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Özet: 2-Etoksi-6-[(E)-[(2-hidroksifenil)imino]metil]fenol türevi Schiff bazları (4-
kloro-2-((3-etoksi-2-hidroksibenziliden)amino)fenol; 5S1 ve 2-((3-etoksi-2-
hidroksibenziliden)amino)-4-metilfenol); 5S2 bileşikleri sentezlenmiştir. 
Karekterizasyonu 1H ve 13C NMR, elemental analiz ve FT-IR Spektrometresi ile 
yapılmıştır. Bileşiklerin ve olası tautomer formlarının kararlı konformasyonları 
teorik hesaplamalarla belirlenmiştir. Tüm hesaplamalar; kararlı konformasyonlar 
kullanılarak ve vakumda B3LYP/6-311g(2d,p) yöntemiyle yapılmıştır. 
Hesaplamalarda bileşiklerin enerjileri, kararlı taotomer formları, H-bağları, 
Mulliken yükleri, dipol momentleri, Çözücüyle erişilebilen yüzey alanı (Solvent 
accessibility surface), Moleküler elektrostatik potansiyel değerleri (MEP) 
(Molecular electrostatic potentials values), HOMO, LUMO ve enerji bant aralığı 
enerjileri (HOMO, LUMO and band gap energies) hesaplamaları yapılmıştır. 
Deneysel ve teorik IR, 1H ve 13C NMR uyumu incelenmiştir. 
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Abstract: 2-Ethoxy-6-[(E)-[(2-hydroxyphenyl)imino]methyl]phenol derivative 
Schiff bases (4-chloro-2-((3-ethoxy-2-hydroxybenzylidene)amino)phenol; 5S1 and 
2-((3-ethoxy-2-hydroxybenzylidene)amino)-4-methylphenol; 5S2 have been 
synthesized and characterized with 1H-NMR, 13C-NMR, IR and elemental analysis in 
this study. The stable conformers and possible tautomer forms of Schiff base 
derivatives have been determined in theoretical calculations. All the calculations 
considering for the energetically stable conformers were performed with 
Gaussian09 program by using B3LYP/6-311g(2d,p) level of theory. The Gibbs Free 
energies, stable tautomer forms, H-bond, Mulliken charges, dipole moments, 
solvent accessibility surface areas (SAS), molecular electrostatic potential values, 
HOMO, LUMO and band gap energies (EGAP) were also calculated. The consistency 
between the theoretical and experimental 1H-NMR, 13C-NMR and IR spectra has 
also been investigated. 

  
 
1. Giriş 
 
Nobel ödüllü kimyager Hugo Schiff tarafından ilk kez 
sentezlenen Schiff bazları; imin (-CH=N-) içeren, 
aldehit ve ketonların aminler ile nükleofilik katılma 
reaksiyonu ile oluşan kondenzasyon ürünü 
bileşiklerdir [1]. Schiff bazları ve kompleksleri 
kemosensör [2, 3], katalitik [4], optik anahtar [5], 
solvatokromik [6, 7], floresans materyal [6], boyar 
madde [8] olarak kullanımları, sıvı kristal özellikleri 
[9] ve diğer kullanımları [10-12] nedeniyle 
boyarmadde, ilaç ve plastik sanayi gibi birçok alanda 

yaygın olarak kullanılmaktadır. Schiff bazları 
yapılarında azometin grubu bulundurmaları 
nedeniyle [13-14] biyolojik aktivite çalışmalarında da 
çok kullanılmaktadır [12, 15-17]. Ancak aktivite 
mekanizması tam olarak anlaşılamadığından Schiff 
bazları ve bileşikleriyle ilgili olarak ileri araştırmalar 
devam etmektedir [12, 18-22]. Redoks-aktif metal 
merkezini kullanarak Schiff bazlarının metal 
kompleksleriyle yapılan çalışmalar ön ilaç stratejileri 
için ışık aktiflenebilir- light-activatable- inorganik 
terapatik ajan olarak biyoinorganik ve ilaç 
kimyasında da kullanımı için umut vericidir [23, 24]. 
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21. yy’daki makalelerde genel olarak Schiff bazlarının 
ve komplekslerinin fonksiyonel materyel özellikleri 
ve uygulamalarına yoğunlaşılmıştır [12, 25]. Son 
yıllarda deneysel çalışmaların teorik çalışmalarla 
sıklıkla desteklendiği görülmektedir. Bu nedenlerle 
Schiff bazlarının ve bileşiklerinin yapısal, 
fizikokimyasal, deneysel ve teorik özelliklerinin 
incelenmesine hala ihtiyaç duyulmaktadır.  
 
Bu çalışmada, iki 2-etoksi-6-[(E)-[(2-
hidroksifenil)imino]metil]fenol türevi Schiff bazı 
sentezlenmiş ve yapıları 1H-NMR, 13C-NMR, IR ve 
elementel analiz ile aydınlatılmıştır. En kararlı 
geometrileri teorik hesaplamalarla belirlenerek olası 
tautomer formları çizilmiştir. Toplam Elektronik ve 
Termal Enerjileri hesaplanarak tautomer 
kararlılıkları belirlenmiştir. Tüm tautomer 
formlarının olası molekül içi H-bağları ve Mulliken 
yükleri incelenmiştir. Bu bileşiklerin dipol moment 
değerleri hesaplanmış, bileşiklerin ve tüm tautomer 
formlarının çözücüyle erişilebilen yüzey alanları 
şekilleri, moleküler elektrostatik potansiyel 
değerlerine ait şekiller, HOMO-LUMO şekilleri ve bant 
aralığı enerji değerleri hesaplanmıştır. Ayrıca 
sentezlenen bileşiklerin teorik 1H-NMR, 13C-NMR ve 
IR spektrumları hesaplanarak deneysel verileriyle 
uyumu incelenmiştir. 
 
2.  Materyal ve Metot 
 
2.1. Kimyasallar ve hazırlama teknikleri 
 
3-Etoksi-2-hidroksibenzaldehit, 2-amino-4-
klorofenol, 2-amino-4-metilfenol ve etil alkol Sigma-
Aldrich (St. Louis, MO, USA) firmasından temin 
edilmiştir. Deneylerde kullanılan bütün kimyasallar 
analitik saflıktadır ve ileri saflaştırma yapılmadan 
kullanılmıştır. 
 
2.2. Analizler ve karakterizasyon çalışmaları 
 
2.2.1. Analizler 
 
1H ve 13C NMR deneyleri; Agilent 400 MHz NMR 
Spektrometresi ile dötoralı dimetil sülfoksit (DMSO-
d6) ile, elementel analiz deneyleri LECO-932 CHNS-O 
Analizör Elementel analiz ile ve FT-IR spektroskopi 
denyleri (KBr pelletleri olarak) Perkin Elmer FT-IR 
(100) Spektrometresi ile yapılmıştır. Kullanılan 
bütün kimyasallar analitik saflıktadır ve ileri 
saflaştırma yapılmadan kullanılmıştır. 
 
