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N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-1,3 4-oksadiazol-2-il)
amin’in Sentezi Karakterizasyonu ve Gaussian Hesaplamalar

Murat GENC!

OZET: Bu calismada ilk olarak 3-hidroksi-2-naftoikhidrazit bilesigi kullamlarak 3-hidroksinaftil-2-il-N-
(4-Metilfenil) hidrazinkarbotiyoamid bilesigi sentezlendi. Elde edilen bilesigin civa(Il)asetat bilesigi ile
reaksiyonundan N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-1,3 4-oksadiazol-2-il) amin sentezlendi. Bilesiklerin
yapilariNMR,FT-IR ,elementel analizile karakterize edildi. Caligmaninikincietabindaise; Gaussian 09 hesaplamalari
kullanilarak HOMO ve LUMO orbital enerjileri, atomlarin mulliken yiikleri, molekiiliin aktivitesini belirlemek i¢in
HOMO-1 ve LUMO+1 orbital enerjileri aragtirildi. Teorik NMR ve FT-IR hesaplamalarimin deneysel degerlerle
uyumu aragtirildi.

Anahtar kelimeler: 1,3 4-oksadiazol; DFT
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ABSTRACT: In this study; firstly, 3-hydroxynahptyl-2-yl-N-(4-Methylphenyl) hydrazincarbotihioamide
compound was synthesized by using 3-hydroxy-2-nahptonoic hydrazide compound. N-(4-methylphenyl)-N-(5-(3-
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with the obtained compound. The structures of the compounds were characterized by using NMR, FT-IR, elemental
analysis. In the second part of the study; HOMO- LUMO orbital energies, atoms’ mulliken charges and HOMO-1
and LUMO-+1 orbital energies for molecular activity were investigated by using Gaussian 09. The compatibility of
the theoretical NMR and FT-IR with experimental values were investigated.
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GIRIS

Oksadiazol kapali formiili C,H,N,O olan
aromatik heterosiklik bir halkadir. Oksijen ve azot
atomunun konumuna gore 1,24, 1,23, 1,34 ve
1,2,5 oksadiazol yapisinda bulunabilir. Ancak 1,34
ve 1,24 oksadiazoller 6nemli biyolojik ve kimyasal
ozelliklerinden dolay1 aragtirmacilar tarafindan daha

fazla calisilmaktadir. (Oliveira et al, 2012)

Yapisinda 1,3,4-oksadiazol halkast iceren
bilesikler genis bir biyolojik aktivite spektrumuna
sahiptir.  Genel olarak; antibakteriyel (Kanthiah
et al, 2011; Sridhara et.al 2010; Naveena et al.,
2010), antifungal (Jayashankar et al., 2009; Akhter
et al. 2011) analjezik (Bharathi et al., 2011) , anti-
inflamatuar, antiviral, antikanser (Akhtar et al, 2010;
Rostom et al. 2003), antidiabetik (Shyma et al., 2015)
etki gosterdikleri son yillarda yapilan caligmalarla
ortaya konulmustur.

Ayrica 1,3,4- oksadiazol halkast iceren iki
bilesik suan klinik tipta ila¢ olarak kullanilmaktadir.
Bunlardan biri Raltegravir antiretroviral ila¢ olarak
kullanilirken Zibotentan anti kanser ilaci olarak
kullanilmaktadir. (Savarino, 2006; James, 2009)

Scifinder (SciFinder Scholar - Chemical
Abstracts Service)’da 18 Temmuz 2017 tarihinde
yaptigimiz aramada 1,3 ,4-oksadiazoller ile ilgili
2010-2017 yillar1 arasinda 860 calisma kayitlidir. Bu
say1 1,3 ,4-oksadiazollere olan ilginin artarak devam
ettigini gostermektedir. Bu c¢alismada literatiirde
onemli bir yere sahip olan 1,3 ,4-oksadiazoliin tiirevi

olan  N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-
1,3,4-Oksadiazol-2-il)amin’in  sentezi literatiirde
ilk kez gerceklestirildi. Elde edilen bilegigin teorik
parametreleri Gaussian 09 programu ile yapilarak
deneysel ve teorik sonuclar kargilagtirildi.

