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OZET

Bu  c¢alismada, 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a/pirimidin-2-one  molekiiliiniin
teoriksel infrared(IR) spektrumu, parmak izi bolgesi, titresim frekanslari, geometrik
parametrelerinden bag uzunluk ve bag agi degerleri Gaussian 09 programi ile elde edildi.
Hesaplamada HF/3-21G, 6-31G(d), 6-31G(d,p), 6-311G(d) ve B3LYP/3-21G, 6-31G(d), 6-
31G(d,p), 6-311G(d) metotlart kullanildh.

4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a/pirimidin-2-one molekiiliine ait deneysel titresim
frekanslari ile bu ¢alismada elde ettigimiz teoriksel degerler karsilastirildi. Deneysel ve
teoriksel degerlerin uyum iginde oldugu goriildii. Bu ¢alisma ile boya endiistrisinde kullanilan
4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a/pirimidin-2-one  bilesiginin,  kimyasal  yapisini
belirleyerek, benzer yapidaki bilesiklerin onceden teorik ¢calisilip deneysel ¢alismalara zaman
kazandirmay: ve bu sayede endiistri sektoriine bilimsel destek verilmesi amaglanmuistir.

Anahtar kelimeler: Boya, Frekans, Gaussian 09, Infrared, Parmak izi, Titresim

The Investigation theoretically IR spectrum, vibrational frequencies and
geometrical parametres of 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pyrimidin-
2-one molecule

ABSTRACT

In this study, it was obtained the IR spectrum, fingerprint area, vibrational frequances,
bond length and bond angle values from geometric parameters of 4-amino-1H-
benzo[4,5]imidazo[1,2-a/pyrimidin-2-one molecule’s by Gaussian 09 programme. In the
calculation, it was used HF/3-21G, 6-31G(d), 6-31G(d,p), 6-311G(d) ve B3LYP/3-21G, 6-
31G(d), 6-31G(d,p), 6-311G(d) methods.

4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a/pyrimidin-2-one’s empirical vibrational
frequancies and our obtained values in this study were taken together. It was seen that the
empirical and theoreticall values were in good agreement. With this study, 4-amino-1H-
benzo[4,5]imidazo[1,2-a/pyrimidin-2-one complex’s chemistry structure used in dye endustry
was determinated . In advance, by studing theoretically our complex and similar complexes,
we aim to gain time for the empirical studies and in this way, to support the endustry as
scientific.
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GIRIiS

Organik bilesikler grubunda olan boyarmaddeler, baska materyaller ile kimyasal veya
fiziksel olarak etkilesime girdiginde o materyalleri renklendirirler(Kabay, 2002). Endiistri
alaninda, kumas, deri, kozmetik, mobilya gibi cisimlerin renklendirilmesi i¢in boyarmaddeler
kullanilmaktadir. Boyarmaddeler ¢ok yaygin alanda kullanildigindan aragtirmacilarin yogun
ilgisini ¢ekmistir ve boyarmaddelerin c¢esitli tilirleri sentezlenmistir(Kabay, 2002; Karci vd.,
2006; Karci ve Demirgali, 2006).

Bazi pirimidin tiirevlerinin biyolojik ve farmokolojik 6zelliklere sahip olmasi, bu tiir
bilesiklerin sentezi iizerine ilgi artmistir(Zeng vd., 2004). Bununla birlikte imidazopirimidin
tirevleriyle de ilgili pek ¢ok sayida ¢aligmaya rastlanmistir(Gala vd, 2003). Ayrica bazi
azopirimidin tlirevleri, boyarmadde ve kompleks yapilarinda kullanilmaktadir (Nag vd, 2001).
4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiilii, bir boyarmaddedir. Bu
molekiil, ¢esitli boyarmaddelerinin sentezinde ara iiriin olarak kullanilmistir(Karc1 vd, 2006;
Karci ve Demirgali, 2006).

Gaussian 09, ab initio yontemlerinin kullanildigi molekiiler simiilasyon yazilimli paket
kuantum kimya programidir(Tang vd, 2011; Acton, 2012; Labidi, 2016). Deneysel ¢aligmalari
desteklemek ya da deneysel calismayr yapmadan once elde edilebicek sonuglari tahmin
edebilmek amaciyla bu programdaki hesaplamali yontemler kullanilir. Son 30 yildan fazla,
Gaussian metodu ile hesaplamalarda kullanilan temel setler, biyoloji, fizik, kimya ve malzeme
bilgisi ¢aligsmalarini aydinlatmak i¢in popiiler metotlardan birisi olmustur(Friesner, 2005).