2.2.2. Sentez ve karakterizasyon 
 
Şekil 1’de sentez reaksiyonu verilen 2-Etoksi-6-[(E)-
[(2-hidroksifenil)imino]metil]fenol türevi Schiff 
bazları 4-kloro-2-((3-etoksi-2-
hidroksibenziliden)amino)fenol (5S1) ve 2-((3-
etoksi-2-hidroksibenziliden)amino)-4-metilfenol 
(5S2) etil alkol ile yeniden kristallendirilerek 
saflaştırılmış ve sonrasında bu ürünler vakum 

desikatöründe kurutulmuştur. 5S1 ve 5S2’nin 
yapıları; Karakterizasyon çalışmaları; FT-IR, 1H-NMR, 
13C-NMR spektroskopik ve elemental analiz 
yöntemler kullanılarak yapılmıştır. Karakterizasyon 
çalışmaları ile ilgili ayrıntılar “Sonuç ve Tartışma” 
bölümünde verilmiştir. 
 

Şekil 1. 4-kloro-2-((3-etoksi-2-hidroksibenziliden)amino) 
fenol (5S1) ve 2-((3-etoksi-2-hidroksibenziliden)amino)-4-
metilfenol (5S2) sentez reaksiyonları 
 
4-kloro-2-((3-etoksi-2-hidroksibenziliden)amino) 
fenol (5S1): 1,66 g (0,01 mol) 3-etoksi-2-
hidroksibenzaldehit 15 mL etil alkolde ısıtılarak 
çözülmüştür. Bu çözelti; 1,43 g (0,01 mol) 2-amino-4-
klorofenol’ün 15 mL etil alkolde çözünmüş 
çözeltisine ısıtılarak yavaşça eklenmiştir. Oluşan 
ürünün saflığı (5S1) ince tabaka kromatografisi ile 
kontrol edilmiştir. Oluşan ürün etil alkol ile yeniden 
kristallendirilerek saflaştırılmış ve desikatörde 
kurutulmuştur. 
 
2-((3-etoksi-2-hidroksibenziliden)amino)-4-metil 
fenol (5S2): 1,66 g (0,01 mol) 3-etoksi-2-
hidroksibenzaldehit 15 mL etil alkolde çözünmüştür. 
Bu çözelti; 1,23 g (0,01 mol) 2-amino-4-metilfenol’ün 
in 15 mL of etil alkolde çözünmüş çözeltisine 
ısıtılarak ve yavaşça eklenmiştir. Oluşan ürünün 
saflığı (5S2) ince tabaka kromatografisi ile kontrol 
edilmiştir. Oluşan ürün etil alkol ile yeniden 
kristallendirilerek saflaştırılmış ve desikatörde 
kurutulmuştur. 
 
2.3. Teorik hesaplamalar 
 
Teorik hesaplamalar; CS ChemBioDraw Ultra 16.0.1.4 
for Microsoft Windows [26], Gaussian09 [27], and 
GaussView 5.0.9 [28], programları kullanılarak 
yapılmıştır. Intel(R) Core(TM) i7 X 990, 3.33 GHz, L3 
Cache 24 MB, LGA 1366 socket, X58 chipset iş 
istasyonu kullanılmıştır. Teorik hesaplamalarda her 
bir bileşiğin en kararlı konformasyonunu belirlemek 
için –CH=N–, –OH ve –OCH2CH3 grupları baz alınarak 
farklı geometrilere ait moleküller çizilmiştir. Bu 
bileşiklerin herbiri Chem3D programına aktarılmış ve 
“MM2 Minimize” modu ile minimize edilerek 
aralarında en düşük enerjili olan geometri 
belirlenmiştir. Hesaplamalar en düşük enerjili 
geometriler kullanılarak yapılmıştır. 5S1 ve 5S2 
bileşiklerinin en kararlı konformasyonları ve 
tautomer formları (a, b ve c) (Şekil 2) kullanılarak 
hesaplamalar yapılmıştır. Tüm teorik hesaplamalar 
vakumda B3LYP/6-311g(2d,p) yöntemi ile 
yapılmıştır. 
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5S1; R = -Cl; 5S2; R = -CH3 

Şekil 2. Bileşikler ve olası tautomer formları (a, b ve c) 

 
3. Bulgular  
 
Sentezlenen 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin yapıları; FT-IR, 
1H NMR, 13C NMR ve elementel analiz spektroskopik 
teknikler ile aydınlatılmıştır. 5S1 ve 5S2 
bileşiklerinin FT-IR, 1H NMR, 13C NMR ve elementel 
analiz sonuçları aşağıda detaylı bir şekilde 
verilmiştir. Verilen bilgiler yapıların doğruluğunu 
kanıtlamaktadır. 
 
3.1. 4-Kloro-2-((3-etoksi-2-hidroksibenziliden) 
amino)fenol bileşiğinin karekterizasyonu (5S1) 
 
FT-IR (KBr, disk, ν cm-1), 3435 (O-H), 3050 (C-H, 
aromatik), 2976-2923 (C-H, alifatik), 1639 (C=N), 
1506-1429 (C=C, aromatik), 1092 (C-O, aromatik). 1H 
NMR (400 MHz, dmso) δ 9,53 (s, 1H), 8,92 (s, 1H), 
7.18 (s, 1H), 7,13 (d, J = 78 Hz, 1H), 7,02 (d, J = 7,9 Hz, 
1H), 6,90 (d, J = 8,2 Hz, 1H), 6,82 (d, J = 8,0 Hz, 1H), 
6,78 (d, J = 7,7 Hz, 1H), 4,02 (q, J = 6,9 Hz, 2H), 1,31 (t, 
J = 6,9 Hz, 3H). 13C NMR (101 MHz, dmso) δ 161,55 
(s), 152,62 (s), 149,20 (s), 147,71 (s), 134,20 (s), 
128,95 (s), 128,70 (s), 124,30 (s), 120,00 (s), 119,70 
(s), 118,27 (s), 116,79 (s), 116,75 (s), 64,38 (s), 15,26 
(s). Elementel analiz, C15H14ClNO3, Hesaplanan 
(Bulunan), %: C, 61,76 (61,36); H, 4,84 (4,94); N, 4,80 
(4,85). 
 
