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Oz: 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiiliniin temel hal geometrisini elde etmek igin, molekiliin potansiyel
enerji yiizeyi C2-C1-C7-05 ve C3-C2-O1-H iki dihedral aginin fonksiyonu olarak, yogunluk fonksiyoneli teorisi
DFT/B3LYP yontemi ile 6-31G baz seti kullanilarak elde edildi. Potansiyel enerji yiizeyi iizerindeki en diigiik
enerjili konformasyonlarin geometri optimizasyon hesaplamalar1 yapilarak, molekiilin temel hal geometrisi
saptandi. Bu yap1 kullanilarak, molekiiliin geometrisi, en yiiksek dolu molekiiler orbital (HOMO), en diisiik bos
molekiiler orbitallerin (LUMO) enerjileri, harmonik titresim dalga sayilari, lineer optik 6zellikler (polarizebilite)
ve lineer olmayan optik ozellikleri (NLO) (hiperpolarizebilite) Gaussian 09W programi kullanilarak incelendi.
Calisilan molekiilin yapisal ve elektronik ozellikleri, ab initio Hartree Fock (HF) metodu ve yogunluk
fonksiyoneli DFT/B3LYP metodu 6-311++G(d,p) taban kiimesi kullanilarak incelendi Molekiiliin Enomo Ve ELumo
enerji degerleri kullanilarak, enerji araligi (AE = EiLumo -Enomo) Ve elektronik (elektronegativite, kimyasal
yumusaklik ve sertlik ozellikleri) belirlendi. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiiliiniin titresim modlarinin
isaretlenmesi toplam enerji dagilimi (TED) VEDAA4f programinda hesaplandi. Molekiiliin denge durumu (taban
hali) enerji araligi degerleri sirasiyla, B3LYP/6-311++ G(d,p) metodu ile 4.72 ve HF/6-311++G(d,p) metodu ile
9.95 eV olarak hesaplandi. Her iki metotta hesaplanan 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiiliiniin yapisal
parametreleri, molekulle ilgili daha o6nce yapilmis deneysel calisma verileri ile karsilastirildi ve yapisal

parametreler arasinda iyi bir uyum oldugu goriildii.

Anahtar Kelimeler: 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit, Potansiyel enerji yiizeyi, NLO Ozellikleri, DFT/B3LYP, HF

Quantum Chemical Calculation of Conformation, Vibration, Geometric and
Electronic Properties of 2,3,4-Trihydroxybenzoic Acid Molecule

Abstract: To obtain the groud state geometry of the 2,3,4-Trihydroxybenzoic acid molecule, potential energy
surface of the molecule as a function of the two main dihedral angles, C2-C1-C7-O5 and C3-C2-O1-H, was
obtained by using the density functional theory DFT/B3LYP method with 6-31G.basis set. The geometry
optimization calculations of the lowest energy conformations on the potential energy surface were made and the
ground state geometry of the molecule was determined. Using this structure, the geometry of the molecule, the

highest occupied molecular orbital (HOMO), the lowest unoccupied molecular orbitals (LUMO), harmonic
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vibration waves, linear optical properties (polarizability) and nonlinear optical properties (NLO)
(hyperpolarizability) values has been examined using Gaussian 09W program. Structural and electronic properties
of the studied molecule were examined using ab initio Hartree Fock (HF) method and density functional
DFT/B3LYP method using 6-311++G (d,p) the base set.The energy range (AE = E_umo-Enomo) and electronics
(electronegativity, chemical softness and hardness properties) of the molecule were determined using Ewxomo and
ELumo energy values of the molecule. The total energy distribution (TED) of the 2,3,4-trihydroxybenzoic acid
molecule was calculated in VEDA4f program. The energy gap values of ground state geometry of the molecule
were calculated as 4.72 with B3LYP/6-311++G(d, p) and 9.95 eV at HF/6-311++G(d,p) methods, respectively.
The structural parameters of the 2,3,4-trihydroxybenzoic acid molecule calculated in both methods were compared
with the previous experimental data on the molecule and a good agreement was found between the structural

parameters.

