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OZET

[k aromatik formazan 6rnekleri 1892 yilinda sentezlenmis ve “formazan bilesikleri”
olarak adlandirilmistir (Nineham, 1955; Gokge, 2004) ve Von Pechmann ve Bamberger

tarafindan incelenmistir (Pechmann, 1892; Bamberger, 1894).

Yapilarinda bulunan konjuge pi (n) baglarindan dolayr renkli bilesiklerdir. Bu da
formazanlarin en 6nemli 6zelliklerinden biridir. Kirmizidan mora kadar degisen yapilari
boyarmadde olarak kullanilmalarini saglamistir. 1946°’da ilk olarak Ciba firmasinca
boyarmadde olarak patente baglamistir (Ciba, 1949). Bu tarihten sonra tekstil elyaf
boyamaciliginda boyarmadde olarak kullanilmalarinin yani sira indikator ve analitik reaktif,
redox islemlerinde biyokimyasal isaretleyici, fotokromik ve termokromik madde olarak

kullanilmaktadir.

Formazanlar yiikseltgendiginde renksiz tetrazolyum tuzlari olusturur. Tetrazolyum
tuzlart da indirgenerek formazanlara donisiirler. Tetrazolyum tuzlari hiicrede bulunan
enzimler tarafindan formazanlara indirgenerek renk degisimlerine neden olurlar. Bu da
formazan/tetrazolyum sistemlerinin canliligin test ayiraci olarak bilinmesini saglamistir

(Tezcan, vd., 2002).

Canliligin test aywract olarak bilinmesiyle tipta bir¢ok alanda kullanilmaya
baglanmigtir. Canliligin testinde renk degisimine neden olduklarindan dolayr dokulardaki
tiimorlerin saptanmasinda ve bdylece kanser tedavisinde ayni zaman da kanser ilaglarinin

se¢ilmesinde kullanilmstir.

Formazanlar ayn1 zamanda antiviral, anti-fertile, anti-enflamatuar, analjezik, anti-
tiberkiler, anti-mikrobiyel aktivitelerine de sahip oldugu ispatlanmistir (Mariappan vd.,
2010). Bu nedenle formazanlar 6nemli bir aragtirma konusu olmustur.

Anahtar kelimeler: 1-(o-tolyl)-3-(o-hydroxyphenyl)-5-phenylformazans, 1-(p-tolyl)-3-(o-
hydroxyphenyl)-5-phenylformazans, formazan, UV, IR, solvatokromizim.
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SUMMARY

The first aromatic formazan samples were synthesized in 1892 and named as
"formazan compounds" (Nineham, 1955; Gokge, 2004) and were studied by Von Pechmann
and Bamberger (Pechmann, 1892; Bamberger, 1894).

They are colored compounds due to the conjugated pi () bonds in their structure.
This is one of the most important features of formazans. Their structure ranging from red to
purple has enabled them to be used as dyestuff. In 1946, it was first patented by the Ciba firm
as a dyestuff (Ciba, 1949). After this date, besides being used as dyestuff in textile fiber
dyeing, it is used as indicator and analytical reagent, biochemical marker, photochromic and

thermochromic material in redox processes.

Formazans form colorless tetrazolium salts when oxidized. Tetrazolium salts are also
reduced to formazans. Tetrazolium salts are reduced to formazan by enzymes in the cell and
cause color changes. This has enabled formazan / tetrazolium systems to be known as a

viability test reagent (Tezcan vd., 2002).

With the recognition of viability as a test reagent, it has been used in many areas of
medicine. Since they cause color change in the vitality test, it has been used in the detection
of tumors in tissues and thus in the treatment of cancer and also in the selection of cancer

drugs.

Formazans have also been proven to have antiviral, anti-fertile, anti-inflammatory,
analgesic, anti-tubercular, and anti-microbial activities (Mariappan vd., 2010). For this

reason, formazans have become an important research subject.

Keywords: 1-(o-tolyl)-3-(o-hydroxyphenyl)-5-phenylformazans, 1-(p-tolyl)-3-(o-
hydroxyphenyl)-5-phenylformazans, UV, IR, azo dye, solvatochromism.
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1. GIRIS

Plazma, kisaca maddenin dordiincii hali olarak tanimlanabilir. Irving Langmuir
tarafindan, pargaciklarin hareketlerinin, kan plazmasindaki hareketlere benzemesi sebebiyle

plazma ismini almistir.

Plazmanin olusumu igin, katidan siviya, sividan da gaza gecis durumlarindaki gibi
maddeye enerji verilmesiyle gerceklesir. Enerji artisi, 1s1 veya elektrik enerjisiyle
saglanabilir. Gaz halindeki madde, aldig1 enerji sebebiyle plazma haline, iyonlagsma yoluyla
gecer. Bunun yaninda, gaz haldeki madde igerisinde yalnizca iyonlar bulunmaz. Plazma,
quasi-nétral olarak isimlendirilen bir yapidadir. Bu yapi, enerji aktarimi sonucu olusan

iyonlara ek olarak, yukslz atomlar, serbest elektronlar ve molekiilleri de barindirir.

Ozetle plazma, kendi igerisinde yiikler barindirsa da normal sartlarda toplam yiikii

sifir olan, maddenin 4. halidir.

Maddenin bilinen kati, sivi ve gaz halinin disunda plazma hali de vardir. Kati bir
maddeye yeterli enerji verildigi zaman molekiiller aras1 ¢gekim kuvveti azalir ve kati madde
once sivi hale gelir. Daha sonra molekiiller serbest hale gelerek maddenin gaz halini

olusturur. Enerji verilmeye devam edilirse madde iyonlagarak maddenin plazma halini

olusturur (Sekil 1.1) [Nineham, 1955]

Plazma terimi ilk Irving Langmuir tarafindan tanimlanmistir. Irving Langmuir
Amerikan fizik¢i ve kimyacidir. General Electrical sirketinin arastirma laboratuvarinda
calistif1 siralarda elektron ve iyonlarin iyonize gazlar tarafindan nasil tasindigim
gbzlemlemis ve alyuvar ve akyuvarlarin kan plazmasi tarafindan tasinma sekline

benzettiginden iyonize gazlari plazma olarak adlandirmistir.



ENERJI

Sekil 1.1. Maddenin plazma hali [Nineham, 1995]

Pechman’in formazan sentezinden beri [GOkge, 2004], ¢ok sayida formazan
tanimlanmis ve yapisal 6zellikleri degerlendirilmistir. [Pechmann, 1892, Tezcan, 2002]. Son
yillarda, bas formazanlar populer hale geldi [Mariappan, 2010,Yan1k,2019, Debnam, 1997,
Barsoum, 1998 ]. Farkli komplekslerin sentezi [Yuzhen, vd., Yuzhen, 1995],
termogravimetrik analizleri [Misra, Dhar, 1978] ve ayrisma ve stabilite sabitleri bildirilmistir
[Mukerjee, 1981]. Iyonlagsma ve komplekslesme sabitleri potansiyometriklik ve iletlenlik
acisindan belirlenmistir [Desai, vd. 2006], ve redoks daavranislari degerlendirilmistir [Samel,
Pai, 2010]. Formazanlarin 6nemli tibbi uygulamar1 vardir; tetrazolium-formazan sistemi,
canliligin destekgisi olarak simiflandirilir [Desai, vd. 2006]. Formazanlar, siitte halka testinde
[Desai, vd. 2006] ve anti kanser ilaglarinin etkilerinin belirlenmesinde kullanilir [Bhardwayj,
vd. 1997, Sigeikin, vd. 2006].

Yeni formazanlar sentezleyip fiziksel, kimyasal, spektral, elektrokimyasal iyonsecici
elektrot olarak kullanimlarini agiklamakla zaten “bilimsel birikme” ve “toplumsal refaha”
biiyiik katki saglanmis olacaktir. Ciinkii bu maddeler sanayinin birtek koluna yarar saglamak
degil, dogrudan insan, hayvan ve bitkilerde kanser, HIV viriisii gibi 6énemli hastaliklarin
tesisinde, kanser ilaglarinin elenmesinde ( yani hangi hastaya hangi kanser ilacinin daha 1yi

olacaginin belirlenmesinde), siitte Brucella mikrobunun saptanmasinda, crown formazan



siifi ise hazirlanan iyon segici elektrotlarla akil hastalarinin kaninda rutin olarak Li oranin
saptanmasinda vb. gibi hayati 6nemi olan kullanim alanlarina sahip, insanliga dolayl1 yoldan
degil direkt olarak hizmet eden maddeler sinifidir. Bu alana ne kadar ¢esitli, 6zellikleri belirli

madde saglanirsa, bu alanlardaki ¢aligmalar da o derece ileri gidecektir.

Ayrica formazanlar ¢ok canli renklerde boyar maddelerdir. Verim arttirmak yoluyla

boya sanayinde yeni maddeler kazandirilarak bu alanada hizmet edilebilecektir.

Formazanlar iyi birer polidentat ligant 6zellik gosterdikleri icin, hem eser element
tayininde kullanilmak {izere analizle ilgilenen alanlara, hem de metal kompleks olusturarak

gene boya sanayine katki saglanacaktir.

Proje kapsaminda, atmosferik basin¢ plazmasi kullanarak molekiillerdeki baglarin
acilarak yeni gruplarin baglanabilecegi ya da farkli yapilara baglanabilen daha etkin formazan
molekiilleri iretilebilecegi ve gelistirmeleri yapilacaktir. Molekiillerin yapi-aydinlatmasi

plazmayla deneysel spektroskopik ( UV, IR, NMR) yontemlerle agiklanacaktir.



2. LITERATUR ARASTIRMASI

2.1. Plazmadaki Gii¢c Kaynaklari

Termal dengede olmayan plazmalarin iiretiminde, amaca yonelik
farkli gii¢ kaynaklari kullanilabilir [19,20]

*  Dogru akim (DC) desarjlar, durgun durumu (steady-state) da
icerir ve periyodik pulslu (tekrarli) desarjlar i¢in kullanilir.

= Alternatif akim (AC) desarjlar, geleneksel olarak 100kHz
frekans degerine kadar uygulanabilir ve micro-hollow-cathode desarjlar i¢in kullanilir.

= Radyo frekans (RF) desarjlar, 100kHz ile 100MHz frekans
degerine ulasabilir.

=  Mikrodalga (MWa) desarjlar, I00MHz frekanstan sonrasinin
uygulandigi desarjlardir.

2.2. Atmosferik Jetler

Atmosferik jetler genellikle soygazlarla ¢ok kiigiik yiizde degerlerinde oksijen gibi
reaktif gazlarin karigimiyla olusturulur. Soygazlarla olusturulan bu tip plazmalar 4 farkl
kategoride incelenebilir; dielektrik serbest elektrot (dielectric free electrode - DFE),
dielektrik bariyer desarj (DBD), DBD-benzeri (DBD-like) ve tek elektrot (single electrode -
SE) [21]. DBD, i¢in farkli elektrot ve desarj boslugu tasarimlar1 vardir. Dielektrik tiip
tizerinde iki dis halka elektrot, dielektrik tizerine tek bir halka elektrot, dielektrik icerisinde
ayr1 bir dielektrik tiiple sarilmis bir tel elektrot ile disinda bir halka elektrot, dielektrik
icerisinde, yine bir dielektrik tiiple sarili bir tel elektrot tasarimlar1 en ¢ok kullanilanlardir.
Bunun disinda farkli tasarimlarla DBD jetler olusturulabilir. DBD-benzeri, sistemlerde

tasarimlar, dielektrik icerisinde tek bir tel elektrot ve dielektrik disinda bir halka elektrot ile



dielektrik i¢erisinde aralikli iki tel elektrot ve dielektrik disinda bir halka elektrot seklindedir
[20,22].

2.3. Atmosferik Basin¢ Desarj Sistemi

Atmosferik basing plazma jet ile formazanlarin yapisinin teorik ve deneysel olarak

caligmalar1 yapilmistir. Alternatif akim gii¢ kaynagi kullanilarak atmosferik basing ortaminda

elektriksel desarj elde edilmistir.

I ‘ AC glg \
kaynag
Gaz girisi Ll
Akis olger

Numune

2.0cm

Sekil 2.1. Atmosferik basing desarj sistemi



Atmosferik basingta elde edilen plazma desarjinin elde edildigi deney sistemine ait
bir sema yukaridaki sekilde goriilmektedir. Plazma desarj dielektrik malzemeden olusan
tiipiiniin disindaki bakir elektrot ile dogrudan etkilesmediginde ve tiipiin igerisinde bir tel
oldugu i¢in burada elde edilen plazma dielektrik bariyer desarj benzeri (DBD-like) desarji
olarak tanimlanir. Yapilan calismalarda argon (Ar) gaz kullanilarak atmosferik basing

desarjlar elde edilebilir.

Atmosferik basing sistemi,

Calisma Voltaji  : 1 faz 1 notr, 220V

Gug Verimi : HVRF-120: 120W, HVRF-200:200W

Calisma Frekans1 : 50 Hz

Gecikme zaman1 : 2-5ms

Calisma Sicakligi : -5°C-50°C

Cikis Frekansi : 5-25kHz tek veya surekli ayarlanabilir (+-0.01 Hz duyarlilik)
Cikis Voltaji : 10-20kV(p-p) tek ya da ayarlanabilir

Boyutlari : 280x220x100 mm

Teknik 6zelliklerine sahip ELES yiiksek voltaj AC gii¢ kaynagi ve frekans kontrol
sistemi ile kuartz tupte olusturulmustur. Bu ¢alismada kullanilan gii¢ kaynaginin voltaj degeri
12 kV ve frekans1 12 kHz olarak se¢ilmistir.