MATERYAL VE YONTEM

Calismada kullanilan tiim kimyasallar ithal
olarak temin edilip ayrica saflagtirma islemine tabi
tutulmadan reaksiyonlar gerceklestirildi. Bilesik 1
literatiire gore sentezlendi. (Dogan et al., 1999)

Fiziksel 6lciimler

Elde edilen iirlinlerin IR spektrumlar1 Perkin
Elmer Spektrum One (ATR) cihaziyla elementel
analiz sonuglart CHNS-932 (LECO) Elementel
Analiz Cihaz1 ile, erime noktalar1 Stuart SMP
30 cihaziyla, NMR analizleri Bruker 400 MHz
NMR  spektrometresi ve ¢oziicii olarak DMSO-d,
kullanilarak gerceklestirildi.

N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-
1,3,4-oksadiazol-2-il)amin’in sentezi (2)

1 mmol 3-hidroksinaftil-2-il-N-(4-metilfenil)
hidrazinkarbotiyoamid bilesiginin bulundugu (1) 50
mL’lik deney balonuna 30 mL etil alkol ve 2mmol
Civa (II) asetat bilesigi ilave edildi. Reaksiyona 4
saat ¢oziiciinlin kaynama noktasinda devam edildi.
Coken madde siiziildii. Siiziintii viskoz olana kadar
¢oziiciisii uzaklagtirild1. Uriin oda sicakliginda kuru-
tuldu. Etil alkolde kristallendirildi. (Sekil 1)

Hg(CH3CO0)

Sekil 1 N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 4-oksadiazol-2-il)amin’in sentez semast
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N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 ,4-oksadiazol-2-il )Jamin’in Sentezi Karakterizasyonu ve Gaussian Hesaplamalar1

N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-1,3 4-
oksadiazol-2-il)amin

Rengi: Beyaz toz, (verim % 85.) (C ,H )N.O,);
Elementel Analiz (Hesaplanmis/Bulunan): C: 71.28
(70.92); H:4.32(4.16); N: 13.85(13.56).FT-IR (cm™):
vmax: 3202 (OH), 3239 (N-H), 3056-2928- (Ar-
CH), 2860(C-H), 1668, (C=C), 1581 (C=N), 1498

(N-H), 1188 (C-0O). 'H-NMR (400 MHz, DMSO-d6,

i - e § - -
EE] i s L s i 3 L

T,
13 (pprs
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ppm): 10.69 (1H,s; N-H), 10.38 (1H, s, OH), 8.29
(s 1H, Ar-H), 7.96 (d, 1H, Ar-H, J: 4Hz), 7.78 (s,
1H, Ar-H, j:4Hz), 7.52(m,1H,Ar-H), 7.54(D,2H,
Ar-H, J: 8Hz), 7.38(t, 2H, Ar-H, j:8Hz)7.19 (d, 2H,
Ar-H, J:8Hz) 2.28 (3H, s, CH,), 13C-NMR (100
MHz, DMSO-d,, ppm): 8C=N:169, O6C=N:148,
152,136,135, 131,130,128, 127, 117,
112,110,112, & 20.

Alifatik karbon

Sekil 2. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 ,4-oksadiazol-2-il)amin’in 'H-NMR spektrumu
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Sekil 3. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 4-oksadiazol-2-il)amin’in>*C-NMR spektrumu.
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Teorik Hesaplamalar

Teorik hesaplamalar Hp Z820 helios model is
istasyonu kullanilarak Gaussian 09, Gauss view
5.00 programinda, DFT 6-311G++(d,p) temel seti
kullanilarak gerceklestirildi. Molekiiliin titresim
frekanslart ayni1 kimyasal modelin gaz fazindaki
denge esitliklerinden hesaplandi.

BULGULAR VE TARTISMA

Bu calismada ilk olarak N-(4-metilfenil)-N-
(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-1,3,4-oksadiazol-2-il)
3-hidroksi-2-naftoik  hidrazit
bilesiginden  yola  c¢ikilarak  gercgeklestirildi
(Sema 1). Elde edilen bilesigin yapilar1 FT-IR,
NMR ile aydinlatildi. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-

amin’in  sentezi

hidroksinaftil-2-il)-1,3,4-oksadiazol-2-il)amin’in
sentezinin gerceklestiginin en belirgin pikleri FT-
IR spektrumunda (1) nolu bilesikte goriilen 1697
cm’deki karbonil pikinin kaybolmasi, 3352 ile
3260 cm’de belirlenen NH piklerinin tek NH
piki olarak 3239 da gozlemlenmesidir. Ayrica
(1) nolu bilesigin C=N, C=C, C-H piklerinin
sentezlenen (2) nolu bilesikte kayma gostermesi
bu varsayimi desteklemektedir. (2) Nolu bilesigin
NMR spektrumu incelendiginde 10.69 ppm’ de bir
NH piki, 10.38 ppm ‘de OH piki, 8.29-7.19 ppm
araliginda 10 tane aromatik hidrojen pikleri ile 2.28
ppm’de CH, piki yapinin tam olarak olustugunu
desteklemektedir..

