasidir
(Apaydin, 1991).
Bu calismada, 3-fenil-4-[3-(p-
nitrobenzoksi)-benzilidenamino]-4,5-

dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on @))

molekiiliinin teorik  olarak

yapisi
incelendi ve elde edilen teorik veriler bazi

deneysel verilerle mukayese edildi,

Oncelikle, molekiilin  ii¢  boyutlu

geometrisi Gaussview (Dennington et al.,
2009) programinda ¢izilerek GAUSSIAN
09W paket programinda (Frisch et al.,
2009) girig verisi olarak kullanilarak gaz
fazinda edildi.

optimize Titresim

frekanslari, "H-NMR ve BC-NMR,
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kimyasal kayma degerleri, bag acilari,
bag uzunluklari, mulliken atomik ytikleri,
HOMO-LUMO enerjileri, toplam
enerjileri, dipol momentleri, iyonlasma
elektron molekiiler

potansiyeli, ilgisi,

yumusaklik, molekiiler sertlik ve
elektronegatiflik 6zellikleri Hartree Fock
(HF) ve yogunluk fonksiyonu teorisi
(DFT) (Becke, 1988; Lee et al.,, 1998)
metotlart ve 6-311G(d,p) temel seti

yardimiyla hesaplanmigstir.

BULGULAR VE TARTISMA
Geometrik Optimizasyon

Molekiiliin ii¢ boyutlu gorsel olarak
yaklagik geometrisi GaussView 5.0
programinda (Dennington et al., 2009)
cizildi. Cizilen bu geometriden Gaussian
09W programu kullanilarak Hartree-Fock
(HF) ve Yogunluk Fonksiyonu Teorisi
(DFT) metodu ve polarize fonksiyonlari
iceren 6-311G(d,p) temel seti ile optimize
edilerek  bilesikteki

herbir atomun

minimum enerjili, uzaydaki en kararh

yerlesimleri ve uzay yapist belirlenmistir
(Atalay, Avcl & Basoglu, 2008) (Sekil 2).
Boylece, bag uzunluklar1 (Cizelge 1) ve
bag agilar1 (Cizelge 2) teorik olarak
hesaplanmistir. Teorik olarak hesaplanan
bag uzunluklarinin deneysel (Giirsoy Kol
ve Yiksek, 2010) wverilerle uyumunu
incelemek i¢in 1 bilesiginin C-3’e bagh
fenil halkalarindaki C-C bag uzunluklari
ile C-H bag uzunluklarmin literatiirde
verilerle

kayith karsilastirilmasi

yapilmistir. Literatiirde benzen
halkasindaki tiim C-C bag uzunluklari
1.397 A°, C-H bag uzunluklar1 ise 1.084
A’ olarak lciilmiistiir (Gokge ve ark.,
2012;). 1 bilesiginin yapisinda bulunan
iki fenil grubu C-C bag uzunluklari
ortalamalar1 B3LYP 6-311(d,p) 1.392 A°
ve HF 6-311(d,p) 1.381 A’ olarak
bulunmustur. B3LYP temel setine gore
bulunan ortalama C-C bag uzunlugunun
deneysel degere yakin, fakat biraz diisiik
oldugu

goriilmiistir ki bu  sonug

literatiirle uyumludur (Avci ve Ark.,
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2009). Aym bilesikte aril C-H bag

uzunluklar1 ortalamalar1 B3LYP ve HF
temel setlerine gore sirasiyla 1.084 A° ve
1.073 A’

olarak bulunmustur. Yine

B3LYP temel setine gore bulunan
ortalama C-H bag uzunlugu literatiirdeki
degere yakm oldugu goriilmiistiir. Teorik
bag uzunluklarmin incelenmesi sirasinda
ilging bir diger sonuca da varilmistir.
C(2)-NH bag uzunlugu B3LYP ve HF
temel setleri ile sirasiyla 1.369 A° ve

1.345 A’ olarak bulunmustur. Literatiirde

0 0
_N=CH oéL@— NO, Q /N—CH@O%—@ NO,
N N
N\N/)\Q s

deneysel C-N tek ve C=N cift bag
uzunluklar1 sirasiyla 1.49 A° ve 1.27 A°
olarak verilmistir (Ikizler, 1996). B3LYP
ve HF metodlarma gore elde edilen
ortalama bag uzunluklarinin deneysel C-N
tek ve C=N cift bag uzunluklarinin
arasinda  bir  degere

sahip  oldugu

goriilmektedir. Dolayisiyla 4,5-dihidro-
1H-1,2,4-triazol-5-on halkasinda C(2)-NH
bagmm kismi cifte bag karakteri tasidigi
sOylenebilir. Bu durum asagidaki rezonans

striiktiirleri ile aciklanabilir.

*
H
1l

Sekil 2. Molekiiliin (6-311G (d,p)) gausview goriiniimi
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Cizelge 1. Molekiiliin B3LYP ve HF yontemlerine gore teorik olarak elde edilen bag

uzunluklar1 (A°)

C e . B3LYP HF C e . B3LYP HF
Bag Tipi (A% (A% Bag Tipi (A% (A%
1 C(1)-N(39) 1.3064 | 1.2715 | 25 C(5)-H(25) 1.0829 1.0752
2 C(1)-N(40) 1.3973 | 1.3885 | 26 C(5)-C(6) 1.3922 1.3800
3 C(1)-C(17) 1.4699 | 1.4771 | 27 C(6)-0(44) 1.3984 1.3850
4 C(17)-C(18) 1.4040 | 1.3907 | 28 C(6)-C(7) 1.3915 1.3762
5 C(17)-C(22) 1.4055 | 1.3905 | 29 C(7)-H(26) 1.0846 1.0744
6 C(18)-H(33) 1.0822 | 1.0726 | 30 C(7)-C(8) 1.3976 1.3883
7 C(18)-C(19) 1.3941 | 1.3837 | 31 C(8)-H(27) 1.0855 1.0750
8 C(19)-H(34) 1.0860 | 1.0754 | 32 C(8)-C(9) 1.3897 1.3800
9 C(19)-C(20) 1.3953 | 1.3855 | 33 C(9)-H(28) 1.0840 1.0733
10 C(20)-H(35) 1.0860 | 1.0756 | 34 0(44)-C(10) 1.3656 1.3351
11 C(21)-C(22) 1.3968 | 1.3851 | 35 C(10)-O(45) 1.2092 1.1837
12 C(21)-H(36) 1.0859 | 1.0753 | 36 C(10)-C(11) 1.4940 1.4955
13 C(22)-H(37) 1.0844 | 1.0739 | 37 C(11)-C(12) 1.4021 1.3894
14 N(39)-N(38) 1.3741 | 1.3665 | 38 C(11)-C(16) 1.4022 1.3888
15 N(38)-H(23) 1.0072 | 0.9908 | 39 C(12)-H(29) 1.0840 1.0728
16 N(38)-C(2) 1.3692 | 1.3448 | 40 C(12)-C(13) 1.3900 1.3812
17 C(2)-0(43) 1.2222 | 1.2018 | 41 C(13)-H(30) 1.0824 1.0710
18 N(40)-C(2) 1.4198 | 1.3885 | 42 C(13)-N42) 1.4761 1.3826
19 N(40)-N#41) 1.3710 | 1.3648 | 43 N(42)-0(46) 1.2296 1.1926
20 N(41)-C(3) 1.2888 | 1.2593 | 44 N(42)-0(47) 1.2299 1.1928
21 C(3)-H(24) 1.0876 | 1.0747 | 45 C(14)-C(15) 1.3931 1.3814
22 C(3)-C4) 1.4677 | 1.4771 | 46 C(15)-H(31) 1.0824 1.0710
23 C4)-C(5) 1.4028 | 1.3878 | 47 C(15)-C(16) 1.3914 1.3830
24 C4)-C(9) 1.4063 | 1.3938 | 48 C(16)-H(32) 1.0829 1.0720

Cizelge 2. Molekiiliin B3LYP

ve HF yOntemlerine gore teorik olarak elde edilen bag

agilar (°)
Bag Acilan (°) HF Bag Acilan (°) HF
1 C(1)-N(39)-N(38) | 105,11 | 105,35 | 38 H(25)-C(5)-C(6) 120,42 119,49
2 C(1)-N(40)-N(41) | 122,53 | 122,08 | 39 C(5)-C(6)-0O(44) 122,40 118,90
3 C(1)-N(40)-C(2) 108,26 | 107,94 | 40 C(5)-C(6)-C(7) 121,42 121,53
4 C(1)-C(17)-C(18) | 122,84 | 122,03 | 41 0(44)-C(6)-C(7) 116,04 119,49
5 C(1)-C(17)-C(22) | 117,90 | 118,30 | 42 C(6)-C(7)-H(26) 119,37 119,92
6 C(17)-C(18)-H(33) | 119,85 | 120,19 | 43 C(6)-C(7)-C(8) 119,07 118,82
7 C(17)-C(18)-C(19) | 120,04 | 119,97 | 44 H(26)-C(7)-C(8) 121,56 121,26
8 H(33)-C(18)-C(19) | 120,11 | 119,83 | 45 C(7)-C(8)-H(27) 119,46 119,50
9 C(18)-C(19)-H(34) | 119,45 | 119,62 | 46 C(7)-C(8)-C(9) 120,53 120,60
10 | C(18)-C(19)-C(20) | 120,48 | 120,25 | 47 H(27)-C(8)-C(9) 120,01 119,90
11 | H(34)-C(19)-C(20) | 120,07 | 120,13 | 48 C(8)-C(9)-H(28) 120,93 120,59
12 | C(19)-C(20)-C(21) | 119,70 | 119,92 | 49 C(8)-C(9)-C(4) 120,04 120,01
13 | C(19)-C(20)-H@35) | 120,15 | 120,09 | 50 H(28)-C(9)-C(4) 119,03 119,40
14 | H(35)-C(20)-C(21) | 120,15 | 120,06 | 51 C(9)-C(4)-C(5) 119,67 119,51
15 | C(20)-C(21)-C(22) | 120,19 | 120,05 | 52 | C(6)-O(44)-C(10) 120,84 119,20
16 | C(20)-C(21)-H(36) | 120,17 | 120,21 53 | O(44)-C(10)-O(45) 124,52 123,98
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17 | H(36)-C(21)-C(22) | 120,15 | 119,75 | 54 | O(44)-C(10)-C(11) 111,23 112,16
18 | C(21)-C(22)-C(17) | 119,65 | 120,20 | 55 | O(45)-C(10)-C(11) 124,25 123,90
19 | C(21)-C(22)-H(37) | 120,66 | 120,41 56 | C(10)-C(11)-C(12) 117,28 122,04
20 | H(37)-C(22)-C(17) | 118,96 | 119,39 | 57 | C(10)-C(11)-C(16) 122,56 117,52
21 N(39)-C(1)-N(40) | 110,70 | 110,61 58 | C(11)-C(12)-H(29) 118,75 120,14
22 | N(39)-N(38)-H(23) | 120,39 | 120,95 | 59 | H(29)-C(12)-C(13) 120,96 119,94
23 N(39)-C(1)-C(17) | 122,61 | 123,40 | 60 | C(12)-C(13)-C(14) 118,45 119,91
24 H(23)-N(38)-C(2) | 124,97 | 125,32 | 61 | C(12)-C(13)-H(30) 121,96 121,37
25 N(38)-C(2)-N(40) | 101,42 | 102,16 | 62 | H(30)-C(13)-C(14) 119,59 120,12
26 N(38)-C(2)-0(43) | 129,76 | 129,37 | 63 | C(13)-C(14)-C(15) 122,43 122,52
27 0(43)-C(2)-N(40) | 128,82 | 128,47 | 64 | C(13)-C(14)-N(42) 118,81 118,68
28 C(2)-N(40)-N(41) | 128,70 | 129,19 | 65 | N(42)-C(14)-C(15) 118,76 118,73
29 N(40)-C(1)-C(17) | 126,69 | 125,75 | 66 | C(14)-N(42)-O(46) 117,54 117,56
30 N(40)-N(41)-C(3) | 119,20 | 120,02 | 67 | C(14)-N(42)-O(47) 117,55 117,54
31 N(41)-C(3)-H(24) | 122,45 | 122,71 68 | C(14)-C(15)-C(16) 118,64 118,36
32 N(41)-C(3)-C(4) 119,51 | 119,73 69 | C(14)-C(15)-H(31) 119,50 120,17
33 H(24)-C(3)-C(4) 118,04 | 117,57 | 70 | H(31)-C(15)-C(16) 121,86 121,48
34 C(3)-C(4)-C(5) 117,93 | 118,15 | 71 | C(15)-C(16)-C(11) 120,04 120,15
35 C(3)-C(4)-C(9) 122,40 | 122,34 | 72 | C(15)-C(16)-H(33) 120,17 119,91
36 C(4)-C(5)-H(25) 120,31 | 120,98 | 73 | H(32)-C(16)-C(11) 119,79 120,14
37 C(4)-C(5)-C(6) 119,27 | 119,53 74 | C(16)-C(11)-C(12) 120,16 120,44

infrared Spektrum Analizi
Molekiiliin (1) B3LYP ve HF yontemleri
ve 6-311G(d,p) temel setine gore teorik

titresim frekanslar1 gaz fazinda

hesaplanmistir. Yapilan analiz sonucunda
hesaplanan frekanslar igerisinde negatif
frekansa rastlanmamistir. Bu sonug elde

ettifimiz  yapmin kararli bir yap:

oldugunu gostermektedir. B3LYP ve

HF’ye gore elde edilen degerler

kullanilarak  teorik IR  spektrumlari

cizilmis (Sekil 3) ve titresim frekanslar1
B3LYP/6-311G(d,p) icin 0.9516 ve
HF/6-311G(d,p) metodu icin 0,9905

katsayilar1 ile ¢arpilmistir (Merrick et al.,

2007). Teorik IR spektral degerleriyle
deneysel IR spektral degerleri (Giirsoy

Kol ve Yiksek, 2010) mukayese

edilmistir. Bu karsilastirma sonucu teorik

bulgularin ~ deneysel  verilerle  ve

literatlirdeki benzer bilesiklerle ilgili

yapilan benzer calismalarda elde edilen
degerlerle uyumlu oldugu gorilmiistiir
(Lee, 1998; Akyildirim ve ark., 2012;
Gokge ve ark., 2012; Kayalar, 2012).
Teorik elde edilen

olarak titresim

verilerinin belirlenmesinde vedadf

yazilim programindan yararlanilmigtir.
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Cizelge 3. Molekiiliin deneysel ve se¢ilmis teorik frekans degerleri ve titresim tiirleri
Titresim tiirleri Deneysel Skalalh DFT  Skalah HF
T HCCC (49), 803 829 839
T HCCC (94) 841 857 909
vOC (34), vCC (13), 6 OCO (12) 1264 1306 1343
v ON (76), 8 ONO (10) 1351 1393 1558
v ON (18), v CC (47) 1526 1587 1678
v NC (48) 1577 1608 1777
v NC (54) 1607 1641 1799
v OC (67), vNC (14) 1707 1726 1864
v OC (88) 1736 1785 1910
v NH (100) 3159 3452 3738
v, gerilme; 6, biikiilme; d;, makaslama; p, sallanma; vy, diizlem dis1 biikiilme T, donme
IR Spectrum
* | I . M | | //,,_———\_ﬁ - ‘” ) 4 Jia \"” nm il | al II" ' IJT "1 \IH T \J/ JULI—‘—~|J-U s
VO \\/\ W ‘\ l/en\ta
20+ a \/ - 500
J
3000 2500 2“;)[9“[]9'_“ (GTI_‘) 1500 1000 500
IR Spectrum
{ L 11 i
) b ‘ 400
4000 3500 3000 2500 Z(Ir()()qumam.Y (mr‘ }1 500 1000 500 500

Sekil 3. Molekiiliin teorik (B3LYP (a) ve HF (b)) IR spetktrumlar1
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NMR Spektral Analiz
Bu calismada, 3-fenil-4-[3-(p-

nitrobenzoksi)-benzilidenamino]-4,5-

dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on @))
bilesiginin '"H-NMR ve "C-NMR,
kimyasal kayma degerlerinin

hesaplanmasi i¢in dncelikle en minimum
enerjili optimize edilmis yapilar elde
edilmistir. Bu optimize yapilar sayesinde
kimyasal kayma degerleri, HF ve B3LYP
metotlarinda GIAO NMR yaklasimi
(Wolinski, 1990) ile 6-311G(d,p) temel
seti kullanilarak DMSO’da
olusturulmustur (Cizelge 4). Deneysel
(Gtrsoy Kol ve Yiiksek, 2010) ve teorik
'H-NMR

BC-NMR  ve degerleri

regresyon analizi en kiiglik kareler
yontemine gore yapilarak bulunan R*
degerlerinin son derece uyumlu oldugu
goriilmiistiir.  (Sekil 4). FElde edilen
molekiilin elde edilen R* degerleri;
B3LYP/6-311G(d,p) (DMSO) i¢in; “C:
0.995, 'H: 0.904 ve HF/6-311G(d,p) igin;
0.876

Bc: 0992,  H: olarak

hesaplanmistir. 6 calc=a dexp+b formiilii
ile "C-NMR ve 'H-NMR verilerinin
standart hata oranlar1 her iki ydnteme
gbre hesaplanmustir. C-NMR ve 'H-
NMR Kimyasal kayma degerleri deneysel
ve teorik olarak mukayese edilmis ve bu
oranlar arasinda a, b ve R degerine gore
dogrusal bir korelasyon goézlenmistir
(Sekil 4). Aynm1 metod ve temel setlere
gore DMSO c¢oziiciilii ortamda incelenen
molekiiliin deneysel olarak elde edilen
(Gtirsoy Kol ve Yiiksek, 2010) ve teorik
olarak hesaplanan degerler arasinda bir
uyum oldugu goriilmiistiir. Ancak, 4,5-
dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on

halkasmdaki

N-H protonunun asidik

ozellik tasidigindan dolayr (Yiiksek,

1992; Bahgeci ve ark.,, 2002) N-H
protonu icin elde edilen deneysel deger,
hesaplanan teorik deger daha diisik

alanda ortaya ¢ikmistir.
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Cizelge 4. Molekiilin TMS’ye gore deneysel ve teorik olarak “C ve 'H-NMR
(B3LYP/(DMSO) ve HF/(DMSO)) kimyasal kayma degerleri (6/ppm)