Infrared(IR) spektroskopisi, molekiillerin IR 1s1g1n1 (0,78 mm—1000 mm dalga boylu veya
12800 cm™-10 cm™ dalga sayil1) absorpladiktan sonra titresim ve donme enerji seviyelerine
uyartlmalarinin 6l¢limiine dayanir(Yildiz vd., 1997). Aslinda IR spektroskopisi, titresim
spektroskopisinin bir versiyonudur(Barth, 2007). Bu yilizden bir bilesigin IR spektrumuna,
titresim spektroskopisi de denilmektdir(Stuart, 2004). Iki farkl bilesigin ayn1 IR spektrumuna
sahip olmasi miimkiin degildir. Bu yiizden, bir bilesigin IR spektrumuna onun parmak izi
bolgesi denilmektedir(Yadav, 2005). Bir IR spektrumunun 1500 cm™ asagisindaki bolge
parmak izi bolgesidir. Bu bolgedeki bandlar, atomlarin c¢akisik biikiilme ve gerilme
titresimlerinden kaynaklanan bandlardir ve her bilesigin kendisine 6zgiidiir(Uyar, 1998).

IR spektrum, Gaussian 09 programi ile teorik hesaplanilabilmektedir ve bu hesap
sonucunun sayisal verileri ile ¢izilebilmektedir. Boylece IR cihazi ile yapilan deneysel 6l¢iim
ve teorik hesap ile elde edilen IR spektrumlar1 karsilastirilarak molekiil hakkinda detayl
bilgiler verilebilmektedir(He vd., 2011). Bu ¢alismada, 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-
a]pirimidin-2-one molekiiliiniin teoriksel titresim frekanslari, koordinasyon modlari, bag
uzunluklar1 ve bag acilar1 Gaussian 09 ile hesaplanilmistir ve hesaplama sonrasindaki teorik
sonuglar literatiirdeki benzer ¢alismalarin deneysel ve teoriksel sonuglari ile karsilastiriimistir.

MATERYAL VE METOD

4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one, 23 atom ve Cj;oHgN4O kapali
formiiliine sahip bir molekiildiir. 2-aminobenzimidazole ile ethyl cyanoacetate’in tepkimesi
ile  4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiilii sentezlenmistir. Bu
tepkime sematik olarak sekil 1° de gosterilmektedir(Karci vd., 2006).
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Sekil 1. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin  sentez
semast

4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiilin IR spektrumunda,
amino grubu (NH,) 3425-3390 cm™, imino grubu (NH) i¢in 3124 cm™, C=0 grubu icin 1686
cm™ ve aromatik-H halkasi icin 3079 em™ de giiclii sogurma ¢izgisi gdzlenmistir(Karct vd.,
2006). Gaussian 09 programi ile teorik hesaplamalarin yapildigi ¢ok sayida benzer
calismalara literatiirde rastlamak miimkiindiir(Atalay vd., 2006; Sundaraganesan ve Joshua,
2006; Ye vd, 2006).

Gaussian 09 paket programinin kapsadigi Hartree-Fock(HF) ve Yogunluk Fonksiyon
Teorisine ait(DFT) B3LYP fonksiyoneller ile teorik hesaplamalar yapilmaktadir(Wroblevski
vd., 2007; Avci vd., 2008; Sert vd., 2010 ). HF metodu, hemen hemen her hesaplamali kimya
programinda kullanilan en yaygin ab initio yontemdir. Ama DFT metodu, HF metoduna goére
daha dogru sonuglar vermektedir(Lewars, 2004; Shields ve Seybold, 2014). Molekiiler yap1
caligmalarinda once deneysel sonuglar elde edilir ve Gaussian 09 programi ile elde edilen
teorik sonuclar bu deneysel sonuglar1 desteklemektedir. Kuantum mekanigi esaslarina dayal
olusturulan Gaussian 09 programi, bu alanda kendini ispatlamistir.