3.2. 2-((3-etoksi-2-hidroksibenziliden)amino)-4-
metilfenol bileşiğinin karekterizasyonu (5S2) 
 
FT-IR (KBr, disk, ν cm-1), 3435 (O-H), 3153, 3118, 
3079, 3067, 3042, 3012 (C-H, aromatik), 2979, 2914-
2872 (C-H, alifatik), 1612 (C=N), 1500 (C=C, 
aromatik), 1118 (C-O, aromatik). 1H NMR (400 MHz, 
dmso) δ 13,47 (s, 1H), 11,40 (s, 1H), 9,08 (s, 1H), 8,28 
(s, 1H), 8,05 (dd, J = 9,0, 2,4 Hz, 1H), 7,23 (d, J = 7,8 
Hz, 1H), 7,11 (d, J = 3,6 Hz, 1H), 7,08 (s, 1H), 6,86 (t, J 
= 7,9 Hz, 1H), 4,04 (q, J = 7,0 Hz, 2H), 2,47 (s, 2H), 

1,32 (t, J = 6,9 Hz, 3H). 13C NMR (101 MHz, dmso) δ 
164,94 (s), 158,13 (s), 151,78 (s), 147,56 (s), 140,31 
(s), 135,69 (s), 124,66 (s), 124,26 (s), 119,70 (s), 
118,87 (s), 117,46 (s), 116,75 (s), 115,64 (s), 64,46 
(s), 31,14 (s), 15,22 (s). Elementel analiz, C16H17NO3, 
Hesaplanan (Bulunan), %: C, 70,83 (70,54); H, 6,32 
(6,29); N, 5,16(5,238). 
 
5S1 ve 5S2 bileşiklerinin FT-IR spektrumunda 
karakteristik C=N pikleri (5S1; 1639 cm-1, 5S2; 1612 
cm-1) ve beklenen O-H pikleri (5S1; 3435 cm-1, 5S2; 
3435 cm-1) gözlenmiştir. Bu sonuçlar maddenin 
sentezlendiğini göstermektedir. Başlangıç 
maddelerine ait karakteristik aldehit karbonil piki 
(yaklaşık 1660-1700 cm-1) ve aromatik amine ait 
pikler (yaklaşık 3440 cm-1 ve 3360 cm-1) pikler 
gözlenmemiştir. Bu sonuç ise maddenin saf olduğunu 
kanıtlamaktadır. 
 
5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin 1H NMR spektrumunda 
karakteristik CH=N pikleri (5S1; 8,92 ppm, 5S2; 9,08 
ppm) gözlenmiştir. Beklenen O-H pikleri (5S1, etoksi 
sübstitüentinin bulunduğu aromatik halkadaki –OH 
skala dışında olduğu için gözlenememiştir, –Cl 
sübstitüentinin bağlı olduğu aromatik halkadaki –OH 
piki ise 9,53 ppm’de gözlenmiştir; 5S2; etoksi 
sübstitüentinin bulunduğu aromatik halkadaki –OH 
13,47 ppm’de gözlenmiştir, –Cl sübstitüentinin bağlı 
olduğu aromatik halkadaki –OH piki ise 11,40 ppm’de 
gözlenmiştir) gözlenmiştir. Bu sonuçlar maddenin 
sentezlendiğini göstermektedir. Başlangıç 
maddelerine ait karakteristik aldehit hidrojen piki 
(yaklaşık 10 ppm) ve aromatik amine ait pikler 
(yaklaşık 3;5 ppm) gözlenmemiştir. Bu sonuçlar ise 
maddenin saf olduğunu kanıtlamaktadır. 
 
5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin 13C NMR spektrumunda 
karakteristik CH=N pikleri (5S1; 161,552 ppm, 5S2; 
164,94 ppm) gözlenmiştir. Bu sonuçlar maddenin 
sentezlendiğini göstermektedir. Başlangıç 
maddelerine ait karakteristik aldehit karbonu piki 
(yaklaşık 195 ppm) ve aromatik amine ait pikler 
(yaklaşık 150 ppm) pikler gözlenmemiştir. Bu 
sonuçlar ise maddenin saf olduğunu kanıtlamaktadır. 
 
3.3. Teorik hesaplamalar 
 
3.3.1. Enerji ve tautomer kararlılık hesaplamaları 
 
Enerji hesaplamaları freq B3LYP/6-311g(2d,p) 
kullanılarak vakumda yapılmıştır. Hesaplanan 
Toplam Elektronik ve Termal Enerji (Sum of 
electronic and thermal Free Energies; SETFE) 
değerleri Tablo 1’de verilmiştir. 
 
Tablo 1. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin ve olası tautomer 
formlarının vakumda SETFE enerjileri 

Bileşikler 
SETFE  

(kkal/mol) 
Bileşikler 

SETFE 
(kkal/mol) 

5S1-a -828754,736 5S2-a -564992,788 
5S1-b -828723,483 5S2-b -564962,718 
5S1-c -828750,326 5S2-c -564966,258 
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Tablo 1’den en kararlı bileşiğin -828754,736 
kcal/mol ile 5S1-a ve -564992,788 kcal/mol ile 5S2-
a olduğu gözlenmiştir. Tautomer kararlılığı için 5S1; 
a, c ve b şeklinde 5S2; a, c ve b şeklinde olduğu 
gözlendi. Bileşiklerin kararlılık sıralaması ise aşağıda 
verildiği gibidir: 
 

5S1-a 5S1-c 5S1-b; 
Azalan kararlılık 

5S2-a 5S2-c 5S2-b; 
Azalan kararlılık 

 
Tautomer kararlılığı için; a-b tautomeri (KT1), a-c 
tautomeri (KT2) ve b-c tautomeri (KT3) olacak şekilde 
eşitlik 1, 2 ve 3 kullanılarak hesaplanmıştır. 
Hesaplama sonuçları Tablo 2’de verilmiştir. 
 

a  b tautomeri; GKT1=Gb-Ga (1) 

a  c tautomeri; G KT2=Gc-Ga (2) 

b  c tautomeri; G KT3=Gc-Gb (3) 

 
GKT1’in artı değeri; olası a tautomer formunun 
kararlı olması, G KT2’nin artı değeri; olası a tautomer 
formunun kararlı olması ve G KT3’ün artı değeri; olası 
b tautomer formunun kararlı olması anlamına 
gelmektedir. 
 
