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Oz

Bu ¢alismada, 7-Etil-6-klor-2-metil kromon ve 7-Etil-6-klorflavon bilesikleri sentezlenmistir ve teorik
spektroskopik ozellikleri B3LYP/6-31G(d,p) temel seti ile arastirilmigtir. Sentezlenen bilesiklerin ilk olarak DFT
yontemi ve 6-31G(d,p) temel setinden faydalanilarak optimizasyonlar: yapilmistir. Bilesikler icin *H NMR
kimyasal kayma degerleri hesaplanmistir ve teorik olarak hesaplanan degerlerin elde edilen deneysel verilerle
uyum i¢inde oldugu goriilmiistiir. Deneysel ve teorik kimyasal kayma degerleri icin korelasyon grafigi ile
regrasyon analizleri yapilmistir. Ayrica, ¢alisilan bilesiklerin en yiiksek dolu molekiiler orbital enerjisi (HOMO)
ve en diisiik bos molekiiler orbital enerjisi (LUMO), bag uzunluklari, bag agilar1 ve Mulliken atomik yiik degerleri
hesaplanmistir. HOMO ve LUMO enerji degerlerinden yararlanilarak iyonizasyon potansiyeli, elektron ilgisi,
elektronegatiflik, kimyasal sertlik, kimyasal yumusaklik gibi parametrelerin hesaplamalar1 yapilmustir.

Anahtar kelimeler: Kromon, Flavon, Molekiil Orbital, HOMO-LUMO, Yogunluk Fonksiyonel Teorisi

Synthesis and Theoretical Calculations of 7-Ethyl-6-chloro-2-
methylchromone and 7-Ethyl-6-chloroflavone

Abstract

In this study, 7-Ethyl-6-chlor-2-methyl chromone and 7-Ethyl-6-chlorflavone compounds were synthesized and
their theoretical spectroscopic properties were investigated with the basis set of B3LYP/6-31G(d,p). The
synthesized compounds were first optimized by using the DFT method and 6-31G(d,p) basis set. *H NMR chemical
shift values were calculated and the theoretically calculated values were found to be consistent with the obtained
experimental data. The regression analysis was performed with correlation graph for experimental and theoretical
chemical shift values. In addition, the highest occupied molecular orbital energy (HOMO) and lowest unoccupied
molecular orbital energy (LUMO), bond lengths, bond angles and Mulliken atomic charge values were calculated.
The calculations for parameters such as ionization potential, electron affinity, electronegativity, chemical hardness,
chemical softness were performed by using HOMO and LUMO energy values.
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1. Giris

Kromon (benzopiran-4-on) yapisi flavonlar, izoflavonlar, flavonoller gibi flavonoidlerin temel halkasini
olusturur. Kromonlar (benzopiran), piran halkasina kaynasmis benzen halkasi igerir ve g¢esitli
polifenollerin temel yapilarini olusturan heterosiklik bilesiklerdir. Hem dogal hem de sentetik kromon
tiirevlerinin bazilarinin antitimér, anti-vaskiiler [1], antimikrobiyal [2], antioksidan [3], TNF-a
inhibitorii [4], antifungal [5], antikoagiilan, antispazmolitik, dstrojenik [6], antiviral [7], antihelmintik,
antikanser [8], anti-HIV [9], antitiiberkiiler [10], anti-inflamatuar [11], herbisidal, analjezik ve
antikonviilzan [12] aktivite gosterdikleri bilinmektedir. Flavonoidler 15 karbon atomu iizerine kurulu
(C6-C3-C6), molekiil agirhigr diisiik ve bitkilerde bulunan polifenolik bilesiklerin biilyiik bir sinifini
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temsil ederler. Kroman halkas: ile birlikte C-2, C-3 yada C-4 konumunda ikinci bir aromatik halkaya
sahiplerdir. Kiigiik molekiillii heterosiklik bilesikler birgok ilacin 6nemli farmakoforlart olmustur [13].
Ornegin E vitamini antioksidan aktiviteye sahip, dogal olarak meydana gelen ve yapisinda kroman
halkas1 bulunan bir bilegiktir [14]. Flavonoid bilegikleri antiviral, antioksidan, antikanser, anti-
inflamatuar [15], antibiyotik, antineoplastik, prooksidan, anti-hepatotoksik, vitaminler (vaskiler
koruma) ve anti-iilserojenik [16] gibi ¢esitli biyolojik aktiviteler sergilerler. Dolayisiyla flavanoidler
farmakolojik olarak umut verici bilesikler olduklar1 igin sentezleri ve yapilarinin aydinlatilmasi organik
kimyada yaygin bir uygulama alan1 bulmustur.