ARASTIRMA BULGULARI

4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliine ait kararli geometrik
yapist Sekil 2° de gosterildigi gibi GaussView 03 goriintiileme ve diizenleme programinin
yardimiyla olusturulmustur.

: OKksijen(O)
1 Azot(N)

: Karbon(C)

: Hidrojen(H)

Sekil 2. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliine ait kararli
geometrik yapist
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Hesaplamada HF ve B3LYP fonksiyonelleri 3-21G, 6-31G(d), 6-31G(d,p), 6-311(d)
temel setleri segilerek molekiil optimize edilmistir ve frekans hesabi yapilmistir. Bu teorik
hesaplamalardan elde edilen titresim frekanslar1 0.9085 (HF/3-21G), 0.9649 (B3LYP/3-21G),
0.8929 (HF/6-31G(d)), 0.9613 (B3LYP/6-31G(d)), 0,9026 (HF/6-31G(d,p)), 0,9608
(B3LYP/6-31G(d,p)), 0,9044 (HF/6-311G(d)) oOlgekleme faktorleriyle carpildiktan sonra
degerlendirilmistir. Elde edilen bu teoriksel titresim frekanslar1 deneysel frekanslarla
karsilastirilmistir(Tablo 3 ve Sekil 3). Teorik hesaplarin ¢ikis dosyasindan molekiile ait
koordinasyon modlari, titresim frekanslari, bag agilar1 ve bag uzunluklar1 Tablo 1, Tablo 2,
Tablo 3’ de verilmistir. Deneysel titresim frekanslar ile hesaplanan titresim frekanslarinin
uyumlu olup olmadigimi gorebilmek i¢in korelasyon grafikleri ¢izilmistir. Korelasyon
grafikleri, Sekil 4, Sekil 5, Sekil 6 ve Sekil 7 ile verilmistir. incelenen molekiile ait deneysel
sonuglarin hangi fonksiyonelde yapilan teorik hesap sonuglarina daha uyumlu oldugu bu
korelasyon grafikleri ile karar verilecektir.

Tablo 1. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin DFT ve HF metodunda
hesaplanan teorik bag uzunluk parametreleri

BAG UZUNLUKLARI (A)
HF DFT/B3LYP
AB 3-21G | 6-31G(d) | 6-31G(d,p) | 6-311G(d) | 3-21G 6-31G(d) | 6-31G(d,p) | 6-311G(d)
C1-C2 1,39 1,39 1,39 1,39 1,40 1,40 1,40 1,40
C1-C6 1,38 1,38 1,38 1,38 1,40 1,40 1,40 1,39
C1-H7 1,07 1,07 1,08 1,07 1,08 1,09 1,09 1,08
C2-C3 1,38 1,38 1,38 1,38 1,39 1,39 1,39 1,39
C2-H8 1,07 1,08 1,08 1,08 1,08 1,09 1,09 1,08
C3-C4 1,38 1,39 1,39 1,39 1,39 1,40 1,40 1,39
C3-H9 1,07 1,07 1,07 1,07 1,08 1,09 1,08 1,08
C4-C5 1,40 1,40 1,40 1,39 1,42 1,42 1,42 1,42
C4-N17 | 1,40 1,39 1,39 1,39 1,41 1,39 1,39 1,39
C5-C6 1,38 1,39 1,38 1,38 1,39 1,39 1,39 1,39
C5-N18 | 1,41 1,41 1,41 1,41 1,41 1,41 1,41 1,41
C6-H10 | 1,07 1,07 1,07 1,07 1,08 1,08 1,08 1,08
C11-N17 | 1,29 1,28 1,28 1,27 1,31 1,30 1,30 1,30
C11-N18 | 1,40 1,38 1,38 1,38 1,42 1,40 1,40 1,40
C11-N19 | 1,35 1,36 1,35 1,35 1,36 1,36 1,36 1,36
C12-C13 | 1,44 145 1,45 1,45 1,44 145 1,45 1,45
C12-N19 | 1,40 1,39 1,39 1,39 1,43 1,41 1,41 1,41
C12-020 | 1,22 1,20 1,20 1,19 1,24 1,22 1,22 1,22
C13-Cl4 | 1,35 1,34 1,35 1,34 1,37 1,37 1,37 1,36
C13-H16 | 1,07 1,07 1,07 1,07 1,08 1,08 1,08 1,08
C14-N18 | 1,38 1,38 1,38 1,38 1,40 1,39 1,39 1,39
C14-N21 | 1,36 1,37 1,37 1,37 1,37 1,38 1,38 1,38
H15-N19 | 1,00 1,00 1,00 0,99 1,02 1,01 1,01 1,01
N21-H22 | 0,99 1,00 1,00 1,00 1,01 1,01 1,01 1,01
N21-H23 | 1,00 1,00 1,00 0,99 1,01 1,01 1,01 1,01