Keywords: 2,3,4-Trihydroxybenzoic Acid, Potential anergy surface, NLO Properties, DFT/B3LYP, HF

1. GIRIS

Hidroksibenzoik asitler, ilgili esterler ve tiirevleri bir¢ok bitkide (fasulye ve sarimsak
gibi) onemli oranda bulunmaktadir (Kodama et al., 2007) ve antioksidan aktivitelerinden
dolay1 birgok g¢aligsmaya konu olmuslardir. 3,4,5-Trihidroksibenzoik asit ila¢ endustrisinde
yaygin kullannmi olan 6nemli bir hammaddedir (Shete and Chitanand, 2015). Ayrica,
antioksidan ve antikanser aktiviteye sahip olan 3,4,5-Trihidroksibenzoik asit temel olarak bir
antibakteriyel madde olan trimetoprimin iiretiminde kullanilan bir fenolik bilesiktir (Cuvelier
et al., 1992; Rice-Evans et al., 1996; Natella et al., 1999). Hidroksibenzoik asitler kendi
aralarinda ve bircok metal iyonlar1 ile hidrojen bagi yaparak c¢esitli kompleksleri elde
edilmistir (Kiss et al., 1994). Bu molekiillerin kararli ve diizenli bir yapiya sahip olmalar1
birbiriyle bag yapabilen fonksiyonel gruplara sahip olmalarindandir. 3,4,5-Trihidroksibenzoik
asit molekulu fonksiyonel grup olarak karboksil grubu (-COOH) ve (¢ adet hidroksil (-OH)
grubu iceren organik bilesiktir. Bu gruplar sadece kristal yapinin meydana gelmesinde etkili
olmayip ayni zamanda molekiiliin kimyasal ve fiziksel 6zelliklerini belirlemekte etkilidirler.
Hidroksil gruplar1 O-, N-, ve S- gruplar1 ile hidrojen bagi olusturma yetenegine sahiptir.
Katekol ve pirogallol tipi hidroksibenzoik asitlerin radikal temizleyici reaksiyonu tipik olarak
baslangigta hizli ve ardindan yavas olan iki farkli basamak igerir (Kawabata et al., 2002;
Kimura et al., 1999). Litareturde, baz1 hidroksibenzoik asitleri ile ilgili birgcok molekiil
sentezlenerek bunlarin  yapilart  ¢ozilmistir.  2,3,4-Trihidroksibenzoik asit  dihidrat
molekiiliiniin yapisi (Prior et al., 2010), 2,3,4-trihidroksibenzoik asit esterinin (Kodama et al.,
2007) ve 2,3,4-trihidroksibenzoik asit (Li et al., 2012) molekiillerinin yapilar1 incelenmistir.

Bu ¢alismada, molekiiler diizeyde yalnizca kristal yapisi ¢oziilen 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit
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molekiiliiniin konformasyon analizi, yapisal parametreleri (bag uzunlugu, bag ve torsiyon
aclar1), dipol moment (), harmonik titresim dalgasayilari, polarizebilite (at), lineer olmayan
optik (NLO) o6zellikleri (hiperpolarizebilite (B)), en yiiksek dolu molekiil orbital enerjileri
(Eromo), en disiik bos molekiil orbital enerjileri (ELumo) ve enerji arahigi ( AEg =
ELumo- Enomo) degerleri DFT/B3LYP ve HF metodlar1 ve 6-311++ G(d,p) taban seti
kullanilarak hesaplandi. Bu ¢alismada elde edilen verilerin bundan sonraki hidroksibenzoik
asit bilesikleri ile 1ilgili yapilacak calismalara 1sik tutacagi distiniilmektedir. 2,3,4-
Trihidroksibenzoik asit molekiiliinlin numaralandirilmis optimize durumu Sekil 1’de

verilmistir.

