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Ozet- Bu ¢alismanin amaci daha once yap1 ¢oziimii x-1s11 kirmimi ile gergeklestirilmis olan 2-(2-iyodofenil)isoindolin-1,3-
dion, C14HgINO; [1], molekiiliiniin hesaplamali kimya yOntemiyle yeniden incelenmesini kapsamaktadir. Molekiiliin teorik
hesaplamalar1 Yogunluk Fonksiyoneli Kurami (YFK) ve Lee-Yang-Par, korelasyon enerjili 3 parametreli Becke karma modeli
olan B3LYP yontemi ve 6-311++G(d,p) temel baz seti kullanilarak yapilmistir. Molekiiliin sinir orbitalleri ve bunlardan
tiretilmis parametreler, Mulliken ve dogal yiikk analizleri (NPA), Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) haritalari
belirlenmistir. {lave olarak molekiile ait Hirsfeld Yiizey analizi yapilarak molekiiliin elektrofilik ve niikleofilik bolgeleri

belirlenmistir.
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Structural Analysis Computational Chemistry Method of 2-(2-
lodophenyl)isoindoline-1,3-dione

ABSTRACT: The aim of this study includes the re-examination of the molecule of 2-(2-iodophenyl)isoindolin-1,3-dione,
C14HgINO; [1], whose structure solution was carried out by x-ray diffraction, by computational chemistry method. Theoretical
calculations of the molecule were made using Density Functional Theory (DFT) and Lee-Yang-Par, the B3LYP method, which
is a 3-parameter Becke mixed model with correlation energy, and the 6-311++G(d,p) fundamental basis set. The boundary
orbitals of the molecule and their derived parameters, Mulliken and Natural Charge Analysis (NPA), Molecular Electrostatic
Potential (MEP) maps were determined. In addition, the electrophilic and nucleophilic regions of the molecule were

determined by performing Hirsfeld Surface analysis of the molecule.
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l. GIRIS
Ftalimid tirevi molekiiller o6zellikle biyolojik
aktivitelerinden dolayi, antikolviilsan, antiinflamatuvar,

antimikrobiyal, antitimdr gibi genis bir medikal uygulama
agina sahip oldugu icin arastirmalarda oncelikli ve dnemli
bir role sahiptir [2-7]. Yapisal analizi x-1ginlar1 tarafindan
aydmlatilmig  olan  2-(2-iyodofenil)isoindolin-1,3-dion,
C1aHgINO; [1], molekiiliiniin teorik hesaplamalari igin
Yogunluk Fonksiyoneli Kurami (YFK)/B3LYP yontemi ve
6-311++(d,p) temel baz seti olarak kullanilmistir.
Hesaplama siirecinde kullanilan yontemler belirlenirken
benzer molekiillere uygulanan seviyelere bakilarak bir
literatiir arastirmasi yapilmistir. Bu molekiil gruplarinda
¢ok yaygin sekilde kullanilan YFK/B3LYP/6-311++G(d,p)
yonteminden elde edilen verilerin deneysel verilerle [1]
oldukca uyumlu oldugu gozlenmistir. Hesaplamali kimya
yontemi bu sekildeki organik bilesiklerin yapisal ve
elektronik  ozelliklerinin  belirlenmesinde son yillarda
yaygin sekilde kullanilmaktadir.

Boylelikle hem deneysel verileri desteklemek hem de
deneysel yontemlerle elde edilemeyen ilave bilgilere
ulagmak igin arastirmacilarin tercih ettigi yOntemler
arasinda yerini almaktadir. Bu yoOntemler sayesinde
molekiillerin geometrik parametreleri, sinir orbitalleri ve
sahip olduklar1 enerji diizeyleri ve bunlardan tiiretilen
kimyasal parametreler hesaplanabilmektedir.

Il. MATERYAL VE METOT

Cok elektronlu sistemlerin dalga fonksiyonlarmnin
matematiksel olarak ¢oziilebilmesi ve bunun
yorumlanabilmesi ilkesine dayali olarak galisan hesaplamali
kimya sayesinde deneysel olarak ulagilmasi miimkiin
olmayan kimyasal 6zelliklere ulasilabilmektedir.