Calismanin ikinci asamasinda elde
edilen 1,3 4-oksadiazol bilesiginin Gaussian
09 programinda ilk olarak optimizasyonu

gerceklestirildi.(Sekil 4).

Sekil 4. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 4-oksadiazol-2-il)Jamin’in (2) Gaussian 09’ da optimize edilmis hali

Mulliken Popiilasyon Analizi

Atomik yiikler; dipol moment, molekiiler
polarizasyon, asit-baz davranisi gibi molekiiler
sistemin pek cok davraniginda etkilidir. Bu sebeple
Mulliken atomik yiik hesaplamalar1 kuantum

kimyasal hesaplamalarinda ©nemli rol oynar.

Calismada molekiiliin yiik dagilim hesaplamalari
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DFT 6-311G++(d,p) temel setinde gerceklestirilerek
Cizelge 1°de listelendi. Buna gore en negatif atom
Naftalin halkasina bagli oksijen olarak gozlemlendi.
Diger heteroatomlarla birlikte genellikle hidrojen
bagli karbon atomlarida negatif olarak belirlenirken,
en pozitif atom ise oksadiazol halkasindaki 17

numarali karbon atomu olarak gézlemlendi.
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N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 ,4-oksadiazol-2-il )Jamin’in Sentezi Karakterizasyonu ve Gaussian Hesaplamalar1

Cizelge 1. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 ,4-oksadiazol-2-ilJamin’nin Mulliken Yiik Cizelgesi

Atom Atom M}llliken Atom Atom M}llliken Atom Atom M}llliken
No Yiikler No Yiikler No Yiikler
H 7 0.19865 C 18 0.68443 C 29 -0.05445
H 8 0.20565 0) 19 -0.48263 H 30 0.19986
H 9 0.20213 N 20 -0.58902 H 31 0.20277
C 10 -0.26386 H 21 0.40982 C 32 -0.58612
C 11 -0.09853 C 22 0.15341 H 33 0.20877
H 12 0.20679 C 23 -0.24056 H 34 0.20985
H 13 0.20627 C 24 -0.22446 H 35 0.20471
C 14 -0.14879 C 25 -0.17832 N 36 -0.37426
C 15 0.34294 H 26 0.23644 N 37 -0.28845
H 16 0.22588 C 27 -0.18295 o) 38 -0.66770
C 17 0.47941 H 28 0.20021 H 39 0.46984
HOMO ve LUMO Analizi enerji haritalar1 molekiiliin kimyasal aktivite ve kinetik

Molekiiler zelliklerin beliflenmesinde notral bir ~ Xararliigmi temsil eder. Elde edilen bilesigin HOMO
sistemde En Yiiksek Isgal edilmis Molekiil Orbitali degerleri incelendiginde elektron yogunlugunun tiim
(HOMO) ve En Diisiik Isgal Edilmemis Molekiil  bilesik lizerinde dagildigi, LUMO da ise naftalin halkasi
Orbitali (LUMO) anahtar bir rol oynar (Bahgat and lizerinde toplandig1 belirlendi. Sonuglar 1sinda denilebilir
Fraihat, 2015). HOMO-LUMO enerji degerleri ve ki, yiik akisi naftalin halkasina dogrudur.(Sekil 5)

HOMO HOMO-1

LUMO LUMO+1

Sekil 5. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 4-oksadiazol-2-il)Jamin’in HOMO-LUMO orbitalleri
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NMR Analizi

N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-
1,3,4-oksadiazol-2-il)Jamin’in deneysel NMR analizi
DMSO-d, ¢oziicii ortaminda 400 MHz NMR cihazinda,
teorik NMR analizi B3LYP/GIAO model setinde
almarak degerler Cizelge 2 ve Cizelge 3’ de 6zetlendi.
Deneysel ve teorik NMR degerleri karsilastirildiginda
'"H-NMR de denklem y=0,8963x+1,1115; R2=0,6018

iken *C-NMR’de ise denklem y = 0,9369x — 3,3219; R?
= 0,9749’dir. R2 degerleri incelendiginde *C-NMR’de
teorik ve deneysel degerlerde ¢ok iyi bir uyum
"H-NMR de bu deger asidik protonlarin
diger protonlara oranla daha hareketli olmasindan
dolayr daha diisiik c¢iktig1 soylenebilir. Bu protonlar
hesaba katilmadigi taktirde y = 0,9605x + 0,0803; R? =
0,9857 cikmas1 Onerimizi destekler niteliktedir.