Sekil 2.2. Yiiksek Voltaj Kaynagi

Sekil 2.3. Deneysel Calismada Ar Gazindan Elde Edilen Plazma Jetin Numuneye
(H1) Uygulanmasi



DBD-benzeri sistem ile elde edilen plazma jet 4 1t/dk akis hizindaki Ar gazindan elde
edilmistir. Elde edilen Ar plazma jet ethanol kullanilarak hazirlanan sivi fazdaki H1
molekiiliine 2 cm uzakliktan 3 dakika silireyle uygulanmistir. Elde edilen plazma jetin H1

molekiiliine uygulanmasi yukaridaki sekilde (Sekil 2.3.) goriilmektedir.

2
\N:N

CHj

OH

Sekil 2.4. C20H18N4O Molekiiliiniin Yapisi

2.4.Formazanlar

Formazanlar, genis uygulama yelpazelerinden dolayr onemli hetorosiklik bilesik

smifidir. Anti-viral, mantar o©nleyici, anti-fertilite, anti-enflamatuar, tuberkiloz, anti-



mikrobiyal gibi ¢esitli biyolojik aktivitelere sahip olduklar1 bilinmektedir [23-28].

Formazanlar, polidintat 6zellikleri nedeniyle metallerle kolayca komplekslesir [29].

Formazanlar, © baglar1 nedeniyle renkli bilesiklerdir ve azohidrazon konjuge ¢ift bag
icerir (Sekil 2.4). Ilk formazanin Von Pechmann tarafindan sentezlendiginden beri, say1siz
formazan sentezlendi ve yapisal 6zellikleri yaninda tatometrik ve fotokromik izomerleri

incelenmistir [30].

Metal kompleks boyalar, tekstil ylizelerinde, 1s18a, 1slak islemlere ve diger maddelere
kars1 yiiksek dayaniklilik tonlar1 sagladiklari i¢in yaygin olarak kullanilir [31]. Sentez, yapz,
kompleks stabilite, spektroskopik karakterizasyon, spektrofotometri, ekstraksiyon ve siyirma
davranisi, Salmonella mutejenisi ve ayrica siibstitiie edilmis formazan metal komplekslerinin

tasarimi incelenmistir [32-34].
2.4.1. Formazanlarin yapisi ve ozellikleri

Formazanlar yapilarinda —-N=N-C=N-NH- zinciri i¢eren bilesiklerdir. Yapilar1 ilk

defa Pechmann ve Bamberger tarafindan tanimlanmis ve formazil olarak adlandirilmistir.

Formazanlarin genel yapisi;

I
—N=N-C=N-NH-

1 3 ]

Sekil 2.5. Formazanlarin Genel Yapisi
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1, 3, 5- atomlarina bagli ¢esitli siibstitiientler bulunabilir. Bu sibstitiientlerin
baglanmasiyla ¢ok sayida formazan bilesigi elde edilebilmektedir. Bu konumlara baglanan
siibstitlie gruplarinin adlar1 sirastyla belirtilip sonuna formazan kelimesi eklenerek

adlandirilmstir.

Ornegin;

/N—N
& H
\ Y
N=N

Sekil 2.6. 1,3,5 trifenil formazan (TFF)

Formazanlarin yapilart oldukg¢a karmagiktir. Hunter ve Robert (1941) formazanlarin
selatli hidrojen yapisina sahip rezonans hibritleri oldugunu ve tautomeri 6zellik gosterdigini
ileri strmiistir (Sekil 2.7.). Formazanlar tautomeri o6zellik gosterdiklerinden dolay:

molekiilde simetri bulunur.
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R5 Rﬁ
/
N—N N=N
4 /N
Ry—C H Ry—C H
\ N\
N=—N N—N
\ \
R-] R1
A B

Sekil 2.7. Formazanlardaki Molekiiler Selatlasma Ve Tautomeri (Karabulut, 2015)

Formazan molekiilii N=N baginin cis/trans ve C=N syn/anti 6zelliginden dolay1 dort
tane geometrik izomerizm yapisinin varligini gosterir (Sekil 2.8.). cis/trans ve trans/anti
formundaki N-H’ nin konumuna baglh selat yapis1 géstermezken trans/syn hidrojen bagini
iceren selat yapisi goriilmektedir. trans/syn formu selat i¢in en uygun olanidir. Selat iceren

formazan molekiilleri kirmizi iken selat yapist icermeyenler saridir (Sekil 2.9.).

\ \
= N=N N=N
SN=N _ AN N=N N
c— C— AN /C —
/ N/ /C o N
NH -N | — NH-N |
NH NH
| |
cis-syn cis-anti trans-syn trans-anti

Sekil 2.8. Formazanlardaki Geometrik izomerizm (Sendz, 2012).
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R3 R3
H
/l\ /I\ _
N N—N
|| | _— || i R
N o _N ~ _N 5
R, R R,
trans-syn trans-anti
kirmiz1 formazan sar1 formazan

Sekil 2.9. Formazanlarin Renkleri (Senoz, 2012).

Formazanlar yapilarindaki m elektronlarmin varligindan dolayr hem zayif hem de
zay1f baz olarak davranirlar. Formazanlarin en 6nemli 6zelliklerinden biri metal kompleks
tuzlar1 olusturmalaridir. Ozellikle bakir, nikel, kobalt ve giimiis gibi agir metallerle koyu
renkli ve suda az ¢dziinen kompleksler olustururlar. Ilk nikel-formazan kompleksi 1941

yilinda Hunter ve Roberts tarafindan sentezlenmistir (Hunter vd., 1941).

Formazanlarin metal kompleksleri renkli bilesiklerdir. Bu yiizden boyarmadde olarak
kullanilmalarinin yan1 sira komplekslerin sentezi, yapisal kararliligt ve spektroskopik
Ozelliklerinin incelenmesi de oOnem kazanmistir. FT-IR, UV-Vis, NMR gibi cesitli

spektroskopik yontemler kullanilarak 6zellikleri ve yapilar1 aydinlatilmistir.

Formazanlarin IR spektrumlar1 degerlendirildiginde C=N gerilme band1 1500-1510
cm? de selat yapisi gosterirken, 1551-1561 cm™ deki C=N gerilme band: selatsiz yap1
gostermektedir (Tezcan, 2008; Lewis vd., 1983). C=N gerilme bandi 1520-1530 cm
araliginda ise selat ve selat olmayan yapilar dengededir (Wang, 2000). Ayrica, N-H gerilme
band1 3011-3090 cm™* araliginda selat yapis1 gosterir.
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Formazanlarin renkli bilesikler olmasi ve siibstitiiente bagli olarak dalga boyu
degerlerinin degismesinden dolayr UV-Vis ¢alismalart da 6nemlidir. Formazanlarin UV-Vis
spektrumlarinda dikkat ¢eken bantlar N=N bagindaki n—n* gecislerinden kaynaklanan 400-
600 nm arasinda degisen absorpsiyon bantlaridir (Sherif, 1997)

3 MOLEKUL TANIMI

3.1. H1 Molekili

5
\N:N

CHj;

OH

Sekil 3.1. 1-(o-tolyl)-3-(o-hydroxyphenyl)-5-phenylformazans C2oH1sN4O

Molekiiliiniin Yapist.
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1-(o-tolyl)-3-(o-hidroxyphenyl)-5-phenylformazan molekull toplamda 43 atomlu,
174 elektronlu ve 330 g/mol kiitleye sahip bir molekiil olup kapali formiilii C20H18N40O dir.

C-C, C=C, -O-H, C=N, N-N, N-H, N=N, C-N, -CH3, C-N-N-C molekiiler baglardan

olusmaktadir.

3.2. H3 Molekull

3:#' N
ko

Sekil 3.2. 1-(p-tolyl)-3-(o-hydroxyphenyl)-5-phenylformazans C20H18N40

Molekiiliiniin Yapis1
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1-(p-tolyl)-3-(o-hydroxyphenyl)-5-phenylformazans molekull toplamda 43 atomlu,
174 elektronlu ve 330 g/mol kiitleye sahip bir molekiil olup kapali formiilii C20H18N4O dir.

C-C, C=C, -O-H, C=N, N-N, N-H, N=N, C-N, -CH3, C-N-N-C molekiiler baglardan
olusmaktadir.
4. SPEKTROSKOPI
Spektroskopi, bir numunedeki atom, molekiill ya da iyonlarin enerji dizeyleri
arasindaki gecisleri sirasinda sogurulan veya yayilan elektromanyetik 1simanin 6l¢iilmesidir.
Elektromanyetik 1s1ma, uzayda yiiksek hizla ilerleyen bir enerjidir. Gozlerimizle

algilayabildigimiz goriiniir 151k ve 1s1 olarak algiladigimiz kizilotesi 1ginlar elektromanyetik

1stmanin en sik rastlanan tiirleridir.

INSZE NANVAVAVATITAN [

X Gama

Radyo Mlkrodalga Klzuldtesi Ultravivole Islnlarl Isunlarl
Dalgaboyu 1
metre ’

‘ ) 103 102 loS 106 108 10‘0 10‘2

Goéranar
Isik
700 nm 400 nm

Sekil 4.1. Elektromanyetik Tayf [Anonim,2020]
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Elektromanyetik 1sinlar, hem dalga hem de tanecik 6zelligi gostererek haraket
etmektedir. Bir metal yiizeyinden 1s1ma yoluyla elektron koparilmasi yada 1s1ma yoluyla bir
madde tarafindan absorbsiyonu yada emisyonu bu 1simanin tanecik 6zelligi de gosterdigini

aciklar. Girisim ve kirmim deseni ise dalga 6zelligi gdstermesiyle agiklanmaktadir.

4.1. Molekdler Spektroskopi

Spektroskopi elektromanyetik 1s1ma ile madde arasindaki etkilesmeyi inceleyerek
molekiillerin geometrik ve elektronik yapilarini, aralarindaki etkilesmeyi vb. bir¢ok bilgiyi
elde etmek i¢in kullanilan bir yontemdir. Molekiil, elektromanyetik dalgayla etkilestiginde,
sahip oldugu enerji miktar1 bu dalgay1 sogurmasi ve yaymasi ile degisir. Sogurulan ve yayilan
elektromanyetik dalganin frekansi, bant siddeti, molekiiliin bag uzunluklari, bag kuvvetleri

ve kararlilig1 gibi 6nemli bilgilere ulasmamizi saglar.

Serbest bir molekdliin toplam ig enerjisi, elektron hareketi, donme hareketi ve titresim
hareketi olarak adlandirilan ii¢ tip harekete karsilik gelen enerjilerin toplami seklinde ifade
edilebilir. Born-Oppenheimer adi verilen bu yaklasimmn dayandigi temel, elektronlarin
kitlesinin gekirdeklerin kiitlesinden ¢ok daha kii¢iik olmasidir. Bu nedenle elektronik enerji,
cekirdegin elektronik enerjisine gore ¢ok biiylik oldugundan ikisi arasindaki etkilesme ithmal
edilir. Sonug olarak toplam enerji, ¢cekirdek ve elektron enerjilerinin toplami seklindedir.
Cekirdek enerjisi de ¢ekirdeklerin titresim ve molekiiliin biitiinliniin donme hareketinden
kaynaklanir. Titresim enerjisi donme enerjisinden yaklasik 103 kat biiyiik oldugundan Born-

Oppenheimer yaklagimina gore ihmal edilir.

Molekiliun saf donme spektrumu mikrodalga spektroskopisi ile titresim ve titregim-
donme infrared (IR) spektroskopisi ile, elektronik spektrumu ise gorinir ve mor-6tesi (UV)
spektroskopisi ile incelenir. Donme ve titresim spektroskopileri ayrica farkli bir teknik olan

Raman spektroskopisi ile de incelenebilir.
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4.2. Molekiiler Titresim Spektroskopisi

Titresim spektroskopisi (IR ve Raman), maddenin kirmizi alt1 1g1inlarin1 absorblamasi
veya yaymasi lizerine kurulmus olan bir spektroskopi dalidir. Homo niikleer molekdller (N2,
02 ve CI2 gibi) harig biitiin molekiiller kirmiz1 alt1 1sinlarin1 absorblarlar ve kirmizi alti
spektrumu verir. Homo nikleer molekiller de Raman aktif molekdllerdir. CO2 gibi polar

molekiillerin titresimleri ise Raman spektrumlarinda gézlenmezler.

Molekdller Gzerlerine diisen elektromanyetik enerjiyi absorblarlar. Bu arada bagin
gerilmesi sonucu atomlar birbirine yaklasir veya uzaklasir. Eger atom sayisi ikiden fazla ise
baglar arasindaki a¢1 degisir. Molekiildeki baglar, agilar ve kiitleler (atomlar) farkli oldugu
icin her birinin titresim enerjisi de farklidir ve bununla birlikte donme, sallanma, egilme gibi

karigik titresimler gézlenecektir.

Molekiildeki her bir atomun konumunu ve hareketini tanimlamak igin ii¢ kartezyen
koordinat kullanilirsa, N atomlu bir molekiilii tanimlamak igin toplam 3N kartezyen
koordinat gerekecektir. Bu koordinatlarin tiimii (3N) sistemin serbestlik derecesini belirtir.
Molekiiliin 3N serbestlik derecesinin ii¢li tiim sistemin 6telenme hareketlerine, diger {icii ise
donme hareketlerine bagli oldugu i¢in N atomlu molekiiliin titresim serbestlik derecesi 3N-6
olarak bulunur. Molekul lineer ise, molekiler donme hareketi molekiler eksene dik
cizilebilen sadece iki eksen etrafinda olusabilir. BOylece lineer molekiiller icin 3 tam 6Gteleme
ve 2 tam donme toplam 3N serbestlik derecesinden ¢ikarilir ve 3N-5 i¢ titresim serbestlik

derecesi kalir.