Sekil 1. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiliinin numaralandirilmis optimize sekli

2. MATERYAL VE METOT

Calismada; 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekdlinin konformasyon analizi
DFT/B3LYP metotu ve 6-31G taban seti kullanilarak hesaplandi. Molekiiliin potansiyel enerji
yiizeyi tarandiktan sonra elde edilen diisiikk enerjili konformasyonlar1 DFT/Becke’nin 3
parametreli hibrit degis-tokus fonksiyoneli (B3) (Becke et al., 1988) ile Lee-Yang ve Parr’in
korelasyon fonksiyonelinden (Lee et al., 1988; Becke, 1993) olusan B3LYP teori seviyesinde
ve Hartree Fock metodlart ve 6-311++G(d,p) taban seti kullanilarak optimize edildi.
Molekiiliin en kararl yapist belirlendikten sonra, her iki modelde titresim frekanslar1 dipol
moment (W), polarizebilite (o), hiperpolarizebilite (), en yliksek dolu molekiil orbital
(HOMO), en diisiik bog molekiil orbital (LUMO) degerleri ve AE, hesaplandi. Hesaplamalar
sonucunda; polarizebilite ve hiperpolarizebilite degerlerinin kartezyen bilesenleri (a.u) elde

edildi. Bu kartezyen bilesen degerlerinden polarizebilite;

a = (i) (Qxx + ayy + A7) (1)
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Hiperpolarizebilite;

B = [(ﬁxxx + ﬁxyy + szz)2 + (ﬁyyy + ﬁyzz + .Byxx)z + (.Bzzz + .Bzxx + .Bzyy)z]l/z (2)

Esitlikleri ile hesaplandi

Molekiiliin HOMO ve LUMO enerji degerleri asagidaki denklemlerde kullanilarak;

Iyonizasyon potansiyeli I= -Enomo (3)
Elektron ilgisi A=-ELumo 4)
Elektronegatiflik; X=1+A /2 (5)
Kimyasal sertlik n=1I1-4/ 2 (6)
Kimyasal yumusaklik S=1/2n (7)

gibi parametreler hesaplandi (Pearson, 1986).

3. BULGULAR
3.1. Konformasyonel analiz

2,3,4-trihidroksibenzoik asit molekiiliiniin {i¢ boyuttaki (3D) yaklasik geometrisi
GaussView 5.0 (Dennington et al., 2009) goriintiileme paket programinda ¢izilerek Gaussian
09 Rev B.01 paket programina (Frisch et al., 2010) giris verisi olarak kullanildi. Molekiiliin
Uc boyutlu potansiyel enerji yuzeyi (PES) C2-C1-C7-0O5 ve C3-C2-O1-H dihedral agilarinin
fonksiyonu olarak DFT/B3LYP teori seviyesinde 6-31G temel seti kullanilarak yapilda.
Potansiyel enerji yiizeyi hesaplamasinda, C2-C1-C7-O5 ve C3-C2-O1-H dihedral agilar1 0°
den 360° ye kadar 30° lik araliklarla degistirilerek toplam 169 noktada potansiyel enerji
hesaplatilarak elde edilen potansiyel enerji yiizeyi Sekil 2°de verildi. Potansiyel enerji yiizeyi
iizerindeki mavi renkli diisiik enerjili konformasyonlarinin; molekiildeki fenil halkasi ve
fonksiyonel gruplarm (-COOH ve -OH) diizlemsel oldugu yapilara karsilik geldigi, bu
durumda molekiiliin diizlemsel bir yapiya sahip oldugunu ortaya koymaktadirlar. PES
iizerindeki diisiikk enerjili dort konformasyon tekrar her iki metot ile optimize edilerek

molekiilin taban durum geometrisi belirlendi.
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- ° A,
Torsiyon C2-C1-C7-O5{derece) = 100 1o

Sekil 2. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekultnun potansiyel enerji ylizeyi