No Deneysel DFT/6- Fark/DMS HF/6- Fark/DMS
311G(d,p)/DMSO [0) 311G(d,p)/DMSO [0)
Cl 144,41 151,07 -6,66 146,48 -2,07
C2 150,37 153,29 -2,92 146,83 3,54
C3 155,02 154,91 0,11 148,53 6,49
C4 134,08 139,97 -5,89 131,36 2,72
C5 126,39 130,15 -3,76 123,70 2,69
C6 | 150,64 154,94 430 143,69 6,95
C7 125,72 126,92 -1,20 122,74 2,98
C8 129,97 133,51 -3,54 126,19 3,78
Cc9 120,60 125,53 -4,93 120,57 0,03
C10 162,86 165,77 -2,91 156,05 6,81
Cll1 134,91 140,00 -5,09 132,93 1,98
C12 131,14 136,92 -5,78 128,20 2,94
C13 123,75 128,26 -4,51 122,50 1,25
Cl4 151,15 155,31 -4,16 144,72 6,43
C15 123,75 128,59 -4,84 122,27 1,48
Cl6 131,14 135,18 -4,04 129,19 1,95
C17 124,78 131,23 -6,45 122,22 2,56
C18 128,37 131,58 -3,21 128,27 0,10
C19 127,80 131,72 -3,92 123,25 4,55
C20 130,26 133,55 -3,29 128,94 1,32
C21 127,80 131,35 -3,55 123,94 3,86
C22 128,37 133,01 -4,64 126,97 1,40
H23 12,39 8,80 3,59 7,98 4,41
H24 9,67 11,23 -1,56 10,35 -0,68
H25 7,65 8,62 -0,97 8,16 -0,51
H26 7,55 8,31 -0,76 8,12 -0,57
H27 7,70 8,61 -0,91 8,25 -0,55
H28 7,84 9,16 -1,32 8,83 -0,99
H29 8,28 9,51 -1,23 9,30 -1,02
H30 8,34 9,48 -1,14 9,44 -1,10
H31 8,34 9,49 -1,15 9,44 -1,10
H32 8,28 9,53 -1,25 9,28 -1,00
H33 7,80 8,98 -1,18 8,66 -0,86
H34 7,60 8,55 -0,95 8,29 -0,69
H35 7,50 8,59 -1,09 8,43 -0,93
H36 7,60 8,60 -1,00 8,27 -0,67
H37 7,80 8,24 -0,44 8,67 -0,87
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Sekil 4. Molekiilin B3LYP(DMSO) ve HF(DMSO) yontemleriyle deneysel ve teorik

BC-NMR ve 'H-NMR kimyasal kayma degerlerinin karsilastirilmasi

Elektronik Ozelliklerinin incelenmesi
Dolu olan en yiiksek enerjili orbitaller
(Enomo) ve bos olan en diisiik enerjili

molekiiler orbitaller

(ELumo)
reaksiyonlarin mekanizmasini olusturan
temel orbitallerdir. HOMO enerjisi bu
kimyasal reaksiyonlarda elektron verme
egilimi (ndonor), LUMO enerjisi ise
elektron alma egilimi (macceptor) olarak
tanimlanir  (Fukui, 1982) (Sekil 85).
Molekiile 6-311G(d,p) polarize temel seti

uygulanarak B3LYP ve HF yontemleriyle

elektronik  ozellikleri  hesaplanmustir.

Hesaplanan HOMO-LUMO

enerjilerinden molekiiler parametreler (I;
Iyonlasma potansiyeli, A; elektron ilgisi,

n; molekiiler sertlik, S; molekiiler

yumusaklik ve elektronegatiflik),

%

toplam enerjiler, dipol moment ve

Mulliken atomik yiik (Mulliken, 1955)

yiik degerleri belirlenmistir (Cizelge 5-7).
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”ﬁ?f

ELUMO (HF) : -0.19631 Hatree

Wf

ELUMO (B3LYP) : 0.03365 Hatree

» M
i ad

EHOMO (B3LYP) :-0.32114 Hatree
EHOMO (HF) : -0.28881 Hatree

Sekil 5. Molekiiliin B3LYP 6-311G(d,p) ve HF 6-311G(d,p)’ye goOre hesaplanan
HOMO-LUMO enerjileri
Cizelge 5. Molekiiliin atomlarmin B3LYP ve HF’ye gore hesaplanan elektronik

ozellikleri

B3LYP

HF

I; Iyonlasma Potansiyeli
A; Elektron lgisi
1n; Molekiiler Sertlik
S; Molekiiler Yumusaklik
%; elektronegatiflik
Toplam Enerji

0.22262 Hatree
-0.10839 Hatree
0.16550 Hatree
3.30000 Hatree
0.05712 Hatree
-1497.1641 a.u.

0.28881 Hatree
0.19631 Hatree
0.04625 Hatree
10.8000 Hatree
0.24256 Hatree
-1488.2975 a.u.

Cizelge 6. Molekiilin teorik (B3LYP/6-311G(d,p) (a) ve HF/6-311G(d,p) (b))

hesaplanan dipol moment degerleri

Dipol Moment B3LYP (debye) HF (debye)
By 4.2479 4.5465
ny -2.5295 -3.3809
n, -0.9183 -0.9542
Proplam 5.0286 5.7455
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Cizelge 7. Molekiiliin teorik (B3LYP/6-311G(d,p) (a) ve HF/6-311G(d,p) (b))

hesaplanan mulliken atomik yiik degerleri

B3LYP HF B3LYP HF B3LYP HF
C1 0.492 0.616 C17 0.092 -0.044 H33 0.111 0.183
C2 0.824 1.055 C18 -0.095 0.118 H34 0.093 0.158
C3 0.119 0.181 C19 -0.096 0.159 H35 0.091 0.157
C4 0.062 -0.078 C20 -0.075 0.135 H36 0.091 0.157
C5 -0.110 -0.154 C21 -0.101 0.164 H37 0.109 0.178
Cé 0.311 0.374 C22 -0.091 0.108 N38 -0.427 -0.562
Cc7 -0.098 -0.145 H23 0.291 0.342 N39 -0.345 -0.345
C8 -0.101 -0.156 H24 0.163 0.229 N40 -0.450 -0.648
Cc9 -0.092 -0.121 H25 0.120 0.181 N41 -0.310 -0.319
C10 0.606 0.850 H26 0.103 0.174 N42 0.391 0.527
C11 0.024 -0.176 H27 0.100 0.165 043 -0.537 -0.655
C12 -0.106 -0.119 H28 0.117 0.192 044 -0.542 -0.712
C13 -0.096 -0.115 H29 0.138 0.209 045 -0.459 -0.540
Cl14 0.254 0.141 H30 0.147 0.226 046 -0.389 -0.464
C15 -0.096 -0.114 H31 0.145 0.227 047 -0.390 -0.466
C16 -0.108 -0.121 H32 0.130 0.215
SONUCLAR B3LYP ve HF metodlar1 kullanilarak

3-Fenil-4-[3-(p-nitrobenzoksi)-
benzilidenamino]-4,5-dihidro-1H-1,2,4-

triazol-5-on (1) molekiiliiniin geometrik,
IR ve NMR gibi spektroskopik 6zellikleri
ve elektronik Ozellikleri teorik olarak
B3LYP/6-311G(d,p) ve HF/6-311G(d,p)
method ve temel setleri kullanilarak
incelenmistir. Oncelikle molekiiliin en
kararli yapisinin ve minimum enerjili
bulunabilmesi

yapismin amaciyla,

optimize edilmistir. Elde edilen minimum
enerjili geometrik yapidan, molekiiliin
bag wuzunluklar1 ve bag agilar
belirlenmistir. Molekiiliin elde edilen en

kararli yapisindan titresim frekanslari

hesaplanmistir. Teorik olarak hesaplanan

IR  frekanslarmin titresim  tiirlerini
belirleyebilmek icin GaussView
programinda bulunan titresim

hareketlerinden ve Veda4f programindan
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yararlanilmistir. Teorik olarak hesaplanan

titresim  frekanslart  uygun  uyum

faktorleriyle carpilarak deneysel veriler
ile uyumlu hale getirildi ve her iki
yonteme gore IR spektrumlar1 elde
edilmistir. Yine optimize yapidan yola
¢ikarak 'H-NMR ve “C-NMR kimyasal
GIAO  metodu

kayma  dagerleri

kullanilarak hesaplanmis ve elde edilen

teorik veriler deneysel degerler ile
mukayese edilerek uyumlu oldugu
goriilmiistiir. Ayrica, 1 tipi bilesign

molekiiler orbital enerjileri ve toplam

enerjileri her iki metoda  gore

hesaplanmistir.  Hesaplanan HOMO-

LUMO enerji farklar1 ve bu enerji
farklarindan molekiiler parametreler (I;
Iyonlasma potansiyeli, A; elektron ilgisi,
n; molekiiler sertlik, S; molekiiler
yumusaklik ve y; elektronegatiflik) ve

Mulliken atomik yiik degerleri belirlendi.
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Thiophin (Triflorfenil) izomerlerinin Yapisal Parametrelerinin, Elektronik ve

Nonlineer Optik Ozelliklerinin Kuramsal incelenmesi
Giiventiirk UGURLU*
Kafkas Universitesi, Fen-Edebiyat Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Kars
Yaymn Kodu: 5-2A
Ozet

Bu c¢alismada, 3-feniltiyofen molekiiliiniin fenil halkas1 iizerinde flor atomlarmin
konumlar1 degistirilerek olusturulan 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinden 3-(2, 3, 4-
triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 3, 5-triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 3, 6-triflorofenil) tiyofen, 3-
(2, 4, 5-triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 4, 6-triflorofenil) tiyofen, 3-(3, 4, S-triflorofenil)
tiyofen molekiillerinin yapisal parametreleri, elektronik enerjileri, dipol momentleri, en
yiiksek dolu molekiiler orbital (HOMO), en diisik bos molekiiler orbital (LUMO)
enerjileri, polarizebiliteleri ve hiperpolarizebilite degerleri DFT B3LYP/6-31++G(d,p)
ve HF/6-31++G(d,p) modelleri ile GAUSSIAN 98W paket programinda hesaplandi.
Elektronik enerji, dipol moment, HOMO-LUMO enerji farki, polarizebilite ve
hiperpolarizebilite degerleri dihedral aginin fonksiyonu olarak elde edildi, dihedral ac1
10° lik araliklarla O dan 180° ye kadar degistirildi. Her iki hesaplama modelinde, flor
atomunun konumlar1 3-(triflorofenil) tiyofen izomerleri iizerindeki etkileri detayli
olarak tartigildi. Molekiiler orbital hesaplama sonuglari polarizebilite ile HOMO-LUMO
enerji farklarinin dihedral agiya bagl olarak degisimleri arasinda ters bir bagint1 oldugu
gortldi.

Anahtar  Kelimeler: 3-(triflorofenil)  tiyofen  izomerleri,  polarizebilite,

hiperpolarizebilite ve HOMO-LUMO



20 Thiophin (Triflorfenil) lzomerlerinin........

Theoretical Investigation of Structural Parameters, Electronic and Nonlinear

Optic Properties of 3- (Triflorophenyl) Thiophine Isomers

Abstract

In this study, the structure parameters, the electronic energies, the dipole moments, the
highest occupied molecular orbital (HOMO) energies, the lowest unoccupied molecular
orbital (LUMO) energies, the polarizabilities and hyperpolarizabilities values of 3-(2, 3,
4-trifluorophenyl)  thiophene,  3-(2,3,5-trifluorophenyl)  thiophene,  3-(2,3,6-
trifluorophenyl) thiophene, 3-(2,4,6-trifluorophenyl) thiophene, 3-(3,4,5-
trifluorophenyl) thiophene molecules from 3-(trifluorophenyl) thiophene isomers
formed by changing the positions of fluorine atoms on the phenyl ring of 3-
phenylthiophene molecule were calculated with DFT B3LYP/6-31++G(d, p) and HF/6-
31++G(d, p) methods and the GAUSSIAN 98W program package. The electronic
energy, the dipole moment, the HOMO-LUMO energy difference, the polarizability and
the hyperpolarizability values were obtained as a function of the dihedral angle which
was varied from 0 to 180° intervals of 10°. In the both calculation methods, the effects
of position of substituent fluorine atom over 3-(trifluorophenyl) thiophene isomers have
been discussed in details. The results of molecular orbital calculations clearly show that
there is the inverse relationship between the variation of polarizability and HOMO-

LUMO energy differences by depending on dihedral angle.

Key Words: 3-(trifluorophenyl) thiophene isomers, polarizability, hyperpolarizability

and HOMO-LUMO

*E-mail: gugurlu@kafkas.edu.tr



GIRIS

Polipirol,  polianilin,  polifuran  ve
politiyofen gibi polimerler iletkenlik
ozelliklerinden dolay1 teknolojide

transistor, foto diyot, 151k yayan diyot,
batarya ve kondansator gibi elektronik
aygitlarda temel malzeme olarak yaygin
bir sekilde kullanildig1 i¢in son yillarda
biiytik ilgi toplamiglardir (Kaneto et al.,

1983; Kaneto et al., 1984). Tiyofen ve

tiyofen tiirevlerine dayali  organik
polimerler teknolojide kolay
islenmelerinden ve yiiksek

kararliliklarindan dolayr bu polimerlere
artan bir ilgi vardir ve yeni malzeme
biliminde c¢alismalara konu olmustur
(Burroughes et al., 1988; Dodabalapur ve
Katz, 1995; Halss et al, 1995).
Arastirmacilar malzeme biliminde yeni
malzeme  iiretimi i¢in  polimerleri
olusturan dimer ve molekiiller iizerinde
yaptiklar1  substitiient etkileri  veya
doplama islemleri ile bu molekiillerin
Ozelliklerinin

elektriksel ve optiksel
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degisebilecegini gostermislerdir (Roncali,
1992; Roncali, 1997; Pokhodenko et al.,

1999). A. Rudge ve arkadaslar1 tiyofenin

3-konumuna fluorofenil grubunun
baglayarak olusturduklar1 tiyofen
tiirevlerinin n-katk1 yogunlugunu

artirdigint  ve tiyofen halkasinm 3-
konumuna baglanan fenil halkas1 ile
olusan fenil

3-Feniltiyofen (FT),

halkasindaki  m-baglarindan  dolayi,
politiyofene gore daha kararli oldugu ve
iletken olarak

teknolojide polimer

kullanilabilecegi  yapilan calismalarla
tespit edilmistir (Rudge et al., 1994). J.P.
Ferraris ve arkadaslar1 3-feniltiyofen
molekiiliiniin fenil halkas1 iizerinde (F,
SO2Me, CN) gibi cesitli siibstitiientler
kullanarak elde edilen 3-feniltiyofen
tiirevlerinin elektrokimyasal 6zelliklerini
incelemislerdir (Ferraris et al., 1998). 3-
feniltiyofen ve onun tiirevlerinin elektro
kimyasal oOzellikleri ile 1ilgili bir ¢ok

deneysel caligmalar yapilmasina karsilik

(Zhang ve Shi, 2004; Naudin et al.,
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2002), bu molekiillerin yapisal 6zellikleri

ile 1lgili deneysel ve teorik olarak

literatiirde ¢ok az sayida ¢alisma

bulunmaktadir (Ando ve Ueda, 2002;
Galasso ve De Alti, 1971; Hilal ve Abu-
Eittah, 1988;Di

Bari et al, 1988;

Chidichimo et al., 1983)

Bu calismada, 3-feniltiyofen
molekiiliiniin fenil halkasmma bagli flor
atomlarmm  konumlar1  sistematiksel
olarak degistirilerek olusturulan florlu FT
molekiiliiniin

3-(triflorofenil)  tiyofen

izomerlerinden 3-(2,3,4-triflorofenil)

tiyofen, 3-(2,3,5-triflorofenil) tiyofen, 3-

(2,3,6-triflorofenil)  tiyofen, 3-(2,4,5-
triflorofenil) tiyofen, 3-(2,4,6-
triflorofenil) tiyofen, 3-(3,4,5-
triflorofenil)  tiyofen = molekiillerinin
geometrik optimizasyonlari, dipol

moment, elektronik enerji, en yiiksek
dolu molekiiler orbital (HOMO) ve en
diisiik bos molekiiler orbital (LUMO)
enerjileri, polarizebilite ve
hiperpolarizebilite degerleri hem denge
durumu geometrisinde hem de dihedral
acimin fonksiyonu olarak, Hartree-Fock
(HF) ve yogunluk fonksiyonu teorisi
(DFT) ile 6-31++G(d, p) temel seti
kullanilarak hesaplatildi. Hesaplamalar
GAUSSIAN 98W (Frisch et al., 1998)
paket programinda yapilmistir. Bu
calismada flor-siibstitiie tiirevleri yerine
florlu tiirevleri isimlendirmesi kullanild1
ve incelenen molekiillerin
adlandirilmasinda kullanilan sistematik
Sekil 1’de, kimyasal ve geometrik yapi
2’de  ve

konfigiirasyonlar1 ~ Sekil

adlandirilmalar1 Cizelge 1°de verildi.
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Sekil 1: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin adlandirilmasinda kullanilan kimyasal ve

geometrik yap1 konfigiirasyonu

Cizelge 1: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin adlandirilmas1 ve kisaltmalar

Molekiil Kisaltma R

R1 R2 R3 R4 RS
3-(2,3,4-triflorofenil)tiyofen 2,3,4-TFFT F |[F |F H H
3-(2,3,5-triflorofenil)tiyofen 2,3,5-TFFT F |([F |H |F H
3-(2,3,6-triflorofenil)tiyofen 2,3,6-TFFT F |[F |[H |H F
3-(2,4,5-triflorofenil)tiyofen 2,4,5-TFFT F |[H |F F H
3-(2,4,6-triflorofenil)tiyofen 2,4,6-TFFT F |[H |F H F
3-(3,4,5-triflorofenil)tiyofen 3,4,5-TFFT H |F |F F H

2,4,5-TFFT 2,4,6-TFFT 3,4,5-TFFT
Sekil 2: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin konfigiirasyonlar1
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METOT

3-feniltiyofen molekiiliiniin fenil
halkasma  baghh  flor  atomlarmnin
konumlar1 sistematiksel olarak
degistirilerek  olusturulan  florlu FT
molekiiliiniin ~ 3-(triflorofenil)  tiyofen
izomerlerinden 3-(2, 3.,4-triflorofenil)

tiyofen, 3-(2,3,5-triflorofenil) tiyofen, 3-

(2,3,6-triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 4, 5-

triflorofenil) tiyofen, 3-(2,4,6-
triflorofenil) tiyofen, 3-(3,4,5-
triflorofenil)  tiyofen = molekiillerinin

geometrik optimizasyonlari, Hartree-Fock
(HF) ve yogunluk fonksiyonu teorisi
(DFT) ile 6-31++G(d, p) temel seti
kullanilarak yapisal parametreleri; denge
durumu geometrisi, bag uzunluklari, bag
ve dihedral agilar1 hesaplandi. Daha sonra
bu molekiillerin dipol moment, elektronik
enerji, en yiksek dolu molekiiler orbital
(HOMO) ve en diisik bos molekiiler
orbital (LUMO) enerjileri, polarizebilite
hem

ve hiperpolarizebilite degerleri

denge durumu geometrisinde hem de

dihedral a¢inin fonksiyonu olarak 10° lik
adimlarla 0°’den 180° ‘ye kadar taranarak
her  iki

modelde  hesaplanmustir.