Cok atomlu molekiillerin titresim hareketleri oldukg¢a karigiktir. Bir molekdlin
titresimini “normal titresim” dedigimiz, molekiiliin biitiin atomlarinin farkli fazda ve farkh
frekansta yaptiklari titresim hareketleri ile inceleyebiliriz. Bir molekdler sistemde her normal

titresim sonucunda titresimsel enerji seviyeleri olusur ve se¢cim kurali uygun ise, titresimsel

enerji seviyelerindeki vV = 0—>v=1 gecisine karsilik gelen absorbsiyon bandi gozlenir.
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Bundan bagka overton ve kombinasyon bantlar1 da gozlenebilir. Bu bantlarin siddetleri,

normal titresim bantlarina gore daha kiigtliktiir.

4.3. Infrared Spektroskpisi

Infrared (IR) spektroskopisi yontemi ile kirmizi-alti bolgedeki elektromanyetik
dalganin madde ile etkilesimi sonucu sogurulan 151n incelenerek molekiiliin yapis1 hakkinda

bilgi edinilir. IR spektroskopisi t¢ bdlgede incelenir.

Uzak-IR bolgesinde agir atomlarin titresimleri ve orgii titresimleri incelenir. Bu bdlge
200-10 cm™? araligindadir. Yakim-IR bdlgede molekiil titresim frekanslarinin iisttonlar1 ve
harmonikleri 12000-4000 cm™ araliginda incelenir. Orta-IR bolge 4000-200 cm’
araligindadir. Cogu molekiillerin titresimi orta-kirmizi alt1  bolgesine diiser. IR
spektroskopisinde bir titresim frekansinin gézlenebilmesi i¢cin molekiiliin degisen bir elektrik
dipol momentinin olmas1 gereklidir. Molekiiliin titresimi sirasinda degisen dipol moment ile
elektromagnetik dalganin elektrik alan bileseni etkilesir ve enerji alisverisi olur. Dolayisiyla

enerji seviyeleri arasinda gecisler meydana gelir. O halde gegis olabilmesi i¢in;
Hom = I‘P:ynm\Pmdr #0 (4.1)

olmalidur. ¥ ve Fn Ust ve alt taban titresim dalga fonksiyonlari, Hom - elektrik dipol

momenti, dz ise hacim elemanidir. Gegis momenti, ge¢is esnasindaki 1simanin siddetini

belirler. Siddet ise #“™ *nin biiyiikliigiiniin karesiyle orantilidir. Bu siddet, klasik diisiincedeki
dipol momentin titresim genligine karsilik gelir. Benzer sekilde, klasik diisiincede genligin

=0

sifir oldugu geg¢isin yasak oldugu durumda, kuantum mekaniksel olarak Hom dir.
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4.4, Titresim Spektroskopisi

Titresim spektroskopisi (IR ve Raman), maddenin kirmizi alt1 1sinlarin1 absorblamasi
veya yaymasi tizerine kurulmus olan bir spektroskopi dalidir. Homo niikleer molekuller (N2,
O, ve Cly gibi) hari¢ biitiin molekiiller kirmizi alti 1sinlarin1 absorplar ve kirmizi alti

spektrumu verirken homo nikleer molekdller de Raman’da sinyal verirler.

Molekiiller iizerlerine diisen elektromanyetik enerjiyi absorplar. Bu arada bagin
gerilmesi sonucu atomlar birbirine yaklasir veya uzaklasir. Eger atom sayis1 ikiden fazla ise
baglar arasindaki a¢1 degisir. Molekiildeki baglar, acilar ve kiitleler (atomlar) farkli oldugu

icin her birinin titresim enerjisi de farklidir.

4.5. Kirmizi alti Spektroskopisi

Kirmiz1 altt spektroskopisi yontemi ile kirmizi-alti bolgedeki elektromagnetik
dalganin madde ile etkilesimi sonucu sogurulan 151n incelenerek molekiiliin yapis1 hakkinda

bilgi edinilir. Kirmizi alt1 spektroskopisi ii¢ bolgede incelenir.

Uzak-kirmizi alt1 bolgesinde agir atomlarin titresimleri ve 6rgii titresimleri incelenir.
Bu bolge 200-10 cm? arahigindadir. Yakin-kirmizi alti bolgede molekiil titresim
frekanslarinin {isttonlar1 ve harmonikleri 12000-4000 cm™ araliginda incelenir. Orta-kirmizi
alt1 bolge 4000-200 cm™ araligindadir. Cogu molekiillerin titresimi orta-kirmizi alt: bolgesine
diiser. Bu nedenle genellikle orta-kirmizi alti bolge s6z konusudur. Kirmizi alti
spektroskopisinde bir titresim frekansinin gézlenebilmesi i¢cin molekiiliin degisen bir elektrik
dipol momentinin olmas1 gereklidir. Molekiiliin titresimi sirasinda degisen dipol moment ile
elektromagnetik dalganin elektrik alan bileseni etkilesir ve enerji aligverisi olur. Dolayisiyla

enerji seviyeleri arasinda gecisler meydana gelir. O halde gegis olabilmesi igin;
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tnm= [ ¥n" ptam Wm dt 0 (4.2)

olmalidir. Wy ve W st ve alt taban titresim dalga fonksiyonlar1 , p elektrik dipol momenti,
dt ise hacim elemanidir. Gegis momenti, gegis esnasindaki 1stmanin siddetini belirler. Siddet
ise unm in biiyiikliigiiniin karesiyle orantilidir. Bu siddet, klasik diisiincedeki dipol momentin
titresim genligine karsilik gelmektedir. Benzer sekilde, klasik diistincede genligin sifir oldugu

gecis yasaklanmigsa, kuantum mekaniksel olarak pinm = 0 ise bu sogurma da yasaklanmuistir.

4.6. Molekiiler Titresim

Molekiildeki her bir atomun konumunu ve hareketini tanimlamak igin ii¢ kartezyen
koordinat kullanilirsa, N atomlu bir molekiili tanimlamak i¢in toplam 3N kartezyen
koordinat gerekecektir. Bu koordinatlarin tiimii (3N) sistemin serbestlik derecesini belirtir.
Molekiiliin 3N serbestlik derecesinin {i¢ii tlim sistemin 6telenme hareketlerine, diger tigii ise
donme hareketlerine bagli oldugundan icin N atomlu molekiiliin titresim serbestlik derecesi
3N-6 olarak bulunur. Molekdl lineer ise, molekiler donme hareketi molekuler eksene dik
cizilebilen sadece iki eksen etrafinda olusabilir. BOylece lineer molekiiller igin 3 tam Gteleme
ve 2 tam donme toplam 3N serbestlik derecesinden ¢ikarilir ve 3N-5 i¢ titresim serbestlik

derecesi kalir.

Cok atomlu molekiillerin titresim hareketi olduk¢a karisiktir. Bir molekiiliin
titresimini “normal titresim” dedigimiz, molekiiliin biitiin atomlarinin ayni fazda ve ayni
frekansta yaptiklar titresim hareketi ile inceleyebiliriz. Bir molekiiler sistemde her normal
titresim sonucunda titresimsel enerji seviyeleri olusur ve se¢cim kurali uygun ise, titresimsel
enerji seviyelerindeki v=0 — v=1 gecisine karsilik gelen absorbsiyon band1 gézlenir. Bundan
baska overton ve kombinasyon bandlar1 da gdzlenebilir. Bu bandlarin siddetleri, normal
titresim bandlarina gore daha kiigiiktiir. Fakat, ¢oziicii etkisi ve sicaklik etkisi gibi durumlarda

bu bandlarin siddetleri rezonans ile artabilir (Kus, 1998).



21

4.7. Absorbsiyon Spektroskopisi

Mor 6tesi 1s1mast 10-400 nm dalga boyu arasinda goriilen 1simadir ve elektromanyetik
spektrumda X-1sinlar1 ve goriiniir bolge arasinda bulunur. 10-200 nm bélgesi uzak mor 6tesi
ve 200-400 nm bolgesi mor 6tesi olarak adlandirilir. 400-800 nm arasindaki bolge ise goriiniir

(UV-vis) bolgedir (Sekil 4.1.) (Erdik, 1998).

Absorbsiyon spektroskopisi, uyarilmis maddelerin elektronik gegislerini tanimlayan
bir metot oldugundan dolay1 elektronik spektroskopi adini da alir. Organik bilesiklerin
1stmay1 sogurmast her zaman elektronlarin bir seviyeden daha yiiksek enerjili bir seviyeye

uyarilmasiyla sonuglanmayabilir. Elektronik gegis olasiligi, P, asagida tanimlanan molar
absorbtivite, ¥mas denklemindeki parametrelere baglidir. €maks | 0-200000 arasinda deger

alabilir. Belirli bir absorbsiyon piki igin, maks’mn biytikligi ilgili tiiriin yakalanma etki tesir

kesiti ve enerji absorblayan gecisin gergceklesme olasiligina baglidir (Skoog, vd., 1998)

& 4 =087x10°P.A (4.3)

olarak gosterilmistir.

Burada P; gecis olasilig1 ve A; hedef bolgesinin cm?

cinsinden kesit alanidir (Braude,
1950). Organik molekllerin hedef yiizey kesiti genel olarak 10°%° birimi kadardir. P gegis

ihtimali, O-1 arasinda degisir.

Kuantum mekanigine gore, izinli gegislerde P, 0,1-1 arasinda degerler alabilir. P
degeri 0,1-1 olan molekiillerin absorbsiyon katsayilar1 10%-10° arasinda degisir. Molar
absorbtiviteleri 10%’den kiiciik olan molekiillere, diisiik siddetli molekiiller denir. Boyle

molekiillerin gegis olasilik katsayilar1 0,01’ den kiigtiktiir.
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Sekil 4.2. Infrared Ve Ultraviyole Bélgelerini Gosteren Elektromanyetik Spektrum
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Absorsiyon Yapan Tirler ve Kromoforlar

Ultraviyole ve goriiniir alanlarda foton (hv) absorplayan bir iyon veya molekiil (M),

once uyarilmis hale gelir. Uyarilan tiir (M*);

M + hv —» M* (4.4.)

Bu durumda, yaklasik 107 saniye kalir ve absorbladig1 1s1n enerjisini ortama vererek
taban durumuna doéner. Bir tiirlin absorbladigi enerjiyi ortama vererek taban durumuna
donmesi olayma relaksasyon denir. Relaksasyon olayi, absorbsiyon yapan tiirlin
parcalanmastyla sonuglanirsa buna fotokimyasal reaksiyon denir. Uyarilan tiir, floresans veya
fosforesans 1simalar1 yaparak da taban durumuna donebilir. Uyarilmis taneciklerin (M*)

omrii ¢ok kisa oldugu i¢in, herhangi bir andaki konsantrasyonu ihmal edilecek kadar azdir.

Bir maddenin Uzerine gelen 15181 absorblamasi, bag elektronlari tizerinden gergeklesir.
Bu nedenle her absorbsiyon piki, iizerinde ¢alisilan maddenin kimyasal bir bagini temsil eder.
Buna gore molekiiler absorbsiyon spektroskopisi, maddede bulunan fonksiyonel gruplari
tespit etmede kullanilir. Biitin bunlarin da G&tesinde, ultraviyole ve goriinlir alan
spektroskopisi yardimiyla absorbsiyon yapan maddeler kantitatif olarak tayin edilebilir

(Skoog, vd., 1998).

Mor 6Gtesi 1s1masi, her ne kadar bir elektronun temel diizeyden uyarilmis diizeye
¢ikmastyla soguruluyorsa da, sogurulan 1s1manin dalgaboyu, atomlarin baglanma tiiriiyle
ilgilidir. Baglarin tiirii, yani olusma sekli ve enerjisi, temel ve uyarilmis seviyeler arasindaki
enerjiyi belirleyeceginden, mor &tesi sogurmasina yol acan elektronik uyarilma enerjisi,
elektronlardan ¢ok bu elektronlari igeren atom gruplariin 6zelligine baglidir. Sogurma yapan
elektronlart bulunan atom gruplarina kromofor (C=C, N=N, C=0 gibi) denir. Bir kromofor,
mor Otesi-goriiniir bolgede sogurma yapan izole fonksiyonlu grup olarak tanimlanir.
Oksokrom, kromofor iizerinde sogurmanin dalgaboyunu veya siddetini degistiren substituent
olarak tanimlanir. Oksokrom 200 nm’den daha yiiksek dalgaboylarinda sogurma yapmayan

bir gruptur. Oksokromlar, alkil gruplari, hidroksi, amino grup, halojen gibi heteroatomlu
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substituentlerdir. Sogurmanin oksokromun varligindan (veya ¢oziicii degismesinden dolayi)
daha yiiksek dalgaboyuna kaymasina kirmiziya kayma (batokromik etki) ve daha diisiik
dalgaboyuna kaymasina maviye kayma (hipsokromik etki) denir. Sogurmanin siddetinin

artmast, hiperkromik etki, azalmasi ise hipokromik etki olarak bilinir.

5. MOLEKULLERDE ELEKTRONIK GECISLER

Elektronik gegisler, li¢ temel gruba ayrilirlar:
e o, mve n elektronlarinin elektronik gegisi.
e d ve felektronlarinin elektronik gegisi.

e Yiik aktarim kompleksleri elektronlarinin elektronik gecisi.

o, m ve n gecisleri daha ¢ok organik bilesiklerde goriiliir. Boyle gegisler molekiiler
orbital teorisine gore agiklanir. Molekiiler orbital teorisi, atomik orbitallerin kabulu iizerine

kurulmustur.

Bir molekiilde absorbsiyona katkida bulunan elektronlar, atomlar arasi bag
olusumuna dogrudan katilan ve dolayisiyla birden fazla atomla iligkili olanlar ve esas olarak
oksijen, halojenler, kiikiirt ve azot gibi atomlarin ¢evresinde bulunan ve bag yapmayan veya

ortaklanmamuis dis elektronlardir.