Daha oOnce sentezi gergeklesmis ve yapist x-iginlari
kirmimi  yontemiyle aydinlatilan [1] molekiiliin teorik
hesaplamalar1 icin islemcisi yiiksek yeni nesil kisisel
bilgisayarlar kullanilmistir. Tiim hesaplamalar Gaussian
03W [8] programi kullanilarak YFK’nin Lee-Yang-Par
korelasyon enerjili 3 parametreli Becke karma modeli olan

B3LYP yontemi ile 6-311++G(d,p) temel baz seti
kullanilarak ~ yapilmistir.  Elde  edilen  geometrik
parametrelerin  deneysel degerlerle uyumlu oldugu

gorildiikten sonra diger hesaplamalar tamamlanmustir.

1l. BULGULAR VE TARTISMA

A. Optimize Yap1

YFK yontemiyle elde edilen geometrik parametrelerle,
x-1s11 kirinimindan elde edilen geometrik parametrelerin
[1] birbirleri ile olduk¢a uyumlu ve yakin degerler verdigi
tespit edilmistir ve sonuglar Tablo 1’de karsilagtirmali
olarak verilmistir. Sekil 1.(a)’da deneysel verilerden elde
edilen Ortep sekli [1] ve (b)’de ise teorik hesaplamalardan
elde edilen optimize sekil verilmektedir. Teorik
yontemlerden elde edilen geometrik parametrelerle
deneysel parametrelerin uyumunu gostermek i¢in optimize
yap1 ve deneysel yapi iist iiste Ortiistiiriilerek hata degerleri
belirlenmektedir. Bag uzunluklar: ile bag acilarina ait bu
ortiismelere ait hata degeri 0.075 olup molekiiliin 6rtiisme
sekli ise Sekil 2°de verilmistir.

Geometrik parametrelerin teorik ve deneysel sonuglari
arasindaki  kabul edilebilir  farkhiliklar ise teorik
hesaplamalarin gaz fazdaki izole molekiil {izerinden

yliriitiilmiis olmasi ile, deneysel verilerin ise kati fazdaki
molekiile ait olmas1 ile agiklanabilmektedir. Kabul
edilebilir deneysel hatalarla birlikte molekiiliin diizlemsel
bir yapiya sahip olmadigr gozlenmis olup iki molekiiler
halka arasindaki dihedral ag1 84.78°(0.10)’dir. Halkalar
arasindaki hata degerleri ise C1-N1 i¢in 0.0088 ve C9-C14
i¢in ise 0.0020°dir.
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Sekil 1. a) 2-(2-iyodofenil)isoindolin-1,3-dion, C14HgINO, molekiiliine ait
X-1gin1 kirinimindan [1] ve b) Optimize yapidan elde edilen molekiil
sekilleri.

Sekil 2. Molekiile ait x-151n1 kirmimindan elde edilen optimize geometrisi
(mavi) ve YFK yontemlerinden elde edilen optimize geometrilerin
(kirmiz1) iist Giste Ortiismesi.

Tablo 1. Bilesigine ait bazi deneysel ve kuantum
mekaniksel hesaplamalara ait geometrik parametreler.

Bag uzunlugu X-1stn [1] GB-%I:_LIE +G(d,p)
C1-01 1.204(3) 1.20518
C1-N1 1.399(4) 1.41477
C1-C2 1.485(4) 1.49138
C2-C3 1.374(4) 1.38586
C7-C8 1.481(4) 1.49138
C8-02 1.196(4) 1.20518
C9-C14 1.382(4) 1.39381
C9-N1 1.432(4) 1.42571
C12-C13 1.369(6) 1.39238
C10-11 2.094(3) 2.10278
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Maks. Fark 0.02338
KOK 0.0119
Bag acisi

01-C1-N1 124.8(3) 125.53999
01-C1-C2 129.2(3) 129.15350
N1-C1-C2 106.0(2) 105.30208
C3-C2-C1 130.5(3) 129.81815
N1-C8-C7 105.8(2) 105.30218
C14-C9-N1 118.2(3) 119.01836
C10-C9-N1 121.4(3) 121.12721
C9-C10-11 121.2(2) 120.67457
C9-C14-C13 119.2(3) 120.53874
C1-N1-C9 124.7(2) 123.95799
Maks. Fark 1.33874
KOK 0.715
Burulma acist