3.2. Elektrostatik Potansiyel Haritasi

Elektrostatik potansiyel, molekdler bir sistemdeki atomlar Gzerindeki yikler ile birim
pozitif yiilk arasindaki etkilesim enerjisi olarak tanmimlanir. Dolayisiyla kimyasal
reaksiyonlarm belirlenmesinde 6nemli bir faktordiir (Politzer et al., 2002). Elektrostatik
potansiyel enerji haritas1 tizerindeki kirmizi bolgeler; (-) yukli elektrostatik potansiyelli
bolgeleri, mavi bolgeler ise; (+) yukli elektrostatik potansiyel bolgeleri temsil ederler
(Cramer, 2004). Molekdler elektrostatik potansiyel yiizey haritasinin iizerinde bulunan en
negatif bolgeler elektrofilik ataga en yatkin, en pozitif bolgeler ise niikleofilik ataga en yatkin
bolge oldugu seklinde yorumlanabilinir (Levine, 2000). 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit
molekiiliine ait molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP) yiizeyi haritas1 sirasiyla B3LYP/6-
311++G(d,p )/HF/6-311++G(d,p) Sekil 3 (a) ve (b) ile verilmistir.

(a) (b)

Sekil 3. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekilinin elektrostatik potansiyel yiizeyi
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3.3. Geometrik Optimizasyon

Konformasyon analizi sonucunda, molekiiliin minimum enerjili geometrik yapisi
B3LYP/6-311++G(d,p) ve HF/6-311++G(d,p) metot ile simetri sinirlamasi olmaksizin
optimize edilmis olup, hesaplanan geometrik parametreler, molekiiliin deneysel sonuglar1 (Li
et al.,, 2012) ile karsilastirmali olarak Tablo 1°de verildi. Bu ¢aligmanin sonuglarina gore,
sirastyla B3LYP/6-311++G(d,p)/HF/6-311++G(d,p) deneysel degerler; C1-C7 bag uzunlugu
1.4567/1.466/1.457 (3) A; C2-O1 bag uzunlugu 1.3517/1.3351/1.365 (3) A; C3-O2 bag
uzunlugu 1.3699/1.357/1.381 (3) A; C4-03 bag uzunlugu 1.3542/1.3344/1.355 (2) A; C7-04
bag uzunlugu 1.2294/1.19931.237 (3) A; C7-O5 bag uzunlugu 1.3483A/1.3212/1.317 (3) A;
C1-C6-C5 bag agis1 121.1/121.3/120.9°; C1-C7-O4 bag agis1 124.2/124.3/122.7°; C1-C7-O5
bag acist 115.1/114.7/115.3°; 04-C7-O5 bag acist 120.7/121.0/122.0° ; C2-C1-C7-O4
dihedral agis1 0.0/0.0/2.3°; C6-C1-C7-O4 dihedral agis1 180.0/-180.0/-179.6° olarak elde
edildi.

Tablo 1. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiiliiniin se¢ilmis yap1 parametreleri

Bag uzunlugu/A Bag acis1/(°) Torsiyon ac1/(°)