Bag elektronlarinca isgal edilmis ve sinir1 kesin belli olmayan alanlara molekiiler
orbitaller denir. Atomik orbitallerin ¢cakismasindan ortaya ¢iktig1 diisiiniilebilir. Iki atomik
orbital birlestiginde, ya diisiik enerjili bir bag molekiil orbitali ya da yiiksek enerjili bir anti
bag molekiil orbitali olusur. Kararli halde bir molekiiliin elektronlari, bag orbitallerini iggal

eder (Skoog, vd., 1998; Pavia, vd., 2001).

Organik molekiillerde tek baglarin olusturdugu molekiiler orbitaller sigma (o)

orbitalleri olarak adlandirilir ve bu orbitaldeki elektronlar ¢ elektronlaridir. Bir organik
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molekiildeki ¢ift bag, iki tiir molekiiler orbital igerir: ilki ¢ift bag elektronuna karsilik olan
sigma (o) orbitali, digeri ise elektron ¢iftlerinin olusturdugu pi () molekiiler orbitaldir. Pi
orbitalleri, atomik p orbitallerinin ¢akismasiyla olusurlar. Bununla birlikte, organik
bilesiklerin ¢ogunda bag yapmayan elektronlar vardir. Bu ortaklanmamis elektronlar n

semboluyle gosterilir (Skoog, vd., 1998; Pavia, vd., 2001).

Bu orbitallerdeki elektronlar 15181 absorbe ettiklerinde dort tiir elektronik gecis

meydana gelir (Sekil 5. 1.). Bu gegisler 6 — 6*, n—c*, n—n* ve n—n* gecisleridir.

Antibag
c* A A
A o
T* X Antibag
o & b B
g o - = =
H n Bag yapmayan
T Bag
G Bag

Sekil 5.1. Molekiler Orbitallerde Elektronik Gegisler

5.1 6—0c* Gegisleri

Bir molekiilin bir ¢ bag orbitalinde yer alan elektronlar uyarildiklarinda 15181
absorblayip karsit gelen antibag orbitaline (6*) uyarilir. Bu durum, o-6* uyarilmis durum
diye tanimlanir. Diger elektronik gecislere gére o-0* gecislerini saglamak i¢in gerekli enerji

oldukca yuksektir.
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5.2. n—o* Gegisleri

Ortaklanmamis elektron ciftleri igeren doymus bilesikler (bag yapmayan elektronlar
tastyanlar), n—c* gecisleri gosterebilirler. Genelde bu gegisler c—c* tipinden daha az enerji
gerektirir ve absorbsiyon piklerinin ¢ogunun 200 nm’nin altinda goriildigi 150—-250 nm

araligindaki bolgede yer alan 1s1nla saglanabilirler.

5.3. n—>a* ve ni—n* Gegisleri

Ortaklanmamis elektron ciftleri igeren doymus bilesikler (bag yapmamis elektron
tagiyanlar) n-c* gecisleri gosterebilirler. Genelde bu gecisler 6-6* gecisinden daha az enerji

gerektirir ve absorbsiyon piklerinin ¢cogunun 200 nm’nin altinda goriiliir.

5.4. n—a* ve n—n* Gegisleri

Absorbsiyon spektroskopisinin organik bilesiklere uygulamalarinin ¢ogu, n veya =
elektronlarmin ©* uyarilmis diizeyine gegisine dayanir. Ciinkii bu gecisler icin gerekli
enerjiler, absorbsiyon piklerini deneysel olarak elverigli spektral bdlgeye (200-700 nm)
getirir. Bu gegislerin her ikisi de, m orbitallerini saglamak tlizere doymamis fonksiyonel
gruplara gereksinim duyarlar. Organik kromofor bulunduran molekiiller bu gecisleri

gosterirler.

n, ©* Haline uyarmaya iliskin piklerin molar absorbtiviteleri cogu kez diisiik olup,
normal de 10-100 L cm™ mol? araliginda yer alirlar. Buna karsilik n—n* gegislerine ait

molar absorbtivite degerleri 1000-10000 arasindadir. Bu iki absorbsiyon tipi arasindaki diger
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bir karakteristik fark, ¢ézlcunin piklerinin dalgaboyu lzerine etkisidir (Skoog, vd., 1998;
Pavia, vd., 2001; Erdik, 1998).

Bir orbital uzayin herhangi bir bdlgesinde bir elektronun bulunma olasiligi fazla
oldugu yerlerde olabilir. Sekil 5.2°de s ve p orbitallerinin sekilleri gosterilmistir. Cekirdekten
¢ok fazla uzakliklarda bir elektronun bulunma olasilig1 ¢ok az da olsa vardir. Bir orbitali
gostermek icin kullandigimiz tipik hacimler, elektronun bulunma olasiliginin %90-95’ini
iceren hacimlerdi (Solomon, 2003). Tum s orbitalleri kiireseldir (Sekil 5.2.). 2s orbitalleri
y=0 olan bir diigiim ylizeyi igerirler. 2s orbitalinin en i¢ kisminda y2s negatiftir (Solomon,
2003).

Nodal

surface

1s Orbital 2s Orbital m

A pure 2p orbital Three mutually perpendicular
(unhybridized) (orthogonal) 2p orbitals
(unhybridized)

Sekil 5.2. s ve p Orbitallerinin Sekilleri

2p orbitalleri birbirlerine neredeyse degecek kiireler (ya da lobe, halter) seklindedir.
2p dalga fonksiyonunun vy, 2p faz isareti bir kiirede pozitif, digerinden negatiftir. 1p
orbitalinin iki kiirenin bir diigiim diizlemi ayirir ve 3p orbitali, eksenleri birbirine dik olacak
sekilde uzayda yerlesmistir (Solomon, 2003). Dalga fonksiyonunun isaretinin elektrik
yiikiiyle herhangi bir big¢imde iliskisi yoktur. y ile ilgili (+) ve (-) isaretleri dalga
fonksiyonunun uzayin o bdlgesindeki aritmetik isaretleridir. Bu (+) ve (-) isaretleri
elektronun bulunma olasiliginin ¢ok ya da az oldugunu gdstermez. Bir elektronun bulunma
olasilig1 y? “dir ve w? her zaman pozitiftir. Bu nedenle, elektronun 1p orbitalinin (-) kiiresinde

bulunma olasilig1 (+) kiiresindekiyle aynidir (Solomon, 2003).
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Bir orbitalin diigiim sayisiyla enerjisi arasinda bir iliski vardir. Diiglim sayisi1 arttikca
enerji artar. Ornegin, 2s ve 2p orbitallerinin her birinin bir diigiimii vardir ve enerjileri

diigiimii olmayan 1s orbitalinden yiiksektir.

Diisiik enerjili orbitallerin bagil enerjileri su siray1 izler: pozitif yiikli ¢ekirdege en
yakin olduklar1 i¢in 1s orbitallerinin elektronlarinin enerjileri diisiiktiir. Bunu izleyen en
diisiik enerjili elektronlar 2s orbitalindedir 2p orbitallerinin elektronlari, birbirleriyle esit,
ancak 1s ve 2s‘den yiiksek enerjiye sahiptir (Hart, vd., ¢eviri editorti: Tahsin Uyar, 2005).
Bagil enerjileri periyodik c¢izelgenin ilk iki sirasindaki herhangi bir atomun dizilimini

belirlemede kullanilabilir. Bu amag icin sadece birkag basit kurala vardir.

S A RPN  S  ENP O ' ‘S S

3 JL‘?S '—lLE.\; —1l—'2s '—]L—'Zs '—]L—'Zs Jl—'Zs
; l ls l ls 1—L ls J|—" ls l ls Jl— ls

Sekil 5.3. Bazi ikinci sira elementlerinin elektron dizilisleri.

e Aufbau kurali: Orbitaller en diisiik enerjiliden baslayarak doldurulur.
e Pauli disarlama kurali: Her bir orbitale elektron spinleri eslesmis en fazla iki elektron

yerlesebilir. Elektron kendi ekseni etrafinda doner. Bir elektron iki donme yoniinden
sadece birini se¢gmek zorundadir. Bu yonleri genellikle ! ya da L seklindeki oklarla
gosteririz. Bu nedenle spinleri eslesmis iki elektron ﬂ ile gosterilir. Eslesmemis

elektronlar ayn1 orbitalde bulunmazlar ve bunlar 1 1 (ya da t l) seklinde gosterilirler.
Bir elektron ayni kuantum sayilarina sahip orbitallerde bulunamaz.
e Hund kurallari: Ug p orbitali gibi esit enerjili orbitallerin her birine, spini eslesmemis

bir elektronu, her bir dejenere orbitalde bir elektron olacak sekilde yerlestiririz. Sonra,
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her bir dejenere orbitale spinleri eslesecek sekilde ikinci birer elektron yerlestirmeye
baslariz (Zengin vd., 1998) (Hart, vd., ¢eviri editori: Tahsin Uyar, 2005) (Solomon,
2003) (Bransden, 1999).

5.5. Molekdler Orbitaller

Atomik orbitallerin en biiyiik yarari, atomlarin molekiilleri olusturmak icin nasil bir
araya geldiklerinin anlasilmasi amaciyla atomik orbitallerin model olarak kullanilmasidir.
Kovalent baglarin incelenmesi temeldir. Iki hidrojen atomu bir hidrojen molekiilii olusturmak
icin bir araya gelirse kovalent bag olusur. Bu H-H baginin olusumunun agiklanmasinin, daha

karmagik molekiillerin baglarinin agiklanmasiyla ayn1 ya da en azindan benzerdir.

Zit spinli elektronlart olan iki hidrojen atomu birbirine yaklastirildiginda toplam

o

enerjilerinin nasil degistigi Sekil 5.4. gorilmektedir.

I
Cekim yok
T H- _ ‘H
” itme
o H:H
I o« o
Kararh w 436 kilojoules mol!

Cekim

H:H In

r=0.74 A

Cekirdekler arasi uzakhk (r)

Sekil 5.4. Cekirdekler Aras1 Uzakligin Hidrojen Molekiiliiniin Potansiyel Enerjisine
Etkisi.
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Hidrojen atomlar1 birbirlerinden oldukca uzakta (I) iken toplam enerjileri iki ayri
hidrojen atomunun enerjisidir. Hidrojen atomlar1 birbirlerine yaklastik¢a (II), her birinin
cekirdegi digerinin elektronunu ¢eker. Bu ¢ekim iki ¢ekirdek (ya da iki elektron) arasindaki
itme kuvvetinden fazladir ve bu ¢ekim sonucunda, toplam sistem enerjisi azalir. Iki ¢ekirdek
0,74 A, hidrojen molekilii i¢in bag uzunlugudur. Eger cekirdekler birbirlerine daha da

yaklasirsa (IV), pozitif yiiklii iki ¢ekirdegin itmesi fazlalasir ve sistem enerjisi artar.

Bu basit bag modelinde elektronlar hareketli oldugu dikkate alinmaz. Buna ragmen,
elektronlar bag civarinda hareketlidirler. Heisenberg belirsizlik kuramina gore, bir elektronun

yerini ve ¢izgisel momentumu ayni anda bilinmez (Haken, 2004).

Orbitallere dayanan bir model kullanarak, elektronu belli yerlerde bulunma olasiligi
(y?) ile tanimlanir. Elektronun konumu kesin olarak, belirlenemedigi igin elektronun bu
sekilde ele alinmasi belirsizlik kuramina ters diismez. Boylelikle sedece elektron yogunlugu

olasiligimin biiyiik ya da kiiciik oldugunu belirlenmis olur (Haken, 2004).

Iki hidrojen atomu bir hidrojen molekiilii olusturmak icin bir araya geldiginde,
hidrojen atomlar1 birbirlerine yaklastikga 1s orbitalleri (yi1s) Ortlismeye baslar. Atomlar
birbirilerine yaklastikca, atomik orbitaller (AO’ler), molekiiler orbitalleri (MO’ler)
olusturuncaya kadar orbital 6rtlismesi artar. Olusan molekiiler orbitaller her iki ¢ekirdegi ve
etraflarinda donen elektronlar1 kapsar. Elektronlar sadece bir ¢gekirdegin ¢evresinde ya da
sadece bir atomik orbitalde degildir. Atomik orbitaller gibi molekiiler orbitaller de spini

eslesmis iki elektron icerebilir (Haken, 2004) (Solomon, 2003).

Atomik orbitaller molekiiler orbitalleri olusturmak icin bir araya geldiklerinde, olusan
molekiiler orbital sayist bunlar1 olusturan atomik orbitallerin sayisina esittir. Bu nedenle,
hidrojen molekiilii olusumunda, iki atomik orbitalden iki molekuiler orbital meydana gelir.

Dalga fonksiyonlar1 ayni ya da zit fazda bir araya gelebilirler (Solomon, 2003).

Baglayict molekiiler orbital (wmotek) 0lan bir molekdler orbital, hidrojen molekaluntn

en diisiik enerjili ya da temel haldeki iki elektronunu icerir. Bu orbital, atomik orbitaller
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katilmasiyla bir araya gelirler ve bu, ayni faz isaretli atomik orbitallerin ortiismesi anlamina
gelir. Bu oOrtiisme iki ¢ekirdek arasindaki bolgede dalga fonksiyonunun kuvvetlenmesine yol
acar. Dalga fonksiyonunun kuvvetlenmesi, iki ¢ekirdek arasindaki y degerinin biiyiimesi
yaninda y? ‘nin de biiyiimesi anlamina gelir. Bunun 6tesinde, y? elektronun uzayin bu
bolgesinde bulunma olasigidir. Elektron bulunma olasiligi ¢ekirdekler arasindaki bolgede
artirllarak bag olusumunu saglamis olur. Bu bolgede elektron yogunlugu fazla oldugundan
cekirdeklerin elektronlar1 ¢ekme kuvvetleri iki ¢ekirdek arasindaki (ve iki elektron
arasindaki) itme kuvvetinden biiyiiktiir. Dolayisiyla bu ¢ekici kuvvet, atomlar1 bir arada tutar

(Zengin vd., 1998) (Hart, vd., ceviri editorl: Tahsin Uyar, 2005) (Solomon, 2003) (Bransden,

1999)
— @

(@ yl S((atomik orbital) ¥l S((atomik orbital) Bag Ul (molekiiler orbital)

e N a e s WA

Sekil 5.5. Ayni Faz Isaretli Iki Hidrojen 1s Atomik Orbitalinin Ortiiserek Bir

+

Baglayic1 Molekiiler Orbital Olusturmasi.