gozlenirken;

Cizelge 2. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 4-oksadiazol-2-ilJamin’in deneysel ve Teorik 'H-NMR Degerleri

Atom No Teorik | Deneysel Atom No Teorik | Deneysel
y =0,8963x + 1,1115

H, 8.81 8.29 H,, 7.44 7.19 12 RT= 0,6018’4

" 8.27 7.54 i 7.11 7.54 10 °
H, 797 7.96 H, 6.88 10.69 8 /&—
H, 7.87 7.78 H, 5.28 10.38 b /
H, 7.76 7.52 H,, 2.51 2.28 4
H,, 762|738 H, 251 | 228 2 é i

0 T 1

A 7.53 7.19 H., 2.04 228 0 5 10

H, 7.53 743

Cizelge 3. N-(4-Metilfenil)-N-(5-(3-Hidroksinaftil-2-il)-1,3 ,4-Oksadiazol-2-il)amin’in deneysel ve Teorik *C-NMR Degerleri

Atom No Teorik | Deneysel Atom No Teorik | Deneysel

C,, 167 160 C, 133 127

C, 166 157 C, 132 127 200

C 158 152 C, 130 128 ISOv: 3,9?:69}<+ 3,3219

c,, 141 136 C, 128 117 100 R =TI 7

C, 140 135 C,, 121 112 /

C,, 138 131 C, 117 110 >0 e

C, 135 130 C, 117 12 0 : : : :
C,, 134 130 c, 113 126 0 50 100 150 200
C, 134 128 C, 20 20

C, 134 128

Infrared Spektrum Analizi

2 nolu bilesigin teorik infrared hesaplamalari
DFT/B3LYP 6-311  G++(d,p)

gergeklestirildi. Gauss-View programui ile Infrared

temel  setinde

Bandlar1 gorsellestirilerek Cizelge 4°de 6zetlendi.
Elde edilen sonuglarla deneysel veriler genel olarak

uyum i¢inde olmasina ragmen teorik verilerle deneysel
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veriler karsilagtirildiginda teorik degerlerin yetersiz
kaldig1 belirlendi. Bunun temel nedeni deneysel
verilerde molekiiller arasi etkilesimler varken teorik
hesaplamalarin tek molekiil iizerinden gitmesi ve
deneysel veriler kat1 fazda alinirken teorik hesaplamalar
gaz fazinda alinmasidir. Deneysel FT-IR sonuclarinda
OH gerilme titregiminin 3202 cm’de, NH gerilme
titregimi 3239 cm™! de, aromatik CH gerilme titresimleri

Igdir Uni. Fen Bilimleri Enst. Der. / Igdir Univ. J. Inst. Sci. & Tech.



N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 ,4-oksadiazol-2-il )Jamin’in Sentezi Karakterizasyonu ve Gaussian Hesaplamalar1

3056-2928 cm™! araliginda, C=C gerilme titresimi 1668
cm?! de, C=N 1581 cm! de tespit edilirken; teorik
hesaplamalarda ise OH 3618 cm™’de NH 3829 cm™! de,

Aromatik CH gerilmelerinin 3189-3020 cm™ arali§inda,
C=C gerilme titresiminin 1671,1661, C=N titresiminin
ise 1615 cm™! de oldugu gozlemlendi.

Cizelge 4. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 4-oksadiazol-2-il)Jamin’in hesapsal ve deneysel titresim frekanslar1 (cm™)

o . B3LYP/6-
< oo B3LYP/6-3114+4G(d,p) Bag ve titresim 3 G(d.p)
Bag ve :g;els)l m tury (ecm™) Deneysel tiirii 11-(|-c-|-m_1) Deneysel
Teorik (cm™) ;
Teorik

av (C-H)) .
N-H 3829 3239 2 (lifatik)+ 536 1468

v ) v (C=C)(halka)
v (O-H) 3618 3202 oV (C-H,) i 1503 1428
v, (C-H) 3189 3056 yv(C-H) 1478 1343