01-C1-C2-C3 1.0(6) 0.7190500
N1-C1-C2-C3 -178.1(3) 179.97648
01-C1-C2-C7 180.0(3) -178.67995
N1-C1-C2-C7 0.9(3) 0.57748
C14-C9-C10-11  179.0(2) 179.99800
C1-C2-C3-C4 -179.7(3) -179.48784
C2-C7-C8-02 -179.4(4) 178.67868
C14-C9-N1-C8 85.6(4) -89.61406
C6-C7-C8-N1 178.0(3) -178.97801
C7-C8-N1-C9 179.4(3) -179.6986
C10-C9-N1-C1  84.2(4) -90.37463

B. Molekiiler Elektrostatik Potansiyel

Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) haritalar1 bir
molekiiler sistemdeki elektron yogunluklarimi hayali bir
birim pozitif yiik yardimiyla yiizey taramasi yaparak
bulmayt hedeflemektedir. Tarama sonucu kirmizidan
maviye dogru, gorece en zengin elektron yogunlugunun
oldugu bolgelerden en zayif elektron yogunlugunun
bulundugu bolgelere dogru renk kodlart ile verilmektedir.
MEP haritalarinda ortaya c¢ikan bu yiizey, molekiiliin
biyiikligini, seklini, dipol momentini, yiik dagilimini ve
elektrostatik potansiyel degeri V(r)’yi géstermektedir. MEP
haritalari1  molekiildeki  elektrofilik ve  niikleofilik
tepkimelerin olabilecegi muhtemel bolgelerin
belirlenmesinde ¢ok Onemli bilgileri barindirmaktadir ki
boylelikle yeni sentezi yapilacak molekiiller iginde
aragtirmacilar igin rehber niteligi tagimaktadir. Bu
calismada MEP haritas1 ve molekiiliin elektrofilik ve
niikleofilik reaktif bolgeleri YFK/B3LYP/6-311++G(d,p)
yontemi ile hesaplanilmis olup 3-boyutlu yiizey haritasi
Sekil 3’de verilmistir. Haritaya bakildiginda en neagtif
bolgelerin O1 ve O2 atomlari {izerinde konumlandig: (V(r)
degerleri sirasiyla -0.0484503 ve -0.0490046) en pozitif
bolgelerin ise hidrojen atomlar1 {iizerinde konumlandigi
goriilmektedir.

Sekil 3. Molekiile ait MEP haritasi.

C. Mulliken ve Dogal Yiik Analizi (NPA)

Mulliken yiiklerinin [8] hesaplanmasi, molekiiliin
reaktif bolgelerinin  Ongdriilmesini  saglamaktadir ki
boylelikle elde edilen verilerin MEP haritalarindan elde
edilen verileri destekler olmasi beklenilmektedir. Yiik
analiz metotlar1 molekiile ait elektron yogunlugunu
molekiildeki atomlar iizerine dagitan ve atomlarin sahip
olduklar yiik miktarlarini belirlemeye ¢alisan yontemlerdir.
Molekiile ait net yiikler Mulliken ve NPA analizi ile
YFK/B3LYP/6-311++G(d,p) yontemleriyle hesaplanmis ve
sonuglar hem Tablo 2’de yiik miktarlar1 paylasiimistir. Bu
sonuglara gore, negatif yiikler molekiiliin
elektronegativitesi en yiksek olan O ve C atomlart
iizerinde, pozitif yiikler ise elektronegativitesi daha diisiik
olan hidrojenler {izerinde yogunlagsmis sekildedir.

Tablo 2. Atomlar iizerindeki Dogal ve Mulliken yiik
miktarlar1.

NPA  6-311++(d,p) Mulliken  6-311++(d,p)
Cl 0.70379 C1 -0.380000
Cc2 -0.11103 c2 0.890314
C3 -0.16060 C3 -0.609031
c4 -0.18155 C4 -0.231074
C5 -0.18155 C5 -0.231065
C6é -0.16060 C6 -0.609110
Cc7 -0.11103 c7 0.890285
C8 0.70379 C8 -0.380056
C9 0.11520 Cc9 -2.664776
C10 -0.20387 C10 -0.006911
Cl1 -0.21870 Cl1 0.478542
C12 -0.17956 C12 0.475304
C13 -0.19517 C13 -0.455105
Cl4 -0.16617 C14 1.294956
01 -0.54102 01 -0.208211
02 -0.54103 02 -0.208200
N1 -0.55015 N1 0.643330
11 0.22386 S1 0.188687
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D. HOMO-LUMO Enerjileri ve Bunlardan tiiretilen
Kuantum Kimyasal Nicelikler