Karsit baglayict molekiiler orbital (yw*morek) denen ikinci orbital, molekiliin temel
halindeki elektronlar1 icermez. Bu molekiiler orbital Sekil 5.5.’de gosterilen ¢ikarilma ile
olusur. Burada zit fazli orbitaller ortiistligii i¢in dalga fonksiyonlart iki ¢ekirdegin arasindaki
bolgede girisim yapar ve bir diigiim olusturur. Diigiimde y=0"dir ve diigiimiin iki tarafinda vy
kiigiiktiir. Bunun sonucunda ¢ekirdekler arasi1 bdlgede y? kiigiik olur. Eger karsit baglayici
orbitalde elektronlar bulunursa, bu elektronlar cekirdekler arasi bolgeden kaginirlar.
Cekirdekler, elektronlar nedeniyle ¢ok kiiciik bir kuvvetle birbirini ¢ekerler. Itici kuvvetler

(iki ¢ekirdek arasinda ve iki elektron arasinda) ¢ekici kuvvetlerden daha biiyiik olur. Karsit
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baglayici orbitalde elektronlarin bulunmasi, atomlar1 bir araya getirici degil, uzaklastirici etki

yapar (Solomon, 2003).
Diizlem

0

(@) ¥1S (aomik orbital) ¥1S(atomik orbital) anti-bag " (molekiiler orbital)

A A
vV

Sekil 5.6. Z1t Faz Isaretli ki Hidrojen 1s Atomik Orbitalinin Ortiiserek Bir Kars1t
Baglayic1 Molekiiler Orbital Olusturmasi.

Buraya kadar agiklananlarin matematiksel karsiligt LCAO (atomik orbitallerin
dogrusal bilesimi-Ing. Lineer Combination of Atomic Orbitals ) ydntemidir. LCAO
yonteminde atomik orbitallerin dalga fonksiyonlari, molekiiler orbitaller i¢in yeni dalga
fonksiyonlar1 olusturmak i¢in yeni dalga fonksiyonlart olusturmak amaciyla dogrusal sekilde

birlestirilir (Solomon, 2003).

Atomik orbitaller gibi molekuler orbitaller de bir elektron icin belirli enerji haline
karsilik gelir. Hidrojen molekiiliiniin baglayic1 molekiiler orbitalindeki bir elektronun bagil
enerjisinin, y1s atomik orbitalindekinden az oldugunu hesaplamalar gostermektedir. Karsit
baglayici1 molekiiler orbitalindeki bir elektronun enerjisinin yis atomik orbitalindeki

enerjisinden epeyce fazla oldugunu da gostermektedir (Solomon, 2003).
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Sekil 5.7. Hidrojen Molekiilii I¢in Enerji Semast.

Hidrojen molekiiliiniin molekiiler orbitallerinin enerji semast Sekil 5.7.°de
gosterilmistir. Elektronlar molekiiler orbitallere atomik orbitallerdekiyle ayni sekilde
yerlesmistir. Iki elektron, toplam enerjisi iki atomik orbitalden az olan baglayict molekiiler
orbitalde (zit spinli olarak ) bulunur. Bu hale hidrojen molekiiliiniin en diisiik elektronik hali
ya da temel hali denir (Hart, vd ., ceviri editori: Tahsin Uyar, 2005) (Solomon, 2003)
(Bransden, 1999).

5.6. Kromoforlar

Mor 6tesi 1s1masi, her ne kadar bir elektronun temel diizeyden uyarilmis diizeye
cikmasiyla soguruluyorsa da, sogurulan 1simanin dalgaboyu, atomlarin baglanma tiiriiyle
ilgilidir. Baglarmn tiirii, yani olusma sekli ve enerjisi, temel ve uyarilmis diizeyler arasindaki
enerjiyi belirleyeceginden, mor 6tesi sogurmasina yol acan elektronik uyarilma enerjisi,
elektronlardan ¢ok bu elektronlari igeren atom gruplariin 6zelligine baglidir. Sogurma yapan
elektronlart bulunan atom gruplarina kromofor (C=C, N=N, C=0 gibi) denir. Bir kromofor,

mor Otesi gorliniir bolgede sogurma yapan izole fonksiyonlu grup olarak tanimlanir.
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Oksokrom, kromofor iizerinde sogurmanin dalgaboyunu veya siddetini degistiren substituent
olarak tanimlanir; oksokrom, gercekte 200 nm’den daha yiiksekte sogurma yapmayan bir
fonksiyonlu gruptur. Oksokromlar, alkil gruplari ve hidroksi, amino grup, halojen gibi
heteroatomlu substituentlerdir. Sogurmanin oksokromun varhigindan (veya ¢oziicil
degismesinden dolay1) daha yiiksek dalgaboyuna kaymasina kirmiziya kayma (batokromik
etki) ve daha diisiik dalgaboyuna kaymasina maviye kayma (hipsokromik etki) denir.

Sogurmanin siddetinin artmasi, hiperkromik etki; azalmasi, hipokromik etki olarak bilinir.

Molekiiler orbital yaklasiminda, n elektronlarinin yayilimi, yani yerlesik olmayist
konjugasyonla daha da artar; orbitaller boylece dort (ya da daha fazla) atomik merkezle
iligkili olurlar. Bu yayilimin etkisi, 7* orbitalinin enerji seviyesini diisiirmesi ve ona daha az
anti bag karakteri vermesidir. Absorbsiyon maksimumlari bunun sonucu olarak daha uzun
dalgaboylarina kayarlar (Skoog, vd ., 1998) (Glindlz, 2004).

6. MATERYAL VE YONTEM

6.1. H1 Molekiilii Islemleri

Oncelikle sivi H1 proje molekiili plazma uygulanmadan énceki IR ve UV
spektrumlari gekildi.

Sivi H1 proje molekdiliine plazma uygulanmasi gergeklestirildi.

Sivi H1 proje molekdliine plazma uygulandiktan sonraki IR ve UV spektrumlari
cekildi ve ilk veriler yorumlanda.
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Sivi H1 proje molekiliine plazma uygulanmadan 6nceki IR ve UV spektrumlarinin
analiz ve yorumlariin yapilmasi tamamlandi, ve deneysel verilerin degerlendirilip gerekli
analizler yapildi.

Sivi H1 proje molekuliine plazma uygulandiktan sonraki sonug¢larinin analizi yapildi
ve elde edilen sonuglar degerlendirildi.

6.2. H3 Molekiilii Islemleri

S1vi H3 proje molekull plazma uygulanmadan 6nceki IR ve UV spektrumlari ¢ekildi.

Sivi H3 proje molekiline plazma uygulanmasi gergeklestirildi.

Sivi H3 proje molekdliine plazma uygulandiktan sonraki IR ve UV spektrumlari
cekildi ve ilk veriler yorumlandi.

Sivi H3 proje molekiiliine plazma uygulanmadan 6nceki IR ve UV spektrumlarinin
analiz ve yorumlariin yapilmasi tamamlandi, ve deneysel verilerin degerlendirilip gerekli
analizler yapildi.

Sivi H3 proje molekdliine plazma uygulandiktan sonraki sonuglarinin analizi yapildi
ve elde edilen sonuglar degerlendirildi.



7. BULGULAR VE TARTISMA

7.1. H1 FT-IR Spektrumu Bulgular
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Cizelge 7.1. Molekiul H1 FT-IR Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim

Frekanslari
No cmt Intensity Yaklasik mod tanimlamalar1
1 3945.48 M, Medium, Orta, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
2 3846.84 M, Medium, Orta, Genis | C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
3 3543.20 S, Strong, Giiglii, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
4 3348.29 S, Strong, Giiglii, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
5 3012.67 W, Weak, Zayif, Sivri C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
6 2967.65 S, Strong, Gugld, Sivri N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
7 2901.74 S, Strong, Gugld, Sivri N-H Rocking Modu (Rocking mod)
8 2870.38 S, Strong, Gucld, Sivri N-H Rocking Modu (Rocking mod)
9 2741.76 M, Medium, Orta, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
10 2373.04 W, Weak, Zayif, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
11 2358.82 M, Medium, Orta, Genis | C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
12 2151.58 S, Strong, Giiglii, Genis N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
13 2059.36 S, Strong, Giiglii, Genis N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
14 1971.99 S, Strong, Giiglii, Genis C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu Modu
15 1807.18 M, Medium Orta, Genis C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu Modu
16 1662.58 S, Strong, Giiglii, Genis C=C Gerilme Modu(Stretching mod)
17 1458.14 W, Weak, Zayif, Sivri -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C=N
Gerilme Modu(Stretching mod)




Frekanslar1 (devam)
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Cizelge 7.1. Molekiul H1 FT-IR Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim

18

1373.85

S, Strong, Gucld, Sivri

C=N Gerilme Modu(Stretching mod)

19

1345.05

S, Strong, Gugld, Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)

20

1316.64

S, Strong, Gugld, Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)

21

1236.60

W, Weak, Zayif, Sivri

-O-H Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)

22

1228.88

S, Strong, Giiglii, Genis

-O-H Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)

23

1093.78

M, Medium, Orta, Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)

24

996.37

S, Strong, Gicld, Sivri

-C-N-N-C- Bending Vibrations, C-H Out
Of Plane Bending, C-C Bendings
Vibrations mod, C-N Torsion mod

25

939.78

S, Strong, Gugld, Sivri

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)




Frekanslar1 (devam)
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Cizelge 7.1. Molekiul H1 FT-IR Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim

26 901.37 S, Strong, Gugld, Sivri C-H Diizlem Disi Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)
27 880.31 S, Strong, Gugld, Sivri C-H Diizlem Disi Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)
28 816.94 S, Strong, Gucla,Sivri -C-N-N-C- Bending Vibrations, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod)
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Sekil 7.2. Argon Plazma Uygulanmis Molekiil H1 Dmso Ft-Ir Deneysel Metotlariyla

Hesaplanan Titresim Frekanslart.
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Cizelge 7.2. Argon Plazma Uygulanmis Molekiil H1 DMSO Ft-Ir Deneysel

Metotlartyla Hesaplanan Titresim Frekanslar

No cmt % Intensity Yaklasik Mod Tanimlamalar1
T

1 3826.88 S, Strong, Giiglii, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod),

2 3841.86 M, Medium Orta, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod),

3 3433.90 S, Strong, Giiglii, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod),

4 2986.65 S, Strong, Giigli, Genis C-H Gerilmesi Modu (Stretching

mod), CHs Gerilmesi Modu
(Stretching mod),

5 2813.51 S, Strong, Guglu, Dar C-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod), CH3z Gerilmesi Modu
(Stretching mod),

6 2588.61 S, Strong, Giiglii, Genis

7 2453.50 M, Medium, Orta, Genis
8 2379.06 W, Weak, Zayif, Dar

9 2326.09 S, Strong, Giiglii, Genis

10 2266.87 M, Medium, Orta,Genis
11 2221.50 M, Medium, Orta, Genis

12 2104.40 S, Strong, Giiglii, Genis
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Cizelge 7.2. Argon Plazma Uygulanmis Molekiil H1 DMSO Ft-Ir Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

13 1991.28 S, Strong, Giiglii, Genis

14 1809.16 M, Medium Orta, Genis

15 1662.42 S, Strong, Giiglii, Genis C=C Gerilme Modu (Stretching
mod)

16 1400.00 S, Strong, Giiglii, Genis C=N- Gerilme Modu (Stretching
mod)

17 1311.00 S, Strong, Giiglii, Genis -N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu (Stretching mod)

18 1100.00 S, Strong, Giiglii, Genis -N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu (Stretching mod), C-H
Diizlem I¢i Egilme Modu

19 898.45 M,Medium, Orta, Genis C-H Diizlem Dig1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu (Stretching mod)

20 833.26 M, Medium, Orta,Dar C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu (Stretching
mod)-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Cizelge 7.2. Argon Plazma Uygulanmis Molekiil H1 DMSO Ft-Ir Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

21

809.10 M, Medium, Orta, Genis C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C

Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu (Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Cizelge 7.3. Molekul H1 Ethanol Ft-Ir Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim

Frekanslari
No |cm* % T | Intensity Yaklasik Mod Tanimlamalari
1 3545.2 S,Strong, Giiglii, Genis | C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
2 3427.9 W, Weak, Zayif, Dar C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
3 3385.5 M, Medium, Orta, Dar C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
4 3320.3 S, Strong, Gigla, Dar N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
5 3284.5 S, Strong, Gicla, Dar N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
6 3115 S, Strong, Gii¢lii, Genis | N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
7 2225 M, Medium, Orta, Dar N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
8 2172.8 M, Medium, Orta, Dar N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
9 2225 W, Weak, Zayif, Genis | N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
10 | 1651.3 S, Strong, Gii¢lii, Genis | C=C Gerilme Modu(Stretching mod)
11 |917.8 S, Strong, Giiglii, Genis | C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod),
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
12 | 846.07 S, Strong, Giiglii, Genis | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu (Stretching mod) C-N-
N-C Bending Vibrations Pikleri
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Sekil 7.4. Argon Plazma Uygulanmis Molekiil H1 Ethanol FT-IR Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslari

Cizelge 7.4. Argon Plazma Uygulanmig Molekiil H1 Ethanol Ft-1r Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslari

No |cm-1 %T Intensity Yaklasik mod tanimlamalari

1 3855 M, Medium, Orta,Genis C-H Titresim Modu

2 2753 M, Medium, Orta,Genis C-H Titresim Modu, CH3 Titresim Modu
3 2541.2 M, Medium, Orta,Genis N-H Titresim Modu CH3 Titresim Modu
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Cizelge 7.4. Argon Plazma Uygulanmis Molekiil H1 Ethanol Ft-Ir Deneysel

Metotlartyla Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

4 2414 M, Medium, Orta,Genis N-H Titresim Gerilme Modu, CH3 Titresim
Modu

5 2352.1 M, Medium, Orta,Genis C-H Titresim Gerilme Modu, CH3s Titresim
Modu

6 2254.3 M, Medium, Orta, Genis | C-H Titresim Modu, CHz Titresim Modu

7 2176.1 W, Weak, Zayif, Genis C-H Titresim Modu, CH3 Titresim Modu

8 2137 M, Medium, Orta, Genis | C-H Titresim Modu, CH3 Titresim Modu

9 1925 M, Medium, Orta, Dar C-H Titresim Modu, CH3 Titresim Modu

10 | 1755.6 W, Weak, Zayif, Genis C-H Titresim Modu, CH3 Titresim Modu

11 | 1654.5 S, Strong, Guclu, Genis C=C Gerilme Modu (Stretching mod)

12 | 1374.2 S, Strong, Gii¢lii, Genis -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod), C-H
Diizlem I¢i Egilme Modu

13 | 1331.8 S, Strong, Gii¢lii, Genis -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod) C-H
Diizlem I¢i Egilme Modu
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Cizelge 7.4. Argon Plazma Uygulanmis Molekiil H1 Ethanol Ft-Ir Deneysel

Metotlartyla Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

14

1269.9

S, Strong, Giiglii, Genis

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod), C-H
Diizlem i¢i Egilme Modu

15

1051.4

S, Strong, Giiglii, Genis

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod), C-H
Diizlem I¢i Egilme Modu

16

885.2

S, Strong, Gii¢lii, Genis

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu (Stretching mod), -C-N-N-
C- Bending Vibrations

17

826.52

M, Medium, Orta, Dar

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu (Stretching mod), -C-N-N-
C- Bending Vibrations
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Sekil 7.5. Molekil H1 Methanol FT-IR Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim

Frekanslari.

Titresim Frekanslar1

Cizelge 7.5. Molekil H1 Methanol FT-IR Deneysel Metotlariyla Hesaplanan

No |cm?t %T | Intensity Yaklasik Mod Tanimlamalari

1 3467.58 W, Weak, Zayif, Dar C-H Stretching Modu, O-H Stretching
Modu CH3 Vbration mod

2 3399.83 W, Weak, Zayif, Dar C-H Stretching Modu, O-H Stretching
Modu, CHz Vbration mod
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Cizelge 7.5. Molekil H1 Methanol FT-IR Deneysel Metotlartyla Hesaplanan

Titresim Frekanslar1 (devam)

3 3305.32 W, Weak, Zayif, Dar C-H Stretching Modu, O-H Stretching
Modu, CHz Vbration mod

4 3292.03 W, Weak, Zayif, Dar C-H Stretching Modu O-H Stretching
Modu, CH3 Vbration mod

5 3270.01 W, Weak, Zayif, Dar C-H Stretching Modu, O-H Stretching
Modu, CH3 Vbration mod

6 3150.85 S, Strong, Gii¢lii, Genis C-H Stretching Modu, O-H Stretching
Modu, CH3 Vbration mod

7 2938.95 S, Strong, Gigla, Dar N-H Stretching Modu, CHz Vbration
mod

8 2829.96 W, Weak, Zayif, Dar N-H Stretching Modu, CHz Vbration
mod

9 1462.87 S, Strong, Gii¢lii, Genis -C=N- Gerilme Modu (Stretching mod),

O-H Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu (Stretching mod),
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

10 | 1320.06 S, Strong, Gii¢lii, Genis -N=N- Gerilme Modu (Stretching mod)
,O-H Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod) C-
H Diizlem i¢i Egilme Modu

11 1156.06 S, Strong, Giiglii, Genis -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod),
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod) C-
H Diizlem i¢i Egilme Modu
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Cizelge 7.5. Molekil H1 Methanol FT-IR Deneysel Metotlartyla Hesaplanan

Titresim Frekanslar1 (devam)

12

1039.47

S, Strong, Gugla, Sivri

-N=N- Gerilme Modu (Stretching mod),
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),

C-N Gerilme Modu(Stretching mod), C-
H Diizlem I¢i Egilme Modu

13

1032.15

S, Strong, Gugla, Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod),

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),

C-N Gerilme Modu(Stretching mod), C-
H Diizlem i¢ci Egilme Modu

14

1025.88

S, Strong, Gugla, Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod),
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu (Stretching mod),
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

15

983.58

S, Strong, Giiglii, Genis

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu(Stretching mod), -C-N-
N-C- Bending Vibrations
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Sekil 7.6. Argon Uygulanmis Molekiil H3 Methanol FT-IR Deneysel Metotlariyla

Hesaplanan Titresim Frekanslari

Cizelge 7.6. Argon Uygulanmis Molekiil H3 Methanol FT-IR Deneysel Metotlariyla

Hesaplanan Titresim Frekanslari

No |cm? %T | Intensity Yaklasik mod tanimlamalar1

1 3876.43 S, Strong, Gii¢lii, Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)

2 3858.67 S, Strong, Gii¢lii, Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod), CH3
Gerilme Modu(Stretching mod)

3 3466.71 S, Strong, Giiglii, Genis | C-H Gerilme Modu (Stretching mod), CH3
Gerilme Modu (Stretching mod)
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Cizelge 7.6. Argon Uygulanmis Molekiil H3 Methanol FT-IR Deneysel Metotlariyla

Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

4 2964.58 S, Strong, Giiglii, Genis | C-H Gerilme Modu (Stretching mod), Ch3
Gerilme Modu (Stretching mod)

5 2593.66 S, Strong, Giiglii, Genis | C-H Gerilme Modu (Stretching mod), CH3
Gerilme Modu (Stretching mod)

6 2621.71 S, Strong, Gii¢lii, Genis | C-H Gerilme Modu (Stretching mod) CH3
Gerilme Modu (Stretching mod)

7 2227.63 S, Strong, Giiglii, Genis | C-H Gerilme Modu (Stretching mod), CH3
Gerilme Modu (Stretching mod)

8 2044.76 S, Strong, Gii¢lii, Genis | C-H Gerilme Modu (Stretching mod), CH3
Gerilme Modu (Stretching mod)

9 1647.04 M, Medium Orta, Genis | C=C Gerilme Modu (Stretching mod)

10 | 1451.05 S, Strong, Giiglii, Genis | -N=N- Gerilme Modu (Stretching mod),
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-
N Gerilme Modu (Stretching mod), C-H
Diizlem I¢i Egilme Modu

11 | 1114.80 S, Strong, Giiglii, Genis | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod), C-
C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu (Stretching mod) C-H
Diizlem I¢i Egilme Modu

12 | 1034.55 S, Strong, Giiglii, Genis | -N=N- Gerilme Modu (Stretching mod) C-

C Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu (Stretching mod), C-H
Diizlem I¢i Egilme Modu
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Cizelge 7.6. Argon Uygulanmis Molekiil H3 Methanol FT-IR Deneysel Metotlariyla

Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

13 788.12 S, Strong, Giiglii, Genis | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu (Stretching mod), -C-N-N-
C- Bending Vibrations

14 814.01 S, Strong, Gugla, Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod), C-N
Gerilme Modu (Stretching mod), -C-N-N-
C- Bending Vibrations

FT-IR spektrumlar1 formazan tiirevleri karakteristik absorpsiyon bantlar1 gosterdi
2921-3066 cm™ N-H,

1586-1638 cm™ aromatik C = C,

1487-1524 cm-1 C = N.

Formazanlarin FT-IR spektrumlari, C-C, C = C, -O-H, C = N, N-N, N-H, N =N, C-

N, -CHzs'lin gerilme titresimlerinin baz1 karakteristik bantlarini icerir.

FT-IR spektrumlarinda 3016-3024cm™'de gozlenen zayif bantlar;

N-H simetrik gerilme modu.

Literatiirde, farkli ikame edici formazanlar igin gozlemlenen bazi N-H gerilme

modlar1 deneysel olarak 3000-3600 cm™ ve 2850-3120 cm™'dir.

Bu sonuglar, farkli siibstitiient-formazan selatli veya selatsiz yapilara gore bazi bant

kaymalarini indirmistir.
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Molekiil i¢i hidrojen bagina sahip selat halkasi, ¢ozelti iginde daha az kararli gériindii.
Halka, ¢oziiciiler iginde kolayca ac¢ild1 ve selathi veya selatsiz formlar arasinda bir denge ile

sonuglandi.

N-H Modlarz;

Sekil 7.1. ve Cizelge 7.1.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki N-H gerilme modu stretching mod 2967.65 cm™ ve 2151.58cm-1, 2059.36
cm™ ve 2901.74, 2870.38 cm™* N-H rocking modlar1 goriilmektedirler.

Sekil 7.3. ve Cizelge 7.3. den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin ETH daki IR
spektrumundaki N-H gerilme modu stretching mod 3320.3 cm? ve 32845 cm’

gorulmektedir.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlunin ETH daki IR spektrumundaki N-H gerilme modu stretching mod 2414 ve

2352.1 cm™* gorilmektedirler.

Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5. den de goriildiigii gibi H3 molekiiliinin METH daki IR
spektrumundaki N-H gerilme modu 3150.85 cm™ ve 2938.95, 2829.96 cm™* goriilmektedirler.

CH3;

Sekil 7.2. ve Cizelge 7.2. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin DMSO daki IR spektrumundaki CHs gerilme modu stretching mod 2986.65,
2813.51 cm™ de gorilmektedirler.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goruldiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki CH3 gerilme modu stretching mod 2753 ve

2352.1cmt gorilmektedirler.
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Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5. den de goriildiigii gibi Hs molekulinin METH daki IR
spektrumundaki CHs gerilme modu stretching mod 3150.85 cm™ ve 2938.95 cm
gorulmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.°dan da gortldiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinun ETH daki IR spektrumundaki CHs gerilme modu stretching mod 3466.71 ve
2964.58 cm™* goriilmektedirler.

C=N gerilme titresimi;

Formazan trevi spektrumunun karakteristik bélgesi 1450-1600 cm-1'dirve bu C =N

gerilme titresimine atfedilir.

Bu bandin daha diisiik veya daha yiiksek frekansina kayma selatli veya selatsiz yapiy1

belirler.

1500-1510 cm-1'deki C = N gerilme bandi selat yapilarini gosterir.
1551-1565 cm-1'deki C = N gerilme band1 selat olmayan yapilar1 gosterir.

Sekil 7.1. ve Cizelge 7.1. den de gorildiigi gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki C=N stretching bands vibrations 1373.85 cm™ de gériilmektedir.

Sekil 7.2. ve Cizelge 7.2. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmig H3
molekilinin DMSO daki IR spektrumundaki C=N stretching band 1400.00 cm™ de
gorulmektedir.

Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5. den de gorildigi gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
spektrumundaki C=N stretching bands vibrations 1462.87 cm™ gériilmektedir,
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N=N gerilme band1 titresimleri;

N=N 1330-1455 cm™'de N = N gerilme bandh titresimleri gozlendi.

Sekil 7.1. ve Cizelge 7.1. den de goriildigi gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki N=N stretching bands vibrations. 1345.05 cm™ de goriilmektedir.

Sekil 7.2. ve Cizelge 7.2. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiilinin DMSO daki IR spektrumundaki N=N stretching band 1311.00 cm™ de

gorulmektedir.
Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki N=N stretching bands vibrations

mod 1374.2 cm™ de ve 1331.8 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5. den de goriildigi gibi H3 molekulinun METH daki IR

spektrumundaki N=N stretching bands vibrations mod 1320.06 cm* gérillmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.°dan da gortldigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlunin ETH daki IR spektrumundaki N=N stretching bands vibrations mod 1451.05
cm gorilmektedirler.

C-N gerilme titresimleri;

1382-1266 cm™'de C-N gerilme titresimleri gdzlendi.

Sekil 7.1. ve Cizelge 7.1. den de gortldigi gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki C-N stretching vibrations. 1345.05 cm™ de goriilmektedir.
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Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de gorildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-N stretching vibrations.
1331.8 cm™ de ve 1269.9 cm™ gorulmektedirler.

Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5. den de goriildiigii gibi H3 molekiilinin METH daki IR

spektrumundaki C-N stretching vibrations 1320.06 cm™ gériilmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.°dan da gortldiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliniin ETH daki IR spektrumundaki C-N stretching vibrations. 1114.80 cm™

gorulmektedirler.

C-H;

Sekil 7.2. ve Cizelge 7.2. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmig H3 DMSO
daki IR spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme titresimleri. 996.37cm™ de goriilmektedir.

Sekil 7.3. ve Cizelge 7.3.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliinin ETH daki IR

spektrumundaki C-H diizlem ici egilme titresimleri. 917.8 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlunin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-H diizlem ig¢i egilme

vibrations. 1051.4cm™ gériilmektedirler.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlunin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-H diizlemdis1 egilme

vibrations. 885.2 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5.den de gorildigi gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
spektrumundaki C-H diizlem ici egilme vibrations 1156.06, 1039.47, cm™ goriilmektedirler.
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Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5.den de gorildigi gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR

spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme vibrations 983.58 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.°dan da gortldiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki C-H diizlem igi egilme vibrations. 1114.80 ve
1034.55 cm™* goriilmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.°dan da gortldiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliinin ETH daki IR spektrumundaki C-H diizlem igi egilme vibrations. 788.12 cm™

gorulmektedirler.