Hesaplamalar GAUSSIAN 98W (Frisch

et al, 1998) paket programinda
yapilmistir.  Hesaplanmig  potansiyel
egrileri Fourier serisine uyarlanarak

kosiniis terimleri cinsinden ifade edilerek
potansiyel egrilerin Fourier katsayilari
bulunmustur.

Yapilan optimizasyonlar

sonucu molekiillerin denge durumu

yapisal parametreleri, bag uzunluklari

(A), bag acilar1 (°), dihedral agilar1 (°),

elektronik enerjileri (a.u.) ve dipol
momentleri (Debye) elde edildi.

SONUC

1. Yapisal Parametreler

Bu calsmada; Cizelge 1  ‘deki

molekiillerin geometrik optimizasyonlar1

HF/6-31++G(d, p) ve B3LYP/6-
31++G(d, p) modelleri 1ile higbir
sinirlama yapilmadan hesaplandi.

Hesaplama sonuglarinda biitiin



molekiillerin  diizlemsel olmayan iki

denge  durumu oldugu  belirlendi.
Bunlardan birincisi 0-90° arasinda (syn-
form) ikincisi ise 90-180° arasinda (anti-
form) olduklari, syn- formundaki denge
dihedral acisim1  ©@; ile anti-form
durumundaki denge dihedral ag1 @, ile
gosterildi. Genellikle simetrik
molekiillerde @, ve O, denge durum
acllarinin  toplami1  180° ‘ye  esit
olmaktadir (0, + @, =180) (Chidichimo
et al., 1983; Frisch et al., 1998; Cramer,
2004; Veszpremi ve Feher, 1999;
Specifying the geometry of molecules,
2005; Peng et al., 1996; Introduction to
Theoretical organic Chemistry, 2006; -
Foresman ve Frisch, 1996; Computational
Chemistry 3A1640, 2005; Koch ve
Holthousen, 2001; Simons, 2003; Hehre
et al., 1972; Dill ve Pople, 1975; Francl et

al., 1982, Clark et al., 1983; Krishnam et
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al., 1980; Gill et al., 1992; Frisch et al.,
1984; Aleman ve Julia, 1996; De Oliveira
et al., 2000). Fakat bu calismada 2,3,5-
TFFT ve 2,4,5-TFFT molekiilerinde iki
denge durumu agismin toplami 180° ‘den
yaklagik 10° biyiiktir (0, + @, > 180).
Bu durum bahsi gegen molekiiller i¢in her
iki modelde de goriildii (Cizelge 2.). Bu
molekiiller i¢cin elde edilen @, denge
durum acilar1 @; ’e gore diizlemsellige
daha yakindir. Denge durum acilar1 @, +
@, > 180 sartin1 saglayan molekiillerin
syn-formu denge durumunda fenil halkas1
iizerinde orto-flor atomu bulunmaktadir.
Her iki

modelde de hesaplanmis

molekiillerin denge durumu dihedral

acilar1 ve elektronik enerjileri Cizelge 2

‘de verildi
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Cizelge 2: Denge durumlar1 dihedral agilar1 ve elektronik enerji degerleri

Molekiiliin ad1 Dihedral a¢1(°) | Elektronik enerji (a.u)
HF/6-31++G(d, p) g 175 9, 9,

2,3,4-TFFT 47.1 142.2 -1077.41173996 | -1077.41146490
2,3,5-TFFT 42.3 144.8 -1077.41739405 | -1077.41724348
2,3,6-TFFT 44.1 135.4 -1077.41509252 | -1077.41513039
2,4,5-TFFT 46.2 | 143.4 -1077.41690914 | -1077.41659758
2,4,6-TFFT 47.9 | 131.8 -1077.42242363 | -1077.42242077
3,4,5-TFFT 40.6 | 139.6 -1077.41349659 | -1077.41349612
B3LYP/6-31++G(d, p)

2,3,4-TFFT 384 | 1513 -1081.793375710 | -1081.793497570
2,3,5-TFFT 34.1 153.7 -1081.799118880 | -1081.799416950
2,3,6-TFFT 344 | 144.5 -1081.797245190 | -1081.797255340
2,4,5-TFFT 37.4 | 153.6 -1081.798772170 | -1081.799000250
2,4,6-TFFT 364 | 1434 -1081.803433160 | -1081.803437760
3,4,5-TFFT 32.8 | 1473 -1081.795060030 | -1081.795057040

Denge durumu dipol moment degerleri,

HOMO-LUMO

Cizelge 3: Denge dipol moment, HOMO-LUMO enerji farki polarizebilite ve

enerji

hiperpolarizebilite degerleri

farklari,

polarizebilite

hiperpolarizebilite

degerleri Cizelge 3 ‘te verildi.

Molekiiliin ad1 | Dihedral a1 (°) | u(D) A Eg (eV) a (a.u) B (a.u)
HF/6- )] 9, )] 9, )] g, 12); 12);
31++G(d, p)

2,3,4-TFFT 47.1 | 142.2 299 |3.54 9.90 9.73 122.35 385.00
2,3,5-TFFT 423 | 144.8 1.35 | 1.87 10.11 9.95 122.72 153.85
2,3,6-TFFT 44.1 | 1354 1.56 | 2.01 9.93 9.93 122.69 225.26
2,4,5-TFFT 46.2 | 1434 1.63 | 1.61 9.96 9.81 122.26 244,53
2,4,6-TFFT 479 |131.8 0.45 | 0.45 9.91 9.91 121.89 109.07
3,4,5-TFFT 40.6 | 139.6 3.33 | 3.33 9.94 9.94 122.71 384.60
B3LYP/ 6-31++G(d, p)

2,3,4-TFFT 384 | 151.3 3.01 | 3.40 5.15 5.09 136.4 443.6
2,3,5-TFFT 34.1 | 153.7 1.58 | 1.92 5.04 5.00 136.7 349.1
2,3,6-TFFT 344 | 144.5 1.25 | 1.64 5.03 5.04 136.8 588.2
2,4,5-TFFT 37.4 | 153.6 1.88 | 1.89 5.03 4.99 136.3 177.7
2,4,6-TFFT 36.4 | 143.4 0.41 | 0.41 5.15 5.15 136.1 84.7
3,4,5-TFFT 32.8 | 147.3 3.43 | 343 5.08 5.08 136.9 389.3




Dihedral agmnin degismesi ile anti form
denge durumuna gecen orto-flor fenil
halkasi izerinde bulunan kiikiirt atomu ile
aym tarafta bulunmaktadir. Iki denge
durumu agisinin toplammin 180° ‘den
biiylik ¢ikmasinin nedeni, flor atomunun
hidrojen atomundan ve kiikiirt atomunun
da karbon atomundan daha elektronegatif
olmasindan dolayi, anti-formdaki sterik
etkinin syn-formdaki sterik etkiden kiiciik

olmasi, olarak yorumlanabilir.

2. Kanformasyon Analizi

Molekiilsel sistemlerde, o-bag1 etrafinda
gruplarin donmesinden meydana gelen

gecici  molekiil  sekline, molekiiliin

konformasyonlari, gruplarin o -bagi

etrafinda donmeleri sonucu molekiilin
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ugradig1 enerji degisiminin analizine de

konformasyon analizi denir.

Bu ¢alismada, Cizelge 1 ‘de verilen biitiin
molekiillerin elektronik enerjileri dihedral
acmin fonksiyonu olarak HF/6-31++G(d,
p) ve B3LYP/6-31++G(d, p) modelleri ile
hesaplandi. Dihedral a¢1 (C2-C3-C9-C14)
0° den 180° ‘ye kadar 10° ‘lik araliklarla
degistirildi. Her bir molekiil icin elde
edilen en kiigiik enerjiye  sahip
durumunun (denge durumu) enerjisi sifir
kabul edilerek

molekiillerin ~ bagil

enerjilerinin  dihedral  aciya  gore

degisimleri, her iki modeli i¢in Sekil 3

’te, verildi
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Sekil 3: 2,3,4-TFFT, 2,3,5-TFFT, 2,3,6-TFFT, 2,4,5-TFFT, 2,4,6-TFFT, 3,4,5-TFFT

molekiillerin bagil enerjilerinin dihedral aciya bagl olarak degisimi

Bu molekiillerin syn-form (0°) daki  (AEqy) ve anti-form durumundaki (180°)

bariyer yiiksekligi (AEj), ortogonal  bariyer yiiksekligi (AE;g0) Cizelge 4 ’te

durumdaki (90°)  bariyer yiksekligi  verildi.

Cizelge 4: 8. Molekiillerin hesaplanan torsiyon bariyer yiikseklikleri

Molekiil B3LYP/6-31++G(d, p) HF/6-31++G(d, p)

AEq AEgg AE g0 AEq AEgg AE g0
2,3,4-TFFT 1.91 2.05 1.50 3.24 1.01 2.44
2,3,5-TFFT 1.61 2.33 1.19 2.79 1.32 2.00
2,3,6-TFFT 1.66 1.85 1.71 3.49 0.91 3.43
2,4,5-TFFT 1.75 2.15 1.21 2.99 1.05 2.14
2,4,6-TFFT 1.94 1.49 1.94 3.95 0.61 3.80
3,4,5-TFFT 0.97 2.48 1.00 1.80 1.59 1.81

Molekiillerin potansiyel enerji ~ molekiillerin ortogonal durumdaki (90°)

yiizeylerinin iki minimuma ve U¢ gecis
durumuna sahip olduklar1 goriildi. Bu

durum molekiiller i¢in benzer bir

davranistir.  Fakat potansiyel enerji

yiizeyleri i¢in yapilan hesaplamalarda,

bariyer yiiksekligi (AEqp) icin bulunan
deger B3LYP’de HF ye gore daha yiiksek
¢cikmistir, bunun tersine syn-formdaki (0°)
bariyer yliksekligi (AEy) ve anti-formdaki

(180°) bariyer yiiksekligi (AE ;g ) ise



daha diisiik c¢ikmistir. B3LYP modeli,
ortogonal durumunda n-elektron konjuge
baglar kirildigindan relatif enerjiyi daha
yiiksek hesaplar, diizlemsel durumlarda
ise  bag kirilmast  olugsmadigindan
enerjileri daha diistik hesaplar (Hinchliffe

ve Soscun, 1994).

2. Elektronik Ozellikler

Calismanin bu kisminda, HF/6-31++G(d,

p) modeli ve B3LYP/6-31++G(d, p)
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modelleri ile molekiillerin en yiiksek dolu

molekiiler orbital, en diisik bos
molekiiler orbital enerjileri dipol moment
ve polarizebilite degerleri dihedral aginin

fonksiyonu olarak hesaplandi.

HF/6-31++G(d, p) ve B3LYP/6-
31++G(d, p) modellerinde hesaplanan
HOMO-LUMO enerji farklar1 Sekil 4 ‘te,

dipol moment Sekil 5 ‘te ve polarizebilite

degerleri Sekil 6 ‘da verilmistir.
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Dihedral ag {derece)

HF/6-31++G(d, p)

B3LYP/6-31++G(d, p)

Sekil 4: 2,3 4-TFFT, 2,3,5-TFFT, 2,3,6-TFFT, 2,4,5-TFFT, 2,4,6-TFFT, 3,4,5-TFFT

molekiillerin HOMO-LUMO enerji farklar:

HOMO-LUMO enerji farklar1

Seklindende goriildiigii gibi  her iki
modelde de molekiillerin dihedral agiya

bagli davranislar1 ayni egilimde olup 0°

‘den 90° ‘ye kadar enerji farklar

artmakta 90° ‘den 180° ‘ye kadar ise

azalmaktadir.
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molekiillerin dipol momentlerinin dihedral aciya bagli olarak degisimi

Calismamizda molekiillerin her iki model

ile hesaplanan indiiklenmis dipol

momentlerinin dihedral a¢inin fonksiyonu

olarak davraniglar1 ayni egilimdedir
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molekiillerin polarizebilite degerlerinin dihedral agiya bagli olarak degisimi

Bir molekiiliin polarizebilitesi, molekiiliin
dipol momentinin uygulanan elektrik
alana gosterdigi dogrusal tepki olarak
tanimlanir. Bu molekiillerin polarizebilite

degerlerinin dihedral agiya bagl olarak

degisimleri HF/6-31++G(d, p) ve
B3LYP/6-31++G(d, p) modelleri ile
hesaplandu. Hesaplamalarda biitlin

molekiillerin polarizabilite degerlerinin

dihedral aciya gore degisimi ayni



egilimde olup, molekiillerin bu degerleri
ortogonal durumlarinda (90°) benzerdir.
Calismamizda polarizebilite degerlerinin
dihedral agiya gore degisimi ile HOMO-
LUMO enerji farklarmin dihedral agiya
gore degisimi arasmnda ters bir oranti
oldugu gorildi. Bu ters oranti

literatiirdeki calismalarla uyum i¢indedir

(Hinchliffe ve Soscun, 1994).

Sonuc ve Oneriler
Bu calismada, 3-feniltiyofen
molekiiliiniin fenil halkasmma bagli flor
sistematiksel

atomlarinin ~ konumlar1

olarak  degistirilerek  olusturulan  3-
(florofenil)tiyofen tiirevlerinin yapisal ve

elektronik ozellikleri HF/6-31++G(d,p)

ve B3LYP/6-31++G(d,p) modelleri ile

hesaplandi. Bu molekiillerin  denge
durumlar1 yapisal parametreleri
hesaplandiktan sonra molekiillerin

elektronik enerjileri, indiikklenmis dipol

momentleri,  HOMO-LUMO  enerji
farklari, ve polarizebilite degerleri
dihedral ac¢mm  fonksiyonu olarak
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incelendi. Dihedral a¢inin degisimi fenil

halkas1 lzerindeki atomlarm, tiyofen
halkas1 iizerindeki atomlara gore relatif
konumlarmi belirler. Flor atomlarmm
fenil halkas1 iizerinde konum degisikligi
molekiillerin denge durumu dihedral

acilarmi etkiledikleri goriildii.

Molekiillerin  her birinin  her  iki

hesaplama modelinde de torsiyon
potansiyellerinin iki minimumu oldugu
sonucunda,

gortildi. Hesaplamalar

molekiillerin ~ HOMO-LUMO  enerji
farklarinin  dihedral aginin fonksiyonu
olarak degisimleri, her iki hesaplama
modelinde de molekiillerin ortogonal
durumda maksimum degere sahip
olduklarmi gosterdi. Molekiiller ortogonal
durumda bulunduklar1 zaman, diizlemsel
konformasyonlara gore -
elektronlarmin delokalizasyonlar1 azaldigi
icin HOMO-LUMO enerji farki daha
biiylik degere sahip olur. Bu durum Jing-
Fang ve arkadaslarinin

tiyofen-fenil-

tiyofen molekiilii ile ilgili yapmus
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olduklar1 teorik calisma ile de uyum

icerisindedir (Pan et al., 2002).
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Amfiprotik ve Dipolar Aprotik Coziiciilerde Baz1 3-Alkil-4-(2-hidroksietil/

2-kloroetil)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on Bilesiklerinin Asitlik Kuvvetleri

Fikret AKDENIZ', E. Sanli ACIKOL', Zafer OCAK*", Murat BEYTUR', Onur AKYILDIRIM®, Haydar
YUKSEK!'