2. Materyal ve Metot

Calismada 4-klor-3-metilfenol (%99), 4-klor-3-etilfenol (%97), etil asetoasetat (%99) ve etil
benzoilasetat (> %90), Sigma-Aldrich marka kullanildi. *H NMR spektrumlari sifir noktasi referansi
olarak TMS kullanilarak Varian EM 360L NMR spektrometresiyle, IR spektrumlar1 saf &rneklerle
Perkin Elmer Spectrum 100 FT-IR spektrometresiyle alindi, erime noktalar1 da Electrothermal 9100
Erime Noktas1 Tayin cihaziyla belirlendi.

2.1. Sentez
2.1.1. 7-Etil-6-Klor-2-metilkromonun Sentezi (Bilesik T)

7-Etil-6-klor-2-metilkromonun sentezi Sekil 1°de verilmistir. 50 mL’lik bir erlende, 3-etil-4-klorfenoliin
(1,56 g, 10 mmol) etil asetoasetattaki (1,5 mL, 12 mmol) ¢ozeltisine, polifosforik asit (16 g, 47 mmol)
eklendi. Viskoz bir sivi olan polifosforik asitle diger maddelerin iyice karigsmasi saglandi. Reaksiyon
karigimi su banyosunda 75-80 °C’de 1 saat isitildi. Reaksiyon tamamlandiktan sonra, Sogutulan sari
renkli viskoz karigima buzlu su katilarak polifosforik asit hidroliz edildi. Elde edilen suda ¢6ziinmeyen
kat1, vakumdan gecirilerek siiziildii ve su ile yikand1. A¢ik havada stizgeg kagidi tizerinde kurutulan ham
iiriin etil alkolde kristallendirildi. Verim: 1,36 g (%61). e.n: 96 °C
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Sekil 1. 7-Etil-6-klor-2-metilkromonun sentezi

2.1.2. 7-Etil-6-klorflavonun Sentezi (Bilesik II)

7-Etil-6-klorflavonun sentezi Sekil 2°de verilmistir.50 mL’lik bir erlende 3-etil-4-klorfenoliin (1,56 g,
10 mmol) etil benzoilasetattaki (2 mL, 12 mmol) ¢6zeltisine, polifosforik asit (16 g, 47 mmol) eklendi.
Viskoz bir s1vi1 olan polifosforik asitle diger maddelerin iyice karigmasi saglandi. Reaksiyon karigimi su
banyosunda 75-80 °C’de 1 saat 1sitildi. Reaksiyon tamamlandiktan sonra, sogutulan sar1 renkli viskoz
karigima buzlu su katilarak polifosforik asit hidroliz edildi. Elde edilen suda ¢6ziinmeyen Kkati,

vakumdan gegirilerek siiziildii ve su ile yikandi. A¢ik havada siizge¢ kagidi lizerinde kurutulan ham
iirlin etil alkolde kristallendirildi. Verim: 0,86 g (%30). e.n: 152 °C
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Sekil 2. 7-Etil-6-klorflavonun sentezi
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3. Teorik Hesaplamalar