Atomlar DFT HF DEN? Atomlar DFT HF DEN? Atomlar DFT HF DEN?
Ci-c2 14131 | 1.3993 | 1.407 (3) | C1-C2-01 1243 | 1248 123.35 C6-C1-C2-C3 0.0 0.0 0.1
C1-Cé 1.4086 | 1.399 1.404 (3) | C3-C2-01 1159 | 1154 1159 C6-C1-C2-01 180.0 -180.0 | -178.9
C1-c7 1.4567 | 1.466 1.457 (3) | C2-C3-C4 1204 | 1204 119.9 C7-C1-C2-C3 180.0 -180.0 178.2
C2-C3 1.3933 | 1.3841 | 1.384(3) | C2-C3-02 1219 | 122.0 122.06 C7-C1-C2-01 0.0 0.0 -0.8
C2-01 1.3517 | 1.3351 | 1.365(3) | C4-C3-02 117.7 | 1176 118.08 C2-C1-C6-C5 0.0 0.0 -0.1
C3-C4 1.3935 | 1.3803 | 1.382(3) | C3-C4-03 120.2 | 1204 121.2 C7-C1-C6-C5 180.0 180.0 -178.2
C3-02 1.3699 | 1.357 1.381(3) | C5-C4-03 119.6 | 119.2 1184 C2-C1-C7-04 0.0 0.0 23
C4-C5 14016 | 1.3938 | 1.391(3) | C4-C5-C6 119.6 | 119.3 1204 C6-C1-C7-04 180.0 -180.0 | -179.6
C4-03 1.3542 | 1.3344 | 1.355(2) | C1-C6-C5 121.1 | 121.3 120.9 C6-C1-C7-05 0.0 0.0 -
C5-C6 1.381 1.3705 | 1.376 (3) | C1-C7-O4 1242 | 1243 122.7 C1-C2-C3-C4 0.0 0.0 -
C7-04 1.2294 | 11993 | 1.237(3) | C1-C7-05 115.1 | 1147 1153 01-C2-C3-02 0.0 0.0 0.7
C7-05 1.3483 | 1.3212 | 1.317(3) | O4-C7-O5 | 120.7 | 121.0 122.0 02-C3-C4-03 0.0 0.0 2.0
R? 0.9482 | 0.9482 0.9999 | 0.9999

(& (Lietal., 2012))

Molekiil geometrisinin deneysel ve teorik degerleri arasindaki uyumu gormek igin
lineer regresyon analizi yapild1 ve determinasyon katsayis1 (R?) cizelgenin sonunda verildi.
Her iki yontemle hesaplanan bag uzunluklari ile deneysel olarak elde edilen bag uzunluklar
icin determinasyon katsayisi esit olup (R?>= 0.9482) ve dihedral agilar i¢inde determinasyon
katsayis1 esit olup (R*= 0.9999) olarak belirlendi. Molekiiliin teorik degerleri ile deneysel
sonuclar karsilastirilarak uyumluluk saptanmistir. Ancak, molekiil geometrisinin teorik ve
deneysel sonuglar arasinda bazi farkliliklar oldugu da goziikmektedir. Deneysel degerlerden

olan sapmalarin deneysel ortamla (kat1 fazinda), teorik calisma (gaz fazinda) olmasindan
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kaynaklandig1 diisiiniilmesiyle birlikte teorik ¢aligmalarda molekiil izole bir ortama sahip iken

deneysel ¢aligma ortamlari izole degildir.

3.4. Elektronik, Lineer ve Lineer Olmayan Ozellikler

2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekilinin temel hal geometrisinin temel durum
enerjisi, dipol momenti (n), polarizebilite (o) ve hiperpolarizebilite (), en yiiksek dolu
molekiil orbital (HOMO) ve en diisiik bos molekiil orbital (LUMO) degerleri B3LYP/6-
311++G(d,p) ve HF/6-311++G(d,p) metotlar1 ile hesaplandi ve sonuglar Tablo 2’de verildi.
Ayrica, molekiiliin hesaplanmis HOMO ve LUMO enerji degerlerinden elde edilen; elektron
ilgisi, iyonlagsma potansiyeli, enerji araligi, elektronegatiflik, kimyasal yumusaklik ve
kimyasal sertlik Ozellikleri hesaplanarak Tablo 3’ de verildi. Molekiiliin kararli yapisinin
dipol momenti sirasiyla B3LYP/6-311++G(d,p )/HF/6-311++G(d,p) 0. 75/ 1.14 D olarak

hesaplanmaistir.