'Kafkas Universitesi Fen-Edebiyat Fakiiltesi Kimya Boliimii, Kars, Tiirkiye
*Kafkas Universitesi Egitim Fakiiltesi Orta Ogretim Fen ve Matematik Alanlari Egitimi, Kars, Tiirkiye
*Kafkas Universitesi, Mithendislik Mimarlik Fakiiltesi, Kimya Miihendisligi Boliimii, Kars, Tiirkiye

Yayin Kodu: 5-3A

OZET: Bu ¢alismada 5 adet 3-alkil-4-(2-hidroksietil)-4,5-dihidro- 1 H-1,2,4-triazol-5-on
(IT) ve 3 adet 3-alkil-4-(2-kloroetil)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (III) bilesiginin
asitlik Ozellikleri incelenmistir. Bu ¢alisma susuz ortamda gergeklestirilmistir.
Amfiprotik ¢oziiciilerden izopropil alkol ve fert-butil alkol, dipolar aprotik ¢oziiciilerden
aseton ve N,N-dimetilformamid ¢oziicli olarak tercih edilmistir. Titrant olarak susuz
ortam titrasyonlarinda genis kullanim alan1 olan tetrabutilamonyum hidroksidin
(TBAH) izopropil alkoldeki ¢ozeltisi kullanilmistir. Titrimetrik analizlerde doniim
noktasmin belirlenmesinde kullanilan potansiyometrik metod, asitligin belirlenmesinde
kullanilmistir. Titrasyon sonucunda elde edilen sonuglar tablolar ve grafikler halinde
verilmistir. Grafikler incelendiginde S seklinde tipik titrasyon egrileri elde edildigi
goriilmiistiir. Yar1 ndtralizasyon metoduyla elde edilen veriler ve grafikler kullanilarak
bilesiklerin ¢oziiclilerdeki asitlik sabitleri hesaplanmistir. Elde edilen sonuglara gore
bilesiklerin asitlik kuvvetlerinin ¢o6ziiciilerde genelde farklandirildigi belirlenmistir.
Ayrica, asitlikleri incelenen bilesiklerin degisik c¢oziiciilerdeki asitlik kuvvetleri
coziiclinlin dielektrik sabiti, otoprotoliz sabiti ve seviyeleme-farklandirma etkileri

incelenmistir.

AnahtarKelimeler:  3,4-Disubstitie-4,5-dihidro-1H-1,2,4,-triazol-5-on ~ Amfiprotik

¢oziicii, Dipolaraprotik ¢oziicii, Asitlik kuvveti, Yar1 Notralizasyon metodu
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Acidity strength of Some 3-Alkyl-4-(2-hydroxyethyl/2-chloroethyl)-4,5-dihydro-

1H-1,2,4-triazol-5-ones in amphiprotic and dipolaraprotic solvents

ABSTRACT: The acidic properties of five 3-alkyl-4-(2-hydroxyethyl)-4,5-dihydro-
1H-1,2,4-triazol-5-ones and three 3-alkyl-4-(2-chloroethyl)-4,5-dihydro-1H- 1,2,4-
triazol-5-ones were investigated. This study was carried out in nonaqueous media.
Tetrabuthylammonium hydroxide (TBAH) in isopropyl alcohol, a titrant widely used in
non-aqueous titrations, was used as titrant in all titrations. Isopropyl alcohol and fert-
butyl alcohol among the amphiprotic type, and aceton and N, N-dimethylformamide
among the dipolar aprotic type were preferred as solvent. The potentiometric method
used in determining the end-points in titrimetric analyses was utilized for the
determination of acidity. The results obtained from the titrations are presented in tables
and graphs. Typical S-shaped titration curves are observed in the graphs.The acidity
constants of the compounds in the solvents chosen were calculated using the graphs and
the data obtained with half-neutralization method. The acidity strength of the
compounds was usually observed to differ from the information obtained. The acidity
strength of the compounds with varying R groups in different solvents, dielectric
constant of the solvents, autoprotolysis constant and leveling-differentiation effects

were investigated.

Key Words: 3,4-Disubstitue-4,5-dihydro-1H- 1,2,4,-triazol-5-one Amphiprotic solvents
, Dipolar Aprotic solvents, Acidity strength, Half-Neutralization Method

“E-mail: zafcak@gmail.com

Giris konusudur. Bu tir durumlarda susuz

ortam ¢oOziiciileri kullanilabilir. Fazla
Bilesiklerin  asidik ya da  bazik

. . . __ sayida susuz ortam ¢Oziiclisi mevcut
ozelliklerini tayin etmek i¢in ¢oziici

o o oldugundan ¢dOziicii se¢imi denenerek
se¢imi oldukca Onemlidir. Su ¢oOziicl

) yapilabilir, ancak bu secim tiiri ideal
olarak ideale yakindir. Suda ¢oziinmeyen

degildir. Asit baz titrasyonlarinda
ya da ¢ok az ¢Oziinen maddeler de soz

kullanilacak ¢o6ziiciilerde dipol
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momentinin  biliylikliigli, = dengeleme
etkisinin olmamas1 gibi bazi 6zellikleri
tasimas1 Onemlidir (Donald ve Clyde
1979; Hargis 1988, Giindiiz 1988,
Christion 1977, Acikkol 2007, Ocak
2003).

Susuz ortam c¢oziiciileri genelde organik
ve inorganik olarak siniflandirilabildigi
gibi proton alis verisine gore de
siniflandirilabilir. Proton alan ¢oziictiler
bazik yada protofilik, proton veren
coziicliler asidik yada protojenik, proton
alabilen  ve  verebilen  ¢oziciiler
amfiprotik, proton alig verisi olmayan
¢Oziictiler inert olarak adlandirilir.
Amfiprotik ¢oziiciiler kendi icinde iig
gurupta incelenir.

1. Otoprotolize ugrayan, kiiciik molekiillii
alkolleri iceren ve hem asit hem de baz
titrasyonunda cozilci olarak
kullanilabilen nétral ¢oziictiller,

2. Proton verebilen, bazik maddeleri titre
etmek i¢in kullanilan asetik asit ve formik

asit gibi protojenik ¢oziictiler,

3. Etilendiamin O6rneginde oldugu gibi
proton alabilen bazik 6zelligi yiiksek olan
protofilik ¢oziictilerdir.

Dipolar  aprotik  ¢oziiciiler  dipol

momentleri  yiikksek proton alabilen

liyonyum iyonu verdigi halde liyat iyonu
vermeyen c¢oziiciilerdir. Bu c¢oziicliler

dimetil siifoksit (DMSO) 0Orneginde

oldugu gibi protofilik c¢oziiciiler ve

asetonitril  Orneginde  oldugu  gibi

protofobik c¢oziicii olarak iki bdliimde
incelenebilir (Glindiiz et. al. 1988).

Inert ¢oziiciiler dielektrik sabitleri ve
dipol momentleri diisiik, asidik ve bazik
guruplar icermeyen ¢oziiciilerdir (Giindiiz
1988).

Bu calismada asitlikleri incelenen II ve I11
tipi bilesikler ester
etoksikarbonilhidrazonlarin (D
etanolamin  ve  2-kloroetanol ile

reaksiyonundan literatiir uyarinca

sentezlenmistir (Ikizler ve Yiiksek, 1992).
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@ (D

CH,CH,Cl

(I11)

Calisgmada amfiprotik ve dipolaraprotik
coziiclilerde TBAH’in izopropil alkoldeki
0.05N c¢ozeltisi ile titre edilmistir. Doniim
noktasi potansiyometrik titrasyon metodu
ile belirlenmistir (Gilindiiz et. al. 1988,
Yiiksek et. al. 2004).

Her bir ortam i¢in asitlikleri yar1
notralizasyon yontemiyle belirlenmistir.
Ayrica, bulunan sonuglar ¢oziicii etkisi,
substituent etkisi, dielektrik sabiti etkisi

ve her bir ¢oziiciideki asitlik kuvvetleri

etkisi yoniinden incelenmistir.

2. Materyal ve Metot
2.1. Cahsilan Maddeler
incelenen 4,5-

Calismada  asitlikleri

dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on  turevleri

asagida verilmistir:

N——NH N——NH

| |
oo (e o
CH,CH,0H CH,CH,OH
1 2
N—NH N—NH
\
Do oDpar o
(‘}lz(}lzﬂ'l L,OLOH
3 4
NH N—NH
| | Ng
0 CHz/LY\(gO G4J<<:>>CH/L | o
LA
5 6
I\‘JfNH I\‘J—NH
(}@m} © OZN@}(HZA ©
apapa
7 8

2.2. Coziiciiler

3-Alkil-4-(2-hidroksietil/2-kloroetil)-4,5-
dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (1-8)
bilesiklerinin asitlik sabitlerinin tayininde
susuz ortam c¢oziiciilerinden izopropil

alkol, fert-butil alkol, asetonitril ve N, N-

dimetilformamid (DMF) tercih edilmistir.
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Yapilan tercihte titrant ve asitlerin ¢oziicii
icerisinde 1yi ¢Oziinmeleri, ¢oOziiciilerin
sagladig1  genis potansiyel araligi,
atmosfer sartlarinda ¢alisma imkam etkili
olmustur. Coziiciiler izopropil alkol, N, N-

dimetilformamid, asetonitril ve fert-butil

alkol Merck firmasindan temin edilmistir.

2.3. Titrantlar

Asitlerin  titrasyonunda genis Olclide
kullanilan bazik bir titrant olan TBAH
Asitlerin

kullanilmaistir. titrasyonunda

titrant olarak tetrabutilamonyum
hidroksit’in (TBAH) izopropil alkoldeki
standart 0.1 N’lik ¢ozeltisi seyreltilerek
0.05 N’lik ¢ozeltisi kullanilmistir. Cozelti

Merck firmasindan alinmistir.

2. 4. Cihazlar
Yapilan calismada Jenway 3040 Model
Ion Analyser kullanilmistir. Kullanilan
Ion Analyser, pH Ol¢limlerinde +0.001
+0.005

hassasiyette kesinlikte, mV

Olciimiinde +0.1'lik hassasiyette ve +0.2

kesinliktedir. Elektrot olarak sagladig:

biiylikk avantajlar nedeniyle ingold
kombine pH elektrodu tercih edilmistir.
Titrasyonlarda 50 pL lik mikropipet

kullanilmastir.

2.2. Hazirlanan Cozeltiler
3,4-disubstitie-4,5-dihidro-1H-1,2,4.-
triazol-5-on tiirevlerinin izopropil alkol,
tert-butil alkol, asetonitril ve N,N-
dimetilformamiddeki 10° M 100 mL'lik
cozeltileri hazirlanmistir. Titrant olarak
kullanilan TBAH'm izopropil alkoldeki
0.1 N'lik standart  ¢Ozeltisinden
seyreltilerek 0.05 N 250 mL'lik ¢ozeltisi

hazirlanmastir.

2.3. Yontem

Potansiyometrik titrasyon icin gerekli
calisma diizenegi hazirlanmistir. Tampon
tabletler yardimiyla pH'st 7.00+0.02
(25°C) ve 10.00£0.05 (25°C) olan iki

adet tampon c¢ozelti hazirlanmistir. pH

metre standart tamponlar yardimiyla
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kalibre edilmistir. Biitiin bu ¢alismalar

25°C'de  yapildi. 1-8  Bilesiklerinin
hazirlanan 10° M'lik ¢Ozeltisinden 17
mL’lik bir beher i¢ine alinmistir. Cozelti
magnetik  karstirictyla  karistirilarak
homojen hale getirilmistir. Mikropipetten
karigsmakta olan asit ¢ozeltisine her
defasinda 0.05 mL 0.05 N'lik TBAH'!n
izopropil alkol ¢ozeltisi ilave edilmistir.
Cihazdan okunan pH ve mV degerleri
sabit kalincaya kadar titrasyona devem
edilmistir. pH metreden okundu titrant

hacmine (mL) kars1 grafige gecirilmistir.

2.4. Asitlik Sabitlerinin Tayini

2.4.1. Yan Notralizasyon Metodu
Titrasyonlar sonucunda titrant hacmine
karsihk olan pH ve mV degerleri
okunarak bu degerlere gore titrasyon
grafigi cizilmistir. Birinci ve ikinci tlirev
grafiklerinden  yararlanilarak  doniim
noktalar1 bulunmustur.

Zayif asit ve bazlarin yar1 nétralizasyon

noktalarindaki pH degeri pKa degerlerine

esit oldugu icin pH degerleri pKa degerleri
olarak alinmistir. Clinkii zay1f asit ve onun
tuzu bir tampon ¢ozelti olusturur. Tampon

¢oOzeltide:

[A]

H - pk,

+ log

esitliginden yar1 notralizasyonda,

[A-] = [HA] 5)
oldugundan pH = pKa elde edilir
[Glindiiz, 2002].

3. Bulgular

1-8  Bilesiklerinin  asetonitril, N, N-
dimetilformamid, tert-butil alkol,

izopropil alkol ¢oziiciilerindeki 10° M'lik
cozeltisinin 0.05 N TBAH ile titrasyonu

sonucu elde edilen degerler titrant

hacmine (TBAH) karsi mV olarak

grafikleri c¢izilmistir. Bilesiklerin N, N-
tert-butil

dimetilformamid, asetonitril,

alkol ve izopropil alkoldeki titrasyon

grafikleri “Sekil 1-4.”de verilmistir.
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Sekil 1. 1-8
dimetilformamiddeki 10~ M'lik ¢ézeltilerinin 0.05
N TBAH ile titrasyon grafikleri
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Sekil 2. 1-8 Bilesiklerinin asetonitrildeki 107
M'lik ¢ozeltilerinin 0.05 N TBAH ile titrasyon
grafikleri
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Sekil 3. 1-8 Bilesiklerinin tert-butil alkoldekideki
10° Mk ¢ozeltilerinin 0.05 N TBAH ile

titrasyon grafikleri
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Sekil 4. 1-8 Bilesiklerinin izopropil alkoldeki 107
M'lik ¢ozeltilerinin 0.05 N TBAH ile titrasyon
grafikleri
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Bu grafikler Excel programinda ¢izilmistir. —metoduna gore hesaplanmistir. Elde edilen
Bilesiklerin asitlik sabitleri Yart nétralizasyon — sonuglar “Tablo 1.” de verilmistir.
Tablo 1. 1-8 Bilesiklerinin yar1 nétralizasyon potansiyelleri (HNP) ve pK, degerleri
Bilesik No 2-PROPANOL DMF tert-BUTIL ASETONITRIL
ALKOL
HNP pK. HNP pK. HNP pK. HNP pK.
(mV) (mV) (mV) (mV)
1 -340,1 12,7 -481 16,57 -502 16,67 -429 15,14
2 -343,3 13,4 -417 15,19 -505 16,71 -420 14,94
3 -350,9 12,68 -512 17,19 -533 17,29 -427 15,16
4 -390,1 13,36 -415 15,16 -540 17,36 -400 14,36
5 -377,5 13,58 | -418,5 | 15,19 -526 17,16 -424,5 15,01
6 -361 14,01 -434 15,58 | -474,5 | 16,05 -423 14,93
7 -295 12,56 | -487,5 | 16,66 | -505,5 | 16,60 -296,5 12,42
8 -327 13,25 -371 14,33 473,5 16,05 -410 14,83
Tartisma ve Sonug¢ dilelektrik sabitine gore bilesiklerin asitlik
Hesaplanan pK, degerleri coziiciilerin kuvvetleri, otoprotoliz sabitine gore calisilan

dielektrik sabiti ve otoprotoliz sabitine karsi

grafigi ¢izilmistir “Sekil 5”.

18

Coziiciilerin

bilesikleri seviyeleme ve farklandirma etkileri

degerlendirilmistir.

17 -
16 -
g_ 15 -
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Sekil 5. 1-8 Bilesiklerinin pK, degerlerinin dielektrik ve otoprotoliz sabitlerine gore degisim

grafikleri
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Coziciilerin  dielektrik  sabitine gore

bilesiklerin asitlik kuvvetleri
incelendiginde: Teorik olarak dielektrik
sabitindeki  artisa  paralel  olarak
bilesiklerin asitlik kuvvetleride artar.
Siralama asagidaki gibi verilebilir:

tert-butil alkol < izopropil alkol <
asetonitril < N,N-dimetilformamid

Calismada tercih edilen amfiprotik ve

dipolar aprotik c¢oziiciilerdeki asitlik
kuvvetlerini ayr1 ayr1 incelenirse:
Amfiprotik c¢oziicliler olan izopropil

alkol ve tert-butil alkol incelendiginde 7
bilesigi disindaki tiim bilesiklerin teorik
siralama ile benzer swralama gosterdigi
elde edilen sonuglardan tespit edilmistir.

Dipolar aprotik ¢oziiciiler incelendiginde
yalnizca 8 bilesiginin teorik siralamaya
uygun oldugu, diger bilesiklerin uygun

olmadig tespit edilmistir. Dipolar aprotik

¢Oziiciilerde teorik smralamanin elde
edilememesi asagidaki sekilde
acgiklanabilir.

Dipolar aprotik ¢oziiciiler liyonyum iyonu
verdikleri halde liyat iyonu vermezler.
HA ve

Molekiiler asit ¢ozlici S

oldugunda protofilik (N,N-
dimetilformamid gibi) ¢oziiciilerde denge,
HA + S =—=S-+HA == SH'AT—=SH" + A’
seklindedir. ~ Yukaridaki  dengelerde
protofilik ¢oziiciilerde birinci ve ikinci
dengeler biiyilkk oranda gergeklesirken
ticlincli denge cok diisiik oranda saga
kayar. Uciincii dengedeki serbest SH'
ortamda bulunabilecek en kuvvetli asittir
ve titrantla dogrudan reaksiyona girebilir.
Ancak ¢0ziicii protofobik (asetonitril gibi)
ise denge ¢ok daha diisiik oranda saga
kayar. Uciincii denge ise eser oranda
meydana  gelir. Bdyle  protofobik
¢oziiciide meydana gelen SH' iyonu,
protofilik ¢oziiciide meydana gelenden
cok daha kuvvetli asittir.

asitlik

Coziictilerdeki bilesiklerin

siralamasi incelendiginde tiim
coziiclilerde teorik siralamaya uygunluk
tespit edilememistir.