Bu calismada 7-Etil-6-klor-2-metilkromon ve 7-Etil-6-klorflavon bilesiklerine ait spektroskopik (*H
NMR, FTIR) ve elektronik 6zellikler Gaussian GO9W paket programinda [17], B3LYP (DFT-Density
Functional Theory) [18] yontemi kullanilarak hesaplanmigtir. Her iki molekiile ait teorik hesaplamalar
B3LYP/6-31G(d,p) temel seti baz almarak hesaplanmis ve deneysel verilerle uyumlulugu
karsilagtirilmistir. Teorik hesaplamalarin ilk evresinde B3LYP/6-31G(d,p) temel seti ile caligilan
bilesiklere ait optimizasyonlar yapilmistir. Daha sonra, GIAO [19] metodunda her iki bilesigin *H NMR
kayma degerleri ¢oziicii olarak kloroform kullanilarak elde edilmistir. Teorik *H NMR kimyasal kayma
degerleri ile deneysel kimyasal kayma degerleri arasindaki korelasyon incelenmistir. Ayrica, bilesiklerin
teorik FTIR frekans degerleri HOMO ve LUMO enerjileri, molekiillere ait bag uzunluklari, bag acilari
ve Mulliken atomik yiik degerleri hesaplanmustir.

czimm ? 3 : -
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r

(a) (b)
Sekil 3. (a) 7-Etil-6-klor-2-metilkromon (Bilesik 1) igin kimyasal yap1 ve (b) optimize edilmis yap1.

(a) (b)
Sekil 4. (a) 7-Etil-6-klorflavonun (Bilesik 11) igin kimyasal yap1 ve (b) optimize edilmis yap.

4. Bulgular ve Tartisma

4.1. "H Niikleer Manyetik Rezonans Spektroskopisi ("H NMR)

Bilesik 1 ve Il icin deneysel sonuglarindan edilen ve hesaplanan *H NMR kimyasal kayma degerleri
Tablo 1’ de verilmistir. Her iki bilesigin deneysel ve teorik 'H NMR hesaplamalarinda ¢dziicii olarak
CDCl; kullanilmustir. Bilesik 1 ve 11 igin deneysel *H NMR kimyasal kayma degerleri sirastyla 1,30-
8,10 ppm ve 1,35-8,15 ppm arasinda ortaya ¢ikarken, teorik kimyasal kayma degerleri sirasiyla 1,28-
8,09 ppm ve 1,30-8,10 ppm olarak hesaplanmustir. Cahsilan bilesikler icin en karakteristik 'H NMR
sinyali kromon halkasindaki -C=CH protonlarina aittir ve bu protonlar i¢in deneysel ve teorik kimyasal
kayma degerleri sirasiyla 6,10 ile 6,03 ppm ve 6,80 ile 6,55 ppm olarak belirlenmistir. Bu protonlarin
yiiksek alanda rezonans olmast karbonil grubunda bulunan oksijenin elektronegatifliginden
kaynaklanmaktadir. Bilesik I ve Il igin deneysel ve teorik 'H NMR kimyasal kayma degerleri arasimdaki
korelasyon grafikleri Sekil 5’de verilmistir. Korelasyon katsayisi Bilesik | i¢in 0,997, Bilesik 11 i¢in ise
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0,993 olarak hesaplanmistir ki bu degerler bize deneysel verilerin hesaplamalarla biiyiik bir uyum i¢inde
oldugunu gostermektedir.

Tablo 1. Bilesik I ve 11 i¢in deneysel ve teorik *H NMR kimyasal kayma degerleri & (ppm)

Bilesik | Bilesik 11
Atom & (Deneysel) d (B3LYP) Ad Atom & Deneysel & B3LYP Ad
No (CDCly) (CDCly) No (CDCly) (CDCly)
H17 8,10 8,09 0,01 ]| H16 8,15 8,10 -0,55
H18 7,25 7,33 -0,08 | H23 7,55 8,10 0,05
H16 6,10 6,03 0,07 | H27 7,55 7,88 -0,33
H19 2,85 2,80 0,05 | H26 7,55 7,61 -0,06
H20 2,85 2,80 0,05 | H25 7,55 7,61 -0,06
H24 2,40 2,39 0,01 H24 7,55 7,61 -0,06
H25 2,40 2,39 0,01 | H17 7,90 7,41 0,49
H26 2,40 1,95 0,45 | H15 6,80 6,55 0,25
H21 1,30 1,34 -0,04 | H18 2,90 2,79 0,11
H22 1,30 1,28 0,02 | H19 2,90 2,79 0,11
H23 1,30 1,28 0,02 | H20 1,35 1,30 0,05
H?21 1,35 1,30 0,05
H 22 1,35 1,30 0,05
.
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Bilesik 1 Bilesik 11
Deneysel HNMR & (ppm) Deneysel HNMR & (ppm)
Sekil 5. Bilesik | ve Il i¢in deneysel ve teorik *H NMR kimyasal kayma degerleri arasidaki korelasyon
grafikleri.