v (C=N_d

v. (C-H 3159 2980 + 1368 1318

s ( )(Ar) U(C_Hz)( (alifatik)

i p v(N-H) + pv

Vo (C-H) 3099 2928 (C-H) 1246 1297
Vo (C-H o 2920 2860 p v(N-H) 1235 1233
v (C=C) 0 1671 1668 v(C-0) 1188 1205
v (C=C) g 1661 1639 tv (C-H,) 1170 1175
v (C=N), 1615 1581 pu(C-H) 1152 1147
v (N-H) 1541 1498 V(N-N) 1098 1126

v: gerilme titresimi; v_ : Asimetrik gerilme titresimi; v_: Simetrik gerilme titresimi; wv : Dalgalanma titresimi; yv: Diizlem dig1 ac1 biikiilme titresimi; dv:

Aci biikiilme titregimi; pu: Sallanma titregimi.

Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP)
Analizi

Molekiiler Elektrostatik Potansiyel(MEP)
molekiilde toplam yiikk dagilimi ile olusturulan net
elektrostatik etki hakkinda bilgi vermenin yam sira,
bir bilesigin elektronegatifligi, yiikii, dipol moment
ve kimyasal reaksiyona oram ile iligkilendirilirken
molekiil polaritesini anlayabilmemizi saglayan optik
bir yontemdir. (Bouabdallah, 2013). Sekil 6’da ii¢

boyutlu olarak elde edilen bilesigin farkli renklerde
MEP haritas1 gosterilmektedir. Renklerde mavi renk
molekiiliin pozitif bolgelerini gosterirken, yesil renk
iliml bolgelerini, kirmizi renk ise negatif bolgelerini
gosterir. Buna gore, 2 nolu bilesigin 6zellikle oksijen ve
azot atomlarinin oldugu bolgeler elektronca zenginken,

hidrojen atomlarinin oldugu yerler pozitif olarak

goriilmektedir.

Sekil 6. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 4-oksadiazol-2-il Jamin bilesiginin MEP haritast
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Molekiiler Parametre Hesaplamalari

HOMO- LUMO enerjileri, aralarindaki enerji
farklar1 (AE), elektronegatiflik (), kimyasal potansiyel
(Pi), kimyasal sertlik (1), yumusaklik (o), elektrik
dipol momenti (M), iyonlagma enerjisi (I), elektron
ilgisi (A), elektronik kimyasal potansiyel (x) global
elektrofillik(w) global yumusaklik, (S) Elektronik Yiik
(ANmax) degerleri literatiire gore hesaplandi. (Moser,
et al. 2010, Bouabdallah, et al., 2013). Molekiiliin
stabilitesi ve reaktivitesi icin kimyasal sertlik ve
yumusgaklik onemli parametrelerdir. Sert molekiiller
biiyiik enerji degerlerine yumusak molekiiller kiiciik

enerji degerlerine sahiptir. Yumugak molekiiller
elektronlarin1 bir reseptore kolaylikla sunabildikleri
icin sert molekiillerden daha reaktiftir. Diger molekiiler
parametrelerde bu degerlerle iligkilendirilebilmektedir.
Buna gore elde edilen bilesigin HOMO-LUMO
degerlerinin diisiik olmasi reaksiyon aktivitesinin daha
kolay olacagini ve metal atomlar1 veya bir reseptore
kolayca baglanabilecegini gostermektedir. Bu nedenle
genel olarak 2 nolu bilesigin aktivitesinin belirlenmesi
ve deneysel sonuglarin quantum kimyasal hesaplari ile
iligkilendirilmesi icin yukarida sayilan parametreler

literatiire gore hesaplanarak cizelge 5’de 6zetlendi.

Cizelge 5. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-1,3 4-oksadiazol-2-il)amin bilesiginin hesaplanan molekiiler parametreler

Cizelgesi(a.u).
HOMO -0,20873 kimyasal sertlik (1)) 0,070005
LUMO -0,06872 kimyasal yumusaklik (o) 14,28469
HOMO-1 -0,22808 elektronik kimyasal potansiyel (Pi) -0,13873
LUMO+1 -0,06365 global elektrofillik(w) 0,000674
AE jomo-Lumo) 0,14001 global yumusaklik (S) 0,035003
AE omonovonn 0,16443 Elektronik Yiik (AN ) 1981644
elektronegatiflik (%) 0,138725
Natural Bag Analizi biiyilikliiglinii gostermektedir. Elde edilen 2 nolu