Otoprotoliz sabitine gore incelendiginde
kullanilan asidik

coziiclilerde  zayif

ozellik gosterdigi gorilmiistiir.
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Yapilan c¢alisma sonucunda kullanilan
coziiclilerde 6 ve 8 bilesiginin (tert-Butil
alkolde), 2 wve 5 bilesiginin (N,N-
dimetilformamidde) seviyelendigi

belirlenmistir.  Ayrica C-3’e  bagh
substituentlerin (molekiil yapisinin) asitlik
izerine etkisinin  anlamli  olmadig:

sonucuna varilmistir.
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mV  Milivolt

mL  Mililitre

DMF N, N-dimetilformamid

TBAH Tetrabutil Amonyum Hidroksit
°C Santigrat derece

pK.  -logaritma K,

pH  -logaritma H' konsantrasyonu
SH" Liyonyum iyonu

Ka Asitlik sabiti

pL  Mikro litre
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Sanal Katsayih Gradiyent iceren Durgun ve Lineer Olmayan Schrodinger
Denklemi i¢cin Baslangic Simir Deger Problemlerinin Céziimiiniin Varhgi ve

Tekligi

Gabil YAGUB*, Natig IBRAHIMOV,Matanat MUSAYEVA, Vugar YAGUBOV

Department of Math, Kafkas University, 36100 Kars, Turkey

Yayin Kodu: 5-4A

OZET: Bu c¢alismada sanal katsayili gradiyent igceren bir boyutlu durgun ve lineer
olmayan Schrodinger denklemi i¢in birinci ve ikinci ¢esit baslangic smir deger
problemlerinin hemen hemen ¢oziimiiniin varligi ve tekligi ile ilgili sorular
incelenmistir. Denklemin katsayilar1 Olgiilebilir sinrli  fonksiyonlardr. Galerkin
yonteminden yararlanarak ele alinan birinci ve ikinci c¢esit baslangic smir deger

problemlerinin hemen hemen ¢éziimiiniin varligi ve tekligi teoremleri ispatlanmustir.

Anahtar Kelimeler: Schrodinger denklemi, Galerkin yontemi, Sinir deger problemleri

Existence and Uniqueness of Resolution of Initial Boundary Value Problems for

Static and Nonlinear Schrodinger Equation with Virtual Coefficient Gradient

ABSTRACT: In this study, the questions deal with the existence and uniqueness of the
almost all solution of first and second type boundary value problems for one-
dimensional stationary nonlinear Schrodinger equation included gradient with
imaginary coefficient one examined. The coefficients of the equation are the bounded
measurable functions. The existence and uniqueness theorems for the almost all
solutions of the first and second type boundary value problems considered using

Galerkin’s method are proved.
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GIRIS
Bu calismada sanal katsayili gradiyent
iceren durgun ve lineer olmayan
Schrédinger denklemi i¢in baglangi¢ smir
deger problemlerinin iyi konulmas: ile
ilgili sorular ele alinmistir. Bilindigi tizere
sanal  katsayili

gradiyent iceren

Schrodinger denklemi ve onun ig¢in

baslangi¢ sinir deger problemleri kuantum
mekaniginde, niikleer fizikte, lineer
olmayan optikte ortaya ¢ikar (Butkovskiy
ve Samoilenko, 1984; Vorontsov ve
Shmalgauzen, 1984). Ozellikle kuantum
mekaniginde ve lineer olmayan optikte
yikli parcaciklarin  homojen olmayan
ortamda hareketini inceledigimiz zaman
sanal katsayili gradiyent iceren
Schrodinger denklemi ortaya ¢ikar ve bu
denklem i¢in baglangic smir deger
problemlerinin incelenmesi gerek teorik,
gerekse de pratik acidan Onem tasir.
Soylemek gerekir ki lineer ve lineer
denklemi i¢in

olmayan Schrodinger

baslangi¢ sinir deger problemleri farklh

bigimlerde 6nceden (Iskenderov ve

Yagubov, 1988; 1989; Yagubov ve

Musayeva, 1997; Yajima ve Zhang, 2001;
Baudouin, Kavian ve Puel, 2005;
Isgandarov ve Yagubov, 2007; Iskenderov
ve Yagubov, 2012; Aksoy, Yildiz ve
Yetiskin, 2012) ve son caligmalarinda
genis bir bicimde incelenmistir. Ancak
sanal katsayili gradiyent igeren lineer
Schrédinger denklemi i¢in baglangi¢ smir
¢ok az

deger problemleri

incelenmistir(Akbaba, 2011; Yagubov,

Toyoglu ve Subasi, 2012). S6z konusu
(Akbaba, 2011; Yagubov, Toyoglu ve
calismalarinda  sanal

Subasi, 2012)

katsayili gradiyent igceren bir ve iki

boyutlu lineer Schrodinger denklemi i¢in

baslangic  smir  deger  problemleri
denklemin katsayilar1 karesel
integrallenebilir ~ fonksiyonlar  olmasi

halinde ele alinmis ve galerkin yonteminin
yardimiyla varlik ve teklik teoremleri
ispatlanmistir. Sanal katsayili gradiyent

iceren durgun ve lineer olmayan
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Schrédinger denklemi i¢in basglangi¢ sinir
deger problemleri hi¢ incelenmemistir.
Bu nedenle bu calismada ele alinan

baslangi¢ sinir deger problemlerinin 1yi

konulmasmin incelenmesi her agidan
bilimsel 6nem tagimaktadir.
1. Birinci c¢esit baslangic simir

deger probleminin ¢oéziimiiniin varhg:
ve tekligi

Bu boliimde sanal katsayili gradiyent
iceren bir boyutlu durgun ve lineer
olmayan Schrodinger

denklemi i¢in

baslangic  smir deger probleminin

cOziimiiniin varligr ve tekligi ile ilgili

sorular1 cevaplandirmaga ¢alisacagiz.

Farz edelim ki [>0, 7 >0- verilen

sayilar, 0<x<l, 0<¢t<T ,

Q =(0,1)x(0,t),Q=0Q,; c*(0,7]B)-
uzayl [O,T ] arahginda k > 0 kez siirekli

diferansiyellenebilir ve degerleri B

2
1'8—!’(/+aO 0 1/2’
ot ox

Banach wuzayindan olan fonksiyonlarm

Banach uzayidir; Lp(O,l) uzayl1 (0,1)

araliginda  mutlak  degerinin  p>1
basamaktan integralenebilir
fonksiyonlarin Lebesque uzayidir;
L,(0,T;B)— uzayr (0,7) araligmmda

tanimli degerleri B Banach uzaymdan

olan mutlak degerinin karesi ile

integrallenebilir fonksiyonlarin Banach

uzayidir; L, (O,T;B)— uzay1 (O,T)

araliginda tanimli degerlri B Banach

uzayindan olan  Olciilebilir  sinirh

fonksiyonlarm Banach uzayidir;

wi(0,0).w,"(Q), p2Lk=20,m>0 -

Sobolev uzaylaridir, mesela,
(Ladyzenskaja,  1977)  caliymasinda
tanimlanmaistir.

Asagidaki  basglangic  smir  deger

problemini gz Oniine alalim:

i () 2L~ aow + v+ afyf v = fo. 0@, (1)
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v (x,0)=0(x),x<(0,0), 2)
(0.0 =y (1.0n=0,t€(0.T). (3)
Burada i=+/—1 sanal birim, a, >0 verilen say1; a,— verilen kompleks say1 olup

asagidaki sartlar1 saglar:

a, =Rea, +Ima,,Rea, <0,Ima, > 0;Ima, >|Rea,| (4)

a(x), a, (x), v(x) - reel degerli, olgiilebilir sinirh fonksiyonlar olup

0
0<a(x)<uy, Vxe(0,), u =sabit>0, (5)
0
@] < 1 T x € O, =sabit =0, (©
0
|v(x] <b,,VxeD,b, =sabit >0 (7)

sartin1 saglar; - kompleks degerli dl¢iilebilir fonksiyonlar olup

pe VTZZ(O, D, f e (Q), (8)

sartlarin1 saglar.

Goraldigt — gibi - (1)-3)  sartlarindan Teorem 1. Farz edelim ki %2~ kompleks
fonksiyonunun bulunmast problemi (1)
sabiti ve ¢ | @(®) v(x) o)
denklemi i¢in 1.¢esit baslangic sinir deger

S (x,1) i -
problemidir. Bu problemin ¢Oziimii fonksiyonlart (4)-(8) - sartlarim

olarak uzayindan olan ve (1)-(3) sartlarim saglasm. Bu taktirde (1)- (3) baslangic

2,1
icin saglayan fonksiyonu anlagilir. Simdi V(I)/z Q)

siir deger probleminin uzayina

bu bigimde olan ¢oziimii lik ve teklik
| oI GOZUMUN Varti ve tekd ait olan bir tek ¢Oziimii vardir ve bu

teoremini ispatlayalim.
patiay ¢Ozlim i¢in asagidaki kestirim gecerlidir:
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2 2 2 6
W <e [nco Y +||<o||%(0,,)]

€))

Burada >0 —bilinen sabittir. uzaymda temel fonksiyonlar olarak
Ispat: Teoremin ispat1 igin Galerkin  asagidaki

yontemini  kullanallm. Bu  amagla

2

LX:-aO‘;—)f+ a(x)X =X, X(0)= X(I)=0 (10)
X

0z deger probleminin A =4, ,k=1,2,... 6z  u, =u,(x) k=1,2,... 6z fonksiyonlar1 da

degerlerine karsilik gelen X =u,(x) , reeldirler ve L,(0.7) . W (0.]) V(I)/ 2(0 )
2\ H 2 st ) >

k=1,2... 0z fonksiyonlarmi alalim. .
uzaymda ortogonallik sartlarmi saglar

Ladyzenskaja  (1973)  ¢aligmasindan i
(Ladyzenskaja, 1973). Kolaylik olsun

bilindigi gibi L operatoriiniin katsayisi

diye u, =u,(x) k =12,... 0z
olan a(x) fonksiyonu a(x)=0

fonksiyonlarmm L,(0,/) ’de ortonormal
oldugundan 4, , k=1,2,... 6z degerleri

oldugunu varsayalim, yani
reel ve pozitiftirler, bunun yani sira

1

(ot oy = [ 1 (O, (¥)elx = 87 kym=1,2,... (11)
0

formiiliiniin gecerli oldugunu varsayalim, 0!
Kronecker sabitleridir.  W»(0,/) ve

burada
O 2

5 ={1,k:m kom=12. ... W,(0,l) de ortogonallik asagidaki gibi

0,k#m >

anlagilir:

!
[, u 1= (u,u,) , =j[a duy d“ = a(ougu, }dxlekékm, k,m=1,2,... (12)
0

w5(0.1)
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{uk’um} = (uk’um) 02
W2 (0,0)

]
= [ Lu Lu,dx = 228]" ,k,m=12,.... (13)
0

Ayrica farz edelim ki u, (x),k =1,2,... fonksiyonlar1 i¢in asagidaki sart saglasin:

w| <d ,k=12.... (14)
02 k

w2(0,0)

Burada d,>0 k=1,2,... sabitlerdir.

Galerkin  yOntemine  gore  (1)-(3)
baslangic  smir deger probleminin
cOziimiiniin ~ Galerkin  yaklasgimlarim

asagidaki bicimde arayabiliriz:

v (0 =26 0n ). (15)

N

(Y

’uk)Lz(O,l) = (LI//N(,,t),uk)

ot

—(z’a,(.>—a"’a)f"”,uk]

L,(0.)

Burada G =" (.0, w)r o)

k=1,N katsayilar1 asagidaki Cauchy

probleminin ¢ézimiidiir:

O o) -

L2(0,) L2(0,)

2 [
(el Totm)  +h0 k=18, (6

Ly(0.1

C/iv(o) = ((Dauk)Lz(o,l) =¢, k=LN. (17)

Burada fk(t)=(f(.,t),uk)Lz(0J) dir.

Goriildigi gibi (16) denklemler sistemi
homojen olmayan, sabit katsayili lineer
denklemler

olmayan adi diferansiyel

sistemidir. Bu denklemin sag tarafindaki

£ eW O0,1),k=12,. dir.  Adi
k 2

diferansiyel  denklemler  teorisinden

bildigimize gore (16), (17) Cauchy
probleminin W, (0,T) uzayinda en az bir

¢oziimii vardir (Iskenderov ve Yagubov,

2012; Pontryagin, 1982; Vasilyev, 1986) .
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Simdi C)(¢) katsayilar1 i¢in bagka bir  yardimiyla ispatlanan asagidaki lemmayi

deyisle (16), (17) Cauchy probleminin n  1{ade edelim.

Lemma 1. (16), (17) Cauchy probleminin

2

e bagh ¢oziimleri icin kestirim elde

edelim. Bu amacla integral 6zdesliklerin ¢ozlimil igin asagdaki kestirim gegerlidir:

T N 2 T N N 2
dC, (1) 2
N — Tk N N 2.1
j;\ck ()| dt+j2‘ L di<|y™|p> <
0 «= 0 k=l
2 2 6
<6 (”CD 02 +||f W (Q) +||¢||0‘ ) (18)
W2(0.0) 2 w2(0,0)

Burada ¢, > 0 - bilinen sabit Simdi teoremin ispatin1 devam ettirelim.
Asagidaki gibi fonksiyonlar
tanimlayalim:

Ly, ()= (I//N(.,t),uk)Lz(O’,),k,N =1,2,.... (19)

Bu formiili, Cauchy-Bunjakovskii ~ fonksiyonlarinin  ortonormallik  sartini
esitsizligini ve u, =u,(x)  kullanwrsak asagidaki esitsizligi elde

ederiz:

1y )| < v o)

o=l o, veeloT .

u
” k L,(0.0)

L, (0,0)

Burada

HW ' ("tx 1,(0.1) =6 HW ' W (@) (20)
esitsizligini ve (18) kestirimini kullanirsak asagidaki bagintiy1 elde ederiz:

lvi(t) <c,, Ve[0T kN =12,.. 1)
Bu bagmti Ly (@®),k,N =1,2,...  buailenin [0,7] araliginda tespit edilmis

fonksiyonlar ailesinin [O,T] araliginda k ve VYN>k i¢in es stlirekli (ayni

diizgiin smirlh oldugunu gosterir. Simdi dereceden stirekli ) fonksiyonlar ailesi
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oldugunu gosterelim. Gergekten (16)

sisteminin k. denklemini (z,7+ At) araligi

iizerinden integralleyip kismi integrasyon

t+At

formiiliini  uygularsak elde edilen
esitlikten kolaylikla asagidaki esitsizligi

elde edebilir:

N
(A0 ~1, (0] <a, | v GOl g %
L, (0,1) L,(0.,1)
t+At a N , t+At
T J W@x( . dT”uk Loy T j HWN("T)H dr”“’f”lfz(o,n -
t L, (0,0) t L,(0.0)
t+At N t+At N 3
by [ eol e, el [y GOl a7l ¢
/ L,(0,0) /
t+At
[ lreol  drlwl,,, - veelo.T]. (22)
‘ L,(0.)
Ladyzenskaja (1973), Lions ve Magenes HV/N Lore o) <c, HV/N e (23)

(1972) ¢aligmalarindan bildigimize gore

0 2,1

ol
Wi (QY) uzayl1 L, [O,T; Wz(O,l)]

0 1

uzayma, W»(0,/) uzayr1 L (0,/) uzayma

gomiildiigiinden

esitsizligini yazabiliriz. Bu esitsizligi (18)
kestirimini ve u, lar i¢in kabullendigimiz
kullanirsak

(14) sartm (22’ den

asagidaki esitsizligi yazabiliriz:

1
Uit +A0) =1 () S cud, A2 Ve e[0,T1EN =1,2,...  (24)

Burada c,, >0 sabiti, N,k ve At ’ den

bagimsizdir. Sonuncu esitsizlikten &

tesbit edildiginde VN >k icin {/, () }
fonksiyonlar ailesinin [0,7] araliginda es

sirekli oldugu elde edilir. Bodylece

{1,,() } fonksiyonlar ailesinin [0,7]
araliginda diizgiin smirli ve es siirekli
oldugu ispatlandi. Bu taktirde kdsegen

stirecin yardimiyla dyle N, ,m=1,2,... alt

dizisi segebiliriz ki bu alt dizi lizerinden
{le’k(t)} dizisi [0,7] araliginda her bir

k=12,. icin [ () fonksiyonuna
yakimnsar. /, (¢) fonksiyonlarmi kullanarak
fonksiyonunu

asagidaki gibi  w(x,?)

tanimlayalim:

V=YL Onw @9
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Simdi {wNm (x.0)} alt dizisinin bu y (x,7)
fonksiyonuna [0,7] arahginda diizgiin

olarak L,(0,/) de =zayif yakimsak

oldugunu  gosterebiliriz. Gergekten
VgelL,(0,/) i¢cin Vte[0,T] icin [9]
calismasindaki  yontemi  kullanarak

Ve >0 verildiginde

" (O -y (0.2),,0| <2 (26)

yazabiliriz. Buradan gereken hiikmii

kolaylikla elde ederiz. (18) kestirimine
dayanarak {I/IN’” (x,t)} alt dizisinden (48)

formiiliiyle tanimlanan

v (x,1)
fonksiyonuna W,”'(Q) uzayinda zayif
yakinsayan alt diziyi seg¢ebiliriz. Kolaylik

olsun diye W}'(Q) uzayinda zayif

yakmsayan alt diziyi {I/IN’” (x,t)} ile
gosterelim. Bu taktirde asagidaki limit
bagntilarin1 yazabiliriz: m — oo i¢in

y"'" >y L,(Q)’da zayif, (27)

NV"
WOV Q) dazayif, (28)
ox ox

aZl// N, N azl//

ox* ox*

L,(Q) da zayif, (29)

