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2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol Molekiiliiniin Titresim
Spektroskopisi ve Molekiiler Yapisinin Konformasyonel Kararhihiginin ab
initio Hartree-Fock ve Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi ile incelenmesi
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Oz

Bu ¢alismada, 2-[(4-hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin titresim
spektroskopisi ve molekiiler yapisinin konformasyonel kararliligi ab initio Hartree-Fock ve
yogunluk fonksiyoneli teorileri ile incelenmistir. Azo aromatik molekiiller, boya endiistrisinde
stvi1 kristaller i¢in miikemmel foto diizenleme substratlari, yiiksek verimli foto kirilma ortamu,
asit-baz, redoks ve metalkrom indikatorleri, optik aktuatorler, optik bilgi depolama ortami
olarak kullanildiklarindan dolayr yogun olarak ilgi duyulan molekiillerdir. Azo boyalar ayni
zamanda ultraviyole 1518a maruz kalan katalizorler olarak fotokatalitik reaksiyonlarda
kullanilirlar.

Anahtar Kelimeler: YFT, HF, FT-IR, Termodinamik Parametreler

ab-initio Hartree-Fock and Density Functional Theory Investigations on
The Conformational Stability, Molecular Structure and
Vibrational Spectra of 2-[(4-Hydroxyphenyl)diazenyl]benzene-
1,3,5-triol Molecule

Abstract

In this work, the vibrational spectroscopy and the conformational stability of the
molecular structure of 2-[(4-hydroxyphenyl)diazenyl]benzene-1,3,5-triol molecule were
investigated by ab initio Hartree-Fock and density functional theories. Azo aromatic
molecules in the paint industry liquid crystals the perfect photo editing substrates, highly
efficient photo-refractive medium, acid-base redox and metalchrome indicator, optical
actuators, optical information storage medium used because they heavily interest are
molecules. Azo dyes are also used in photocatalytic reactions as catalysts exposed to
ultraviolet light.
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Giris

Cisimlerin renklendirilmesi
boyamak  kelimesiyle ifade edilir.
Cisimlerin yiizeyinin ya dis tesirlerden
korunmasi ya da gilizel bir goriiniim
saglamas1 icin renkli hale getirilmesinde
kullanilan maddelerde boya (ing. pigment,
paint) denir. Konusma dilinde ¢ogu kez
boya ve boyar madde kelimelerini
birbirinin yerine kullaniriz. Bu iki sézciik
esanlamli degildir. Boyalar bir baglayici
firga ve boyama tabancalar1 ile uygulanir.
Boyanan ylizey, yagin kurumasi ile
oldukga kalin yeni bir tabaka ile kaplanir.
Bu islem gercekte bir boyama degil
ortmedir. Genellikle boyalar anorganik
yapidadirlar. Ancak, organik yapida da
olabilirler. Uyguladiklar1 yiizeyde higbir
degisiklik yapmazlar. Kazimakla yiizeyden
biiyiik parcalar halinde uzaklastirilabilirler
[1-3].

Cisimleri (kumas, elyaf vb.) renkli
hale getirmede uygulanan maddelere ise
boyar madde (Ing. dye, dyestuff) denir.
Ancak, her renk veren veya renkli olan
madde boyar madde degildir. Genellikle
cozeltiler veya siispansiyonlar halinde
cesitli boyama yontemleriyle uygulanirlar.
Biitiin boyar maddeler organik
bilesiklerdir. Boyanacak cisimler boyar
madde ile devamli ve dayanikli bir sekilde
birleserek cismin yiizeyini yapi1

bakimindan degistirirler. Genellikle boyar
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madde, cismin yiizeyi ile kimyasal veya
fiziko-kimyasal ~ bir iliskiye  girerek
birlesmistir. Boyanan yiizey kazima, silme,
yikama gibi fiziksel islemlerle
baslangigtaki renksiz durumunu alamaz
[1].

Azo boyar maddeleri smifi en
bliylik organik boyar madde smifidir.
Bunlarin yapilarinda kromofor grup olan
azo (-N=N-) grubu ile karakterize edilirler
[2]. Azoaromatik  molekiiller  optik
aktivatorler, redoks ve  metalkrom
indikator,  asit-baz, yiiksek  verimli
fotorefraktif ortam, sivi kristaller igin
miikemmel foto isaretleme substrati olarak
boyar madde endiistrisindeki
uygulamalarindan dolayr o6nemli olciide
dikkat ceken molekiillerdir. Azo boyalar
UV 1s1ga maruz birakilarak foto-katalitik
reaksiyonlarda  katalizér  olarak  da
kullanilmaktadir [4]. Giinlimiize kadar ¢ok
sayida yapisinda azo grubu bulunan tek
kristaller sentezlenmis ve sentezlenmeye
devam etmektedir [5-9].

2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]ben-
zen-1,3,5-triol molekiiliiniin {i¢ boyuttaki
yaklasik geometrisi GaussView
programinda g¢izilerek Gaussian03 paket
programinda  girig  verileri  olarak
kullanilmigtir.  Bu program yardimiyla

molekiiliin kararli haldeki bag uzunluklari,

bag acilarn ve infrared titresimleri
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yogunluk fonksiyoneli teorisi ve ab initio
Hartree-Fock teorisi  kullanilarak gaz
fazinda hesaplanmistir. Bu hesaplamalarda
degisik fonksiyoneller ve baz setleri

kullanilmistir.

Materyal ve Yontem

Molekiiler Optimizasyon ve Termodi-
namik Parametreler

Bu c¢alismada, 2-[(4-hidroksife-
nil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekii-
liiniin infrared spektrumu 4000-400 cm™
Eskisehir
Universitesi Fen Edebiyat Fakiiltesi Fizik

bolgesinde Osmangazi
Laboratuvarinda bulunan Mattson 1000
FT-IR Spektrometresi kullanilarak kati
fazda kaydedilmistir. Spektrum
incelenerek, bilesigin olabilecek miimkiin
yapilan tartisilmis ve elde edilen titresim
frekanslar1 deneysel degerlerle karsilag-
tirilmastir.