Tablo 2. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekultnin elektronik, HOMO, LUMO eneriji, dipol
moment, polarizebilite, hyperpolarizebilite, AEg degerleri
Metot Electronic Energy (a.u) p(D) o (au) B(au) Enomo (@.U)  Eiumo (@u)  AEg (eV
B3LYP -646.706572556 0.75 10438 953,51 -0.237623 -0.064321 4.72
HF -643.097343586 114  90.33 549.58 -0.326665 0.038947 9.95

Polarizebilite degerleri 104.38/90.33 a.u ve hiperpolarizebilite 953.51/549.58 a.u
olarak hesaplandi Molekiilin B3LYP/6-311++G(d,p) metodunda hesaplanan dipol moment
HF/6-311++G(d,p) metodunda hesaplanan degerden kiigiik olmasma karsilik hesaplanan

polarizebilite ve hiperpolarizebilite degerleri bu durumun tersidir.

Tablo 3. 2, 3, 4-Trihidroksibenzoik asit molektliiniin elektronik 6zellikleri

Hatree eV kcal/mol KJ/mol

LUMO -0.064321 -1.75022 | -40.3616 -168.875

HOMO -0.237623 -6.46589 | -149.109 -623.879

A Elektron ilgisi 0.064321 1.75022 |40.3616 168.875
I Iyonlagsma potansiyeli | 0.237623 6.46589 |149.109 623.879
AE Enerji Arahigi 0.173302 4.71567 |108.748 455.004
Y Elektronegatiflik 0.150972 4.10805 |94.7354 396.377
S Kimyasal yumusaklik | 0.0433 1.17892 |27.1869 113,751
n | Kimyasal sertlik Kimyasal | 0.086651 2.35783 |54.3738 227.502
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Molekilin B3LYP/6-31++G(d,p) metodunda hesaplanan en yiksek dolu molekuler
orbitale HOMO ve En diisiik bos molekiiler orbitale LUMO’ ya ait ii¢ boyutlu orbital
yiizeyleri Sekil 4. de verilmistir

HOMO LUMO

Sekil 4. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiiliiniin en yiiksek dolu ve en diisiik bos
orbitallerinin i¢ boyutlu (3D) ¢izimi

3.5. Titresimsel Analiz

2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiilii 18 atoma sahip olduklarindan dolay1 diizlem
ici ve dis1 olmak iizere 48 titresim frekansina sahiptir. Bu ¢alismada molekiiliiniin titresim
frekanslart B3LYP/6-311++G(d,p) ve HF/6-311++G(d,p) teori diizeyinde hesapland.
B3LYP/6-311++G(d,p) modelinde hesaplatilan titresim modun, potansiyel enerji dagilimi
VEDA programinda (Jamroz, 2004) isaretlenmeleri yapildi. B3LYP/6-311++G(d,p) yontemi
ile elde edilen titresim frekanslar1 0.983 (Sundaraganesana et al., 2005) ile HF/6-311++G(d,p)
0.906 skala faktorleri ile ¢arpilarak uyumlu hale getirildi. Molekiiliin her iki yontemi ile elde
edilen titresim modlar1 Tablo 4.’de verildi.

Ayrica, B3LYP/6-311++G (d,p) ve HF/6-311++G(d,p) yontemi ile hesaplanan FT-IR
ve Raman spektrumlar1 sirasiyla sekil 5 ve 6’da verildi. Molekulin her iki yéntemle
hesaplatilan titresim frekanslarinda negatif deger goriilmedi. Fenil halkasmna bagli O-H
gerilme titresimleri; swrasiyla B3LYP/6-311++G(d,p )/ HF/6-311++G(d,p); yaklasik 3628-
3611/3764-3735 cm™ araliginda; Karboksil gurubunun O-H gerilme titresimi 3270/3606 cm™;
fenil halkast C-H gerilme titresimleri3081-3066/3067-3048 cm™ araliginda hesapland1
Molekiiliin karakteristik titresim bantlarindan olan karbonil grubunun O=C bandinin simetrik

gerilme titresimi sirastyla 1642/1733 cm™ olarak belirlendi.
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’de hesaplanmis dalga sayilar1 (cm™)