22



Tablo 2. Amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliinin DFT ve HF metodunda
hesaplanan teorik bag ac1 parametreleri

BAG ACILARI ()
HF DFT(B3LYP)
A-B-C 321G | 6-31G(d) 6-31G(d,p) 6-311(d)G 3-21G 6-31(d)G 6-31(d,p)G | 6-311(d)G
C2-C1-C6 121,26 121,34 121,35 121,31 121,21 121,38 121,38 121,36
C2-C1-H7 119,65 119,61 119,60 119,63 119,68 119,66 119,65 119,65
C6-C1-H7 119,08 119,05 119,05 119,06 119,10 118,95 118,96 118,98
C1-C2-C3 120,85 121,11 121,12 121,08 121,02 121,22 121,24 121,19
C1-C2-H8 119,42 119,30 119,29 119,32 119,35 119,29 119,27 119,29
C3-C2-H8 119,72 119,59 119,59 119,60 119,62 119,48 119,48 119,52
C2-C3-C4 118,38 118,20 118,19 118,24 118,62 118,36 118,35 118,42
C2-C3-H9 121,90 121,73 121,75 121,72 121,77 121,76 121,78 121,78
C4-C3-H9 119,72 120,06 120,06 120,03 119,60 119,87 119,87 119,80
C3-C4-C5 120,56 120,17 120,18 120,16 120,00 119,82 119,81 119,81
C3-C4-N17 129,02 128,59 128,58 128,66 128,93 128,58 128,59 128,72
C5-C4-N17 110,41 111,23 111,22 111,16 111,06 111,59 111,58 111,45
C4-C5-C6 121,27 122,05 122,04 122,04 121,38 122,05 122,06 121,98
C4-C5-CN18 104,64 104,03 104,04 104,03 104,65 104,21 104,22 104,21
C6-C5-N18 134,05 133,89 133,89 133,90 133,94 133,71 133,69 133,77
C1-C6-C5 117,63 117,10 117,10 117,14 117,71 117,12 117,11 117,19
C1C6-H10 119,69 120,14 120,11 120,06 119,72 120,11 120,11 119,97
C5-C6-H10 122,62 122,72 122,75 122,76 122,49 122,70 122,71 122,76
N17-C11-N18 | 113,59 114,98 114,97 114,98 113,56 114,66 114,64 114,52
N17-C11-N19 | 128,18 126,88 126,84 126,78 128,38 127,46 127,45 127,53
N18-C11-N19 | 118,21 118,13 118,19 118,24 118,05 117,88 117,90 117,95
C13-C12-N19 | 114,12 114,25 114,35 114,22 113,51 113,81 113,87 113,76
C13-C12-020 | 125,93 125,44 125,42 125,40 126,69 126,12 126,10 126,13
N19-C12-020 | 119,92 120,28 120,21 120,35 119,78 120,05 120,01 120,09
C12-C13-C14 | 122,83 121,87 121,84 121,92 123,72 122,67 122,66 122,79
C12-C13-H16 | 116,72 117,09 117,13 117,03 116,29 116,84 116,86 116,62
C14-C13-H16 | 120,39 121,01 120,98 121,01 119,94 120,44 120,44 120,55
C13-C14-N18 | 119,16 119,66 119,61 119,61 118,73 119,23 119,18 119,17
C13-C14-N21 | 124,07 124,39 124,36 124,41 124,59 124,61 124,65 124,63
N18-C14-N21 | 116,76 115,94 116,01 115,96 116,69 116,13 116,14 116,17
C4-N17-C11 105,69 104,59 104,60 104,67 104,97 104,25 104,26 104,51
C5-N18-C11 105,60 105,13 105,13 105,12 105,71 105,26 105,27 105,28
C5-N18-C14 133,49 133,60 133,58 133,61 133,31 133,43 133,40 133,45
C11-N18-C14 | 120,91 121,27 121,27 121,26 120,96 121,26 121,28 121,24
C11-N19-C12 | 124,52 124,61 124,52 124,51 124,78 124,92 124,87 124,85
C11-N19-H15 | 117,90 117,78 117,81 117,76 118,14 117,88 117,91 117,87
C12-N19-H15 | 117,56 117,58 117,64 117,69 117,07 117,20 117,21 117,27
C14-N21-H22 | 120,70 114,96 115,31 114,92 120,18 115,29 115,45 115,80
C14-N21-H23 | 118,81 113,31 113,67 113,35 118,61 113,50 113,74 114,07
H22-N21-H23 | 117,27 111,59 112,30 111,57 117,51 111,99 112,47 112,35
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Tablo 3. 4-Amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin DFT ve HF metodunda hesaplanan teorik ve deneysel titresim frekanslarinin