4.2. Molekiil Geometrisi

Bilesik I ve 11 i¢in bag uzunluklari ve bag acilar1 sirastyla Tablo 2 ve 3 de verilmistir. Literatiirde flavon
molekiiliiniin A, B ve C halkalar1 i¢in C-C bag uzunluklarmin ortalamalar1 sirastyla 1,395, 1,422 ve
1,396 A°, C=0 bag uzunluklari 1,226 A° ve C halkasina ait C-O bag uzunluklar ise 1,366 A° olarak
hesaplanmistir [20]. Calismamizda ise A, B ve C halkalar1 i¢in C-C bag uzunluklarinin ortalamasi
sirastyla Bilesik 11 i¢in 1,395; 1,395; 1,421 A° olarak hesaplanmustir. Bilesik | igin C-C bag uzunluklari
ise A halkasi i¢in 1,398 ve C halkasi igin ise 1,422 A° olarak hesaplanmigtir. C=0 bag uzunluklari ise |
ve Il bilesigi i¢in sirastyla 1,229 ve 1,224 A° olarak hesaplanmistir. Her iki bilesik igin alifatik C-C tekli
baglarinin uzunluklarina ait ortalama deger 1,528 A°, C halkasina ait olan C-O tekli bag uzunluklar I.
bilesik i¢in 1,363; 1,373 ve Il. bilesik icin ise 1,363; 1,370 olarak hesaplanmis ve hesaplanan bu
degerlerin literatiirle uyumlu olduklar1 gozlenmistir.
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Tablo 2. Bilesik | ve Il i¢in bag uzunluklari

Bilesik | Bilesik 11
Bag Uzunlugu (A°) B3LYP Bag Uzunlugu (A°) B3LYP

1 0(1)-C(2) 1,363 1 0(1)-C(2) 1,363

2 C(2)-C(13) 1,496 2 C(2)-C(1") 1,474

3 C(2)-C(3) 1,352 3 C(1))- C2°) 1,402

4 C(3)-C(4) 1,460 4 C(2")-C(3”) 1,389

5 C(4)-0(14) 1,229 5 C(3)-C4) 1,394

6 C(4)-C(10) 1,482 6 C(4)-C(5") 1,392

7 C(10)-C(5) 1,401 7 C(5")-C(6") 1,390

8 C(5)-C(6) 1,382 8 C(6)-C(1") 1,402

9 C(6)-CI(15) 1,763 9 C(2)-C(3) 1,355

10 C(6)-C(7) 1,416 10 C(3)-C(4) 1,456

11 C(7)-C(11) 1515 | 11 C(4)-0(14) 1,224

12 C(11)-C(12) 1529 | 12 C(4)-C(10) 1,480

13 C(7)-C(8) 1,393 13 C(10)-C(5) 1,399

14 C(8)-C(9) 1,397 14 C(5)-C(6) 1,378

15 C(9)-C(10) 1,396 15 C(6)-CI(13) 1,763

16 C(9)-0(1) 1,373 16 C(6)-C(7) 1,414

17 C(7)-C(11) 1,513

18 C(11)-C(12) 1,528

19 C(7)-C(8) 1,390

20 C(8)-C(9) 1,395

21 C(9)-C(10) 1,393

22 C(9)-0(1) 1,370

Tablo 3. Bilesik | ve Il igin bag agilar
Bilesik | Bilesik 1
Bag Agilari (°) B3LYP Bag Acilari (°) B3LYP