Tablo 2. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin tautomer dengeleri (KT) 

Tautomer dengeleri (KT) (kkal/mol) 

KT11 KT22 KT33 

31,253 4,411 -26,842 

KT11 KT22 KT33 

30,070 26,530 -3,540 

1GKT1=Gb-Ga; 2G KT2=Gc-Ga; 3G KT3=Gc-Gb 

 
 5S1 bileşiğinin tüm tautomer formları (Şekil 2) 
içerisinde en kararlı tautomer formunun a tautomer 
formu (KT1 ve KT2) olduğu Tablo 2’den görülmektedir. 
Tablo 2’deki sonuçlardan (a-b) ve (a-c) tautomer 
dengelerinde a tautomer formlarının baskın olduğu 
görülmektedir. Fakat KT2’nin sayısal değerinin düşük 
olması (a-c) arasındaki olası tautomer formda denge 
a formundan yana olsa da c tautomer formunun da 
dengede bulunduğu anlamına gelmektedir. (b-c) 
tautomer dengesinde (KT3) ise denge c tautomer 
formundan yana baskın olduğu görülmektedir. 
Tautomer formlarından b tautomerin kararlı 
olmadığı, c tautomer formunun kararlı olduğu olduğu 
söylenebilir. Sonuç olarak 5S1 tautomerlerinden a 
tautomerin en kararlı form olduğu söylenebilir. 5S2 

bileşiğinin tüm tautomer formları (Şekil 2) içerisinde 
kararlı tautomer formunun hem KT1 (a-b) hem de KT2 
(a-c) a tautomer formundan yana ve (b-c) tautomer 
dengesinde KT3’de ise denge c tautomer formundan 
yana baskın olduğu olduğu Tablo 2’den 
görülmektedir. Bu sonuçlardan (a-b) ve (a-c) 
tautomer a tautomer formlarının ve (b-c) tautomer 
dengesinde ise c tautomer formunun kararlı olduğu 
soylenebilir. KT sonuçlarından b tautomer formunun 
kararlı olmadığı anlaşılmaktadır. Sonuç olarak 5S2 
tautomerlerinden a tautomerin en kararlı form 
olduğu söylenebilir. 5S1 ve 5S2 tautomer 
formlarından b formunun kararlı olmaması a ve c 
formlarının kararlı olması molekül içi H-bağından 
kaynaklandığı düşünülmektedir. 
 
3.3.2. H-bağı ve kararlılık 
 
5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin olası H-bağları tüm 
tautomer formları çizilerek işaretlenmiş ve Şekil 3’de 
verilmiştir. 
 

Şekil 3. 5S1 ve 5S2 bileşikleri ve olası tautomer formları (a, 
b ve c) 
 

Molekül içi H-bağları; vakumda “freq B3LYP/6-
311g(2d,p)” modu ile yapılan hesaplamalarla 
belirlenmiş ve Tablo 3’te verilmiştir. 
 

5S1 ve 5S2 bileşiklerinin olası molekül içi H-bağları 
incelendiğinde her iki bileşiğin a tautomer formunda 
üç olası H-bağı (O16...H22, N8...H21 ve O15...H21) 
gösterdiği gözlenmiştir (Tablo 3). Bu durum molekül 
içi H-bağından dolayı a tautomer formunun kararlı 
olması anlamına gelmektedir. Bileşiklerin b tautomer 
formlarında ise sadece bir olası molekül içi H-bağı 
(O16...H22) gösterdiği gözlenmiştir. Bu durum b 
tautomer formunun diğer tautomer formlara göre 
daha karasız olması anlamına gelmektedir. 
Bileşiklerin c tautomer formlarında ise dört olası 
molekül içi H-bağı (N8...H21, O15...H21, O15...H22 ve 
O19...H22) gösterdiği gözlenmiştir. Bu durum c 
tautomer formunun diğer tautomer formlara göre en 
kararlı olması anlamına gelmektedir. Bileşiklerin 
kararlılıklarına geometrilerinin yanısıra olası molekül 

 

Tablo 3. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin olası molekül içi H-bağlarının değerleri (Å) 
Bileşik N8...H21 O15...H21 O16...H21 O19...H21 O16...H22 O15...H22 N8...H22 O19...H22 
5S1-a 2,0027 2,7320 5,3038 - 2,0064 - 3,7314 4,31295 
5S1-b 4,7602 - 2,0532 7,0935 - - - - 
5S1-c 2,4114 2,4851 4,9748 - 4,1448 1,5371 - 2,5035 
5S2-a 2,0046 2,7204 5,2916 - 2,0059 - 3,7321 4,2984 
5S2-b 4,8139 - 2,0480 7,18453 - - - - 
5S2-c 2,3512 2,7679 5,2053 - 4,2169 1,5985  2,6074 



H. Berber vd. / 2-Etoksi-6-[(E)-[(2-Hidroksifenil)imino]metil]fenol Türevi Schiff Bazlarının Sentezi ve Teorik Çalışmalar  

423 
 

içi H-bağının katkı sağladığı düşünülmektedir. 
Bileşiklerin hesaplanan tautomer kararlılıklarında b 
tautomer formunun en kararsız form oluşunun; 
bileşiklerdeki aromatik halkalardan birinin 
aromatikliğinin bozulmasından kaynaklandığı 
düşünülmektedir. Fakat b tautomer formunda bir  
molekül içi H-bağının bileşiklerin kararlılığını 
yeterince arttıramadığından en kararsız form olarak 
gözlenmiştir. Bileşiklerin c tautomer formlarında 
aromatik halkanın bozulmasına rağmen dört olası 
molekül içi H-bağı c tautomer formunu kararlı hale 
getirdiği düşünülmektedir. Bu durumdan dolayı c 
tautomer formlarının b tautomer formlarına göre 
daha kararlı olduğu söylenebilir. Bileşiklerin a 
tautomer fomlarındaki her iki aromatik halkanın 
bozulmadığı da gözlenmiştir. Bu duruma ek olarak üç 
olası molekül içi H-bağı a tautomer formunu daha da 
kararlı hale getirmiştir. Sonuç olarak bileşiklerin a 
tautomer formlarının en kararlı formlar olduğu 
gözlenmiştir 
 
3.3.3. Mulliken yükleri 
 
Atomik yükler bileşikteki elektronca zengin ve 
elektronca yoksun atomları göstermektedir. Bu 
atomlar elektrofillerin ve nükleofillerin atak yapacağı 
merkezlerdir. Bir nükleofilin elektronca hangi en 
yoksun atoma ve bir elektrofilin ise elektronca hangi 
en zengin atoma atak yapacağı tahmin 
edilebilmektedir. Ayrıca çözücü-çözünen 
etkileşiminin de hangi atomlar arasında olacağı, 

molekül içi ve moleküller arası H-bağının hangi 
atomlar arasında olacağı önceden tahmin 
edilebilmektedir. Bileşiklerin ligant olarak 
kullanılması durumunda da koordine kovalent bağın 
hangi atom veya atomlar arasında olacağı tahmin 
edilebilmektedir. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin tüm 
tautomer formlarının (a, b ve c) işaretlenmiş şekilleri 
Şekil 4’de, Mulliken charges değerleri Tablo 4’de 
verilmiştir. 
 