6WN,,. oy
—— > L (Q)’dazayif (30
o o 2( ) y (30)

olur. Diger yandan Ladyzenskaja (1973),
Lions ve Magenes (1972) ¢aligmasindan

bildigimiz kompakt gdmiilme teoremine

0 2,1

gore W, (QQ) wuzayr L,(0,T;L,(0,0))

uzayma kompakt gomiiliir. Bu taktirde

(27)-(30) limit bagintilarm1 saglayan

{I/IN’”} alt dizisi i¢in asagidaki limit

bagintilarin1 yazabiliriz: m — o icin

o~y (31

Ly (0,T;L, (0,0))

Simdi w(x,7) limit fonksiyonunun (1)-

(3) probleminin ¢dziimi  oldugunu
ispatlayalim. [k  once  w(x,t)
fonksiyonunun (1) denklemini

@(x,t)eQ icin sagladigmni gosterelim. .
Bu amagla (16) sisteminin k. denklemini
[0,T] arahginda siirekli olan V1, ()
fonksiyonuyla carpip k& iizerinden k=1~

den k=N'<N’ ekadar toplayip , [0,7]
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aralig izerinden integralleyelim. Bu taktirde asagidaki integral 6zdesligini elde ederiz:

a N 62 N . 6 N
i[z :;/t +a, 61/2 —a(x)y" +ia,(x) ;; +
@ +a [y = @) (xn)dxdt =0, (32)
—N N
vt (x,0) = n (Ou,(x). (33)
k=1

(27)-(30) limit bagmtilarm1 kullanarak m—oo i¢in limite gecersek asagidaki

(32) integral Ozdesliginde N=N, alip  integral 6zdesligini elde ederiz:

n

2 ,
J' l-a_‘/’+a0 0 ‘/2/ —a(x)y +ia](x)a—w+v(x)(// +a2|t//|21// — £ty | 7" (x,t)dxdt =0
ol ot ox ox

(34)
Bilindigi tizere (33) bi¢ciminde olan  (34) integral 6zdesliginde limite gegersek

fonksiyonlar L,(€)) uzaymnda her yerde Vnel,(Q) igin

yogundur. Bundan dolayr N — oo igin

2
12 40, 2 ey +ia (0 2Lt v+ aly Py~ i) | T =0
ol ot ox ox

Ozdesligini elde ederiz. Buradan da  (C°(0,7],L,(0,/)) uzayma kompakt

v =y (x,t) fonksiyonunun (1) denklemini gomiildiigiinden m — oo icin

0
V(x,t)eQ icin sagladigini Hl// (1) —W(-,f)u —0, Vie[0,T]

L, (0,0)

hiikmedebiliriz. limit bagintisin1 yazabiliriz. £ =0 alirsak

Simdi  y(x,t) fonksiyonunun (2) m— oo i¢in

baslangi¢ sartin1 sagladigini ispatlayalim. HWN,,I 0 -y ("O)HLZ(O,I) 50
0 2,]

[13,16] g¢alismasina gore W, (QQ) uzayi
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olur. Bu limit bagintisini,

' (x,0)=¢" (x), xe(0,]) esitligini

v (.0)=9, o, <|w (.0 -w"(.0)

esitsizliginde limite gegersek kolaylikla
”V/ (.0) - q0”12(0,1) =0

bagintisin1 elde ederiz. Buradan da

0
w(x,t) limit fonksiyonunun Vx e (0,/)
icin (2) baglangic sartim1 sagladigini
gorebiliriz.

Nihayet w(x,¢) limit fonksiyonunun (3)

sinir  sartlarmi1 sagladigini ispatlayalim.

lw (s..)

esitsizliginde m — oo i¢in limite gecersek
v (0,0)=w(l,t)=0, Vte(0,T)
sinir

sartlarmm1 elde ederiz. Bdylece

v (x,t) fonksiyonunun (1)-(3) baslangig

0 2,1

smir  deger  probleminin W, (Q)

sinifindan ¢6ziimii oldugu ispatlandi. (18)

kestiriminde N =N, alip m—>o i¢in

on < w(s)—v (s,

g6z oniinde bulundurup

w0 -¢

L, (0,1) L,(0,1)

0 2,1

W, (€) uzayr L,(0,7) uzayma kompakt

gomiildiiglinden (bak  Ladyzenskaja,

1973; Lions ve Magenes, 1972) m — o

igin |y (s,.) -y (s..) —0,5=0,|

‘LZ(O,T)

olur. Bu limit bagntilarm1  ve

wV (s,6)=0,5=0,0, t(0,T) esitligini

dikkate alip

|y (s,

L,(0,T) L,(0,T)

0 21
limite gegersek ve W, (QQ) uzayinda

normun alttan zayif yar1 stirekli oldugunu
dikkate alirsak (9) kestiriminin gecerli
oldugunu ispatlariz. Nihayet bu kestirimi
kullanarak ¢6ziimiin bir tek oldugunu da
ispatlayalim. Bu amagla farz edelim ki
v (x,t) ve ®(x,t) fonksiyonlar1 (1)-(3)

baslangi¢ sinir deger probleminin
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herhangi  iki ¢0zimid olsun. Bu By taktide w(x,t) fonksiyonunun

fonksiyonlarin farknm agsagidaki problemin ¢oziimi oldugu

w(x,t)=y (x,1)-®(x,1) ile gdsterelim. agiktrr:

ow o*w
i—+a,—

: ow _
Py P +ia, (x)g— a(x)w+v(x)w+a, (|l//|2 + |®|2)w+ a,ydw = O,(x,t) €Q, (35)

w(x,O) =0,xe (O,l), w(O,t) = w(l,t) =0,te (O,T) . (36)
Bu problemin coziimiini  fonksiyonuna carpip elde edilen esitligi
degerlendirmeye c¢alisalim. Bu amacla Q= ((),[ ) X (O,t) bolgesi  iizerinden

(35) denkleminin her iki tarafini v_v(x,t) integralleyelim. Bu taktirde

_ ow _
(g[ 254 0,2 v () 2 (o) ) =

= J a, (|d)|2 +|t,z/|2)|w|2 dxdr + I ay® (W) dxdr ,\Vt €[0,T]
QT

Q
esitligini elde ederiz. Bu esitligin sol  elde edilen esitlikten onun kompleks
tarafinda yer alan ikinci terimde kismi  eslenigini c¢ikarirsak, kolaylikla asagidaki
integrasyon formiiliinii uygulayip (36)’da  esitligi elde ederiz:

yer alan baglangi¢ ve sinir deger kullanip

j.‘w(x,t)‘z dx+2Ima, I (|(//|2 +|(I)|2)|w|2 dxdrt =

0 Q

t

|w| dxdt — 2J.Im[ W (W) dedr,‘v’te[O,T] .

I

[
Buradan da (6) sartin1 kullanarak asagidaki esitsizligi yaza biliriz:

Jl.‘w(x,t)‘z dx+2Ima, I (|(//|2 +|(D|2)|W|2 dxdr <
0

Q

t
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< /,t3Hw(x,r)‘2dxdr+2|a2| I |t,z/||d)||w|2 dxdtr .Vt e[O,T] . (37)
Q

Q

t t

(4) sartindan kolaylikla |az|§%Ima2

esitsizligini buluruz. Bu esitsizligi dikkate

2 1

L,(0,)

HW(.,t)

Q.
Bu esitsizlikten yaralanip Gronwall
lemmasint uygularsak asagidaki bagmntiy1
buluruz:

Hw(.,t)

2

=0, Vre[0,T].

L,(0,t)

Buradan w(x,7)=y (x,t)—®(x,t) =0,

‘g’x € (0,1),Vr € [O,T] oldugu ¢ikar, yani

(1)-(3) baglangi¢c smir deger probleminin
¢cOziimii tektir. Teorem 1 ispatlandi.

0

02 oy
W(Q)E v:wel, O,T;Wz(O,l) ,EEL

alarak (37)’den asagidaki esitsizligi

gecerli oldugunu elde ederiz:

+Elma2 j (|d)|2 +|l//|2)|w|2dxdr < uﬂ‘w(x,r)‘%lxdr , Vit e[O,T] .

t

Not 1. Séylemek gerekir ki (isgandarov

ve Yagubov, 2007; Iskenderov ve
Yagubov, 2012) calismasindaki metodigi

kullanarak (1)-(3) baslangic sinir deger

0 2.1
probleminin #, (Q) uzayma ait olan

w =w(x,¢) hemen hemen ¢oziimiiniin

. (O,T; L,(0, ))} fonksiyonel uzayma veya

2
BOzCO([O,T];VOVz(O,l)}mCI([O,T];LZ(O,I)) fonksiyonel uzaymna ait oldugu da

kolaylikla ispatlana bilir.

2. lIkinci cesit baslangic simr deger

probleminin ¢o6ziimiiniin varhg1 ve

tekligi.

Teorem 1’in yardimiyla (1) denklemi i¢in

1. ¢esit baslangic siir deger probleminin
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0 2! problemi i¢in teorem 1’ in aynisini elde
W, (Q) uzayindan olan hemen hemen

etmek icin asagidaki problemi gbz Oniine
¢cOziimiin varhig1 ve bir tekligi ispatlandi.

alalim:
Simdi 2.¢esit baglangi¢ sinir deger

2
1'6—!'[/+aO 0 1/2/
ot ox

i (0 2L ay v+l v = £(0. (50 € QL G8)
X

v (x,0)=p(x), x<(0,]), (39)
wO.0_ov.)_qo 4 co,r]. (40)
Ox Ox
Burada i =x/—71 sanal birim, />0 , a,— verilen kompleks say1 olup (4)
T>0, a,>0 verilen sayilar; 0<x</,  sartin1 saglar, a(x), a,(x)- reel degerli,

0<t<T, € =(0,))x(0,71), Q=Q, Olciilebilir sinirli fonksiyonlar olup

0
O<p,<a(x)<u,Vxe(0,l), u,, u, =sabit>0, (41)

0

D) < ¥ x € 0.0).,(0) =, (1) =0, 1y 1, = sabit >0, (42)

|a1 (x)| S My,

sartlarn1  saglar; v(x) -reel  degerli 0./ (x:0) -kompleks degerli Slciilebilir

fonksiyon olup (7) sartiu saglar; fonksiyonlar olup

do(0 do(l
0 e W2(0,1), ";i)z Z)(C)=0,f€Wz°"(Q), (43)

artlarmni saglar. 2,1
; 8 problemin  ¢d6ziimii  olarak W, (Q)

Goriildiigti gibi  (38)-(40) sartlarindan
uzaymdan olan ve (61)-(63) sartlarmi

v =w(x,t) fonksiyonunun bulunmasi .
V(x,t) e Q

ici 5 v =y (x,t)
problemi (38) denklemi icin 2.cesit igin  saglayan

fonksi lagilir.
baslangic smir deger problemidir. Bu Yot AHASHE
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Teorem 2. Farz edelim ki a, — kompleks
sabiti ve a(x) , a(x), v(x), o(x),

f(x,t) fonksiyonlar1 swrasiyla (4), (41),

(42), (7), (43) sartlarmi saglasm. Bu

sz,l(Q) S CS (“go

b
Burada ¢, >0 sabiti bilinen sabittir.

Bu teoremin ispati teorem 1 de oldugu

gibi Galerkin yontemi ile gergeklestirilir.

d’X dx (0) _dx (/)

w5 (0,1) + ”f

taktirde (38)-(40) baslangic smir deger
probleminin W;>'(Q) uzayma ait olan bir
tek ¢oziimii vardr ve bu ¢dziim igin

asagidaki kestirim gecerlidir:

3
w5 (0,1) ) (44)

w Q) + ”gD

Sadece  W,”'(0,) uzayinda temel

fonksiyonlar olarak

LX:—QOF'FQ(X)X:AX,
X

0z deger probleminin A =4,,k=1,2,... 6z

degerine karsilik gelen 6z fonksiyonlar:

almir. Kalan islemler, yani teoremin
ispatt uygun fonksiyonel wuzaylar ve
veriler Tlizerine konulan sartlar goz

oniinde bulundurularak teorem 1 deki gibi

gerceklestirilir.

=0 45
dx (

Not 2. Soylemek gerekir ki [8,9]

calismalarindaki  metodigi  kullanarak

(38)-(40) baslangic siir deger

probleminin  W,;'(Q) uzaymndan olan

w =y (x,¢) hemen hemen ¢dziimiiniin

w(Q)= {y/ ty e L, (0,107 (o,l)),aa—‘/t’ eL,(0,T;L, (o,z))}

fonksiyonel uzayina veya

fonksiyonel ait oldugu da kolaylikla

B1 =C" ([OaT]’Vsz (O,Z)) AC! ([O,T],L2 (O,Z)) ispatlana bilir.
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Theoretical Calculations of 3-(p-Methylbenzyl)-4-chloroacetylamino-4,5-dihydro-
1H-1,2,4-Triazol-5-one Using B3LYP and HF Basis Sets

Gill OZDEMIR', Giil KOTAN?, Muzaffer ALKAN®, Haydar YUKSEK',
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3 Kafkas Universitesi, Egitim Fakiiltesi, [lkogretim Boliimii, Kars

Yayin Kodu: 5-5A

OZET: Bilesik B3LYP/6311G (d,p) ve HF/6311G (d,p) temel setleri kullanilarak
optimize edilmistir. "H-NMR ve "*C-NMR isotropic kayma degerleri Gaussian GO9W
paket programi kullanilarak GIAO metodu ile hesaplanmistir. Deneysel ve teorik
degerler & exp=a+tb. 0 calc. esitligine gore grafige gecirilmistir. Standart hata degerleri a
ve b sabitlerinin regresyon katsayisi ile Sigmaplot programi kullanilarak bulunmustur.
Analiz edilen molekiillerin IR absorbsiyon frekanslari iki metod ile hesaplanmistir.

Veda 4f programi teorik hesaplamada IR verilerini belirlemede kullanilmistir. Deneysel
ve elde edilen teorik degerler karsilastirilmis ve regresyon analizi ile bulunan degerleri
dogrulamistir.  3-(p-metilbenzil)-4-kloroasetilamino-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on

molekiiliiniin deneysel spektroskopik verileri literatiirde tanimlanmaistir.

Anahtar Kelimeler: GIAO, 6311G (d,p), Mulliken charge, B3LYP, HF
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Theoretical Calculations of 3-(p-Methylbenzyl)-4-chloroacetylamino-4,5-dihydro-

1H-1,2,4-triazol-5-one Using B3LYP And HF Basis Sets

ABSTRACT: The compound was optimized by using the B3LYP/6311G (d,p) and
HF/6311G (d,p) basis sets. 'H-NMR and "“C-NMR isotropic shift values were
calculated by the method of GIAO using the program package Gaussian GO9W.
Experimental and theoretical values were inserted into the graphic according to
equitation of & exp -atb. 6 calc. The standard error values were found via Sigma Plot
program with regression coefficient of a and b constants. IR absorption frequencies of
analyzed molecule were calculated by two methods. The veda4f program was used in
defining IR data, which were calculated theoretically. The experimental and the
obtained theoretical values were compared and found by regression analyses that are
accurate. Experimental spectroscopic data of 3-(p-methylbenzyl)-4-chloroacetylamino-

4,5-dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one molecule have been described in the literature.

Keywords: 4,5-Dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one, B3LYP/6311G (d,p), HF/6311G (d,p),
GIAO.

e-mail: gulkemerkotan@gmail.com

Giris molekiillerin ~ kapsamli  bir  sekilde
Teorik ¢aligmalarmm amact deneysel  kimyasal  hesaplamalar1  yapilabilir.
olarak bulunan degerleri desteklemektir.  Bunun i¢in  pek  ¢ok  yOntem
Bilgisayar ortaminda yapilan teorik  gelistirilmistir. Bu yOntemlerden olan
hesaplamalarin temelini kuantum  Hartree-Fock (HF) (Oz Uyumlu Alan

mekanigi olusturur. Kuantum teorisi ile  Teorisi) atom yoriingelerinde hareket
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eden elektronlarin hareketlerinin

ayristirilmasit  i¢in -~ kullanilan ~ bir
yontemdir (Apaydin, 1991; Jensen, 1999;
Haken & Wolf, 2000). DFT Yogunluk
atom ve

Fonksiyoneli Teorisi,

molekiillerin  elektron yapilarmi ve
karsilikl1 elektronlarin etkilesimini inceler
(Apaydm, 1991; Haken, 2000; Parr &
Yang, 1989; Bartolotti & Flurchick,
1989). Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi
(DFT) ve Hartree-Fock (HF) metotlar1
4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on

tirevlerinin yapilarmin tayin edilmesi,
spektroskopik (IR ve NMR), elektronik
ve lineer olmayan optik ozellikler gibi

molekiiler 6zellikleri arastirmak i¢in ideal

metodlardur.