Molekiiler sistemlerin tanimlanmasinda ve molekiillerin
diger molekiillerle etkilesimini agiklamak icin sinir molekiil
orbitalleri (FMOs) oldukga sik sekilde kullanilmaktadir.
HOMO terimi ‘en yiiksek isgal edilmis molekiiler orbital’
anlamina gelirken, LUMO terimi ‘en diisiik bos molekiiler
orbital’ anlamina gelir. HOMO orbitalleri niikleofilik
molekiiller i¢in, LUMO orbitalleri ise elektrofilik
molekiiller i¢in karakteristiktir. HOMO-LUMO sinir orbital
enerjilerinden faydalanilarak iyonlasma enerjisi (1),
elektron ilgisi (A), elektronegatiflik (), kimyasal sertlik (1)
ve yumusaklik (S), elektrofilisiti indeksi (o) gibi kuantum
kimyasal nicelikler hesaplanip, yorumlanabilmektedir.
Sekil 4’te YFK/B3LYP/6-311++G(d,p) baz seti ile
hesaplanmis sinir orbitalleri ve Tablo 3’de ise bu
orbitallerin sahip oldugu enerjiler ve bunlardan tiiretilmis
kuantum kimyasal nicelikler verilmektedir.

LUMO (-2.5837 eV)

HOMO (-6.7003 eV)

Sekil 4. Molekiile ait HOMO ve LUMO sekillenimleri.

Tablo 3. Molekiile ait hesaplanmis kuantum kimyasal
parametreler.

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

Iyonizasyon enerjisi,I 6.7003
Elektron ilgisi, A 2.5837
Enerji arahgi, AE 4.1166
Elektronegatiflik, X 4.6420
Kimyasal sertlik, 7 2.0583
Kimyasal yumusaklik, S 0.2429
Elektrofilisiti indeksi, ® -5.2344

E. Dogrusal Olmayan Optik Ozellikler (NLO)
Son yillarda dogrusal olmayan optik 6zellikler tasiyan
materyaller bilgi teknolojilerinde, optik sinyal isleme ve

veri kaydetme, optik baglanti materyallerinin tasariminda,
lazer ve hologramlarda, endiistriyel uygulamalarda ve
molekiiler sistemlerin dzellikleri belirlenirken olduk¢a sik
sekilde kullanilmaktadir [19-21]. Molekiile ait dipol
moment (pt), dogrusal kutuplanabilirlik (o), yonelime baglh
kutuplanabilirlik (B) degerleri hesaplanmis ve Tablo 4’de
verilmistir.

Tablo 4. Molekiile ait optik 6zellik hesaplamalari ve
bilesenleri.

Dipol Moment Dogrusal 1.  mertebede
o (Debye) kutuplanabilirlik, n
> Yonelime l?z_ugl_n kutuplanabilirli
@ kutuplanabilirlik k (esu)
(esu)
pux 07723762 oy 260.9057544 By -202.2595433
py 01267074 oy  -29.4025142 By 66.6878137
p,  0.0000283 oy 180.8100248 By -52.0517076
B 0.7827 ay,  -0.0028552 Byyy 280.2180035
ay, -0.0037941 Buxz -0.0944106
S o,  168.1501446 Bryz -0.0531844
a 30.0940 Byyz -0.0096249
Aa  109.4145 Bz 125.5242199
Byzz 5.6188463
B2z -0.0505083
B 3.24244x10%
x 1.1219591 ox  346.1672794 Broxx -711.7886438
py  0.180912 oy -40.5313849 Brxy 211.6823461
p,  -0.000002 oy, 259.5879915 By -122.1153091
B 1.1364 ay  0.0011398 Byyy 707.1357378
ay, -0.0126374 Bxz -0.1487687
g 0 253.8046509 P,  -0.0245621
w a 424152 By.  -0.0150011
Ao 110.9606 Bz 311.7702144
Byzz 10.337739
Brzz 0.1994119
B 9.20787x10%
x 1.1393109 ox  349.1851352 Broxx -742.7445914
My 0.182711 ay  -40.8954129 Broy 219.7299807
p;  -0.0005068 oy 263.079875 Byyy -122.6770221
g I 1.1538 ayy  -0.0007798 Byyy 729.3653373
b ay, -0.0087439 Buxz 0.0867978
o,  258.106652 Byyz -0.0403237
o 42.9487 Byyz 0.1038941
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Aa  109.6680 Ba:  320.4004892
By  9.5016726
Bu  0.7361613
B 9.52659x10°%°
me 11420238 o, 351.3397932 B, -758.3387975
u, 01808352  « -40.9525889 B,  219.766505
p. 00011768 o, 266.0257721 By,  -128.6958367
pn 11562 ay 0.0017889 Byy  757.6804467
a, -0.0327237 P,  -0.6383873
5 @, 2629710128 B,  -0.0440086
o 43.4404 By.  -0.1122887
Aa  107.040 Ba:  331.8692689
By  11.3476561
Bu  -0.6396047
B 9.79685x10°%°