5S1 ve 5S2 bileşiklerinde a tautomer formlarında 
elektronca en zengin atomların sırasıyla 16O, 19O, 8N 
ve 15O olduğu ve elektrofil atakların bu merkezlere 
olacağı anlaşılmaktadır. Elektronca yoksun karbon 
merkezlerinin sırası ile 6C, 14C, 7C, 1C ve 9C olduğu 
ve nükleofilik saldırıların bu merkezlere olacağı 
düşünülmektedir. H-bağı yapan hidrojen atomlarının 
yükleri sırası ile 21H ve 22H olduğu ve bu atomlar ile 
elektronca zengin merkezler arasında H-bağı olduğu 
anlaşılmaktadır. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinde b 
tautomer formlarında elektronca en zengin atomların 
sırasıyla 16O, 19O, 16O ve 8N olduğu ve elektrofil 
atakların bu merkezlere olacağı anlaşılmaktadır. 
Elektronca yoksun karbon merkezleri sırası ile 14C, 
6C, 7C, 9C ve 1C olduğu ve nükleofil atakların bu 
merkezlere olacağı anlaşılmaktadır. H-bağı yapan 
atomlarının yüklerinin sırası 21H ve 22H şeklinde 
olduğu düşünülmektedir. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinde c 
tautomer formlarında elektronca en zengin atomların 
sırasıyla 15O, 19O, 8N ve 15O olduğu ve elektrofil 
atakların bu merkezlere olacağı anlaşılmaktadır. 

 

 
Şekil 4. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin tüm tautomer formlarının (a, b ve c) olası molekül içi H-bağlarının gösterimleri 
 
Tablo 4. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Mulliken Yük Değerleri 
Bileşik 1C 2C 3C 4C 5C 6C 7C 9C 10C 11C 
5S1-3a 0,206 -0,011 -0,081 -0,097 -0,111 0,316 0,219 0,201 -0,059 -0,053 
5S1-3b 0,063 -0,030 -0,057 -0,091 -0,124 0,323 0,242 0,131 -0,040 -0,045 
5S1-3c 0,173 -0,112 -0,081 -0,104 -0,117 0,276 0,326 0,147 -0,065 -0,043 
5S2-3a 0,197 -0,008 -0,084 -0,098 -0,114 0,316 0,217 0,177 -0,066 -0,033 
5S2-3b 0,069 -0,027 -0,057 -0,092 -0,125 0,322 0,236 0,114 -0,045 -0,046 
5S2-3c 0,220 -0,249 -0,057 -0,115 -0,108 0,149 0,251 0,173 -0,057 -0,124 
Bileşik 12C 13C 14C 8N 15O 16O 19O 21H 22H 
5S1-3a -0,033 -0,070 0,278 -0,439 -0,433 -0,503 -0,459 0,273 0,262 
5S1-3b -0,012 -0,077 0,349 -0,344 -0,483 -0,502 -0,354 0,267 0,076 
5S1-3c -0,038 -0,061 0,269 -0,247 -0,532 -0,414 -0,432 0,270 0,149 
5S2-3a -0,065 -0,080 0,285 -0,438 -0,432 -0,503 -0,465 0,272 0,260 
5S2-3b -0,038 -0,086 0,356 -0,353 -0,482 -0,504 -0,362 0,263 0,053 
5S2-3c -0,066 -0,079 0,141 -0,453 -0,453 -0,324 -0,349 0,243 0,268 
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Elektronca yoksun karbon merkezleri sırası ile 5S1 
için 7C, 6C, 14C, 1C ve 9C, 5S2 için 7C, 1C, 9C, 6C ve 
14C olduğu ve nükleofil atakların bu merkezlere 
olacağı anlaşılmaktadır. H-bağı yapan hidrojen 
atomlarının yüklerinin sırası ile 5S1 için 21H ve 22 H, 
5S2 için 22H ve 21 H olduğu ve bu atomlar ile 
elektronca zengin merkezler arasında H-bağı olduğu 
anlaşılmaktadır. 
 
3.3.4. Dipol moment değerleri 
 
Dipol moment bileşiğin yük dağılımının eşit olup 
olmadığını anlamamıza yarayan bir değerdir. Dipol 
momentin sayısal değerinin yüksek olması bileşikte 
polarlaşmanın fazla olduğunu, düşük olması ise az 
olduğunu gösterir. Ayrıca dipol moment çözücü-
çözünen etkileşiminde de rol oynamaktadır. 5S1 ve 
5S2 bileşiklerinin hesaplanan dipol moment 
değerleri Tablo 5’te verilmiştir. 
 
Tablo 5. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Dipol Moment Değerleri 
(Debye) 

Bileşik Dipol Bileşik Dipol 
5S1-a 6,891 5S2-a 4,833 
5S1-b 5,171 5S2-b 6,608 
5S1-c 2,199 5S2-c 3,116 

 
5S1 bileşiğinin a tautomer formunun dipol 
momentinin, 5S2 bileşiğinin a tautomer formunun 
dipol moment değerinden daha fazla olmasının R 
sübstitüenti kaynaklı olduğu düşünülmektedir. 5S1 
bileşiğinde R sübstitüenti –Cl iken 5S2 bileşiğinde ise 
–CH3 tür. Cl atomunun C atomundan daha 
elektronegatif olması, 5S1 bileşiğinin daha polarize 
olmasına neden olmakta ve bu durum da 5S1 
molekülünün dipol momentinin fazla olmasına neden 
olmaktadır. Fakat bileşiklerin diğer tautomer 
formlarında (b ve c) sübstitüentlerin bahsedilen 
etkisinin tam ters olduğu görülmektedir. Bu durum; 
bileşiğin tautomer yapılarında (b ve c) aromatikliğin 
bozulması ile geometrinin düzlemselliğinin 
bozulması kaynaklıdır. Tautomer form c’de dipol 
momentin düşük olmasının; muhtemel yük 
dağılımının daha az polarize olacak şekilde 
olmasından kaynaklandığı söylenebilir. 5S1 ve 5S2 
bileşiklerinin a tautomer formlarının polar 
çözücülerde daha iyi çözünebileceği sonucuna 
varılabilir 
 
3.3.5. Çözücüyle erişilebilen yüzey alanı (SAS) 
 
5S1 ve 5S2 bileşiklerinin ve tautomer formlarının 
“Çözücüyle Erişilebilen Yüzey Alanı” (Solvent 
Accessibility Surface; SAS) şekilleri, Şekil 5'de 
verilmiştir. Çözücü ile etkileşim bölgelerini gösteren 
SAS, spesifik çözünen-çözücü etkileşimlerini 
açıklamak için çok kullanışlıdır. Kırmızı bölgeler, 
polar ya da polar protik çözücülerin bileşiklerdeki 
oksijen atomu ile etkileşeceği bölgelerini gösterir. 
Mavi bölgeler, polar ya da polar protik çözücülerin 
bileşiklerdeki azot atomuyla etkileşeceği bölgeleri 
gösterir. Yeşil bölgeler, polar ya da polar protik 

çözücülerin bileşikteki -Cl atomuyla etkileşeceği 
bölgeleri gösterir. Gri bölgeler, apolar çözücülerin 
bileşikteki benzen halkaları ve diğer doymuş 
hidrokarbonlarla etkileşeceği bölgeleri gösterir. 5S1 
ve 5S2 bileşiklerinin polar ya da polar protik 
çözücülerin polar atomlar (N, O ve Cl) ile apolar 
çözücülerin ise polaritesi düşük atomlar (C) ile 
etkileştiği görülmektedir. 
 