2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]ben-
zen-1,3,5-triol molekulunin katithal FT-IR
spektrumu,  Mattson 1000  FT-IR
Spektrometresi kullanilarak KBr teknigiyle
4000-400 cm?®  bolgesi  arasinda
kaydedilmistir.

Hesaplamalarin ilk adimi olarak,
2-[(4-hidroksifenil)diazenil]benzen 1,3,5-
triol molekiiliiniin konformasyonel

analizinin en kararli konformer yapisi elde

edildi. Molekiillerin potansiyel enerji
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egrileri HF/3-21G temel seti kullanilarak
D1 (C2-C3-015-H22), D2 (C1-C6-N7-
N8), D3 (N7-N8-C9-C10), D4 (C11-C10-
016-H20), D5 (C11-C12-018-H21) ve D6
(C13-C14-017-H19) dihedral agilarinin
serbest dondiirilmesiyle elde edilmistir. Bu
yapilarin geometrik parametreleri ab initio
HF/3-21G metodu kullanilarak optimize
edilmistir. Diislik enerjili konformerler D1-
6 dihedral agilarinin potansiyel donmeleri
HF/3-21G temel setiyle elde edilmistir.
Elde edilen her bir konformasyonel
imajiner frekansin yoklugu ve potansiyel
enerji yiizeylerindeki minimum
noktalarinin ~ uyum  icinde  oldugu
dogrulanmustir [10].

2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]ben-
zen-1,3,5-triol  molekulinin  molekiiler
geometrisi  i¢cin  en  diisik  enerjili
konformer, HF ve YFT (B3LYP)
metodlarinin her biri igin, 6-31G(d,p), 6-
31+G(d,p), 6-31++G(d,p), 6-311G(d,p), 6-
311+G(d,p) ve 6-311++G(d,p) temel setleri
kullanilarak yeniden optimize edilmistir.
Her bir normal mod iizerine yansiyan i¢
koordinatlarin relatif agirliklarinin yiizdesi
Gaussian 03W programiyla hesaplanmigtir
[11,12].

2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]ben-
zen-1,3,5-triol molekiiliiniin atomik yiik,
molekiiler kutuplanabilirlik ve dipol
moment hesaplamalar1 gibi bazi molekiiler

ozellikler, HF ve YFT (B3LYP) metodlar1
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ve 6-31G(d,p), 6-31+G(d,p), 6-
31++G(d,p), 6-311G(d,p), 6-311+G(d,p)
ve 6-311++G(d,p) temel setleri
kullanilarak yapilmistir [13,14].

2-[(4-Hidroksifenil) diazenil] benzen-
1,3,5-triol Molekiiliiniin Konformasyo-

nel Kararhhgi

2-[(4-Hidroksifenil)
benzen-1,3,5-triol mokekilinin B3LYP/
6-311++G(d,p)

edilmig yapist ve atom numaralar1 Sekil

diazenil]

metoduyla  optimize
1’de  gosterilmistir.  2-[(4-hidroksifenil)
diazenil]benzen-1,3,5-triol  molekiiliiniin
konformasyonel kararliligina etki eden alt1
tane zincir grubu vardir. Bu zincirler 2-[(4-
hidroksifenil)diazenil]  benzen-1,3,5-triol
molekiilii i¢in D1, D2, D3, D4, D5 ve D6
dihedral acilari molekiiliiniin
konformasyonel esnekligi ile ilgili olan

acilardir.

90’9

Sekil 1.  2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]
benzen-1,3,5-triol mokekiiliiniin B3LYP/ 6-
311++G(d,p) metoduyla optimize edilmis

yapist ve atom numaralart

Bu 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]

ISSN: 2536-4383
benzen-1,3,5-triol  mokekulinin  farklt
konformasyonlarinin olasi durumlar1 DI-
6’ya baglidir. Molekiiliin her bir dihedrali
i¢in Ui¢ koordinat sistemi mevcuttur. Boylece

36=729 tane olas1 konformer elde edilebilir
[15].

2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]ben-
zen-1,3,5-triol mokekiiliniin  konformer-
lerini elde etmek icin dihedral agilarinin
tarama prosediirii D1-6 dihedral agilarinin
her bir sabit degerlerinde uygulanarak,
diger biitiin geometrik parametreleri HF/3-
21G metoduyla optimize edilmistir. D1-6
donme koordinatlarinin degisimi 10°’lik
360°’ye kadar

adimlarla 0°’den

hesaplanmistir ve Sekil 2°de gdsterilmistir.
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Sekil 2. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiilii i¢in HF/3-21G metoduyla

hesaplanan D1-6 dihedral agilarinin donme enerji egrileri

Konformerlerin HF/3-21G
metoduyla optimize edilmis geometrileri
Sekil 3’de gosterilmis ve gaz fazi relatif
enerjileri, karakteristik donme agilari, bazi
relatif termodinamik parametreleri ve dipol
momentleri Tablo 1’de listelenmistir. K 1
konformerlerinin en kararli form oldugu
aciktir. Boylece calismada molekiillerin bu

formu {izerine odaklanarak molekiiler yap1

ve titresim

spektrumlarinin

tayinleri

yapilmustir.

K_3
2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]
benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin HF/3-21G

Sekil 3.