F. Termodinamik Ozellikler

Termodinamik fonksiyonlar entalpi, entropi ve 1s1
kapasitesi gibi degiskenler olup termodinamigin ¢ogu
uygulamasinda bir ya da daha ¢ok degisken sabit tutulurken
diger degiskenlerin bunlara goére nasil degistigi incelenir.
Bir molekiiler sistemin toplam enerjisi 6teleme, elektronik,
donme ve titresim enerjilerinin toplamidir. Molekiiliin
toplam enerjisini elde etmek igin; 1s1 sigasi, entropi, sifir
nokta enerjisi, elektronik ve termal serbest enerjiler
toplamu, sifir nokta titresim enerjisi ve diizeltmesi, enerjide,
entalpide ve Gibbs serbest enerjisi i¢in termal diizeltme,
donme sabitleri ve donme sicakliklari gibi enerji
degerlerinin katkis1 termodinamik fonksiyonlardan elde
edilmistir. Molekiile ait bu fonksiyonlar 298.15 K
sicaklikta, 1 atm basing ve gaz fazinda belirlenerek Tablo
5’de tiim bilesenleri ile birlikte verilmistir.

Tablo 5. Molekiile ait hesaplanan termodinamik
degiskenler ve bilesenleri.
6-311G(d.p)
B3LYP
Termal, E (cal/mol K)
Elektronik 0.000
Oteleme 0.889
Dénme 0.889
Titresim 123.584
Toplam 125.361
Is1 kapasitesi, Cv (cal/mol K)
Elektronik 0.000
Oteleme 2.981
Dénme 2.981
Titresim 47.984

Toplam 53.946
Entropi, S (cal/mol K)

Elektronik 0.000

Oteleme 43.443

Donme 34.013

Titresim 47.053

Toplam 124.509
Donme Sicakliklar: (Kelvin)

A 0.02369

B 0.01071

C 0.00896
Donme sabitleri (GHz)

A 0.49358

B 0.22324

C 0.18666
Sifir-nokta tiresim enerjisi (kcal/mol) 116.46665
Sifir-nokta diizeltmesi* 0.185601
Enerjide termal diizeltme* 0.1999776
Entalpide termal diizeltme* 0.200720
Gibbs serbest enerjisine termal diizeltme* 0.141562
Elektronik ve sifir nokta enerjisinin toplam1 *  -7633.694607
Elektronik ve termal enerjilerin toplami * -7633.680432
Elektronik ve termal entalpi toplami * -7633.679488
Elektronik ve termal serbest enerjilerin  -7633.738646
toplami *
Toplam enerji (Hartree) -7633.8802082

G. Hirshfeld Yiizey Analizi

Molekiiliin Hirshfeld Yiizey Analizi ve iki boyutlu
parmak izi haritast Crystal Explorer 3.0 programi ile
gerceklestirildi [22]. Hirshfeld ylizey analizi molekiiller
arast  etkilesmeleri  arastirmak i¢in stk sekilde
kullanilmaktadir [23,24] ve bunu Van der Waals
mesafelerini  gorsellestirerek  yapar. Diger taraftan
molekiilde bulunan atomlarin  birbirleri ile olan
etkilesimlerini de 2D parmak izi analizi ile belirlemektedir.
Hirshfeld yiizey analizi mavi ve kirmizi alanlar
icermektedir ve bu alanlarin mavi ile gosterilenleri van der
Waals yarigapindan daha biiyilik, kirmizi ile gosterilenleri
ise van der Waals yarigapina yakin olan kisimlar1 ifade
etmektedir. Molekiil i¢in  dnom -0.257 ile 1.258
araligindadir. Hirshfeld yilizey analizinde molekiilin O2
atomunun c¢evresinin molekiiller arasi hidrojen bagi icin
aktif bir bolge oldugu goriilebilmektedir. X-151mn1 kirmimi
verilerinden bu bolgede molekiiller arasi I1:--O2 bagi
oldugu rapor edilmigtir [1]. Molekiiliin Hirshfeld Yiizey
analizi ve molekiiliin komsu molekiiller ile molekiiller arast
I1---02 etkilesimleri ile Sekil 5’de verilmistir.
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Sekil 5. Molekiiliin Hirshfeld Yiizeyi