  

5S1-a 5S2-a- 

  

5S1-b 5S2-b 

  

5S1-c 5S2-c 

Şekil 5. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Tüm Tautomer 
Formlarının (a, b ve c) SAS şekilleri 

 
3.3.6. Moleküler elektrostatik potansiyel 
değerleri (MEP) 
 
5S1 ve 5S2 bileşiklerinin ve tautomer formlarının 
“Moleküler Elektrostatik Potansiyel Değerleri” ne 
(Molecular Electrostatic Potentials Values; MEP) ait 
yüzey şekilleri, Şekil 6'da verilmiştir. MEP, bir 
molekülün elektrostatik potansiyeli hakkında bilgi 
verir ve nispi polariteyi anlamak için bir görsel metot 
sağlar. MEP yüzeyi için kırmızı renk elektron 
bakımından zengin veya kısmen negatif yüklü 
bölgeleri, mavi renk elektron eksikliği olan veya 
kısmen pozitif yüklü bölgeleri ve sarı renk elektronca 
daha zayıf bölgeleri göstermektedir. Şekil 6’da 5S1 ve 
5S2 bileşiklerinin a tautomer formlarının elektronca 
en zengin bölgelerin (kısmi negatif) –Cl ve –CH3 
içeren aromatik halkanın, elektronca daha zayıf olan 
bölgelerin ise imin (–CH=N–) azotu ve –OCH2CH3 
sübstitüentinin bağlı bulunduğu aromatik halkanın 
olduğu görülmektedir. Elekronca en zayıf olan 
bölgelerin ise özellikle –OCH2CH3 sübstitüentinin 
bağlı bulunduğu aromatik halkadaki –OH, –OCH2CH3, 
CH=N– ve aromatik halkadaki hidrojenler olduğu 
görülmektedir. Bileşiklerinin b ve c tautomer 
formların da elektronca en zengin bölgelerin karbonil 



H. Berber vd. / 2-Etoksi-6-[(E)-[(2-Hidroksifenil)imino]metil]fenol Türevi Schiff Bazlarının Sentezi ve Teorik Çalışmalar  

425 
 

oksiyeni ile azot atomunda olduğu, elektronza en 
zayıf –OH, –OCH2CH3, –CH=N– ve aromatik halkadaki 
hidrojenler olduğu görülmektedir. Bu sonuçlara göre 
muhtemel elektrofilik atağın elektronca zengin olan, 
nükleofilik atağın ise elektronca zayıf olan bu 
bölgelere olacağı söylenebilir. Ayrıca polaritenin ve 
dipolün bileşiklerin genelinde yük dağılımının 
homojen olmadığı ve nispeden düzensiz olduğu 
görülmektedir. 

 
 

-7.286e-2                7.286e-2 

 

 
-7.574e-2               7.574e-2 

 
5S1-a 5S2-a 

 
-0.139e0                    0.139e0 

 

 
-0.120e0                  0.120e0 

 
5S1-b 5S2-b 

 
-9.369e-2                 9.369e-2 

 

 
-9.783e-2               9.783e-2 

 

5S1-c 5S2-c 
Şekil 6. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin tum tautomer 
formlarının (a, b ve c) MEP’e ait şekilleri 

 
3.3.7. HOMO, LUMO ve bant aralığı enerjileri 
 
5S1 ve 5S2 bileşiklerinin ve tüm tautomer 
formlarının “En yüksek enerjili ortaklanmış 
moleküler orbital” (Highest Occupied Molecular 
Orbital; HOMO), “En düşük enerjili ortaklanmamış 
moleküler orbital” (Lowest Unoccupied Molecular 
Orbital; LUMO) ve “Bant Aralığı Enerji” değerleri (EGap 
= LUMO-HOMO) Tablo 6’da, HOMO-LUMO şekilleri ise 
Şekil 7’de verilmiştir. 

 
Tablo 6. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin HOMO, LUMO ve Bant 
Aralığı (GAP) Enerji Değerleri 

Bileşikler HOMO (eV) LUMO (eV) GAP (eV) 
5S1-a -8,081 -6,097 1,984 
5S2-a -8,667 -6,097 2,570 
5S1-b -8,479 -6,885 1,594 
5S2-b -8,792 -7,077 1,715 
5S1-c -8,075 -6,179 1,896 
5S2-c -8,459 -6,108 2,352 

 

HOMO LUMO 

  

5S1-a 

  

5S1-b 

  

5S1-c 

HOMO LUMO 

  

5S2-a 

  

5S2-b 

  

5S2-c 

Şekil 7. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin tüm tautomer 
formlarının (a, b ve c) HOMO ve LUMO şekilleri 
 

Bant Aralığı Enerji Değerleri; elektron transfer 
özelliklerini belirlediği için çok önemli bir 
parametredir. Özellikler bileşiğin iletkenliğini 
anlamaya ilişkin bilgiler verir. EGAP değeri sıfır olan 
bileşikler iletken, sayısal değeri arttıkça yarı iletken 
ve yalıtkan özellik göstermektedir [29-32]. 5S1 ve 
5S2 bileşiklerinin a tautomer formlarının, her 
ikisinin de yarı iletken olduğu 5S1’in iletkenliğe daha 
yakın olduğu söylenebilir. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin b 
tautomer formlarının iletkenliğe daha yakın olduğu c 
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tautomer formunun ise a tautomer formuna benzer 
özellik gösterdiği sonucuna varılabilir. 
 
Şekil 7’de 5S1 bileşiğinin a tautomer formunda 
HOMO, moleküler geometrik yapı nedeniyle –Cl 
içeren aromatik halkada lokalize olmuşken LUMO, 
her iki aromatik halkada üzerinde lokalize olmuştur. 
5S2 bileşiğinin a tautomer formunda HOMO ve LUMO 
her iki aromatik halkada üzerinde lokalize olmuştur. 
5S1 bileşiğinin b tautomer formunda HOMO, 
moleküler geometrik yapı nedeniyle –Cl içeren 
aromatik halkanın bir bölümü ile azot atomu 
üzerinde lokalize olmuşken LUMO, –Cl içeren 
aromatik halka ile azot atomu üzerinde lokalize 
olmuştur. 5S2 bileşiğinin b tautomer formunda 
HOMO –OCH2CH3 sübstitüentinin bağlı bulunduğu 
aromatik halkanın ve oksijen atomlarının üzerinde 
lokalize olmuşken LUMO –CH3 sübstitüentinin 
bulunduğu aromatik halkada üzerinde lokalize 
olmuştur. 5S1 bileşiğinin c tautomer formunda 

HOMO, moleküler geometrik yapı nedeniyle –Cl 
içeren aromatik halkanın ve –OCH2CH3 içeren 
aromatik halkanın bir bölümü ile imin üzerinde 
lokalize olmuşken LUMO, her iki aromatik halkanın 
ve imin grubu üzerinde lokalize olmuştur. 5S2 
bileşiğinin c tautomer formunda HOMO ve LUMO her 
iki aromatik halkanın ve imin grubu üzerinde lokalize 
olmuştur. 
 