C-H;

Sekil 7.2. ve Cizelge 7.2. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmig H3 DMSO
daki IR spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme vibrations. 996.37cm-1 de gorilmektedir.

Sekil 7.3. ve Cizelge 7.3. den de goriildigii gibi H3 molekiiliinin ETH daki IR

spektrumundaki C-H diizlem ici egilme vibrations. 917.8 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlunin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-H diizlem ig¢i egilme

vibrations 1051.4 cm™ gériilmektedirler.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4.°den de gorildigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlunin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-H diizlemdist egilme

vibrations 885.2cm-1 gorilmektedirler.

Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5.den de gortldigi gibi H3 molekilinin METH daki IR
spektrumundaki C-H diizlem ici egilme vibrations 1156.06, 1039.47 cm™ gériilmektedirler.
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Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5.den de gorildigi gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR

spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme vibrations 983.58 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.°dan da gortldiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki C-H diizlem igi egilme vibrations. 1114.80 ve
1034.55 cm™* goriilmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.’dan da goriildiigli gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliinin ETH daki IR spektrumundaki C-H diizlem igi egilme vibrations. 788.12 cm™

gorulmektedirler.

C-C Gerilme titresimleri;

Sekil 7.2. ve Cizelge 7.2. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiltnin DMSO daki IR spektrumundaki C-C stretching vibrations. 1100.00 cm™ de

gorulmektedir.

Sekil 7.3. ve Cizelge 7.3. den de goriildigii gibi H3 molekiiliinin ETH daki IR

spektrumundaki C-C stretching vibrations. 917.8cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goriildiigi gibi argon plazma uygulanmig H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-C stretching vibrations.
1051.4cm™ de ve 885.2cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.5. ve Cizelge 7.5. den de goriildiigii gibi H3 molekilinun METH daki IR
spektrumundaki C-C stretching vibrations. 1032.15, 983.58 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.6. ve Cizelge 7.6.°dan da goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlinin ETH daki IR spektrumundaki C-C stretching vibrations 1114.80, 1034.55 ve
814.01 cm™ gorilmektedirler.
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O-H Gerilme titresimlert;

Sekil 7.1. ve Cizelge 7.1. den de goriildiigii gibi H3 molekiiliinin ETH daki IR
spektrumundaki -O-H stretching vibrations. 1228.88cm™ gériilmektedir.

Sekil 7.1. ve Cizelge 7.1. den de goriildiigi gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR —O-
H- stretching vibrations. 1320.06 cm™ gériilmektedirler.

C-N-N-C biikiilme titresimleri;

C-N-N-C biikiilme titresimi pikleri 900-1000 cmY'de gézlendi.

Sekil 7.1. ve Cizelge 7.1. den de goriildiigi gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki C-N-N-C biikiilme titresimi pikleri 996.37, 816.94cm™ de goriilmektedir.

Sekil 7.2. ve Cizelge 7.2. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinun DMSO daki IR spektrumundaki C-N-N-C biikiilme titresimi pikleri 833.26cm”

! de goriilmektedir.

Sekil 7.3. ve Cizelge 7.3. den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin ETH daki IR
spektrumundaki C-N-N-C biikiilme titresimi pikleri 846.07 cm™ gorilmektedir.

Sekil 7.4. ve Cizelge 7.4. den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-N-N-C biikiilme titresimi
pikleri. 983.58cm™ de goriilmektedirler.
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7.2. UV Spektrum Bulgulari
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Sekil 7.7. DMSO Oncesi H1 Molekiiliniin UV Spektrumu.

260.59 Nnm-298.74 nm birincil =—n* gegisi, 298.74 nm-363.40 nm araliginda ikincil

n—1* gecisi gozlenmistir.
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Sekil 7.8. Argon Plazma Uygulanmig H1 DMSO Molekultnin UV Spektrumu

306.49 nm-324.44nm birincil n—n* gecisi, 324.44 nm-373.59nm araliginda ikincil

n—n* gecisi gozlenmistir.
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Sekil 7.9. Ethanol Oncesi H1 Molekiiliniin UV Spektrumu.

306.60 nm-324.68nm birincil =—n* gegisi, 324.68 nm-346.60nm araliginda ikincil

n—1* gecisi gozlenmistir.
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Sekil 7.10. Argon Plazma Uygulanmig H1 Ethanol Molekilinin UV Spektrumu

240.80 nm-272.80 nm birincil 7—n* gegisi, 272.80 nm-336.00nm araliginda ikincil

n—n* gecisi gozlenmistir.
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Sekil 7.11. Methanol Oncesi H1 Molekiiliinin UV Spektrumu

267.59 nm-309.20 nm birincil n—n* gecisi, 309.20 nm-324.55 nm araliginda ikincil
n—1* gecisi gdzlenmistir

64
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Sekil 7.12. Argon Plazma Uygulanmis H1 Methanol Molekiluniin UV Spektrumu

220.39 nm-246.10 nm birincil n—n* gecisi, 246.10 nm-301.11 nm araliginda ikincil

n—1* gecisi gozlenmistir.
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7.3 H1 NMR Spektrumu Bulgulari
H1 NMR spektrumlarinin tamami JEOL ECZ 500R spektrometre ile oda sicakliginda

gerceklestirildi. Cozlicu ve dahili standart olarak déteryum DMSO ve tetra metil silan (TMS)

kullanildi. Ayrica protonun rezonans frekansi 500.13 MHz olarak ayarlandi.

@

)

Sekil 7.13. APTT uygulandiktan sonra DMSO i¢inde ¢dziinen baslik molekiiliiniin *H NMR

spektrumu.
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Sekil 7.14. APTT uygulandiktan sonra metanol iginde ¢dziilen baslik molekiiliiniin *H NMR

spektrumu.
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(b)

Sekil 7.15. APTT uygulandiktan sonra etanol i¢inde ¢dziilen baslik molekiilinin *H
NMR spektrumu.

Etanol, metanol, DMSO ve 1H spektrumlarinda ¢6ziindiiriilen bas molekiilin Ar
APPT uygulamasindan sonraki Proton (1H) NMR spektrumu Sekil 7.13. — Sekil 7.15. de

verilmistir.

DMSO'da ¢6ziinen numunenin NMR spektrumu belirtildiginde, aromatik halkalarin
protonlar1 6.8 ppm ila 8 ppm aralifinda gozlendi. Dahasi, metil grubunun protonlart 1.02

ppm'de goruldu. APPT baslik molekiiliine uygulandiktan sonra OH grubu ve NH grubu
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pikleri ¢ikarildi. Aromatik halkalarin protonlarinin kimyasal kayma degerlerinde ¢ok fazla
degisiklik olmamistir. Metanol i¢inde ¢oziinen molekiil ve APPT ile muamele edilmis

molekdl icin benzer sonuclar gozlendi.

Sekil 7.14. de Etanolde ¢6ziinen numunenin NMR spektrumuna gore belirtilmis olup,
aromatik halkalarin protonlar1 6.5 ppm-8.00 ppm araliginda gézlenmistir. OH ve NH
gruplarinin protonlart sirasiyla 11.41 ppm ve 10.18 ppm'de gozlendi. APPT, baslik molekiile
uygulandiktan sonra, OH ve NH gruplarinin zirveleri ¢ikarildi ve metil tepe noktasinda

herhangi bir degisiklik gézlenmedi.

Sonug olarak;

Tiim NMR spektrumlarina goére, tim NMR zirveleri baslik molekiiliine aittir.
APTT'nin tiim spektrumlarda numuneye uygulanmasindan sonra NMR spektrumlarinda
ozellikle NH ve OH gruplarinin protonlarinin gézlenmedigi goruldi. Metil grubu protonlari

ve aromatik halkalarin protonlar1 gézlenmedi. Bag molekiiliiniin OH, NH gruplar1 kirildi.
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7.4.H3 FT-IR Spektrumu Bulgulari
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Sekil 7.16. H3 Molekil FT-IR Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslart

Cizelge 7.7. Molekil H3 DMSO FT-IR Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

frekanslari

No |cm! %T Yogunluk Yaklasik Mod Tanimlamalar

1 3360.33 M,Medium,Orta,Genis %—()I;)GerllmeSI Modu (Stretching
C-H Gerilmesi Modu (Stretching

mod)

2 3446.49 S,Strong,Giiglii,Genis




frekanslar1 (devam)

Cizelge 7.7. Molekul H3 DMSO FT-IR Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

2990.71

S,Strong,Gtiglii,Genis

N-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

2991.65

S,Strong,Guiclu,Dar

N-H Rocking Modu (Rocking mod)

2143.23

M,Medium,Orta,Genis

N-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

1662.73

M,Medium,Orta,Genis

C=C Gerilme Modu(Stretching
mod)

1439.70

S,Strong,Gucli,Sivri

C=N Gerilme Modu(Stretching
mod)

1437.27

S,Strong,Gucld,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

1434.26

S,Strong,Gucld,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C- Gerilme
Modu(Stretching mod)

10

1432.18

S,Strong,Guclu,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C=N Gerilme
Modu(Stretching mod)

11

1423.50

S,Strong,Guclu,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod), -O-H in
Plane Bending mod

12

1415.75

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod), -O-H In
Plane Bending mod

13

1419.56

S,Strong,Guclu,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

14

1411.43

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

71



frekanslar1 (devam)

Cizelge 7.7. Molekul H3 DMSO FT-IR Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

15

1407.80

S,Strong,Guclu,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

16

1309.92

M,Medium,Orta,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

17

1249.93

M, Medium,Orta,Dar

-O-H Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

18

1229.41

M, Medium,Orta,Dar

-O-H Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

19

1075.85

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

20

1065.32

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

21

1050.08

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

22

1029.55

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

23

1041.95

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

24

1017.77

S,Strong,Gucli,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

72



frekanslar1 (devam)

Cizelge 7.7. Molekul H3 DMSO FT-IR Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

25

1009.20

S,Strong,Guclu,Sivri

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod), C-C Gerilmesi Modu
(Stretching mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

26

953.50

S,Strong,Guclu,Sivri

-C-N-N-C- Bending Vibrations, C-
H Out Of Plane Bending, C-C
Bendings Vibrations mod, C-N
Torsion mod

27

932.13

S,Strong,Guclu,Sivri

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-
C Gerilmesi Modu (Stretching
mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

28

896.13

S,Strong,Guclu,Dar

-C-N-N-C- Bending Vibrations, C-
C Gerilmesi Modu (Stretching
mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

29

823.51

S,Strong,Guclu,Dar

N-H Out Of Plane Bending mod

30

876.26

S,Strong,Guclu,Dar

-C-N-N-C- Bending Vibrations, C-
C Gerilmesi Modu (Stretching
mod), C-N Gerilme
Modu(Stretching mod)

73
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=3 OMSO Ar 5112018

Description

Sample 257 By Adrminstrator Date Mondy.

Sekil 7.17. H3 Molekuli DMSO Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmis FT-IR

Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim frekanslari

Cizelge 7.8. Molekil H3 DMSO Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmig FT-IR

Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim frekanslari

No

cm?

%T Intensity

Yaklasik Mod Tanimlamalari

3486.58 S,Strong,Gtiglii,Genis

, C-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod),
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Cizelge 7.8. Molekil H3 DMSO Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmis FT-IR

Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim frekanslar1 (devam)

S,Strong,Guclu,Dar

C-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod), CH3 Gerilmesi Modu
(Stretching mod),

S,Strong,Guclu,Dar

C-H Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

Ch3 Gerilmesi Modu (Stretching
mod),

M,Medium,Orta,Dar

C=C Gerilme Modu(Stretching mod)

S,Strong,Guclu,Dar

C=N- Gerilme Modu(Stretching
mod)

S,Strong,Guclu,Dar

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod),

C-C Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

S,Strong,Guclu,Dar

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod)

C-C Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

2 2994.68
3 2911.77
4 1661.33
5 1436.14
6 1407.29
7 1309.78
8 1059.99

S,Strong,Guclu,Dar

-N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod)

C-C Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
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Cizelge 7.8. Molekil H3 DMSO Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmis FT-IR

Deneysel metotlariyla hesaplanan titresim frekanslar1 (devam)

9 1052.00 S,Strong,Guclu,Dar -N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod)

C-C Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

10 1040.06 S,Strong,Guclu,Dar -N=N- Gerilme Modu(Stretching
mod)

C-C Gerilmesi Modu (Stretching
mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

11 953.50 S,Strong,Guclu,Dar C-H Dizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

12 931.28 S,Strong,Guclu,Dar C-H Diizlem Di1s1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

13 896.33 M,Medium,Orta,Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu, C-C
Gerilmesi Modu (Stretching mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Name Description
D —H eth 2112018 Sample 246 By Adnministator Date Wednes..
Sekil 7.18. H3 Molekili ETH FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim
frekanslari
Cizelge 7.9. H3 Molekull ETH FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim
frekanslari
No |cm? %T | Intensity Yaklagik mod tanimlamalar1
1 3662.43 M,Medium,Orta,Dar C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
2 3399.75 W,Weak,Zayif,Dar C-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
3 2985.82 S,Strong,Gucli,Dar N-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)
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Cizelge 7.9. H3 Molekull ETH FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

frekanslar1 (devam)

4 1393.01 M,Medium,Orta,Genis | -O-H Gerilme Modu(Stretching mod)
-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

5 1249.91 M,Medium,Orta,Genis | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

6 1078.72 S,Strong,Guclu,Dar -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

7 1047.83 S,Strong,Guclu,Dar C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

8 1043.85 S,Strong,Gucld,Sivri C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

9 1055.43 S,Strong,Gucli,Sivri C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

10 | 882.75 M,Medium,Orta,Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)




frekanslar1 (devam)

Cizelge 7.9. H3 Molekull ETH FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

79

11

871.87

M,Medium,Orta,Sivri

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

12

825.16

M,Medium,Orta,Sivri

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

13

842.93

M,Medium,Orta,Sivri

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

14

806.84

M,Medium,Orta,Sivri

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations




80

W fasezen
iy
Th
Ll

Ly

YT

Ly

Kl

Hly

3466 80cm1

3430 65eme1
3% 13m1
B354 52em1
B304 75em1

2540 3Tem

2992.0%em 1
205 T5em

B3

|
1655 35 ‘ .
1525 2em ‘ ‘

132608kt \ 031 3ot | (TR Qi
1375 T4 875 EQent! 431 G
1443 67t 1034 85041 $87.4em 518 9tem
3.2Tem-1529.400m1

¢
4000

W

00 %00

cm-1

200 1500 1000 500450

Name
—H3ETH A B1L8

Description

Sample 253 By Administrator Date Frday, N..