karsilastirilmasi
A-B Deneysel HF® DFT/B3LYP® HF© DFT/B3LYPY HF® DFT/B3LYP® HF© DFT/B3LYP®
Mod 3-21G 3-21G 6-31G(d) | 6-31G(d) | 6-31G(d,p) | 6-31G(d,p) 6-311G(d) 6-311G(d)

1 74,04 72,48 68,31 68,88 69,20 68,98 68,17 68,79

2 112,46 108,45 94,34 97,68 95,42 97,90 94,83 99,11

3 186,88 185,12 174,93 173,24 176,95 173,33 175,17 173,31
4 C'B 204,48 196,91 183,93 182,84 185,94 183,04 183,95 182,66
5 = 207,57 201,84 200,35 202,14 202,87 201,96 202,20 202,29
6 U 300,13 283,14 265,05 263,06 267,74 262,46 266,12 263,46
7 8 316,07 318,04 329,59 328,23 333,85 328,11 333,82 329,75
8 'm 351,14 347,88 336,63 336,50 341,25 336,02 341,47 336,92
9 376,70 368,59 349,13 361,38 353,80 360,40 354,06 362,12
10 ﬁ 383,23 374,03 369,70 373,60 374,05 372,54 374,14 374,84
11 o 440,30 432,10 434,52 430,48 439,18 429,34 439,57 429,59
12 482,23 456,06 438,03 434,72 442,81 434,21 443,17 437,93
13 M 523,09 489,66 517,62 517,93 523,39 517,30 523,01 521,15
14 < 534,28 524,33 535,57 535,52 541,26 534,91 541,56 539,23
15 2 557,76 545,72 561,29 555,65 565,86 553,63 569,96 561,18
16 m 604,25 588,10 574,01 570,50 579,07 567,94 582,95 576,75
17 607,94 591,73 582,46 581,90 588,64 581,06 590,88 588,50
18 < 633,45 618,22 612,01 600,96 611,20 594,25 623,67 611,83
19 R 674,57 646,28 622,73 618,01 628,37 616,31 629,57 621,51
20 700,86 674,22 673,94 653,07 674,79 646,13 681,56 652,04
21 707,35 689,49 685,20 686,23 691,74 685,01 691,42 688,31
22 761,24 732,75 731,55 688,61 730,53 687,49 745,42 703,72
23 782,52 745,93 735,14 696,75 740,52 690,08 749,10 709,61
24 807,29 755,69 739,14 720,57 747,01 719,63 750,17 723,25
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Tablo 3. (devam)