HF/(cm™) B3LYP /(cm™) v =gerilme &= diizlem i¢i biikiilme 1= diizlem dis1 biikiilme
Skalasiz | Skalali Skalasiz | Skalal1 | Titresim Modlar1
4150.9 |3764.9 3787.8 |3628.8 | vO1H(44) vO2H(53)
4134.6 |3750.1 3774.3 |3615.8 | vO2H(46) vO3H(49)
4118.9 |3735.8 3770.1 [3611.8 | vO5H(99)
3975.8 |3606.0 3413.7 [3270.3 | vO1H(51) vO3H(47)
3382.0 |3067.5 3216.8 |3081.7 | vC6H(92)
3361.3 |3048.7 3200.8 |3066.4 | vC5H(92)
1910.9 |1733.2 1714.7 |1642.7 | vO4=H(61) vC1-C6(10)
1806.1 |1638.2 1665.9 |1637.6 | vC2C3(54)
1791.3 |1624.7 1642.9 |1615.0 | vC4C3(36) 6HO2C3(10) 6C6C5HC4(10)
1675.4 |1519.6 1545.9 |1519.7 | vC6C5(10) vC1CH(10) vH5CH(26)
1621.9 |1471.1 1491.8 |1466.5 | vC7C1(11) 8C6C5C4(24)
1533.7 |1391.1 1430.4 | 1406.0 | vC5C4(24) vC1C6(13) 6HO3C4(28)
1493.0 |1354.2 1414.8 |1390.7 | vC5C4(19) vC7C1(12) 3HO5C7(10)
1481.2 |1343.5 1385.3 |1361.7 | vO5C7(24) 6HO1C2(15) 8HO2C3(10) H5C6(23)
1437.6 | 1303.9 1358.5 [1335.4 | vO1C2(13) 6HO2C3(14) 8HO3C4(21) 6H5C6(11)
1408.8 | 1277.7 1301.5 |1279.4 | vO3C4(35) 6HO1C2(12) 6C2C3C4(21)
1348.1 |1222.8 1261.7 |1240.2 | vO1C2(23) 6HO1C2(14)
1323.6 |1200.5 1228.5 |1207.6 | vC1C6(22) 8HO1C2(11) 8HO5C7(22) 8HC5HCH(16)
1298.1 [1177.3 1205.0 |1184.5 | vC5C4(15) 8HO2C3(42)
1257.6 |1140.6 1187.1 |1167.0 | vC2C3(14) vO3C4(11) 8HO1C2(11) 8HO5C7(18) 8H6C5(23)
1229.8 [1115.4 1150.9 |1131.3 | vO3C4(10) 8HO5C7(10) 6H6C5(28)
1131.5 |1026.3 1045.2 |1027.5 | vO2C3(45) 6H6C5(12)
1073.9 |974.0 946.9 930.8 | 3HC6CHCA(78) tC1C6C5C4(16)
1001.3 |908.2 939.3 923.4 | 501C2(30) 6C2C3C4(10) 6C5C4C3(11)
917.8 832.5 818.1 804.2 | tHC5C6C1(64) t04C105C7 (17)
866.3 785.7 771.7 758.6 | tHC5C6C1(18) t04C105C7 (60)
818.7 742.6 760.4 747.5 | vO3C4(18) 6C2C3C4(34)
781.4 708.7 735.7 723.2 |tHOIC2CI1(31) tHO3C4C5(37)
760.0 689.3 705.7 693.7 | vC6C5(35) vO5C7(22) T104C705(15)
693.9 629.4 694.9 683.1 | 3C6C5C4C3(16) tO3C3C5C4(56)
679.5 616.3 629.3 618.6 | 504C705(22) 8C7C1C6(11) 8O5C7C1(39)
673.4 610.8 615.7 605.3 |[1O1C1C3C2(62)
652.5 591.8 605.9 595.6 | vC7C1(12) 6C1C6C5(19) 604C705(22) 605C7C1(19)
612.9 555.9 564.0 554.4 | 3HOS5C7C1(47) 1C6C5C4C3(12) tO3C3C5C4(12)
564.2 511.7 516.8 508.1 | vC4C3(10) vO3C4(12) tC6C5C4C3(17)
551.5 500.2 516.7 508.0 |8C5C4C3(35) 801C2C3(12) tTHO5C7C1(48)
467.9 424.4 464.4 456.5 |tHO2C3C2(61) tHO3C4C5(31)
459.7 417.0 434.2 426.8 | 8C5C4C3(10) 602C3C4(16) 603C4C5(35)
392.2 355.7 363.4 357.3 | vC7C1(11) 8C1C6C5(29) 601C2C3(22)
366.5 332.4 343.0 337.2 | vC6C5C4(15) 501C2C3(34) 602C3C4(13)
357.0 323.8 341.3 335.4 |tHO1C2C1(34) tHO2C3C2(20) tHO3C4C5(11) t02C2C4C3(26)
332.1 301.2 305.4 300.2 |tHO1C2C1(17) tHO3C4C5(10) t02C2C4C3(48)
302.6 274.4 297.3 292.2 | 502C3C4(41) 603C4C5(38)
288.6 261.8 273.7 269.0 |[1C1C6C5C4(24) 1C2C3C4AC5(26) tO1C1C3C2(15)
224.7 203.8 209.4 205.8 | 8C7C1C6(57) 605C7C1(15)
173.1 157.0 160.7 157.9 | tC1C6CHC4(29) tC2C3C4AC5(18) tC6CHCAC3(31)
110.1 99.8 101.5 99.8 tC2C3C4C5H(32) tC7C2C6CL(37)
88.5 80.3 89.0 87.5 tC1C6C5C4(13) tO5C7C1C2(75)
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Sekil 5. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekulinin FT-IR ve Raman spektrumu
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Sekil 6. 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molektlinin FT-IR ve Raman spektrumu