ile optimize edilmis 3 konformerinin
geometrik yapisi

Tablo 1. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]
benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin en kararl

konformerlerinin  HF/3-21G  metoduyla

hesaplanan, karakteristik ve relatif
termodinamik verileri
Konformerler K1 K_2 K_3
D1 -180 0 180
D2 0 0 0
D3 180 180 0
D4 180 0 0
D5 180 180 -180
D6 -180 180 180
Er(Hartree) | -863.692462 | -863.683899 | -g863.673095
AE (kcal/mol) 0.00 5.37 12.15
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4.14 | 2.34 | 1.90 |

| #(@ebye) |

2-[(4-Hidroksifenil)
1,3,5-triol Molekiiliiniin Molekiiler Yapisi

diazenil] benzen-

2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]
zen-1,3,5-triol

ben-
molekilinin

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

sematik
gosterimi ve

metoduyla  optimize  edilmis  yapisi
gosterilmistir (Sekil 1). Molekiiliin ab initio
HF ve YFT (B3LYP) metodlar1 ve 6-
31G(d,p), 6-31+G(d,p), 6-31++G(d,p), 6-
311G(d,p), 6-311+G(d,p) ve 6-311++G(d,p)
temel setleriyle optimize edilmis bag
uzunluklari, bag acilar1 ve dihedral agilari
ise Tablo 2’de verilmistir. Molekiiliiniin bag
uzunluklarinin, bag acilarinin ve dihedral
acilarinin geometrik optimizasyonu, simetri
siirlandirmast olmadan optimize edilmistir.
Optimize edilmis molekiiler yap1 teorik
olarak elde edilen sonuglara gore incelenmis
ve yorumlanmistir. Tablo 2.a-b’de bulunan
YFT (B3LYP) metoduyla hesaplanmis bag
acilart ve dihedral agilar HF metoduyla
fakat

icindedir HF metoduyla

YFT

uyum
hesaplanan

(B3LYP)

bag  uzunluklarinin,
metoduyla

daha

hesaplanan  bag

uzunluklarindan kisa  oldugu

goriilmiistiir. Yapidaki N=N bag uzunlugu
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Er toplam enerji, AE; relatif enerji

1260) A [5],
1.2553(17) A [6], 1.264(2) A [7], 1.238(5) A
[8], 1.250 A [9] ve 1.255(5) A [16] olarak
Molekiilin  YFT/6-

onceki c¢alismalarda

rapor

311+G(d,p)

edilmistir.

baz setiyle yapilan
hesaplamasinda N7-N8 bag uzunlugu diger
baz setleriyle yapilan hesaplamalara gore
literatiirle daha uyumlu oldugu ve HF/6-
311++G(d,p) ile yapilan teorik
hesaplamanin diger baz setleriyle yapilan
teorik  hesaplamalara literatlirdeki

N=N bag

gore
deneysel uzunluguyla daha
uyumlu oldugu goriilmiistiir. Yapidaki fenil
halkasinin C6 atomu ile bag yapan N7
atomu arasindaki bag uzunlugu YFT ve HF
metodunda uygulanan baz setleriyle sirasiyla
1.406-1.419 A ve 1.415-1.417 A araliginda
hesaplanmistir. Literatiirde ise C-N bag
uzunlugu 1.413(2) A [5], 1.4176(18) A [6],
1.411(2) A [7], 1.427(2) A [8], 1.416(2) A
[9], 1.410(7) A [16], 1.40476 A [17], 1.392
A [18] ve 1.40736 A [19] olarak rapor
edilmistir. Deneysel ve teorik degerlerdeki
farklilik teorik degerlerin gaz halde izole
molekiiller i¢in, deneysel degerlerin ise kati

haldeki molekiiller i¢in elde edilmesidir.

Tablo 2.a. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol  molekiiliiniin  YFT yontemiyle
hesaplanan bag uzunluklar:(4), bag ve dihedral ac:lar: (°)

p | YFT

arametreler 6-31G(d,p)  6-31+G(dp)  6-31++G(dp)  6-311G(dp)  6-311+G(d,p) 6-311++G(d.p)

Bag uzunlugu (A)

015-C3 1.364 1.394 1.362 1.366 1.37 1.362

C6-N7 1.407 1.407 1.406 1.408 1.419 1.406

N7-N8 1.272 1.272 1.273 1.277 1.248 1.279

6
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N8-C9 1.375 1375 1.374 1.376 1.395 1.374
C10-016 1.349 1.349 1.346 1.352 1.356 1.348
C12-018 1.36 1.359 1.357 1.362 1.362 1.358
C14-017 1.339 1.339 1.336 1.342 1.348 1.338
r<C-C> 1.400 1.400 1.400 1.403 1.385 1.403
r<C-H> 1.083 1.083 1.083 1.085 1.069 1.085
Bag acisi (°)
015-C3-C4 122.9 122.9 123 122.9 123.4 122.9
C5-C6-N7 116.2 116.2 116.3 116.1 116.6 116.2
N7-6C-1C 124.9 124.9 124.9 124.9 124.4 124.9
C2-C3-015 117.2 117.2 1173 117.1 117 117.2
C6-N7-N8 117.1 117.1 117 117 1174 116.9
N7-N8-C9 117.7 117.7 117.7 1175 119.2 117.4
N8-C9-C10 115.3 115.3 115.2 115.4 115.2 115.1
C9-C10-016 119.3 119.3 119.2 119.4 120 119.1
016-C10-C11 119.4 119.4 119.7 119.3 119.2 119.8
C11-C12-018 116.4 116.4 116.4 1163 116.8 116.4
018-C12-C13 121.4 121.4 1215 1214 122 121.4
C13-C14-017 119.4 119.4 1195 1195 1185 119.7
017-C14-C9 120.7 120.7 120.7 1205 121.9 120.6
C14-C9-N8 126.1 126.1 126.0 126.0 1255 126.0
<C-C-C> 120.0 120.0 120.0 120.0 120.0 120.0
Dihedral ag1 (°)
015-C3-C4-C5 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 180.0 -180.0
C4-C5-C6-N7 180.0 180.0 -180.0 180.0 -180.0 180.0
N7-C6-C1-C2 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 180.0 -180.0
C1-C2-C3-015 180.0 -180.0 -180.0 180.0 -180.0 180.0
C5-C6-N7-N8 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
N8-N7-C6-C1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
C6-N7-N8-C9 -180.0 -180.0 180.0 -180.0 180.0 -180.0
N7-N8-C9-C10 -180.0 180.0 180.0 -180.0 180.0 180.0
N8-C9-C10-C11 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 -180.0
N8-C9-C10-016 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
016-C10-C11-C12 180.0 180.0 -180.0 180.0 -180.0 -180.0
C10-C11-C12-018  -180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
018-C12-C13-C14  -180.0 -180.0 180.0 -180.0 -180.0 180.0
C12-C13-C14-017  180.0 180.0 -180.0 180.0 -180.0 -180.0
017-C14-C9-N8 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
017-C14-C9-C10 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 180.0 180.0
C14-C9-C10-016 180.0 180.0 180.0 180.0 -180.0 180.0
C13-C14-C9-N8 -180.0 -180.0 180.0 -180.0 -180.0 180.0
C14-C9-N8-N7 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
¢<C-C-C-C> 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
Tablo 2.b. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin  HF  yontemiyle

hesaplanan bag uzunluklar:(4), bag ve dihedral ac:lar: (°)