743,39
734,61 75539 746,06
05 751,59 7 771,07
744,19 735, e384 740,0 e 780,20
778,60 : 740,95 ’ 762,00 811, 9,71
5 7 ' ; 829,
8334 99 761,1 802,00 860,09
5 795, 7 765,68 830,25 854,51
849,0 799,7 860,59 872,56
25 857 80 843,79 5178 830,50 577 18 848,88 1691 892.16
26 9]_5,26 857,12 868,69 850,17 947,04 893,81 949,29 936,66
28 o : 925,26 ’ 935,13 ’ 940,07 986, 982,57
29 N 993.33 941,97 979.84 937,27 999 18 976,71 15' 2 101231
30 == 1016 13 980,51 58551 979,02 918 1009.72 1057,82 105205
= Q 1033,26 990,66 100964 | 1013.28 106005 | 104540 1002’61 1096,56
2 é 1056,97 1018'73 1051,29 1049,55 1099.72 1089,79 1112’36 1127,71
33 : : 1034,8 : 1096,15 ’ 1121,04 ’ 4759
2,19 10 ! 2 ) 1147,
34 s 1%3 20 1088,76 1?8860 1127,09 ﬂé?iz Ler7a Eﬁgg 116625
35 : 1129,34 : 1147,80 ’ 1200,94 ’ 09,46
. 8,84 42 d 4 ’ 12009,
36 S s L6645 | 113142 120574 | 121634 L0650 | 12is 2 53500
- = 1288,67 1276,54 1276,70 1284,21 130998 1323,34 1383’74 1341,81
= 1293,87 1294,31 1298,33 133083 1376.82 1342,98 1323’97 1393,28
42 133280 1314,20 136658 1345,27 5 15 1385.24 1464’62 1429 52
- < 1354,33 1334’23 141024 1389,50 1266 44 1426,97 1275’ 29 1458,53
4 : 4 : 9 ’ ,
i R Tis | i | ussel ez | 17903 T 1463.11
4145 ’ ,78 ! 3 ! ]
pu 1337 79 1445 85 ﬂ?g 83 1465,34 122233 1550,08 1532’52 1574.77
- 149351 i 1573,51 1554,76 61163 1574,81 1621’55 1594,35
48 67 | 153157 66| 157838 | 1611, 158471 | 1621, 1638,53
49 0-15407) 1566, 1564 .46 1595,6 1594 56 1618,38 1115 1672.39
H, biikiilme | 1600- 1594,80 : 1608,13 : 1648,37 1611,
50 | NH, 1587,10 1625,31
51 1613,98 6.95 1644,61
1664,78 1636,
52
53
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Tablo 3. (devam)

54 | NH, biikiilme 1600-1540") 1857,89 1651,61 1683,60 1662,11 1699,35 1658,24 1700,30 1664,89
55 | C=0 gerilme 1686,000) 1916,59 1692,87 1763,96 1727,94 1781,68 1725,70 1768,72 1716,97
56 3364,16 3088,53 3005,49 3068,47 3022,94 3063,93 3022,78 3063,50
57 ) ) . 3381,07 3102,15 3020,74 3082,56 3038,63 3077,93 3038,74 3078,00
5g | Aromatik-H gerilme | 3079,00 340252 | 3118,09 3035,68 306,68 3054,15 3091,65 3053,98 3091,66
59 3418,51 3122,70 3053,47 3105,13 3071,98 309983 3070,29 3100,89
60 | C-H gerilme 3000-290077 | 3437,97 3150,88 3055,85 3120,95 3076,98 3116,77 3072,82 3112,46
61 | NH, simetrik gerilme | 3299 3795,04 3428,29 3387,81 3414,10 3437,37 3429,74 344527 3445,98
62 | NH gerilme 3214,0007 3797,58 3429,46 3447,89 3474,99 3497,31 3490,29 3513,63 3502,04
63 | NH, asimetrik gerilme | 33707 3915,09 3537,93 3477,74 3510,17 3536,17 3534,61 3531,67 3540,82

@ Skala faktorii= 0.9085 (Foresman, 1996)

®)Skala faktorii= 0.9649 (Nist, 2007)

© Skala faktérii= 0.8929 (Foresman, 1996)
@ Skala faktorii= 0.9613 (Foresman, 1996)

© Skala faktorii= 0.9026 (Nist, 2007)
® Skala faktérii= 0.9608 (Nist, 2007)
© Skala faktorii= 0.9044 (Nist, 2007)
™ Skala faktérii= 0.9608 (Nist, 2007)
® (Rao, 1963)

™ (Karci, 2006)