Materyal ve Method
Bu c¢alismada Gaussian 09W paket

programi kullanilmistir. Bu program ile

atom ve  molekiillerin  geometrik
optimizasyonlar1 yapilabilir, tum
spektroskopik Ozellikleri (IR, NMR)

incelenebilir (Frisch ve ark., 2009).
Calismada oncelikle B3LYP/6311G (d,p)
ve HF/6311G (d,p) temel setleri ile
molekiil optimize edilmistir (Frisch ve

ark., 2009). Optimize olmus yapinin iki

farkli set ile IR (infrared) absorbsiyon

frekans degerleri gaz fazinda
hesaplanmis, bulunan degerler
B3LYP/6311G(d,p) i¢in: 0.9688 ve

HF/6311G(d,p) i¢in: 0.9059 uygun uyum
faktorleri ile carpilmistir (Merrick ve ark.,
2007). Teorik olarak elde edilen degerler,
deneysel degerler (Yiiksek ve ark., 2004)
ile karsilastirilarak infrared spektrumlari
cizilmigtir.  Teorik IR  verilerinin
tanimlanmasinda veda4f (Jamroz, 2004)
programi kullamlmustir. 'H-NMR ve "*C-
NMR isotropic kayma degerleri Gaussian
GO9W paket programi kullanilarak GIAO
metodu ile hesaplanmistir (Wolinski ve
ark., 1990). Elde edilen bu degerler ile
deneysel degerler (Yiiksek ve ark., 2004)

karsilagtirilarak aradaki fark degerleri

bulunmus ve bu degerler & exp=atb.
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calc. esitligine gore grafige gecirilmistir. N——NH
| /L

Sigmaplot programi kullanilarak a ve b )\

cHy” TN O
sabitleri regresyon katsayis1 ile standart NH—C—CHLI

Il

hata degerleri bulunmustir. 0]

CHj3
BULGULAR

Sekil 1. Bilesigin Kimyasal formiilii

3-(p-metilbenzil)-4-kloroasetilamino-
4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on

Bilesiginin Teorik Hesaplamalan

Sekil 2. Bilesigin optimize edilmis molekiiler yapisinin gausview goriiniimii
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Tablo 1. Bilesigin TMS’ye gore "H-NMR deneysel ve teorik (B3LYP, HF,

B3LYP(DMSO) ve HF (DMSO)) kimyasal kayma degerleri (8/ppm)

No DFT/dmso HF/dmso No Deney. DFT/dmso HF/dmso Fark./DFT Fark/HF
C1 170,39 161,36 H13 11,84 8,02 7,11 3,82 4,73
C2 170,77 160,59 H14 11,22 8,20 6,41 3,02 4,81
C3 185,30 175,66 H15 4,28 4,47 4,24 -0,19 0,04
C4 67,44 49,64 H16 4,28 4,19 4,17 0,09 0,11
CSs 53,40 35,24 H17 3,66 4,54 3,91 -0,88 -0,25
Cé 154,93 141,23 H18 3,66 4,33 3,56 -0,67 0,10
C7 150,13 141,05 H19 7,12 8,02 7,85 -0,90 -0,73
C8 150,29 138,11 H20 7,12 7,96 7,74 -0,84 -0,62
C9 160,61 149,51 H21 7,12 8,04 7,86 -0,92 -0,74
C10 149,95 139,44 H22 7,12 8,01 7,87 -0,89 -0,75
C11 150,83 140,02 H23 2,26 3,13 2,71 -0,87 -0,45
C12 38,56 24,79 H24 2,26 2,62 2,73 -0,36 -0,47
H25 2,26 3,12 2,29 -0,86 -0,03
Bilesigin R’ Degerleri:  regresyon  katsayist ile  Sigmaplot
B3LYP/6311G(d,p): "C: 09977, 'H: programi kullanilarak  bulunmustur.

0.9853; HF/6311G(d,p): *C: 0.9960, 'H:

0.9867, B3LYP/6311G(d,p) (DMSO):
BC: 0.9974, 'H: 0.9921; HF/6311G(d.p)
(DMSO): °C: 0.9954, 'H: 0.9874.

Deneysel ve teorik degerler & exp=a+b. &

calc. esitligine gore grafige edilmis ve

standart hata degerleri a ve b sabitlerinin

Bilesiklerin  herbiri i¢in bulunan bu
degerler Tablo 2’ de gosterilmistir. a, b
ve R degerlerine gore teorik ve deneysel
karbon ve proton kimyasal kayma
oranlar1 arasnda a korelasyon degeri

lineer bir degisim gostermistir.

Tablo 2. Molekiillerinin Kimyasal Kayma Oranlar1 I¢gin Korelasyon Degerleri

"H-NMR/DMSO
R’ S. error a b
DFT 0.7925 1.5298 1.2526 -1.4855
HF 0.6451 0.6128 1.1566 -0.3824
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Sekil 3. Bilesigin B3LYP(DMSO) ve HF(DMSO) yontemleriyle deneysel ve teorik 'H-

NMR kimyasal kayma Degerlerinin karsilagtiriimasi

Tablo 3. Bilesigin deneysel ve teorik DFT/B3LYP ve HF 6311G(d,p) IR degerleri

Titresim Tiirleri B3LYP(cm™) HF(cm™)

1 T NCCN(21) 16 16
2 T CCCC(33) 27 22
3 T HCCC(56) 35 26
4 T CICCN(46) 39 34
5 8 CCC(10), 1 NNCC(15), 1 CCCC(44) 46 45
6 8 NNC(12), t CNNC(14), T CCNN(20) 62 56
7 T NCCN(45) 70 67
8 T HCCN(12), T CNNC(18), 1 CNCC(37) 87 76
9 T CCCC(17), T NCNC(18) 118 118
10 3 NNC(21), CICC(25) 135 139
11 3 CCC(12), 5 CICC(11), 1 CCCC(12), T CNNC(12) 151 148
12 3 NCC(24), 8 CCC(27) 233 226
13 3 NCC(14), 8 CCC(27) 264 274
14 3 CNN(15), T HNNC(18) 292 295
15 8 CCC(10), t HCCN(15), 1 CCCC(21) 311 315
16 3 NNC(21) 317 325
17 SOCN(15), 5 CNN(18), 5 CICC(10) 334 352
18 3 CCN(24), CICC(11) 364 369
19 v CIC(27) 385 390
20 THCCC(21), T CCCC(77) 403 413
21 T HNNC(39) 440 431
22 T CCCC(32) 473 476
23 T HNNC(45) 484 483
24 8 OCN(11), T CCCC(11) 505 507
25 3 OCN(10), 5 CCC(14) 532 528
26 3 OCN(10), t HCCN(14), T ONNC(14) 562 590
27 3 OCN(11), T HCCN(12), T ONNC(12) 592 604
28 3CCC(14), T NCNC(10) 620 633
29 3CCC(36) 641 651
30 T CCCC(17), T NCNC(10) 688 695
31 v CC(10), 8 NNC(13), 1 CCCC(14) 708 711
32 v CIC(49) 725 7569
33 v CIC(10) 730 766
34 T HCCC(20) 748 782
35 3 NNC(13), t HCCC(29) 786 803



36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
89
90

OZDEMIR, KOTAN, ALKAN, YUKSEK 71

v CC(10), 3 NNC(13), t HCCC(17)
T HCCC(11)
v 0C(59), t HCCC(63)
v CC(15), T HCCC(23)

1 CCCI(11),  HCCN(22), t CICCN(20), T HCCC(36), t ONNC(12)

© HCCN(23)
1 HCCC(36), t CCCC(14)
v NC(14)
T HCCC(56), 1 CCCC(12)
8 HCC(10), T HCCC(52)
8 CCC(12), 8 HCC(15), 8 CCC(52)
v NC(10), § NNC(28)
t HCCC(55)

v NN(58), 5 HNN(13)

v CC(22), § HCC(51)
SHCC(72), t HCCN(14)
SHCC(33), t HCCN(10)

v CC(13), SHCC(47)

v CC(27), SHCC(24)

v NC(25), v CC(10)

v CC(18), 8 HCC(18), 5CCC(10)
v NC(13), 5 OCN(12), 8 CNN(10)
© HCCN(80)

v CC(17), 8 HCC(16), t HCCN(28)
v CC(25), v NN(10), 3 CNN(11)
5 HCC(58)

8 HCC(20)

5 INN(68)

5 HCH(88)

v CC(18), 8 HCC(35)

8 HCH(79)

8 HCH(80), t HCCN(14)

v NN(25)

8 HCH(42), t HCCC(19)

8 HCH(33), t HCCC(18)

§ HNC(70)

§ CCC(15), 8 HCC(57)

v CC(26), 5 CCC(10)

v NC(63)

v CC(55), 5 HCC(19)

v CH(64)

v OC(59)

v CH(91)

v CH(97)

v CH(98)

v CH(97)

v CH(91)

v CH(100)

v CH(53)

v CH(50)

v CH(63)

v CH(100)

v NH(50)

v NH(50)

811
822
825
829
902
903
931
937
952
976
1007
1019
1029
1045
1105
1162
1167
1170
1177
1182
1195
1202
1257
1273
1286
1298
1325
1359
1371
1399
1401
1422
1429
1442
1453
1481
1499
1566
1591
1607
1746
1794
2930
2944
2978
2985
3006
3012
3053
3059
3070
3071
3471
3570

813
839
854
859
917
930
954
971
980
998
1007
1051
1053
1067
1076
1150
1171
1173
1176
1197
1210
1234
1255
1293
1306
1318
1356
1394
1404
1413
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1448
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1462
1485
1518
1543
1593
1639
1692
1788
1811
2868
2911
2915
2939
2953
2957
3000
3004
3019
3022
3502
3560
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Sekil 4. Bilesigin deneysel (a) ve teorik (B3LY1;(b) ve HF(c)) IR spektrumlari

Erumo (B3LYP) : -0.05370 Hatree ELumo (HF) : 0.08899 Hatree
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Sekil 5. Bilesiginin DFT/B3LYP ve HF 6311G(d,p) yontemlerine gore hesaplanan

HOMO-LUMO enerjileri

Tablo 4. Bilesiginin atomlarmin DFT/B3LYP ve HF 6311G(d,p) yontemlerine gore

hesaplanan mulliken yiik degerleri

DFT HF DFT HF
C1 0.354 0.497 H17 0.154 0.154
C2 0.492 0.691 H18 0.125 0.139
C3 0.409 0.530 H19 0.082 0.090
C4 -0.304 -0.224 H20 0.084 0.090
Cs -0.144 -0.131 H21 0.087 0.091
Co -0.137 -0.157 H22 0.096 0.106
Cc7 -0.076 -0.076 H23 0.126 0.109
C8 -0.078 -0.080 H24 0.105 0.094
c9 -0.099 -0.125 H25 0.123 0.110
C10 -0.069 -0.090 N26 -0.218 -0.280
C11 -0.014 -0.039 N27 -0.302 -0.370
C12 -0.257 -0.172 N28 -0.369 -0.448
C13 0.252 0.261 N29 -0.286 -0.356
C14 0.269 0.287 030 -0.366 -0.503
C15 0.201 0.192 031 -0.328 -0.447
C16 0.202 0.185 CI32 -0.114 -0.131

Tablo 5. Bilesiginin DFT/B3LYP ve HF 6311G(d,p) yontemlerine gore hesaplanan

teorik bag uzunluklar1

No Bond Lengths B3LYP HF No Bond B3LYP HF
Lengths
1 C(1)-N(26) 1.295 1.264 17 C(5)-C(6) 1.521 1.494
2 C(1)-N(28) 1.388 1.380 18 C(5)-H(17) 1.093 1.082
3 C(1)-C(5) 1.493 1.494 19 C(5)-H(18) 1.094 1.083
4 N(26)-N(27) 1.382 1.373 20 C(6)-C(7) 1.393 1.382
5 N(27)-H(13) 1.005 0.990 21 C(7)-H(19) 1.085 1.076
6 N(27)-C(2) 1.370 1.347 22 C(7)-C(8) 1.394 1.389
7 C(2)-0(30) 1.208 1.189 23 C(8)-H(20) 1.085 1.076
8 C(2)-N(28) 1.418 1.388 24 C(8)-C(9) 1.395 1.383
9 N(28)-N(29) 1.368 1.355 25 C(9)-C(12) 1.509 1.510
10 N(29)-C(3) 1.380 1.366 26 C(12)-H(23) 1.091 1.086
11 N(29)-H(14) 1.011 0.993 27 C(12)-H(24) 1.094 1.083
12 N(29)-0(31) 1.205 1.184 28 C(12)-H(25) 1.094 1.086
13 C(3)-C4) 1.524 1.517 29 C(9)-C(10) 1.400 1.393
14 C(4)-H(15) 1.087 1.079 30 C(10)-H(21) 1.085 1.076
15 C(4)-H(16) 1.087 1.075 31 C(10)-C(11) 1.388 1.378
16 C(4)-CI(32) 1.816 1.789 32 C(11)-H(22) 1.084 1.076

Tablo 5. Bilesiginin DFT/B3LYP ve HF 6311G(d,p) yontemlerine gore hesaplanan

teorik dipol moment degerleri
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DFT/6311G HF/631G
T 7.9855 -7.1781
By 0.1683 0.1882
™ -1.6051 -0.2271
WToplam 8.1470 7.1842
Sonug¢ edilen IR  spektrumlar1  mukayese

Molekiiliin geometrik ve spektroskopik
ozellikleri B3LYP/6311G(d,p) ve
HF/6311G(d,p) yontemleri kullanilarak
teorik olarak

incelenmistir.  Optimize

olmus yapidan IR, 'H-NMR gibi

spektroskopik degerler hesaplanmistir.
Hesaplanan bu degerler deneysel verilerle
mukayese edilmistir. Teorik ve deneysel
karbon ve proton kimyasal kayma
oranlar1 arasinda a, b ve R degerine gore
dogrusal bir korelasyon gozlenmistir.
Deneysel ve teorik 'H-NMR degerleri en
kiiciik kareler yontemine gore (teorik
hesaplanan degerler/deneysel hesaplanan
degerler) bulunan R degerleri arasinda
yakin bir iliski bulunmustur. Teorik IR
frekans

degerlerinde  negatif deger

bulunmamistir. Bu sonug¢ bilesiklerin

kararli oldugunu gostermistir. Teorik IR

spektrumlar1 ile deneysel olarak elde

edilmistir. Bu karsilastirma sonucu teorik
bulgularin deneysel verilerle uyumlu

oldugu ortaya konmustur.
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DERGI YAZIM KURALLARI

Kafkas Univ. Fen Bilimler Dergisi, Fen Bilimleri alaninda Tiirkge ve Ingilizce olarak arastirma
makaleleri, arastirma notlari, derleme ve gdzleme dayali calismalari yaymlamaktadir. Ozet, Tiirkce ve
Ingilizce olmalidir. Arastirma Makaleleri bilimin gesitli alanlarmda dnemli dzgiin arastirmalari temsil
ediyor olmalidir. Arastirma Notlar1 ve gozlem caligmalar1 bir 6n doga c¢aligmasi veya yeni kayitlari
kapsayan konularin kisa sunuslari olmalidir. Editdr bir makalenin kisa bir haber olmasi1 gerektigine
karar verme hakkina sahiptir. Editére mektuplar dergide yaymnlanan makaleler hakkinda diger bilim
adamlarinin goriislerini yansitmaktadir. Editér enson gelismelerin oldugu 6zel ilgi alanlarmi goz
Oniinde tutan inceleme makalelerini de kabul edebilir.

Yazilan metin kurallara uygun degilse veya derginin amaci diginda ise hakemlerin incelemesi
olmadan reddedilebilir.

Tim yazilar dergiye eckteki talimatlarda bulunan Telif Devir Hakki Formu ile birlikte
gonderilmelidir. Bu formun tiim yazar/yazarlar tarafindan doldurularak ve imzalanarak, yazilan metin
ile birlikte gdnderilmesi zorunludur.

Bagkasina ait fikirlerin veya sozciiklerin kullanilmasi durumunda kullanilan objenin orijinal haliyle
veya uygun referans verilmeden degistirilerek kullanilmasi intihal olarak kabul edilir ve tolere
edilmez. Alintilara referans verilmis olsa bile eger kelimeler bagkasinin g¢aligmasindan alimmigsa ve
tirnak isareti (“ ) i¢inde yazilmamissa yazar hala intihal sucgu iglemis sayilir.

Yazilan metinler beyaz standart A4 kagidina (210 x 297 mm) 12 punto ile ¢ift aralikli ve kdgida tek
tarafli olarak daktilo yazisi ile yazilmalidir. Yazarlar bildirinin orjinal arastirma makalesi, arastirma
notlari, derleme, gézleme dayali not veya Editore bir mektup olup olmadigini belirtmelidirler. Dergiye
gonderilen makalelerden dogabilecek her tiirlii sorumluluk yazarlara aittir.

Dergimizde Tiirk¢e ve Ingilizce metinler yaymlanabilir. Ancak, metin ingilizce yazilms ise Tiirkge
ozet, Tiirkge yazilmig ise Ingilizce abstract olmalidir.

Anadili ingilizce olmayan yazarlarin Ingilizce metin sunmalar1 durumunda, sayet Ingilizcesi yeterli
degilse, Ingilizcesi akici olan birine eserlerini incelettirmeleri tavsiye edilir. Ingilizce metinde
kesinlikle argo kullanilmamalidir. Pasif tens ve tekrarlanan uzun ciimle kullanilmasindan
kagiilmalidir. Eserin bilgisayar ve dilbilgisi yazim kurallarina uygun olmalidir.

Tirkge metinlerde, Tiirk¢e yazim kurallarina uyulmalidir. Biitiin kisaltmalar ve akronimler ilk
belirtildikleri yerde tanimlanmalidir. Okuyucunun daha kolay anlamasi acisindan kisaltmalar az
kullamlmalidir. Ornegin, et al. in situ, in vitro or in vivo gibi Latin terimleri italik yazilmamalidir.

[IPNi

Derece sembolu (°) (Mikrosoft word da Ekle meniisiindeki sembol listesi) kullanilmali ve “0” veya
“0” numaras1 Ust simge olarak kullanilmamalidir. Carpma sembolu kiiciik “x” harf gibi degil (x)
olarak kullamlmahdr. Say1 ve matematiksel semboller (+, —, x, =, <, >), say1 ve birimler (ornegin 3
kg) arasina bosluklar konulmali, sayr ve yiizdelik semboller (6rnegin, %45) arasina bosluk
konulmamalidir.

Hakemlerin, tavsiye edilen diizeltmelerinden sonra eser yayin i¢in kabul edildiginde yazarlarin ek
bir diizeltme yapmalarina izin verilmez.

Not: Metin yayinlanmadan 6nce ilk ¢iktilar diizeltilmek iizere yazarlara gonderilir. Cilt: 4, Say:
1’den itibaren dergimizin sayilan elektronik olarak basilacagindan yazarlardan herhangi bir
iicret talep edilmeyecektir. Yazarlarimiz makale ciktilarimi dergi web adresinden edinebilirler.
Son baskilarda yapilan hatalar ve ihmallerin yanlis-dogru seklinde diizeltilmis halleri bir sonraki
sayida belirtilecektir.
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Baslik kisa, bilgi verici olmali ve ayr1 bir sayfaya yazilmalidir (6rnegin, A Preliminary Study of the
Food of the Dwarf Snake, Eirenis modestus (Martin, 1838) (Serpentes: Colubridae), in izmir and
Manisa Provinces). Baglik sayfasi sunlar1 igermelidir: a) eserin adi, b) yazar veya yazarlarin isimleri c)
arastirmanin yapildigi enstitli, laboratuar ve liniversitenin adi ve adresi.