4. TARTISMA VE SONUC

2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekiiliiniin konformasyon analizi yapilarak temel hal
geometrisi belirlendi. Molekiiliin temel hal yapisinin yapisal parametreleri, harmonik titresim
dalga sayilari, dipol moment (p), polarizebilite (o), hiperpolarizebilite (), en yiliksek dolu
molekiil orbital (HOMO), en diisiik bos molekiil orbital (LUMO) degerleri DFT/B3LYP ve
HF metotlar1 ve 6-311++ G(d,p) taban seti kullanilarak hesaplandi. Ayrica, molekiiliin
hesaplanmis Enomo Ve Erumo enerji degerlerinden elde edilen; elektron ilgisi, iyonlasma
potansiyeli, enerji araligi, elektronegatiflik, kimyasal yumusaklik ve kimyasal sertlik
ozellikleri hesaplandi. Molekiiliin her iki yontemle hesaplatilan titresim frekanslarinda negatif
deger goriilmedi. Fenil halkasmna bagli O-H gerilme titresimleri; sirasiyla B3LYP/6-
311++G(d,p)/HF/6-311++G(d,p); yaklasik 3628-3611/3764-3735 cm™ araliginda; Karboksil
grubunun O-H gerilme titresimi 3270/3606 cm™; fenil halkas1 C-H gerilme titresimleri 3081-
3066/3067-3048 cm™ araliginda hesaplanmustir. Molekiiliin karakteristik titresim bantlarindan

olan karbonil grubunun C=0O bandmin simetrik gerilme titresimi sirasiyla 1642/1733 cm™
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olarak hesaplandi. Her iki metotta hesaplanan 2,3,4-Trihidroksibenzoik asit molekulinin
yapisal parametreleri, literatlirdeki verilerle karsilastirildi ve yapisal parametreler arasinda iyi

bir uyum oldugu goriildii.
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