™ (Dege vd, 2004)
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Sekil 3. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pyrimidin-2-one molekiikiiniin DFT/6-31(d) optimizasyonu i¢in teoriksel IR spektrumu
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Sekil 4. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin HF/3-21G(d) ve B3LYP/3-
21G(d) hesaplanan teorik ve deneysel titresim frekans modlarinin korelasyon grafikleri
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Sekil 5. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin HF/631G(d) ve B3LYP/6-
31G(d) hesaplanan teorik ve deneysel titresim frekans modlarinin korelasyon grafikleri
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Sekil 6. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliniin HF/6-31G(d,p) ve B3LYP/6-
31G(d,p) hesaplanan teorik ve deneysel titresim frekans modlarinin korelasyon grafikleri
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Sekil 7. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin HF/6-311G(d) ve B3LYP/6-
311G(d) hesaplanan teorik ve deneysel titresim frekans modlarinin korelasyon grafikleri

SONUC VE TARTISMA

4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliine ait deneysel IR
titresim frekanslart ile ilgili verilere literatiirde rastlanmisken, bag uzunluklar1 ve bag agilar
tizerine deneysel verilere rastlanmamistir. Dolayisiyla molekiiliin bu ¢alismada hesaplanan
teorik titresim frekans verileri, sadece literatiirde olan deneysel titresim frekans verileri ile
karsilastirilabilmistir. Molekiiliin bag acilar1 ve bag uzunluklarmin literatiirde deneysel
verileri olmadigr i¢in karsilastirma yapilamayip yalnizca hesaplanan teorik sonuglar
kaydedilmistir.  Ayrica, 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one  molekiil
yapisina yakin, daha 6nceden deneysel ve teoriksel ¢alismasi yapilmig ve literatiirde olan 1-
amino-5-benzoyl-4-phenylpirimidin-2(1H) molekiiliiniin atomlar arasi bag agisi ve bag
uzunluk degerleriyle 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin
degerleri karsilastirilabilmistir.

Sekil 2’den goriildigi gibi  4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one
molekiilii diizlemsel ve lineer olmayan bir yapidadir. Tablo 3’ de, 3N-6=63 (N: atom sayis1)
serbest titresim moduna sahip oldugu goriilmektedir. Ayrica, bu tablodan goriildiigii gibi bu
molekiile ait serbest titresim mod 1’ den 49’ a kadar olan titresim frekans araligi parmak izi
bolgesi olarak adlandirilmistir.

1-amino-5-benzoyl-4-phenylpirimidin-2(1H) molekiiliiniin HF ve DFT metodlar1 ile
hesaplanan teorik titresim frekanslari literatiirde bulunmaktadir. Literatiirde olan bu molekiil
Atalay vd. tarafindan HF ve DFT metodlan ile teorik hesabi yapilmis ve bu calismada
incelenen  4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one  molekiiliiniin  teorik
degerleri ile karsilastirilmistir. Bu ¢alismanin teorik hesaplamasinda, HF/6-31G(d) ve
B3LYP/6-31G(d) temel setleri kullanilmigtir. NH, asimetrik gerilme titresim frekansi HF igin
3395 cm™ ve B3LYP icin 3366 cm™, NH, simetrik gerilme titresim frekans1 HF icin 3374
cm-1 ve B3LYP i¢in 3297 cm'l, CH gerilme titresim frekans1 HF i¢in 3129 cm'l, 3106 Cm'l,
3163 cm™ ve B3LYP icin 3107 cm’l, 3101 Cm'l, 3091 Cm'l, C=0 gerilme titresim frekans1 HF
icin 1764 cm™, 1728 cm® ve B3LYP i¢in 1725 cm™ Atalay vd. tarafindan elde
edilmis(Atalay vd, 2006). Bu titresim frekans degerleri 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-
a]pyrimidin-2-one molekiiliiniin Gaussian 09 ile hesaplanan teorik titresim frekanslari ile
uyum gostermektedir.