Ozet

Kisa olmali (150 kelimeyi gecmemeli), fakat elde edilen sonuglar, metodoloji ve amag¢ hakkinda
acik bilgi vermelidir. Ozet ve baslik hem Ingilizce hem de Tiirk¢e olarak verilmelidir. Anahtar
sozciikler (Key words) 6zetin altinda olmali ve en fazla 3-10 kelime olmalidir.

3. Boliimler ve alt boliimler:

Ana boliimler: Girig, Materyal ve Metot, Sonug, Tartisma ve Sonuglar sirali olarak verilmelidir.
Ornegin; Giris, Materyal ve Metot, Sonug, Tartisma ve Sonuc seklinde, alt béliimler ise 1,2,3,4
seklinde olmalidir.

Kaynaklar

Kaynaklar metnin i¢inde yazarlarin soyadina ve yayin yilina gore yazilmali, drnegin, (Kosswig,
1957) veya (Birand ve Fiengun, 1989). Alintilar i¢in yazarlar 2 den fazla ise sadece ilk yazarin ismi
ve “et al.” ve yil. Eger alint1 ciimlenin konusu ise “ Sokal et al. (1998) a gore olarak sadece yil
parantez i¢inde verilmelidir.

Kaynaklar, metin sonunda numaralandirilmaksizin alfabetik olarak listelenmeli. Metindeki yazar
isminin yazilisinin kaynak listesindeki ile tam olarak ayni oldugundan emin olunmasi i¢in yazi dikkatli
bir sekilde kontrol edilmelidir. Tiim kaynaklarmn dogru olmasi ile ilgili baslica sorumluluk yazarlara
aittir.

Kaynaklar asagida belirtilen 6rnekteki gibi yazilmahdir.

Kaynak bir makale ise
Hsuing TS 1931. The protozoan fauna of the rumen of Chinese sheep. J Gen Microbiol,

20: 1-5.

Bagnacik N 2005. Nigde ili Eumenidae (Hymenoptera) faunasi iizerine arastirmalar ve
baz1 ekolojik gozlemler, Selcuk Uni Fen Edeb Fak Fen Derg, 25:43-50

Kaynak bir Kkitap ise

Mayr E 1969. Principles of Systematic Zoology, McGraw-Hill Inc., New York.

Cochran, W.G. and Cox, G.M. 1957. Experimental Designs. John Wiley and Sons, New York.
Kaynak kitabin bir boliimii ise

Kence A and Tarhan S 1997. Status in Turkey. In: Wild Sheep and Goats and Their
Relatives (ed. D.M. Shackleton), [IUCN Gland, Switzerland, pp. 134-138.

Kaynak bir konferans ise

Tyler G 1975. Effect of heavy metal pollution on decomposition and mineralization in

forest soils. In: Proceedings of the International Conference on Heavy Metals in the

Environment (Eds., B. Nath and J.P. Robinson), Vol. 2 WHO, Toronto, pp. 217-226.
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Kaynak bir tez ise

Sezen Z 2000. Population viability analysis for reintroduction and harvesting of Turkish
Mouflon Ovis gmelini anatolica, MSc thesis, METU, Ankara, 119 pp. Seklinde yazilmalidir.
5. Tables and Figures Tablolar ve Sekiller

Tablo icermeyen tiim ornekler (fotograflar, ¢izimler, grafikler vs.) “Sekil” olarak adlandirilmalidir.
Calismada her tablo ve seklin dogru konumu agik bir sekilde gosterilmelidir.

Tiim tablo ve sekiller alt baglikli ve/ya da agiklamali olmali ve numaralandirilmali (Tablo 1, Sekil 1
vb.). Ancak, sadece bir tablo ya da bir seklin oldugu durumlarda “Tablo” veya “Sekil” olarak
adlandirilmalidir.  Tim tablo ve sekiller ardi ardina numaralandirilmali ve metnin sonunda
verilmelidir.

Alt yazi, baslik, siitun yazist ve dipnot igeren sekiller ve tablolar 16 x20 cm’i agsmamali ve genisligi
8 cm den kii¢lik olmamalidir. Tablolar her biri ayr1 bir kdgidin {izerine ve ¢ift aralikli olacak sekilde
anlasilir bi¢imde ¢izilmelidir. Yukarida belirtilen boyutlarin kullanilmasi sartiyla, gerektigi takdirde,
tablolar bir diger sayfada devam ettirilebilir. Alt yazi ciimle halinde yazilmalidir ( Ornegin: Calisma
alanlarmin haritasr).

Resimlerin ¢ozliniirliikleri, genislik 16 cm’ye ayarlandiginda 118 piksel/cm’den az olmamalidir.

Resimler 1200 dpi ¢oziiniirliigiinde taratilmali ve jpeg ya da tiff formatinda olmalidir. Grafik ve
diyagramlar genisligi 0,5 ve 1 nokta arasinda olan bir hat ile ¢izilmelidir. Genisligi 0,5 den kiigiik ve 1
den biiyiik olan, taranan veya fotokopi olan grafik ve diyagramlar kabul edilmez.

MS Word’den bagka bir program ile ¢izilen grafik ve diyagramlar, bos bir MS Word sayfasina
yapistirilmali ve ayri olarak sunulmalidir. Sekiller MS Word’e doniistiiriildiigiinde, resim dosyasi
formatina (jpeg, tiff, epd, pdf vb.) ¢evrilmemeli, basit bir sekilde, diizeltilebilen nesne olarak
yapistirilmalidir.

Grafikler, kullanilan bilgi yazar tarafindan gerekli goriilmedikge, 2 boyutta hazirlanmahdir.
Gereksiz yere, 3 boyutlu ¢izilen grafikler kabul edilmez.

7. Address:
Send articles to
fbedergi@katkas.edu.tr

Makale Son Kontrol

— Makalenizi ve diger notlarimizi géndermeden Once liitfen asagidaki kontrol listesini gézden
gegiriniz

— Telif Devir Hakk1 Formu biitiin yazarlar tarafindan doldurulup imzalanip ekte gonderilmelidir.
— Heceleme ve dilbilgisi kontrolii yapilmalidir.

— Biitiin makale, 6zet, tablolar, referanslarda dahil olmak tizere, ¢ift aralikli olmalidir.

— Kenar bosluklar1 her taraftan 3 cm olmalidir.

— Yazi tipinin boyutu 12 punto olmalidir

— Ondalik sayilar nokta ile gosterilmelidir (6rnek: 10.24)

— Yiizdelik isareti sayidan sonra bosluk birakmadan yazilmalidir (6rnek: 53%)

— Yazar isimleri tam olarak yazilmalidir (Kisaltma yapilmamalidir)



— Adres verilmelidir

— Ingilizce ve Tiirkce bashk verilmelidir

— Baslik, baslik formatinda olmalidir

— Ingilizce ve Tiirkce anahtar kelimeler verilmelidir

— Orijinal Sekiller eklenmelidir

— Sekiller kurallara gore hazirlanmalidir

— Sekiller max. 16x20 cm, min 8 cm genigliginde olmalidir
— Sekiller sayfada sirali bir sekilde olmalidir

— Tablolar max. 16x20 cm, min 8 cm genisliginde olmalidir
— Tablolar sayfada sirali bir sekilde olmalidir

— Tablo veya Sekil bagliklar1 climle formatinda olmalidir
— Referanslar kurala gore yazilmalidir

— Referanslar alfabetik olarak siralanmalidir

— Sayfalar numaralandirilmalidir
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INSTRUCTIONS FOR CONTRIBUTORS (January 2009)

The Kafkas Univ. J.Sci accepts research articles and research notes in English and Turkish in the
field of sciences; abstracts in both Turkish and English are required. Research Articles should present
significant original research in various fields of sciences. Research Notes are shorter submissions of a
preliminary nature or those including new records, etc. The editor reserves the right to decide that a
paper be treated as a Short Communication. Letters to the Editor reflect the opinions of other
researchers on the articles published in the Journal. The Editor may also invite review articles
concerning recent developments in particular areas of interest.

Manuscripts may be rejected without peer review if they do not comply with the instructions to
authors or are beyond the scope of the journal. All manuscripts must be accompanied by the Copyright
Release Form, which can be found following the Instructions. This form must be completed and
signed by all the authors before processing of the manuscript can begin.

The use of someone else’s ideas or words in their original form or slightly changed without a
proper citation is considered plagiarism and will not be tolerated. Even if a citation is given, if
quotation Marks (“ ) are not placed around words taken directly from another author’s work, the
author is still guilty of plagiarism.

Manuscripts must be typewritten on white A4 standard paper (210 x 297 mm) on one side of the
page only in 12-point font, double-spaced throughout. Authors must state whether their submission is
an original Research Article or a Letter to the Editor. The authors bear full responsibility for their
articles.

Manuscripts should be written in English, together with an abstract written in Turkish.

Contributors who are not native Turkish speakers may submit their manuscripts with an abstract
written in English only.

Contributors who are not native English speakers are strongly advised to ensure that a colleague
fluent in the English language, if none of the authors is so, has reviewed their manuscript.

Concise English without jargon should be used.

Repetitive use of long sentences and passive tense should be avoided.

It is strongly recommended that the text be run through computer spelling and grammar programs.
Spelling should be British or American English and should be consistent throughout.

In general, the journal follows the conventions of Scientific Style and Format: The CSE Manual for
Authors, Editors, and Publishers, Council of Science Editors, 7th ed., Reston, VA, USA, 2006.

Genellikle, makale geleneksel bilimsel sitili ve format1 takip eder: The CSE Manual for Authors,
Editors, and Publishers, Council of Science Editors, 7th ed., Reston, VA, USA, 2006.

All abbreviations and acronyms should be defined at first mention.

To facilitate reader comprehension, abbreviations should be used sparingly. Latin terms such as et
al., in situ, in vitro, or in vivo should not be italicised.

Degree symbols (°) must be used (from the Symbol list on the Insert menu in Microsoft Word) and
not superscript letter “o0” or number “0”.

Multiplication symbols must be used (x) and not small “x” letters.

Spaces must be inserted between numbers and units (e.g., 3 kg) and between numbers and
mathematical symbols (+, —, x, =, <, >), but not between numbers and percent symbols (e.g., 45%).

After the manuscript has been accepted for publication, i.e. after referee-recommended revisions
are complete, the authors will not be permitted to make any additions.
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Note: Before publication, the galley proofs are always sent to the authors for correction.
Mistakes/omissions that occur due to some negligence on our part during the final printing will be
rectified in an errata section in a later issue. However, this does not include those errors left
uncorrected by the authors in the galley proofs.

1. Title page

Title should be short and informative and written on a separate page in title case (e.g., A
Preliminary Study of the Food of the Dwarf Snake, Eirenis modestus (Martin, 1838)
(Serpentes: Colubridae), in <zmir and Manisa Provinces). Title page must include the
following: a) Name of the article, b) Name(s) of the author(s), ¢c) Name and address of the

university, laboratory or institute where the research was carried out.

2. Abstract
This must be brief (not exceeding 150 words) but give clear information about the
objectives, the methodology and the results obtained. The abstract and title must appear in

both English and Turkish. Below the abstract, authors must provide 3 to 10 key words.

3. Sections and Subsections
The main sections—introduction, materials and methods, results, discussion and
conclusion—must be numbered consecutively, i.e., 1. Introduction, 2. Materials...3. etc. and

subsections 1.1, 1.2, etc.

4. References

References should be cited in the text by the last name(s) of the author(s) and the year of
publication, for example, (Kosswig, 1957) or (Birand and fiengun, 1989). For citations with
more than 2 authors, only the first author’s name should be given, followed by “et al.” and
the date. If the citation is the subject of a sentence, only the date should be given in
parentheses, as in “According to Sokal et al. (1988)”.

References should be listed alphabetically at the end of the text without numbering.

The manuscript should be carefully checked to ensure that the spellings of author’s names
are exactly the same in the text as in the reference list. Authors bear primary responsibility
for the accuracy of all references.

References should appear as in the examples provided below:

Journal articles

Hsuing, T.S. 1931. The protozoan fauna of the rumen of Chinese sheep. J. Gen. Microbiol.
20: 1-5.

Gocmen, B. and Oktem, N. 1999. «flkembe siliyat> Entodinium longinucleatum Dogiel,
1925 (Ciliophora:
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Entodiniidae)'un evcil sy.»>rlardaki taksonomik durumu. Turk. J. Zool. 23: 465-471.

Boks Mayr, E. 1969. Principles of Systematic Zoology, McGraw-Hill Inc., New York.
Cochran, W.G. and Cox, G.M. 1957. Experimental Designs. John Wiley and Sons, New York.
Chapter in Books

Kence, A. and Tarhan, S. 1997. Status in Turkey. In: Wild Sheep and Goats and Their
Relatives (ed. D.M. Shackleton), [IUCN Gland, Switzerland, pp. 134-138.

Proceedings

Tyler, G. 1975. Effect of heavy metal pollution on decomposition and mineralization in

forest soils. In: Proceedings of the International Conference on Heavy Metals in the

Environment (Eds., B. Nath and J.P. Robinson), Vol. 2 WHO, Toronto, pp. 217-226.

Theses
Sezen, Z. 2000. Population viability analysis for reintroduction and harvesting of Turkish

Mouflon Ovis gmelini anatolica, MSc thesis, METU, Ankara, 119 pp.

5. Tables and Figures
All illustrations (photographs, drawings, graphs, etc.) not including tables must be labelled

"Figure". The correct position of each table and figure must be clearly indicated in the  paper.

All tables and figures must have a caption and/or legend and be numbered (e.g., Table 1,
Figure 1), unless there is only one table or figure, in which case it should be labelled
"Table" or "Figure". All tables and figures must be numbered consecutively and given at
the end of the manuscript.

Figures and tables, including captions, titles, column heads, and footnotes, must not exceed
16 x20 cm and should be no smaller than 8 cm in width. Tables must be clearly typed,

each on a separate sheet, and double-spaced. Tables may be continued on another sheet if
necessary, but the dimensions stated above still apply. Captions must be written in sentence
case (e.g., Map of the study area.)

The resolution of images should not be less than 118 pixels/cm when width is set to 16 cm.
Images must be scanned at 1200 dpi resolution and submitted in jpeg or tiff format.

Graphs and diagrams must be drawn with a line weight between 0.5 and 1 point. Graphs
and diagrams with a line weight less than 0.5 point and more than 1 point are not accepted.
Scanned or photocopied graphs and diagrams are not accepted.

Graphs and diagrams drawn in a program other than MS Word should be pasted in a blank
MS Word page and submitted separately. When figures are transferred into MS Word, they
should not be converted into or exported as image file formats (jpeg, tiff, epd, pdf, etc.), but
simply pasted as an editable object.
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Charts must be prepared in 2 dimensions unless required by the data used. Charts

unnecessarily drawn in 3 dimensions are not accepted.

7. Address:
Send articles to
fbedergi@kafkas.edu.tr

FINAL CHECKLIST

Before submitting your paper (and other writings as applicable), please make sure that the
following requirements have all been met:

-- Copyright Release form is enclosed, completed and signed by all authors
-- Spell check and grammar check have been performed

-- Entire paper is double-spaced (NOT 1.5) including abstract, tables, captions/legends, references
-- Margins are 3 cm each side

-- Font size is 12 pt

-- Decimals are shown by a full stop (e.g., 10.24)

-- Percent signs appear without a space after the number (e.g., 53%)
-- Names of authors are written in full (not abbreviated)

-- Address is given

-- English title is given

-- Turkish title is given (if possible)

-- Title is in title case

-- English abstract is given

-- Turkish abstract is given (if possible)

-- English key words are given

-- Turkish key words are given

-- Original figures are enclosed

-- Figures are prepared according to the instructions

-- Figures are max. 16 x20 cm; min. 8 cm wide

-- Figures are referred to consecutively in the paper

-- Tables are max. 16 x20 cm; min. 8 cm wide

-- Tables are referred to consecutively in the paper

-- Captions are written in sentence case

-- References are typed according to the instructions

-- References are listed alphabetically

-- All pages are numbered
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TELiF HAKKI DEVIR SOZLESMESI
Kafkas Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii Fen Bilimleri Dergisi Editorligi

Biz asagida adi- soyadi ve imzalar1 bulunan yazarlar (tiim yazarlar tarafindan imzalanacaktir)

tiirli (orjinal aragtirma, derleme, gozlem vb.) makalemizin baska bir dergide yayinlanmadigini
veya yayimna sunulmadigini, tiimii veya bir boliimii yayimnlandi ise derginizde yayimnlanabilmesi
icin gerekli iznin alindigini ve yayin igerigi ile ilgili her tiirlii sorumlulugun bize ait oldugunu
garanti ederiz.
Asagidaki maddelerde belirtilen haklarimiz sakli kalmak kaydi ile makalenin telif hakkini
Kafkas Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii, Fen Bilimleri Dergisi’ne devrettigimizi taahhiit
ve imza ederiz.

1- Telif hakk: disinda kalan patent vb. biitiin haklar,
2- Yazarlarin ders, kitap gibi ¢alismalarinda makaleyi ticret 6demeksizin kullanabilme hakki,
3- Satmamak iizere kendi amagclar1 i¢in makaleyi ¢ogaltma.

Adi - Soyadi — Imza Tarih

Ik isim yazarin yazigma adresi :

(Form doldurulup imzalandiktan sonra; Kafkas Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii, Fen
Bilimleri Dergisi Editorliigii, KARS adresine yollayiniz)