Hirhfeld yiizeyine en fazla katkiy1 sunan bazi etkilesimlere
ait 2D parmak izi haritalar1 Sekil 6°da goriilmektedir. O---H
/[H---O etkilerimleri iki sivri u¢ seklinde kendini
gostermektedir. Bu etkilesim Hirshfeld yilizeyine % 23.7
katki sunarken, kristalin sahip oldugu molekiiller arasi I---O
etkilesiminin Hirshfeld yiizeyine katkisi % 5.1 dir. 2D
parmak izi haritasinin sol iist kisminda ve sag alt kisminda
bulunan karakteristik kanatlar C—H--n etkilesimlerini
temsil eder [25,26]. C--H / H--C etkilesimlerinin Hirshfeld
Yiizeyine katkist % 25.2 dir. Ayrica molekiilde Hirshfeld
yiizeyine katki sunan tim etkilesimler ve oranlari Tablo

6’da listelenmistir.

28 de 28 de
26
20
18 18
16 N
4 .
12
10
08 s
os 06
All =+ All 100 % d C-tH/H-C 252%  di H d
A 0608 10121416182022242628 () 0608101214161.82022242628 W 060810121 28
d. d. d.

*10H/H -0 237% d|**|c-tifsiic 4% d °*

A 0608101214161
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Sekil 6. Molekiiliin baz1 molekiiller aras1 etkilesimlerine ait
iki boyutlu parmak izi haritalari.

Tablo 6. Hirshfeld yiizeyine katkisi olan etkilesimler

c / / / H / / / | /
H-C | I-C | O0--C H-1 | H-N | H--0 0--1
2.0 25.2 114 1.1 26.4 6.4 0.2 23.7 0.2 5.1
IV.  SONUC VE YORUM
Bu  ¢aligmada  2-(2-iyodofenil)isoindolin-1,3-dion,

C14HgINO; bilesiginin kuantum kimyasal hesaplamalar ile
YFK yontemiyle hesaplanmis ve elde edilen sonuclar
karsilastirtlmistir.  Optimize molekiile ait elde edilen
geometrik parametrelerin x-1g1n1 verilerinden [1] elde edilen
verileri destekledigi gozlenmistir. Elektron yogunlugunun
HOMO’da fenil halkasi iizerinde dagildigi gozlenirken,
LUMO’da ise diger ikili halka iizerine dagildigi
gozlenmektedir. EK olarak siir orbitallerinden HOMO ve
LUMO enerjileri ve bunlardan tiiretilen diger kimyasal
nicelikler belirlenerek sonuglar rapor edilmistir. Elde edilen

o ve B degerleri molekiiliin iyi bir optik materyal aday1
oldugunu gostermektedir.

Boylelikle molekiile ait yapisal ve elektronik yeni
bilgilere wulasilmis ve gelecekte kullanim alanlarinin
artirllmasma yonelik olan hedeflerin  gerceklesmesine
katkida bulunulmustur.

REFERENCES

[1] G. Demirtas, N. Dege, A.Alaman Agar and Orhan
Biiyiikgiingor, 2-(2-lodophenyl)isoindoline-1,3-dione, Acta Cryst. (2011),
E67,0857.

[2] H. Jelali, L. Monsour, E. Deniau, M. Sauthier and N. Hamdi,
An Efficient Synthesis o of Phthalimides and Their Biological Activities,
Polycyclic Aromatic Compounds, 2020, 1-8.

[3] 3.Y. Nozawa, M. Ito, K. Sugawara, K. Hanada, and K. Mizoue,
“Stachybotrin C and Parvisporin, Novel Neuritogenic Compounds. II.
Structure Determination,” The Journal of Antibiotics 50, no. 8 (1997):
641-5.

[4] L. A. Sorbera, P. A. Leeson, J. Silvestre, and J. Castaner,
“Drugs Future,” Journals on the Web 26 (2001):

651.