7
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HF
6-31G(d,p) 6-31+G(d,p) 6-31++G(d,p) 6-311G(d,p) 6-311+G(d,p) 6-311++G(d,p)

Parametreler

Bag uzunlugu (A)

015-C3 1.346 1.346 1.346 1.348 1.348 1.347
C6-N7 1.417 1.417 1.416 1.417 1.417 1415
N7-N8 1.222 1.222 1.222 1.226 1.226 1.227
N8-C9 1.394 1.394 1.394 1.394 1.394 1.393
C10-016 1.333 1.333 1.332 1.334 1.334 1.333
C12-018 1.339 1.339 1.338 1.34 1.34 1.339
C14-017 1.326 1.326 1.325 1.328 1.328 1.326
r<C-C> 1.389 1.389 1.388 1.390 1.390 1.389
r<C-H> 1.074 1.074 1.074 1.074 1.074 1.074
Bag acis1 (°)

015-C3-C4 1228 1228 122.9 1228 1228 122.8
C5-C6-N7 116.1 116.1 116.2 116.1 116.1 116.1
N7-6C-1C 124.8 124.8 1248 124.8 124.8 124.9
C2-C3-015 117.3 117.3 117.3 117.2 117.2 117.3
C6-N7-N8 117.1 117.1 117.1 117.0 117.0 117.0
N7-N8-C9 118.9 118.9 118.9 118.9 118.9 118.9
N8-C9-C10 115.1 115.1 115.1 115.1 115.1 115.0
C9-C10-016 120.3 1203 1203 1203 1203 120.2
016-C10-C11 118.0 118.0 118.1 118.0 118.0 118.2
C11-C12-018 116.9 116.9 116.9 116.9 116.9 116.9
018-C12-C13 1213 1213 1213 1213 1213 1213
C13-C14-017 117.6 117.6 117.6 1175 1175 1176
017-C14-C9 122.2 122.2 122.2 122.2 122.2 1222
C14-C9-N8 126.5 1265 1265 126.6 126.6 1265
#<C-C-C> 120.0 120.0 120.0 120.0 120.0 120.0
Dihedral a¢1 (°)

015-C3-C4-C5 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0
C4-C5-C6-N7 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0
N7-C6-C1-C2 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 180.0 -180.0
C1-C2-C3-015 180.0 -180.0 180.0 -180.0 -180.0 -180.0
C5-C6-N7-N8 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
N8-N7-C6-C1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

C6-N7-N8-C9 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
N7-N8-C9-C10 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
N8-C9-C10-C11 180.0 180.0 180.0 -180.0 -180.0 180.0
N8-C9-C10-016 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

016-C10-C11-C12  _180,0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0
C10-C11-C12-018  180.0 180.0 -180.0 -180.0 -180.0 180.0
018-C12-C13-C14  -180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
C12-C13-C14-017  -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0 -180.0
017-C14-C9-N8 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

017-C14-C9-C10  180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
C14-C9-C10-016  180.0 180.0 180.0 180.0 180.0 180.0
C13-C14-C9-N8 -180.0 -180.0 -180.0 180.0 180.0 -180.0
C14-C9-N8-N7 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
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¢<C-C-C-C> 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
Molekiilin ~ baz1  termodinamik diizeltme enerjisi vb.) Tablo 3.a-b’de
parametre degerleri (0rnegin sifir-noktasi listelenmistir.

titresim enerjisi, Enomo, ErLumo, termal

Tablo 3.a. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol  molekiiliiniin  YFT yontemiyle

hesaplanan bazi termodinamik parametre degerleri

. . YFT YFT YFT YFT B3LYP B3LYP
Termodinamik parametreler
6-11++G(d,p) 6-311+G(d,p) 6-311G(d,p) 6-31++G(d,p) 6-31+G(d,p)  6-31G(d,p)

Toplam enerji (a.u.) -873.919 -873.919 -873.898 -873.724 -873.724 -873.684
Sifir-noktasi (kJ mol™) 544.4 544.9 546.5 546.5 546.7 548.8
Enerjinin termal diizeltmesi 584.1 5845 585.7 585.8 586 587.8
(kJ mol™)

Entalpinin termal 586.6 586.9 588.2 588.3 588.5 590.3
diizeltmesi (kJ mol™)

Gibbs serbest enerjisinin 429.4 4303 43222 4321 4333 436.1
termal diizeltmesi (kJ mol™)

Cv (Ist kapasitesi)

(I mol* K

Toplam 250.8 250.3 248.7 2495 249.2 247.8
Otelenme 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47
Donme 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47
Titresim 225.9 2253 223.7 224.5 224.3 222.8
S (Entropi)

Cal/Mol-Kelvin

Toplam 527.1 525.3 523 524.2 520.4 517.1
Otelenme 177.4 177.4 177.4 177.4 177.4 177.4
Donme 140.1 140.1 140.1 140.1 140.1 140.1
Titresim 209.6 207.8 205.5 206.6 202.8 199.6
EHOMO (eV) -6.075 -6.075 -5.883 -6.019 -6.02 -5649
ELUMO (V) -2.489 -2.489 -2.258 -2.418 -2.419 -1.995
Es~ELLUMO - HOMO (eV) 3.586 3.586 3.625 3.601 3.601 3.654
Dipol Moment (D) 3.323 3.322 3.235 3.334 3.337 3.226