1 0(1)-C(2)-C(13) 111,11 1 0(1)-C(2)-C(1") 112,14
2 C(13)-C(2)-C(3) 126,15 2 C(2)-C(1")-C(2) 120,77
3 C(2)-C(3)-C(4) 122,28 3 C(1")-C(2)-C(3) 120,53
4 C(3)-C(4)-0(14) 123,86 4 C(2)-C(3)-C(4) 120,25
5 C(3)-C(4)-C(10) 113,39 5 C(3)-C4)-C(5) 119,65
6 0(14)-C(4)-C(10) 122,74 6 C(4")-C(5°)-C(6) 120,30
7 C(4)-C(10)-C(5) 121,43 7 C(5")-C(6°)-C(1") 120,46
8 C(10)-C(5)-C(6) 119,98 8 C(6")-C(1")-C(2) 120,43
9 C(5)-C(6)-Cl(15) 118,15 9 C(1")-C(2)-C(3) 125,96
10 C(5)-C(6)-C(7) 122,35 10 C(2)-C(3)-C(4) 122,70
11 CI(15)-C(6)-C(7) 119,80 11 C(3)-C(4)-0(14) 123,73
12 C(6)-C(7)-C(11) 120,82 12 C(3)-C(4)-C(10) 113,44
13 C(7)-C(11)-C(12) 116,22 13 0(14)-C(4)-C(10) 122,82
14 C(11)-C(7)-C(8) 12207 | 14 C(4)-C(10)-C(5) 121,58
15 C(7)-C(8)-C(9) 120,73 15 C(10)-C(5)-C(6) 120,00
16 C(8)-C(9)-C(10) 121,60 16 C(5)-C(6)-CI(13) 118,14
17 C(8)-C(9)-0(1) 116,59 17 CI(13)-C(6)-C(7) 119,49
18 0O(1)-C(9)-C(10) 121,79 18 C(6)-C(7)-C(11) 120,84
19 C(7)-C(11)-C(12) 116,28
20 C(6)-C(7)-C(8) 117,07
21 C(7)-C(8)-C(9) 120,77
22 C(8)-C(9)-C(10) 121,54
23 C(8)-C(9)-0(1) 116,59
24 C(9)-0(1)-C(2) 119,91

4.3. HOMO-LUMO Enerjileri ve Elektronik Ozellikler

Reaksiyonlara katilan temel orbitaller HOMO ( En Yiiksek Dolu Molekiil Orbital) ve LUMO (En Diisiik
Bos Molekiil Orbital)’dur. Enomo enerjisi molekiiliin elektron verme, Eiumo enerjisi ise molekiiliin
elektron alma yetenegi seklinde aciklanir. Bu iki enerji degeri arasindaki fark (AE=Enomo-Erumo)
molekiiliin kimyasal kararliliginin bir gostergesidir ve AE ne kadar kiigiikse molekiil o kadar yiiksek
kimyasal reaktiviteye sahiptir [21]. Bilesik | i¢in hesaplanan AE=-4,92173 ve Bilesik Il i¢in hesaplanan
AE =-4,49804 eV’luk degerler molekiillerin kararh yapida olduklarinin gdstergesidir. HOMO ve LUMO

30



B. Karabulut / BEU Fen Bilimleri Dergisi 9 (1), 26-35, 2020

enerji degerlerinden yararlanilarak iyonizasyon potansiyeli (1=-Enxomo), elektron ilgisi (A=- ELumo),
elektronegatiflik (y=(I+A)/2), kimyasal sertlik (n=I-A)/2) ve kimyasal yumusaklik ((S=1/(2n)) gibi
parametreler hesaplanabilmektedir. Sertlik, bir molekiiliin polarizasyon kabiliyetinin, yumusaklik ise
elektron alma yetenegini 6l¢iisii olarak tanimlanir. Bilesik I ve II i¢in hesaplanan sertlik degerleri sirayla
2,46086, 2,24902 eV, yumusaklik degerleri ise sirayla 0,20318 ve 0,22232 eV’tur. Elektronegatiflik
bagi olusturan atomlarm her birinin bag elektronlari ¢ekebilme giicii olarak tanimlanir ve kimyasal
aktivitenin onemli bir gostergesidir. Bilesik | i¢in hesaplanan elektronegatiflik degeri 3,97354 iken
Bilesik Il i¢in bu deger 4,40253 eV’ tur. Bilesik | ve Il i¢in teorik olarak hesaplanan HOMO-LUMO
sekilleri ve enerji degerleri Sekil 6’ da ve hesaplanan elektronik yapi parametreleri ise Tablo 4° de

verilmistir.
s IC
“ %
»%
)