[5] C. Maugeri, M. A. Alisi, C. Apicella, L. Cellai, P. Dragone, E.

Fioravanzo, S. Florio, G. Furlotti, G. Mangano, R. Ombrato, et al. “New
anti-Viral Drugs for the Treatment of the Common Cold,”Bioorganic &
Medicinal Chemistry 16, no. 6 (2008): 3091-107.

[6] X. Z. Zhao, K. Maddali, C. Marchand, Y. Pommier, and T. R.

Burke, “Diketoacid-Genre HIV-1 Integrase Inhibitors Containing
Enantiomeric  Arylamide Functionality,” Bioorganic & Medicinal
Chemistry 17no. 14 (2009): 5318-24.

[7] Guertin K. R. (2002) US Patent 6482951 (B2)

[8] Frisch M. J. et al., Gaussian 03, Revision E.01, Gaussian, Inc.,
Wallingford CT, 2004.

9] Mulliken, R. S., Electronic Population Analysis on LCAO-MO

Molecular Wave Functions. I. J. Chem. Phys., 23, 1833-1840, 1955.

[10] Laudise R. A., Ueda R. and Millin J.B. 1975. Crystal Growth
and Characterization, North-Holland Publishing Co.

[11] Brice J. C., Crystal Growth Processes, Halsted Press, John
Wiley and Sons, New York, 1986.

[12] Nalwa H. S. and Miyata S. 1996. Nonlinear Optics of Organic
Molecules and Polymers, CRC Press Inc., New York.

[13] Leite, R. C. C., Porto, S. P. S., and Damen, P. C., 1967. The
thermal lens effect as a power-limiting device. Appl. Phys. Lett., 10-100.

[14] Gambino, R.J., 1990. Bull. Mater. Res. Soc. 15-20.

[15] Belt, R. F., Gashurov, G. and Liu, Y.S., 1985. Laser Focus 10-
110.

[16] Clark, R. S., 1988. Photonics Spectra 22.

[17] Zyss, J., 1994. Molecular Non-linear Optics, Academic Press,
Boston.

[18] D. Dajan, J. Huert, VS. Jayakumar, J. Zaleski, J. Mol. Struct.
785:43, 2006.

[19] S.Uzun, Z. Demircioglu, Karadeniz Fen Bilimleri Dergisi, 9(2),
275-288, 2019.

[20] F. Tekin, O. Kalfa, B. Kosar, C. Ciineyt Ersanli, Dumlupimar

Universitesi Fen Bilimleri Enst. Dergisi, Ozel Say1, 1302-3055.

[21] G. Ozdemir Tar1, G. Demirtas, European Journal of Science and
Technology Special Issue 32, pp. 761-769, December 2021.

[22] D. S. K. Wolff, D. J. Grimwood, J. J. McKinnon, M. J. Turner,
J. and M.A. Spackman, CrystalExplorer (Version 3.1), Univ. West. Aust.
(2012). https://doi.org/10.1039/b704980c.

[23] Z. Giiltekin, Z. Demircioglu, W. Frey, O. Biiyiikglingér, XRD,
Spectroscopic characterization (FT-IR, UV-Vis), Hirshfeld surface
analysis and chemical activity of (E)-benzyl 2-((2S,3S,4R)-2,3,4-
tris(benzyloxy)hex-5-enylidene) hydrazinecarboxylate, J. Mol. Struct.
(2018). https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2018.05.076.

[24] S.Wu, L. Qi, Y. Ren, H. Ma, 1,2,4-triazole-3-thione Schiff
bases compounds: Crystal structure, hirshfeld surface analysis, DFT
studies and biological evaluation, J. Mol. Struct. 1219 (2020) 128591.
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2020.128591.

[25] S.K. Seth, G.C. Maity, T. Kar, Structural elucidation, Hirshfeld
surface analysis and quantum mechanical study of para-nitro benzylidene
methyl arjunolate, J. Mol. Struct. (2011).
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2011.06.003.

[26] Y.-H. Luo, B.-W. Sun, Pharmaceutical Co-Crystals of
Pyrazinecarboxamide (PZA) with Various Carboxylic Acids:
Crystallography, Hirshfeld Surfaces, and Dissolution Study, Cryst. Growth
Des. 13 (2013) 2098-2106. https://doi.org/10.1021/cg400167w.

96