1-amino-5-benzoyl-4-phenylpirimidin-2(1H) molekiiliniin bag uzunluklarit Atalay vd.
tarafindan HF ve DFT metodlar ile teorik olarak hesaplanmistir. N-C molekiilleri arasindaki
bag uzunlugu HF i¢in 1.369 A ve B3LYP icin 1,371 A, C-O molekiilleri arasindaki bag
uzunlugu HF igin 1.205 A, 1.210 A ve B3LYP i¢in 1.220 A, 1.223 A, C-C molekiilleri
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arasindaki bag uzunlugu HF igin 1.490 A, 1.495 A, 1.501 A ve B3LYP icin 1.486 A, 1.498 A,
1.500 A degerlerindedir(Atalay vd, 2006). 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-
one molekiilii i¢in bu bag uzunlugu degerleri ise soyledir: N19-C12 molekiilleri arasindaki
bag uzunlugu HF/6-31G(d) i¢in 1.39 A ve B3LYP/6-31G(d) icin 1.41 A, C12-020
molekiilleri arasindaki bag uzunlugu HF/6-31G(d) i¢in 1.20 A ve B3LYP/6-31G(d) icin 1.22
A, C4-C5 molekiilleri arasindaki bag uzunlugu HF/6-31G(d) i¢in 1.40 A ve B3LYP/6-31G(d)
icin 1.42 A, C12-C13 molekiilleri arasindaki bag uzunlugu HF/6-31G(d) i¢in 1.45 A ve
B3LYP/6-31G(d) i¢in 1.45 A, C1-C2 molekiilleri arasindaki bag uzunlugu HF/6-31G(d) i¢in
139 A ve B3LYP/6-31G(d) icin 1.40 A degerlerindedir. 1-amino-5-benzoyl-4-
phenylpirimidin-2(1H) molekiilii ile 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one
molekiilii i¢in hesaplanan teorik bag uzunluk degerlerinin uyumlu oldugu goriilmektedir.
Tablo 1, bu ¢alismada incelenen molekiiliin teorik hesaplanan bag uzunluklarini vermektedir.
Bu tablodan da goriildiigii gibi, kullanilan tim kuantum mekaniksel yontemler i¢in hemen
hemen ayn1 degerde bag uzunluklar elde edildigi goriilmektedir.

Tablo 2, 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliine ait Gaussian
09 programu ile hesaplanan teoriksel bag acilarin1 vermektedir. C-N-C molekiilleri arasindaki
bag agis1t HF i¢in 122.05° ve B3LYP i¢in 122.06°, O-C-N molekiilleri arasindaki bag acis1t HF
icin 124.93° ve B3LYP i¢in 125.99°, C-C-C molekiilleri arasindaki bag a¢is1 HF i¢in 115.30°
ve B3LYP i¢in 115.78°, O-C-C molekiilleri arasindaki bag agis1 HF i¢in 120.68° ve B3LYP
icin 120.04° hesaplanmis. 4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiilii
icin bu bag acis1 degerleri ise soyledir: C11-N19-C12 molekiilleri arasindaki bag a¢is1t HF/6-
31G(d) i¢in 124.61° ve B3LYP/6-31G(d) icin 124.92° dir, 020-C12-N19 molekiilleri
arasindaki bag acist HF/6-31G(d) i¢in 120.28° ve B3LYP/6-31G(d) i¢in 120.05° dir, C12-
C13-C14 molekiilleri arasindaki bag acis1t HF/6-31G(d) i¢in 121.87° ve B3LYP/6-31G(d) i¢in
122.67° degerler elde edilmistir. 1-amino-5-benzoyl-4-phenylpirimidin-2(1H) molekiili ile 4-
amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiilii igin hesaplanan teorik bag ag1
degerlerinin uyumlu oldugu goriilmektedir.

4-amino-1H-benzo[4,5]imidazo[1,2-a]pirimidin-2-one molekiiliiniin atomlar arasi bag
uzunluklari, bag agilar1 ve IR titresim frekanslart GAUSSIAN 09 paket programi yardimiyla
DFT/B3LYP ve HF fonksiyonelleri i¢in 3-21G, 6-31G(d), 6-31G(d,p), 6-311G(d) temel
setleri kullanilarak hesaplanmustir. Iki teorideki fonksiyonelle hesaplanan parametrelerinin
istatistiksel olarak karsilastirmak i¢in deneysel ve teorik parametrelerin korelasyon grafikleri
kullanildi. Bu korelasyon grafiklerinde, teorik ve deneysel titresim frekanslar1 karsilagtirildi
ve sonug olarak litertiirdeki hata pay1 dlglistinde B3LYP metodunun teorik titresim frekans
verilerinin deneysel veriler ile daha uyumlu oldugu gortilmektedir.
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