J ' 9

P9,

«

Bilesik I i¢in ELumo: -1,51268 eV Bilesik 11 i¢in ELumo: -2,15351 eV
i -
9 + J ‘ 6
‘ j J “ - J
Iy
Bilesik | i¢in Enomo: -6,43441 eV Bilesik Il i¢in Exomo: -6,65155 eV

Sekil 6. Bilesik | ve 11 icin teorik olarak hesaplanan HOMO-LUMO sekilleri ve enerji degerleri

Tablo 4. Bilesik | ve Il igin hesaplanan elektronik yap1 parametreleri

Bilesik | | Bilesik Il
Enomo (eV) -6,43441 -6,65155
ELumo (eV) -1,51268 -2,15351
AE= Enomo-ELumo (eV) -4,92173 -4,49804
109 6,43441 | 6,65155
A(eV) 151268 | 2,15351
X (V) 307354 | 4,40253
n(eV) 2,46086 2,24902
S (eV?) 0,20318 0,22232
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4.4. infrared Spektroskopisi (IR)

Heteroaromatik bilesikler igin IR spektrumunda 3000-3100 cm™ bolgesi karakteristik C-H gerilme
titresimlerine aittir. Bununla birlikte C-H diizlem igi biikiilme ve diizlem dis1 biikiilme titresimleri
sirastyla 1300—-1000 cm™ ve 1000-750 cm™ bolgelerinde gozlemlenir. Karbonil grubunun karakteristik
titresim frekansinin belirlenmesi amaciyla ¢ok gesitli bilesikler lizerinde galigmalar yapilmistir. Bu
bilesikler icin 1850-1550 cm™ bolgesinde giiglii karbonil titresimleri gozlenmistir [22]. Bilesik | ve 11
i¢in deneysel ve teorik IR titresim frekans degerleri Tablo 5’ de verilmistir. Flavon molekiilii i¢in 1646
cm™’de gozlenen karakteristik pik C=0O gerilme titresim frekansina aittir. C=C gerilme titresimleri
aromatik bilesikler icin genellikle 1430-1650 cm™ bolgesinde gozlenirken, flavon bilesikleri igin C=C

gerilme titresimleri tiim halkalarda 1606 cm™ bélgesinde goriilmektedir [20].

Tablo 5. Bilesik | ve 11 igin deneysel ve hesaplanan IR titresim frekans degerleri

Bilesik |
Titresim tiirleri Titresim frekanslar1 (cm™)
B3LYP/6-31G(d,p) | Deneysel

v CH Arm. 3105 3080
v CHz Arm. 3038 2985
v CH2CHs Arm. 3004 2960
v CHz Arm. 2989 2937
v CH2 Arm. 2947 2917
v C=0 1683 1615
8 CH2CHs Arm. 1463 -
& CH Arm. 1447 1426
6 CHs Arm. 1437 1412
6 CH2 Arm. 1426 1380
8 CH Arm. 1224 1233
8 CH Arm. 1211 1208
8 CH Arm. 1204 1176

Bilesik 11

Titresim tiirleri

Titresim frekanslar1 (cm™)

B3LYP/6-31G(d,p) | Deneysel
v CH Arm. 3087 3032
v CH Arm. 3073 2982
v CH Arm. 3045 3003
v CH3 2980 2907
v CH 2927 2879
v C=0 1657 1632
v CH Arm. 1580 1553
v CH Arm. 1528 1498
5 CHs 1448 1435
6 CH Arm. 1422 1411
5 CHz 1326 1352
6 CH2+CHs 1253 1292
5 CH Arm. 1239 1269

v: gerilme; 6: diizlem igi egilme; Arm: Aromatik

4.5. Mulliken Atomik Yiik Dagilimlar:

Her iki bilesik i¢in B3LYP/6-31G(d,p) temel seti kullanilarak elde edilen atomik yiik degerleri Tablo 6’
da verilmistir. Her iki bilesikte de karbonil grubuna bagli olan C4 karbon atomunun en yiitksek Mulliken

atomik yiik degerine sahip olmasi olan elektronegatif oksijen atomundan

kaynaklanmaktadir.