3.3.8. Deneysel ve teorik IR verileri 
 
“SONUÇLAR VE TARTIŞMA” bölümünde deneysel IR 
spektrumlarına ait yapı karekterizasyon bilgileri 
ayrıntılı olarak verilen 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin a 
tautomer formlarının teorik IR spektrumlarına ait 
bilgiler, deneysel ve teorik IR korelasyon grafikleri 
Tablo 7 ve Şekil 8’de görülmektedir. Korelasyon 
grafiği oluşturulurken teorik sonuçların ortalamaları 
alınmıştır. 
 

Tablo 7. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Seçilmiş Deneysel ve Teorik IR Verileri (, cm-1) 

Fonksiyonel guplar Deneysel 5S1 Teorik 5S1-a Deneysel 5S2 Teorik 5S2-a 

O-H, aromatik 3435 
3741 
3566 

3435 
3743 
3572 

C-H, aromatik 3050 

3212 
3212 
3206 
3195 
3192 
3174 

3153 
3118 
3079 
3067 
3042 
3012 

3193 
3191 
3171 
3168 
3159 
3112 

C-H, alifatik 
2976 
2923 

3117 
3114 
3048 

2979 
2914 
2872 

3117 
3113 
3100 
3068 
3048 
3047 
3023 

C=N 1639 1684 1612 1682 

C=C, aromatik 
1506 
1429 

1650 
1635 
1615 
1614 

1500 

1643 
1625 
1615 
1534 

C-O, aromatik 1092 
1256 
1280 
1292 

1118 
1257 
1279 
1296 

 

 
5S1-5S1-a 

 
5S2-5S2-a 

 

Şekil 8. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Deneysel-Teorik IR Korelasyon Grafiği (, cm-1) (Teorik değerlerin aritmatik ortalaması 
alınarak grafikler çizilmiştir) 
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Tablo 7’den deneysel ve teorik sonuçların yakın 
olduğu fakat birebir örtüşmediği gözlenmiştir. Çizilen 
korelasyon grafiğinden sonuçların iyi bir korelasyon 
gösterdiği gözlenmiştir. Bileşiklerden 5S1’in 
korelasyonu R2=0,9950 ve 5S2’in korelasyonu 
R2=0,9912 olarak hesaplanmıştır. 5S2 bileşiğinin 
daha iyi korelasyon verdiği gözlenmiştir. Bu bileşikler 
(ve buna benzer bileşikler) için deneysel-teorik IR 
verilerinin korelasyon gösterdiği söylenebilir. 
 
3.3.9. Deneysel ve teorik NMR veriler 
 
“SONUÇLAR VE TARTIŞMA” bölümünde deneysel 1H 
NMR ve 13C NMR spektrumuna ait yapı 

karekterizasyon bilgileri ayrıntılı olarak verilen 5S1 
ve 5S2 bileşiklerinin deneysel ve teorik (a tautomer 
formu) 1H NMR ve 13C NMR verileri ve ilgili 
korelasyon grafikleri Tablo 8, Şekil 9 ve Şekil 10’da 
verilmiştir. Korelasyon grafiği oluşturulurken teorik 
sonuçların ortalamaları alınmıştır, her iki bileşik için 
deneysel ve teorik değerlerden a ve 22a grafikte 
kullanılmamıştır. 
 
Tablo 8’de her iki bileşiğin a ve 22a atomlarının 
değerlerinin çok farklı diğer atomların ise birebir 
örtüşmediği fakat yakın olduğu gözlenmiştir. Tablo 8 
kullanılarak çizilen deneysel ve teorik NMR 
korelasyonu grafiklerinin iyi korelasyon verdiği 

 

Tablo 8. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Deneysel ve Teorik NMR Verileri (ppm) 

CH

N

O
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H
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O

O
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CH3

H

H

CH2

CH3

a

b

cd

h
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j

k

i

e g

k  

1H NMR 

Atom 5S1 Deneysel Atom 5S1 Teorik 
5S2 

Deneysel 
Atom 

5S2 
Teorik 

a  22a 6,789 13,47 22a 6,714 
b 9,53 21b 8,480 11,40 21b 8,380 
c 8,92 23c 8,968 9,08 23c 9,017 
d 7,18 24d 7,267 8,28 24d 7,254 
e 7,13 28e 7,158 8,05 27e 7,574 
f 7,02 26f 7,086 7,23 26f 7,048 
g 6,90 27g 7,629 7,11 28g 7,178 
h 6,82 25h 7,106 7,08 29h 6,912 
i 6,78 29i 7,186 6,86 25i 7,091 

j 4,02 
30j 
31j 

3,990 
3,991 

4,04 
30j 
31j 

3,986 
3,985 

k 1,31 
32k 
33k 
34k 

1,382 
1,382 
1,279 

2,47 
35k 
36k 
37k 

1,853 
2,361 
2,367 

    1,32 
32l 
33l 
34l 

1,382 
1,382 
1,281 

13C NMR 
a 161,55 1a 157,7234 164,94 1a 155,2117 
b 152,62 7b 152,7238 158,13 7b 152,2131 
c 149,20 14c 159,8256 151,78 14c 158,7783 
d 147,71 6d 152,1344 147,56 6d 152,1132 
e 134,20 9e 138,3229 140,31 9e 136,3475 
f 128,95 12f 132,7771 135,69 11f 133,5237 
g 128,70 11g 134,1579 124,66 12g 134,1078 
h 124,30 3h 130,4164 124,26 10h 116,4713 
i 120,00 10i 116,8660 119,70 3i 129,9171 
j 119,70 13j 117,8039 118,87 13j 116,5378 
k 118,27 2k 124,7415 117,46 2k 125,4440 
l 116,79 5l 115,9040 116,75 5l 114,9859 

m 116,75 4m 122,3535 115,64 4m 122,1575 
n 64,38 17n 66,0895 64,46 17n 65,9110 
o 15,26 18o 14,6266 31,14 20o 20,9490 
    15,22 18p 14,6794 
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gözlenmiştir. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin 
korelasyonları sırası ile 1H NMR, R2=0,9627 ve 
R2=0,9133, 13C NMR R2=0,9883 ve R2=0,9764 olarak 
hesaplanmıştır. Bu değerlere göre deneysel ve teorik 
sonuçların iyi bir korelasyon verdiği sonucuna 
varılabilir. 
 