Tablo 3.b. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol  molekiiliiniin  HF  yontemiyle

hesaplanan baz: termodinamik parametre degerleri

- HF HF HF HF HF HF
Termodinamik parametreler
6-11G++(d,p) 6-11G+(d,p) 6-11G(d,p) 6-31G++(d,p) 6-31G+(d,p)  6-31G(d,p)
Toplam enerji (a.u.) -868.774 -868.774 -868.758 -868.599 -868.6 -868.574
Sifir-noktasi (kJ mol™) 586.9 587.1 588.9 589.6 589.9 592.3
Enerjinin termal diizeltmesi 622.1 622.3 623.7 624.6 624.8 629.3

(kJ mol)
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Entalpinin termal

aiizeltmesi (k) mol) 624.6 624.8 626.2 627 627.3 631.8
g?g:fjgi’gf;ﬁg;rgg”r:;rl) 4812 4815 48338 484.1 4845 4792
Cv (Is1 kapasitesi)
(J mol* K
Toplam 228.2 229.9 2264 2271 226.8 2335
Otelenme 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47
Dénme 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47 12.47
Titresim 203.3 203.1 201.4 202.2 201.8 208.6
S (Entropi)
Cal/Mol-Kelvin
Toplam 480.9 480.7 4778 479.4 479 511.8
Otelenme 177.4 177.4 177.4 177.4 177.4 177.4
Dénme 140 140 140 140 140 140
Titresim 163.5 163.3 160.4 162 161.6 194.4
EHOMO (V) -8.087 -8.088 -7.981 -8.069 -8.07 -7.871
ELUMO (V) 0.857 1138 1.399 0.888 1183 1578
Eg=ELUMO - HOMO (eV) 8.944 9.226 9.38 8.957 9.254 9.449
Dipol Moment (D) 3.704 3.705 3.655 3.729 3.731 3.689
2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5 - degerleri  Tablo 4’de listelenmistir.

triol Molekiiliiniin Molekiiler

Ozellikleri

Diger

2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]

zen-1,3,5-triol molekiiliiniin dipol moment

ben-

ve enerji degerleri hesaplanip Tablo 4’de
gosterilmistir. Dipol moment, molekiiler yiik
dagilimini yansitir ve ii¢ boyutlu bir vektor
olarak wverilir. Bundan dolayr molekiil
icindeki yiik hareketini sekille agiklamak

i¢in kullanilabilir.

Mulliken yiik yogunlugu

dagilimlar1  her bir atomun elektron

poplilasyonu belirlenerek hesaplanmistir.
Cesitli metotlar ve temel setler kullanilarak

hesaplanan Mulliken yiik yogunluklarinin

10

Sonuglarin daha 1iyi anlasilabilmesi i¢in
grafiksel gosterimi Sekil 4’de gdsterilmistir.
Atomlarin Mulliken yiik yogunlugu birgok

farkli temel setlerle hesaplanmustir.

Tablo 4’deki sonuclar ve 1ilgili
sekiller yik yogunlugu dagiliminin farkl
temel setlere bagli degistigini gosterir.
Temel setlerdeki yiik yogunlugu degisim
sebebi kutuplanabilirliktir. Tiim metodlar ve
temel setlerin atomik yiik yogunluklarmnin
hesaplamalar1 goz Oniline alinirsa, 2-[(4-
hidroksifenil)diazenil]

molekiilii i¢in; C5, N7, N8, O15, O17, ve

benzen-1,3,5-triol

O18 atomlarinin dondr (verici), negatif
yiikli oldugu soylenebilir. C14 atomu ise
akseptor (alici), pozitif yiikliidiir.
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Tablo 4. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin farkli metod ve temel

setlerde hesaplanan atomik yiik yogunluklar

Temel Setler cs N7 N8 Cl4 015 016 017 018
YFT/6-311++G(d,p) -0.237 0.125 -0.239 0101  -0225  -02 0298  -0.213
YFT/6-311+G(d,p) -0.181 0.126 -0.28 0105 -0262 -0.267 0371  -0.252
YFT/6-311G(d,p) -0.065 -0.356 -0.256 024 0351 -034 035  -0.345
YFT/6-31++G(d,p) -0.415 -0.09 -0.247 0815 -0498 0444 0509  -0.491
YFT/6-31+G(d,p) 0.33 -0.121 -0.298 0071 0525  -045 0552  -0.521
YFT/6-31G(d,p) -0.095 -0.421 -0.367 0366  -055 -0558 0571 -0.548
HF/6-311++G(d,p) 0.052 0.2 -0.274 009  -0303 -0.304 0398  -0.288
HF/6-311+G(d,p) -0.156 0.198 -0.327 0123 -0343 -0.364 0465  -0.334
HF/6-311G(d,p) -0.05 -0.392 -0.281 0378 0444 0437 0447 0434
HF/6-31G++(d,p) 021 -0.128 -0.126 0511  -0573 0562 -0.624  -0.567
HF/6-31G+(d,p) 0.251 -0.035 0.222 0032  -059 -0604 0655  -0.59
HF/6-31G(d,p) -0.117 -0.432 -0.347 0482  -0649 0653  -0667  -0643
Elektronlarn  dagilimi  hakkinda niceliktir. Bu c¢alismanin amaclarindan biri

bilgi edinmenin bir baska yolu dipol

kutuplanabilirligini ~ hesaplamaktir.  Bir

molekiilin elektrik alana maruz kalmasi
seklindeki degisiklik kutuplanabilirlik ile
molekiil

belirlenir. Kutuplanabilirlik

de molekiiliin molekiiler kutuplanabilirligi

uzerindeki metotlarm ve temel setlerin

etkisini incelemektir.