karbona bagh
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Tablo 6. Bilesik | ve 11 Mulliken atomik yiik degerleri

Bilesik | Bilesik 11

Atom No B3LYP Atom No B3LYP
01 -0,523 | O1 0,540
C2 0,341 | C2 0,320
C3 -0,192 | C3 -0,193
C4 0,415 | C4 0,413
C5 -0,100 | C5 -0,100
C6 -0,159 | C6 -0,159
C7 0,147 | C7 0,148
C8 -0,157 | C8 -0,162
C9 0,282 | C9 0,291
C10 0,041 | C10 0,042
Cl1 -0,245 | C11 -0,245
C12 -0,337 | C12 -0,337
C13 -0,380 | C’1 0,043
014 -0,552 | C’2 -0,111
Cl15 -0,024 | C’3 -0,104

C4 -0,081

C’5 -0,099

C’6 -0,104

Cl13 -0,024

014 -0,550

5. Sonu¢ ve Oneriler

Bu calismada, 7-Etil-6-klor-2-metilkromon (I) ve 7-Etil-6-klorflavon (Il) sentezlendi ve kimyasal
yapilar1 deneysel ve teorik *H NMR ve IR sonuglar1 kullanilarak karakterize edildi. Her iki bilesigin
deneysel *H NMR kimyasal kayma degerleri ile B3LYP/6-31G (d,p) temel seti kullanilarak hesaplanan
kimyasal kayma degerleri karsilastirildi ve sonug¢larin birbiriyle uyumu incelendi. Bilesiklerin
sentezinde baslangi¢c maddesi olarak kullanilan 4-klor-3-etilfenol’in OH protonlarina ait 5,30 ppm’de
goriilen piklerin I ve Il bilesiklerinin *H NMR spektrumunda kaybolmasi ve kromon halkasina ait
karakteristik CH piklerinin deneysel ve teorik olarak bilesik | i¢in 6,10 ve 6,03 ppm’de, bilesik Il igin
ise 6,80 ve 6,55 ppm’de gozlenmesi bilesiklerin kimyasal yapisin1 kanitlamaktadir. Hesaplanan bag
acilar1 ve bag uzunluklari incelendiginde literatiir ile uyumlu oldugu goriilmektedir. Her iki bilesikte
beklendigi gibi en uzun baglarin C-Cl baglarina ait oldugu belirlenmistir. IR sonuglar1 incelendiginde
baslangic maddesi olarak kullanilan 4-klor-3-etilfenol’in OH gerilimine ait 3300-3600 cm™ arasinda
ortaya ¢ikan pik her iki triinde de goriilmemektedir. Kromon halkasi i¢in IR spektrumundaki
karakteristik C=0 gerilme titresim frekanslar1 her iki bilesik i¢in sirasiyla teorik ve deneysel olarak 1683
ile 1615 cm™ ve 1657 ile 1632 cm™ olarak goriilmektedir. Sentezlenen bilesikler igin HOMO ve LUMO
enerji farki (AE) sirasiyla -4,921 ve -4,498 eV olarak hesaplanmistir ve bu yiiksek enerji araligi
molekiillerin kararli yapida oldugunun ve kimyasal reaktivitelerinin nispeten diisiik oldugunun bir
gostergesidir. Sonug olarak, 7-Etil-6-Klor-2-metilkromon ve 7-Etil-6-klorflavonun sentezi ve teorik
hesaplamalari tizerine literatiirde herhangi bir ¢alismaya rastlanmamistir. Bilegiklerin deneysel ve teorik
'H NMR ve IR sonuglar1 kimyasal yapilarmi desteklemektedir. Ayrica, deneysel ve teorik calismalardan
elde edilen sonuglarin birbiriyle uyumlu oldugu gozlenmistir.

Yazarlarin Katkisi

Makalede tiim katki sahsima aittir.

Cikar Catismas1 Beyam

Yazarlar arasinda herhangi bir ¢gikar ¢atigmasi bulunmamaktadir.
Arastirma ve Yayin Etigi Beyam

Yapilan calismada, arastirma ve yayin etigine uyulmustur.
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