4. Tartışma ve Sonuç 
 
3-Etoksi-2-hidroksibenzaldehit ile 2-amino-4-
klorofenol ve 2-amino-4-metilfenol bileşikleri 
kullanılarak, 4-kloro-2-((3-etoksi-2-
hidroksibenziliden)amino)fenol (5S1) ve 2-((3-
etoksi-2-hidroksibenziliden)amino)-4-metilfenol 
(5S2) bileşikleri sentezlendi. Sentezlenen bileşiklerin 
yapıları spektroskopik teknikler kullanılarak 
yapıların doğru ve saf olduğu kanıtlandı. 5S1 ve 5S2 
bileşiklerin teorik hesaplamaları için ilk önce kararlı 
konformasyonları belirlendi. Konformasyon için 
CH=N– grubuna göre cis ve trans geometriler ve aynı 
zamanda –OH ve –OCH2-CH3 sübstitüentlerin 
geometrileri değiştirilerek en kararlı bileşiklerin 
geometrileri belirlendi. Her bir bileşiğin en kararlı 
geometrileri kullanuılarak olası tautomer formları 
belirlendi. Belirlenen en kararlı enerjiye sahip 
bileşikler ile tüm teorik hesaplamalar yapıldı. 

 
Bileşiklerin tüm hesaplamaları sonunda SETFE 
enerjilerine göre tüm tautomerler arasında en kararlı 
molekülün 5S1-a (-828754,736 kkal/mol) ve 5S2-a 
(-564992,788 kkal/mol) olduğu belirlendi. SETFE 
enerjileri kullanılarak hesaplanan tautomerlerde, a-b 
tautomer dengesinin hem 5S1 hem de 5S2’de a 
tautomerlerden yana olduğu (5S1 KT1=31,253 
kkal/mol ve 5S2 KT1=30,070 kkal/mol), a-c tautomer 
dengesinin hem 5S1 hem de 5S2’de yine a 
tautomerlerden yana olduğu (5S1 KT2=4,411 
kkal/mol ve 5S2 KT2=26,530 kkal/mol) gözlendi. 
Olası b-c tautomerler arasındaki dönüşümde ise 
tautomer dengenin c tautomerlerden yana olduğu 
(5S1 KT3=-26,842 kkal/mol ve 5S2 KT3=-3,540 
kkal/mol) gözlendi. 5S1 ve 5S2 bileşiklerin a 
tautomer formlarında N8...H21, O16...H22 ve O15...H21 
arasında kuvvetli (5S1 sırası ile; 2,0027 Å, 2,0064 Å 
ve 2,7320 Å, 5S2 sırası ile; 2,0046 Å, 2,0059Å ve 
2,7204 Å) molekül içi H-bağları olduğu gözlendi. 
Kuvvetli H-bağlarının varlığı a tautomer formunun 
kararlılığında oldukça önemli rol oynadığı sonucuna 
varılır. Atomik yüklerin, 5S1 ve 5S2 bileşiklerinde a 
tautomer formlarında elektronca en zengin atomların 
16O, 19O, 8N ve 15O olduğu ve elektrofil atakların bu 
merkezlere olacağı, elektronca yoksun karbon 
merkezleri 6C, 14C, 7C, 1C ve 9C olduğu ve nükleofil 

 
5S1-5S1-a 

 
5S2-5S2-a 

Şekil 9. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Deneysel-Teorik 1H NMR Korelasyon Grafiği (ppm), (Teorik değerlerin ortalaması alınarak 
grafikler çizilmiştir) 

  

 
5S1-5S1-a 

 
5S2-5S2-a 

Şekil 10. 5S1 ve 5S2 Bileşiklerinin Deneysel-Teorik 13C NMR Korelasyon Grafiği (ppm), (Teorik değerlerin ortalaması 
alınarak grafikler çizilmiştir) 
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atakların bu merkezlere olacağı söylenebilir. 5S1 ve 
5S2 bileşiklerinin a tautomer formlarının dipol 
momentlerinin yüksek olduğu gözlendi (5S1; 6,891 
Debye ve 5S2 4,833 Debye), bu durumda her iki 
bileşiğin a tautomer formlarının polar çözücülerde 
(protik ve/veya aprotik) daha iyi çözünebileceğini 
düşündürmektedir. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin SAS 
şekillerine göre, polar ya da polar protik çözücülerin 
polar atomlar (N, O ve Cl) ile apolar çözücülerin ise 
polaritesi düşük atomlar (C) ile etkileşim göstereceği 
sonucuna varılır. Hesaplanan MEP şekillerine göre, 
5S1 ve 5S2 bileşiklerinin a tautomer formlarının 
elektronca en zengin bölgelerin –Cl ve –CH3 içeren 
aromatik halkanın olduğu ve muhtemel elektrofilik 
atağın elektronca zengin olan bu merkezlerde 
gerçekleşeceği, elektronca daha zayıf olan bölgelerin 
ise imin (–CH=N–) azotu ve –OCH2CH3 sübstitüentinin 
bağlı bulunduğu aromatik halkanın olduğu ve 
muhtemel nükleofilik atağın ise elektronca zayıf olan 
bu bölgelere olacağı düşünülmektedir. EGAP 
hesaplama sonuçlarına göre 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin 
a tautomer formlarının, her ikisinin de yarı iletken 
olduğu 5S1’in iletkenliğe daha yakın olduğu 
söylenebilir. 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin a tautomer 
formlarının deneysel-teorik IR grafiklerinden 
sonuçların bire bir örtüşmediği fakat iyi bir 
korelasyon gösterdiği gözlendi (5S1’in korelasyonu 
R2=0,9950 ve 5S2’in korelasyonu R2=0,9912). Bu 
sonuçlara göre bu ve buna benzer moleküllerin teorik 
IR verilerinin deneysel IR verileri ile uyumlu olacağı 
söylenebilir. Benzer şekilde 5S1 ve 5S2 bileşiklerinin 
NMR sonuçları da bire bir örtüşmediği fakat iyi bir 
korelasyon gösterdiği gözlendi (korelasyonları sırası 
ile 1H NMR, R2=0,9627 ve R2=0,9133, 13C NMR 
R2=0,9883 ve R2=0,9764). Bu değerlere göre deneysel 
ve teorik sonuçların iyi bir korelasyon verdiği 
sonucuna varılabilir. NMR korelasyonlarının 
sonuçlarına göre bu ve buna benzer moleküllerin 
teorik NMR verilerinin deneysel NMR verileri ile 
uyumlu olacağı söylenebilir 
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