Denklem 1’de a ikinci dereceden bir

' o ' rank tensoridiir ve <o> dipol
sisteminin yiilk yogunlugu ve -elektronik o
o o . kutuplanabilirlik diye adlandirilir.
dagilimi  gibi  Ozelliklerinin  bir  Olglisii
oldugundan, molekiiler optik  ve <a>=1 /3 (Kt +X;) (1)
spektroskopide  kullanilan ~ 6zenli  bir
1,00
u B3LYP/6-311++G(d,p)
0,75 m B3LYP/6-311G+(d,p)
0,50 = B3LYP/6-311G(d,p)
F B3LYP/6-31++G(d,p)
g 0,25 B3LYP/6-31+G(d,p)
§ 000 . n “| B3LYP/6-31G(d,p)
z II s I N7 III N8 c14 Ill o015 III 016 Ill 017 Ill 018 HE/6-311G++(c,p)
E 0 HF/6-311G+(d,p)
= HF/6-3116(d,p)
0,50
HF/6-31G++(d,p)
0,75 HF/6-31G+{d,p)
HF/6-31G(d,p)
-1,00

Sekil 4. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin B3LYP ve HF metodlarinin

farkly temel setlerine gore atomik yiik yogunluklarindaki degigimi

11
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Tablo 5°de birgok metod ve temel hidroksifenil)diazenil] benzen-1,3,5-triol
setle hesaplanan kutuplanabilirlik degerleri molekiilii  i¢cin  ise (223.921 Hartree)
vardir. Sekil 5’den de goriilecegi gibi en B3LYP/6-31++G(d,p) metoduyla
biiyilk  dipol  kutuplanabilirlik;  2-[(4- hesaplanmustir.

Tablo 5.  2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol  molekiilii  i¢cin  hesaplanan
kutuplanabilirlikler (Hartree)

Temel Setler Oxx Oxy ayy ax: ay: 0z <a>
YFT/6-311++G(d,p) 406.198 -2.641 174.949 0.001 0 88.010 223.052
YFT/6-311+G(d,p) 406.102 -2.644 174.873 0.001 0 87.863 222.946
YFT/6-311G(d,p) 391.050 -2.861 163.388 0 -0.001 64.744 206.394
YFT/6-31++G(d,p) 407.650 -2.616 175.948 0 -0.001 88.164 223.921
YFT/6-31+G(d,p) 407.510 2.611 175.891 0.001 0 87.759 223.720
YFT/6-31G(d,p) 383.635 -2.860 157.958 0 -0.001 52.803 198.132
HF/6-311++G(d,p) 295.369 -6.020 158.333 0 -0.001 85.196 179.633
HF/6-311+G(d,p) 295.325 6.023 158.287 0 0.001 85.041 179.551
HF/6-311G(d,p) 285.817 -5.990 149.319 0 -0.001 63.972 166.369
HF/6-31++G(d,p) 294.765 6.029 158.056 0 0.001 84.651 179.157
HF/6-31+G(d,p) 294.725 6.029 158.032 0 0.001 84.266 179.008
HF/6-31G(d,p) 281.674 -5.912 144.984 0 -0.001 52.354 159.671
250,000
200,000 |
150,000 |
100,000 -
50,000 |
0,000
P I R I
1,\"»" g o5 ,,;\}‘x (0,‘5\’ \@,"’r\' ’b.;\,b g b,\"\’ & (0"’ \Qjﬂ;\
S oY T @ e o & &S
o & <& <

Sekil 5. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin hesaplanan

kutuplanabilirliklerinin farkli metodlara gore karsilastiriimasi

2-[(4-Hidroksifenil)  diazenil] benzen- Molekiiliin gozlemlenen titresim
1,3,5-triol Molekiiliiniin Titresim frekanslar1 ve analiz temel bandlar ve
Spektrumunun Belirlenmesi kombine  FT-IR  bandlart  vasitasiyla

incelendi ve tartigildi ve molekiilin FT-IR
spektrumu  Sekil 6’da  goOsterilmistir.

12
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Molekiliin  farklt kullanilarak

metotlar
hesaplanan, gozlemlenen frekanslari, mutlak
ve relatif siddetleri ve olasi titresimler Tablo
6.a-b’de gosterilmistir. Teorik hesaplamalar
molekiillerin gaz fazina aittir ve deneysel

sonuglar kati-hal spektrumuna aittir. Farkli

ISSN: 2536-4383

titresim  frekanslari  deneysel  verilerle
karsilastirildi ve deneysel degerlerle uyum
iginde oldugu goriildii. Teorik olarak FT-IR
spektrumunda hesaplanan baz1  bandlar

deneysel spektrumda goriilmemistir [20-22].

metodlar ve temel setlerle hesaplanan
= = e — e
= I N WY{— W
- S
i "_
S =
o
= = Dalgnsayss: (cay e e

Sekil 6. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin FT-IR spektrumu

Tablo 6.a. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol

molekiiliiniin  deneysel ve bazi

setlerinde YFT metoduyla hesaplanan FT-IR siddetleri (cm™)

YFT (B3LYP)
Deneysel 6-311++G(d,p) 6-311+G(d,p) 6-311G(d,p) 6-31++G(d,p) 6-31+G(d,p) 6-31G(d,p)
FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int.
3832, vw 3831 129 3831 129 3828 117 3824 120 3824 121 3820 96
3780, vw 3828 148 3828 148 3825 133 3822 143 3821 142 3817 112
3677 97 3677 97 3666 93 3678 87 3678 88 3655 83
3374,s 3219 1 3219 1 3220 1 3239 0 3238 0 3243 0
3214 1 3214 1 3215 1 3232 2 3231 2 3232 3
3193 211 3191 72 3191 30 3209 6 3209 6 3210 7
3191 3 3190 80 3189 35 3206 4 3205 4 3207 5
3188 26 3188 89 3187 166 3198 10 3197 10 3198 11
3179 2 3179 1 3178 1 3174 23 3174 23 3173 26
3039, w 3157 26 3157 26 3155 29 3143 232 3143 232 3128 208
1733, m 1685 696 1685 696 1691 658 1692 727 1692 727 1705 668
1647 190 1647 190 1652 169 1656 200 1656 202 1667 171
1626 248 1626 248 1630 261 1632 241 1632 240 1642 269
1605, s 1621 115 1621 115 1623 105 1628 119 1628 120 1635 100
1560, w 1549 92 1549 91 1557 77 1555 88 1555 88 1570 61