Natural Bag Analizi molekiil i¢ci ve molekiillerarasi
bag etkilesimleri icin dnemli bir parametredir. HOMO
iligkili iken LUMO
elektron ilgisi ile iligkilidir. Cizelge 6’da verilen E2

iyonizasyon patansiyeli ile

degeri elektron veren-alan arasindaki etkilesiminin

bilesikteki etkilesimleri degerlendirirsek en giiclii
etkilegsimlerin BD (1) O,,- H,, ile RY*(6) H,,
arasinda 1936.03kcal/mol, LP (1) O,, ile RY*(6) H,,
arasinda 1628.53kcal/mol, CR (1) O,, ile RY*(6) H,,
arasinda 1213.44 kcal/mol oldugu gézlemlendi.

Cizelge 6. N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)-1,3 4-oksadiazol-2-il Jamin bilesiginin NBO analiz Cizelgesi

Donor NBO Acceptor NBO E(2) kcal/mol Donor NBO Acceptor NBO E(2) kcal/mol
BD (1) C,,- O, RY*(3) H,, 29.54 CR (1) O, BD*(2) C,-C,, 34.63
BD (1)C,- O, RY*(6) H,, 1082.77 CR(1) O, BD*(1) C,, - H,, 193.02
BD (1)C,, - O, BD*(2)C,-N,, 14.08 CR (1) O, BD*(1) N, - N, 599.43
BD(1)C, -0, BD*(22) C,,-C,, 20.12 CR (1) O, BD*(1) O, - H,, 310.06
BD(1)C,-0,, BD*(1) N, - N, 159.93 LP (1) O, RY*(3) H,, 30.07
BD(1)C,, - O, BD*(1) O, - H,, 75.74 LP (1) O, RY*(6) H,, 1628.53
BD (1) O, - H, RY*(3) H,, 41.23 LP (1) O, BD*(22)C,,- N, 22.59
BD (1) O, - H,, RY*(6) H,, 1936.03 LP (1) O, BD*(22) C,;-C,, 30.71
BD (1) O, - H,, BD*22)C,,-N,, 2521 LP (1) O, BD*(1)C,,- H,, 67.72
BD (1) O, -H,, BD*(2) C,,- C,, 3736 LP (1) O, BD*(DN, -N,, 12270
BD (1) O, - H,, BD*(1) C,, - H,, 52.38 LP (1) O, BD*(1) O, - H,, 75.20
BD (1) O, - H,, BD*(1) N, - N, 212.88 LP(2) O, RY*(1) H,, 36.08
BD (1) O, - H,, BD*(1) O,,- H,, 106.73 LP(2) O, RY*(6) H,, 101.04
CR (1) O, RY*(15) O, 30.98 LP(2) O, BD*(22) C,,-C,, 21.92
CR (1) O, RY*(16) O, 33.38 BD*12)C,-N,, BD*(22) C,,-C,, 11.62
CR (1) O, RY*(3) H,, 83.73 BD*12)C,,-C,, BD*(22)C,,-C,, 174.20
CR (1) O, RY*(6) H,, 1213.44 BD*(2)C,,-C,, .BD*(2)C,,-C, 60.20
CR(1) O, BD*(2)C,-N,, 20.15 BD*(2)C,,-C, .BD*(2)C,.-C,, 121.21
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N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidroksinaftil-2-il)- 1,3 ,4-oksadiazol-2-ilJamin’in Sentezi Karakterizasyonu ve Gaussian Hesaplamalar1

SONUC

Bu calismada N-(4-metilfenil)-N-(5-(3-hidrok-
sinaftil-2-il)-1,3,4-oksadiazol-2-il)amin bilesiginin sen-
tezi literatiirde ilk kez gerceklestirildi. Elde edilen
bilesigin yapisi 'H-NMR, *C-NMR, elementel analiz
teknikleriyle aydinlatildi. Calismanin ikinci asamasinda
ise Gaussian 09 programiyla bilesigin teorik
hesaplamalar1 yapildi. Teorik sonuglara gore HOMO da
elektron yogunlugu tiim bilesige dagilmasina ragmen
LUMO?’ da naftalin halkas: iizerinde toplandigi, teorik
ve deneysel NMR degerleri karsilagtirildiginda R?
degerinin 'H-NMR’de 0,6018 "“C-NMR’de 09749
olarak belirlendi. Deneysel ve teorik FT-IR degerleri
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