13
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1537 59 1537 59 1543 66 1544 55 1544 54 1558 70
1514, m 1528 93 1528 94 1533 79 1535 94 1535 93 1547 72
1491, w 1487 27 1487 27 1492 21 1495 36 1495 36 1503 13
1463, m 1461 55 1461 55 1465 49 1469 41 1469 41 1478 19
1428, m 1448 120 1449 119 1457 154 1453 121 1453 121 1469 183
1384, m 1399 41 1399 41 1411 55 1408 53 1408 54 1427 82
1368 106 1368 107 1372 132 1379 104 1379 104 1387 134
1346 243 1346 244 1353 248 1357 274 1357 273 1370 255
1321, m 1333 24 1333 23 1333 28 1336 5 1336 5 1341 9
1309 409 1310 411 1317 408 1315 410 1315 412 1329 462
1292, w 1288 178 1288 178 1300 149 1296 159 1297 160 1316 105
1273, m 1277 45 1277 44 1283 34 1282 39 1282 38 1294 24
1245 206 1245 207 1255 206 1245 232 1245 233 1264 242
1236, m 1226 65 1226 65 1229 60 1233 50 1233 50 1240 45
1195 17 1195 17 1201 24 1200 12 1200 12 1213 13
1188 242 1188 241 1196 275 1185 192 1185 193 1198 261
1165, m 1171 127 1171 128 1172 311 1175 147 1175 147 1180 374
1167 316 1167 317 1171 7 1171 329 1171 327 1179 25
1123 24 1123 24 1123 22 1125 26 1125 26 1129 22
1105 35 1105 35 1111 24 1110 28 1110 28 1121 15
1018 0 1018 0 1018 0 1019 2 1019 2 1021 1
1015 3 1015 3 1016 1 1018 1 1018 1 1020 0
985, w 970 0 977 0 977 0 968 0 974 0 973 0
940, w 937 4 945 2 945 4 942 3 947 2 944 3
934 5 934 5 935 5 935 5 935 5 939 5
877, vw 860 88 864 88 861 100 881 72 885 70 867 90
853, ww 854 2 854 2 856 1 856 2 856 2 860 1
846, vw 844 25 848 27 849 15 846 44 849 47 851 23
823 22 831 19 812 11 827 27 833 22 821 16
810, vw 808 6 811 7 809 6 812 6 814 8 814 7
791, vw 799 30 799 30 801 27 801 28 801 28 803 24
788 54 797 54 781 64 795 52 799 53 784 53
729, w 723 0 727 0 739 1 732 0 722 0 728 3
707, w 703 1 708 1 724 1 702 2 702 0 709 0
664 9 664 9 665 9 663 10 663 10 665 9
645 0 650 0 657 3 647 1 649 1 659 15
642,w 644 12 644 12 645 12 643 13 643 13 645 12
610 21 614 18 628 67 616 54 617 45 631 7
609 0 609 0 610 0 610 0 610 0 614 10
605,w 600 7 600 7 609 31 600 7 604 55 612 0
582,w 583 82 585 86 601 6 596 45 600 7 602 6
528,w 533 13 534 14 540 14 535 14 536 16 543 5
516,w 519 26 519 26 519 24 518 27 518 27 518 24
506,w 502 3 502 3 503 3 501 3 501 3 504 3
470,w 468 73 468 73 468 68 467 69 467 69 468 61
437 1 438 0 441 0 439 0 441 0 441 0
416,vw 416 0 417 0 421 0 418 0 420 0 421 2
405,vw 404 28 404 28 405 26 404 28 404 29 409 109

14
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372 21 372 25 401 102 391 103 391 105 406 27
372 2 372 2 379 8 375 9 376 7 381 27
365 89 366 86 374 2 370 2 370 2 374 2
343 10 343 10 362 106 351 112 351 112 372 95
325 107 326 109 344 9 343 10 343 10 345 10
261 1 263 1 273 0 268 0 268 0 275 0
234 2 234 2 235 2 233 2 234 2 236 2
230 2 230 2 231 2 232 3 232 3 233 3
207 1 207 1 208 1 209 1 208 1 211 1
197 0 197 0 198 0 196 1 196 1 198 1
185 0 186 0 190 0 187 0 186 0 191 0
94 0 94 0 95 0 95 0 95 0 97 0
67 1 67 1 68 1 66 1 66 1 68 1
39 1 39 1 39 1 40 1 40 1 40 1
9 0 11 0 10 0 11 0 17 0 19 0

Tablo 6.b. 2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]benzen-1,3,5-triol molekiiliiniin deneysel ve bazi baz
setlerinde HF metoduyla hesaplanan FT-IR siddetleri (cm™)

HF
Deneysel 6-311++G(d,p) 6-311+G(d,p) 6-311G(d,p) 6-31++G(d,p) 6-31+G(d,p) 6-31G(d,p)
FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int. FT-IR Int.
3832, vw 4184 153 4184 153 4183 143 4189 151 4189 151 4193 134
3780, vw 4180 161 4180 161 4179 152 4185 160 4185 160 4190 142
4133 165 4133 165 4132 158 4139 158 4140 158 4141 150
3374, s 3964 231 3964 231 3964 226 3973 224 3973 224 3972 217
3381 3 3381 3 3383 3 3405 0 3405 0 3409 0
3381 0 3381 0 3382 1 3404 3 3404 3 3403 4
3353 5 3353 5 3353 5 3376 5 3376 5 3377 6
3350 6 3350 6 3351 8 3372 6 3372 6 3372 8
3341 7 3341 7 3341 8 3364 7 3364 7 3366 8
3039, w 3317 25 3318 25 3317 28 3340 25 3340 25 3339 28
1733, m 1843 47 1843 47 1848 42 1850 40 1850 40 1857 56
1802 953 1802 953 1807 894 1810 953 1810 954 1820 828
1791 155 1791 155 1795 185 1799 180 1799 179 1808 239
1605, s 1771 112 1771 111 1775 90 1778 64 1778 64 1787 68
1560, w 1767 256 1767 257 1771 270 1773 314 1773 315 1781 292
1672 250 1672 250 1676 254 1681 239 1681 239 1689 231
1514, m 1656 4 1656 4 1661 5 1663 8 1663 8 1673 11
1491, w 1641 142 1641 142 1647 135 1649 133 1649 133 1661 124
1463, m 1586 17 1586 17 1590 22 1593 15 1593 15 1602 21
1428, m 1525 136 1525 136 1533 149 1530 145 1530 145 1546 165
1384, m 1499 116 1499 116 1509 118 1499 125 1499 125 1514 145
1451 51 1451 51 1453 65 1456 44 1456 44 1460 61
1321, m 1399 331 1399 334 1407 323 1403 526 1403 512 1415 432
1393 250 1393 248 1400 237 1401 23 1401 39 1412 95
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1292, w 1382 36 1382 36 1385 39 1392 32 1392 31 1397 34
1273, m 1359 49 1359 49 1365 83 1364 28 1364 28 1372 72
1354 99 1354 99 1360 127 1358 80 1358 80 1366 121
1236, m 1336 202 1336 203 1343 169 1335 281 1335 282 1347 259
1304 30 1305 30 1309 39 1310 18 1310 18 1318 26
1285 135 1286 135 1288 123 1293 122 1293 121 1300 109
1165, m 1266 97 1266 97 1266 96 1271 96 1271 96 1274 97
1235 196 1235 196 1239 191 1241 232 1241 232 1247 222
1221 154 1222 153 1226 155 1231 154 1231 154 1236 156
1188 27 1188 28 1190 27 1197 22 1197 22 1201 20
1180 10 1180 10 1183 8 1188 8 1188 8 1194 5
1095 0 1095 0 1096 0 1100 0 1100 0 1103 0
985, w 1093 0 1093 0 1095 0 1098 0 1098 0 1101 0
940, w 1086 0 1091 0 1094 0 1093 0 1097 0 1099 0
1053 1 1056 1 1062 2 1061 1 1065 1 1071 1
877, vww 995 11 995 11 997 11 998 10 998 10 1002 11
853, vww 940 76 941 7 944 76 940 83 944 87 948 79
846, vw 911 3 911 40 912 3 915 3 916 42 918 3
907 13 911 3 909 10 911 17 915 915 12
810, vw 905 37 908 8 899 30 909 37 913 9 913 41
791, vw 881 57 887 57 880 94 883 70 891 70 887 90
848 22 848 22 848 21 851 21 851 21 853 19
729, w 807 2 809 3 825 4 810 6 810 6 814 17
707, w 782 0 7 0 795 0 772 0 774 0 791 1
27 20 730 21 735 15 733 59 735 51 737 43
716 53 718 52 724 37 716 18 719 25 727 25
710 9 710 9 711 9 711 9 711 9 713 9
642,w 690 13 690 13 692 13 692 14 692 14 694 14
681 34 684 32 690 48 679 32 682 28 690 45
653 0 653 0 653 0 655 0 655 0 657 0
605,w 639 3 639 3 640 3 641 3 641 3 642 3
582,w 95 37 595 37 600 33 594 37 595 38 601 21
528,w 562 25 562 25 562 23 563 25 563 25 563 23
516,w 529 6 529 6 547 102 540 98 544 103 561 115
506,w 517 98 521 100 530 6 529 6 529 6 531 7
470,w 499 59 499 59 500 57 500 58 500 58 501 54
487 3 488 2 492 1 488 1 489 0 493 1
416,vw 456 0 456 0 61 0 457 0 459 0 462 0
405,vw 433 33 433 33 433 32 433 33 433 33 435 33
399 1 399 1 403 3 399 1 399 1 404 50
394 0 394 0 401 1 396 8 397 5 402 1
370 11 370 11 390 119 384 116 384 119 397 86
366 121 366 123 371 10 370 11 370 11 371 10
300 122 300 123 327 127 318 128 318 129 337 140
260 3 261 3 272 2 265 3 266 2 274 2
251 2 251 2 252 2 252 2 252 2 253 2
242 0 244 0 251 2 248 1 248 1 253 2
229 5 229 5 230 3 230 4 231 4 232 3
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205 0 205 0 209 0 206 0 207 0 210 0
205 0 205 0 206 0 206 0 206 0 207 0
96 0 96 0 98 0 96 0 97 0 99 0
70 1 71 1 71 1 71 1 71 1 72 1
43 0 43 0 43 0 43 0 43 0 43 0
-13 0 -12 0 -7 0 -12 0 -9 0 8 0
Bulgular ve Sonuclar
2-[(4-Hidroksifenil)diazenil]  ben- geometrik  yapilarindan  dolay1 K 1
zen-1,3,5-triol molekiiliiniin titresimleri FT- konfermerlerinin  daha kararli olduklar

IR spektrumuyla belirlenmistir. Cogu kararli
konfermerin kararli geometrisi HF/3-21G
metoduyla bulunmustur. Higbir simetriye
bagli kalmadan geometrik parametreler,

titresim frekanslart ve bazi  molekiiler
ozellikler YFT(B3LYP) ve HF metodlar ile
hesaplanmistir. Deneysel verilerle teorik
veriler kiyaslandigi zaman YFT(B3LYP)
metodunda HF metoduna gore ¢ok daha iyi

sonuglar verdigi goriliir.

Molekiilin ~ FT-IR  spektrumu
incelendiginde —N=N- gerilme titresim piki
1384 cm? de gozlenir. Bu pikin diisiik
alanda  gelmesinin nedeni  molekiilde
mezomerik elektron itici 6zelligi olan —OH

grubunun bulunmasindan kaynaklanabilir.

Halkalardaki —OH gruplarina ait
genis bir band halinde ortaya c¢ikmis ve
2917.5 cm™ deki aromatik C-H gruplarinin
spektrumuyla ortiiserek 2917.5-3382 cm™ e
kadar genis bir pik goriilmektedir. 1604 ve
14725 cm? deki pikler fenil halkalarinin

oldugunu gosteren piklerdir. Molekiilde

17

goriilmektedir.

Yapilan hesaplamalar sonucunda en
2[(4-
benzen-1,3,5-triol

biiyilk  dipol  kutuplanabilirlik

hidroksifenil)diazenil]

molekilii i¢in 223.921 Hartree olarak
B3LYP/6-31++G(d,p) metoduyla
hesaplanmustir.
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