Sekil 7.19. H3 Ethanol Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmis FT-IR Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslari

Cizelge 7.10. Molekiil H3 Eth Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmig Ft-Ir

Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslari

No | cm? %T | Intensity Yaklasik mod tanimlamalari
1 3854.21 M,Medium,Orta,Genis | C-H Titresim Modu
2 2540.37 M,Medium,Orta,Genis | N-H Diizlem I¢i Egilme Modu
3 2413.00 M,Medium,Orta,Genis | N-H Diizlem i¢i Egilme Modu
4 2358.90 M,Medium,Orta,Genis | C-H Titresim Modu

CHj3 Titresim Modu
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Cizelge 7.10. Molekiil H3 Eth Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmis Ft-Ir

Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar: (devam)

2255.74

M,Medium,Orta,Genis

C-H Titresim Modu
CHs Titresim Modu

2133.92

M,Medium,Orta,Genis

C-H Titresim Modu
CHs Titresim Modu

1925.21

S,Strong,Giiglii,Genis

C-H Titresim Modu
CHs Titresim Modu

1757.21

M,Medium,Orta,Genis

C-H Titresim Modu
CHj3 Titresim Modu

1655.85

M,Medium,Orta,Genis

C=C Gerilme Modu(Stretching mod)

10

1094.66

S,Strong,Gliglii,Genis

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

11

1031.94

S,Strong,Gli¢lii,Genis

-N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

12

887.01

S,Strong,Gliglii,Genis

C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Cizelge 7.10. Molekiil H3 Eth Molekiiliine Argon Plazma Uygulanmis Ft-Ir

Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar: (devam)

13 | 875.90 S,Strong,Gli¢lii,Genis C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

14 | 813.27 S,Strong,Gtiglii,Genis C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

15 | 771.08 S,Strong,Gliglii,Genis C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

16 | 629.40 S,Strong,Guclu,Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

17 |575.91 S,Strong,Gucld,Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

18 | 481.88 S,Strong,Gucli,Sivri C-H Duzlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Name Description

7 —H3 meth 21112018 Sample 248 By Administrator Date Wednes..

Sekil 7.20. Molekil H3 Meth FT-IR Deneysel Metotlariyla Hesaplanan Titresim

Frekanslari

Cizelge 7.11. Molekil H3 meth FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

frekanslari
No |cm? %T | Intensity Yaklasik Mod Tanimlamalari
1 3858.69 M,Medium,Orta, | C-H Stretching Modu
Dar O-H Stretching Modu
Ch3 Vbration mod
2 3582.88 S,Strong,Gucli,G | C-H Stretching Modu
enis O-H Stretching Modu
Ch3 Vbration Modu




frekanslar1 (devam)

Cizelge 7.11. Molekil H3 meth FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

3 3058.20 M,Medium,Orta, | C-H Stretching Modu
Genis

4 2765.84 S,Strong,Gucli,G | N-H Stretching Modu
e Ch3 Vbration Modu

5 2594.27 S,Strong,Gicli,G | N-H Rocking Modu
enis

6 2523.24 S,Strong,Gucli,G | N-H Rocking mod
enis

7 2228.65 M,Medium,Orta, | N-H Stretching Modu
Genis

8 2044.49 S,Strong,Gucli,G | N-H Stretching Modu
enis

9 1654.61 M,Medium,Orta, | C=C Gerilme Modu(Stretching mod)
Genis

10 1500.55 S,Strong,Gucli,G | C=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
enis

11 1435.47 M,Medium,Orta, | -C=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
Genis O-H Gerilmesi Modu (Stretching mod)

C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
12 1363.00 S,Strong,Gucli,G | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)

enis

O-H Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
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Cizelge 7.11. Molekil H3 meth FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

frekanslar1 (devam)

13 1133.58 S,Strong,Guclit,G | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
enis C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
14 1058.92 S,Strong,Guclt,G | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
enis C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
15 1079.13 S,Strong,Gucliu,D | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
a C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
16 907.95 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
vri C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
17 899.75 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
vri C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
18 989.41 S,Strong,Guclu,G | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
enis C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Cizelge 7.11. Molekil H3 meth FT-IR deneysel metotlartyla hesaplanan titresim

frekanslar1 (devam)

19 884.69 S,Strong,Gucld,Si | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

20 877.93 S,Strong,Guclu,Si | C-H Duzlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

21 870.06 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

22 893.15 S,Strong,Gu¢li,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

23 862.89 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

24 855.74 S,Strong,Guclu,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Cizelge 7.11. Molekil H3 meth FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

frekanslar1 (devam)

25 847.79 S,Strong,Gucld,Si | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

26 840.62 S,Strong,Guclu,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

27 833.32 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

28 826.78 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

29 769.80 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

30 689.91 M,Medium,Orta, | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
Sivri C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Cizelge 7.11. Molekil H3 meth FT-IR deneysel metotlariyla hesaplanan titresim

frekanslar1 (devam)

31 643.98 M,Medium,Orta, | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
Sivr C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

32 664.83 S,Strong,Guclu,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

33 586.76 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dist Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Bending Vibrations

34 555.81 S,Strong,Gucli,Si | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
Vi C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)

-C-N-N-C- Torsion Vibrations

35 470.09 M,Medium,Orta, | C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu
Sivri C-C Torsion Modu (Torsion mod)
C-N Torsion Modu(Torsion mod)

-C-N-N-C- Torsion Vibrations
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Name Description
>——H3METHARBL118  Sample 255 By Administrator Date Friday, N..

Sekil 7.21. H3 Meth Argon Plazma Uygulanmis FT-IR Deneysel Metotlariyla

Hesaplanan Titresim Frekanslari

Cizelge 7.12. Molekiil H3 Meth Argon Plazma Uygulanmig FT-IR Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar

no cm? %T Intensity Yaklasik Mod Tanimlamalar1

1 3855.61 M,Medium,Orta,Sivri | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)

2 3337.08 S,Strong,Giliglii,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CHs Gerilme Modu(Stretching mod)
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Cizelge 7.12. Molekiil H3 Meth Argon Plazma Uygulanmis FT-IR Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

3 2944.31 S,Strong,Giliglii,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CHs Gerilme Modu(Stretching mod)

4 2832.15 S,Strong,Gliglii,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CHs Gerilme Modu(Stretching mod)

5 2597.37 S,Strong,Gliglii,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CHs Gerilme Modu(Stretching mod)

6 2519.83 S,Strong,Gliglii,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CHs Gerilme Modu(Stretching mod)

7 2220.40 M,Medium,Orta,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CH3 Gerilme Modu(Stretching mod)

8 2043.36 S,Strong,Giliglii,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CHs Gerilme Modu(Stretching mod)

9 1921.92 M,Medium,Orta,Genis | C-H Gerilme Modu(Stretching mod)
CH3 Gerilme Modu(Stretching mod)

10 1654.02 M,Medium,Orta,Genis | C=C Gerilme Modu(Stretching mod)

11 1449.71 S,Strong,Giiglii,Genis | C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

12 1413.05 S,Strong,Gliglii,Genis | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu
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Cizelge 7.12. Molekiil H3 Meth Argon Plazma Uygulanmis FT-IR Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

13 1115.10 S,Strong,Gliglii,Genis | -N=N- Gerilme Modu(Stretching mod)
C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
C-H Diizlem I¢i Egilme Modu

14 1030.93 S,Strong,Gtiglii,Genis

15 845.51 M, Medium,Orta,Dar C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

16 827.39 M,Medium,Orta,Dar C-H Dizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

17 792.04 S,Strong,Guclu,Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod)
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

18 737.22 S,Strong,Guclu, Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

19 725.70 S,Strong,Gui¢li, Sivri C-H Diizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations
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Cizelge 7.12. Molekiil H3 Meth Argon Plazma Uygulanmis FT-IR Deneysel

Metotlariyla Hesaplanan Titresim Frekanslar1 (devam)

20

721.92

S,Strong,Guclu, Sivri

C-H Dizlem Dis1 Egilme Modu

C-C Gerilmesi Modu (Stretching mod),
C-N Gerilme Modu(Stretching mod)
-C-N-N-C- Bending Vibrations

bantlar1 gosterdi,

FT-IR spektrumlar1 formazan tiirevleri 2921-3066 cm™ N-H karakteristik absorpsiyon

1586-1638 cm™* aromatik C = C,
1487-1524 cm™ C = N.

Formazanlarin FT-IR spektrumlari, C-C, C = C, -O-H, C = N, N-N, N-H, N =N, C-

N, -CHzs'lin gerilme titresimlerinin baz1 karakteristik bantlarini icerir.

modu.

FT-IR spektrumlarinda 3016-3024 cm™'de gozlenen zayif bantlar N-H simetrik germe

Literatiirde, farkli substituent formazanlar i¢in gézlemlenen bazi N-H germe modlari

deneysel olarak 3000-3600 cm™ ve 2850-3120 cm™'dir.

kaymalarini indirmistir.

Bu sonuglar, farkli siibstitiient-formazan selatl veya selatsiz yapilara gore bazi bant

Molekiil i¢i hidrojen bagina sahip selat halkasi, ¢6zelti i¢cinde daha az kararli goriindii.

Halka, ¢oziiciiler i¢inde kolayca agild1 ve selath veya selatsiz formlar arasinda bir denge ile

sonuclandi.
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Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7. den de goriildiigii gibi H3 molekilinin dmso daki IR
spektrumundaki N-H gerilme modu 2990.49 cm™ ve 2143.23 cm™ ve N-H rocking mod’u
gorulmektedirler.

Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9.’dan da goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin eth daki IR
spektrumundaki N-H gerilme modu stretching mod 2990.49 cm™? ve 29858 cm
gorulmektedir.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin eth daki IR spektrumundaki N-H gerilme modu stretching mod 2540.2 ve

2413.0 cmt gortlmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12°den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin meth daki IR
spektrumundaki N-H gerilme modu stretching mod 3058.2 cm™ ve 2765.8,2594.2,2523.2 cmv”
L g6rillmektedirler.

CH3;

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigi gibi argon plazma uygulanmig H3
molekilinin DMSO’daki IR spektrumundaki CH3z gerilme modu stretching mod 2994.68

ve2911.77 cm de gorilmektedirler.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da gorildigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliiniin ETH’daki IR spektrumundaki CHs gerilme modu stretching mod 2358.9 ve
2133.9 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.dende goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
spektrumundaki CHsz gerilme modu stretching mod 3858.6, cm?® ve 3582.8 cm

gorilmektedirler.
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Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.’den de goriildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliniin ETH’daki IR spektrumundaki CH3 gerilme modu stretching mod 3337.08 ve
2944.31 cm goruilmektedirler.

N-H diizlem i¢i deformasyon titresimleri normalde 1500-1630 cm™ bolgesinde ortaya

c¢ikar ve gii¢lii IR bantlarindan olusur.

IR spektrumunda 1416-1519 cm™'deki guiclii bantlar, diizlem biikme modunda N-H'ye
karsilik gelir.

N-H diizlem dis1 biikiilme modlari, 832-844 cm™'de IR'da zayif bir bant olarak
go6zlenebilir.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliniin DMSO’daki IR
spektrumundaki N-H diizlem dis1 biikiilme modlar1 876,26 cm™'de IR'da zay1f bir bant olarak
gorulebilir.

C-H;

C-H gerilme titresimlerinin tanimlanmasinda karakteristik bolge olarak 2900-3150

cm bélgesindeki aromatik gerilme titresimleri gozlenir.

Bu boélgede bantlar, ikame edicinin dogasindan 6nemli dl¢iide etkilenmez.

C-H aromatik germe modlar1 2971-2977 cm™'de g6zlendi.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’dende goriildiigii gibi H3 molekiiliinin DMSO’daki IR
spektrumundaki C-H gerilme titresimleri 3360.33 ve 3446.49 cm™ de gorilmektedir.

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmig H3
molekiiliiniin DMSO’daki 1r spektrumundaki C-H gerilme modu stretching mod 3486.58 cm-
! ve 2994.68,2911.77 cm™ de goriilmektedirler.
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Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9.’den de goruldugi gibi H3 molekiiliiniin ETH’daki IR
spektrumundaki C-H gerilme modu stretching mod 3662.4 cm® ve 3399.7 cm
gorulmektedir.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da goriildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliiniin ETH’daki IR spektrumundaki C-H gerilme modu stretching mod 3854.2 cm'*
gorulmektedir.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi H3 molekiliinin METH’daki IR
spektrumundaki C-H gerilme modu stretching mod 3858.6, cm?® ve 3582.8 cm

gorulmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliiniin ETH’daki IR spektrumundaki C-H gerilme modu stretching mod 3337.31 ve
2944.31 cm™* gorilmektedirler.

Diizlemde biikiilen aromatik C-H 1100-1500 cm™ ve C-H diizlem dis1 egilme

titresimleri sirasiyla 1000-750 cm™ frekans araliklaridr.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme titresimleri. 923.13 cm™ de goriilmektedir.

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulannmig H3
molekiiliiniin DMSO’daki IR spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme titresimleri 1040.06
cmt de gorillmektedir.

Sekil 7.18 ve Cizelge 7.9.’dan da goriildiigi gibi H3 molekiiliinin ETH’daki IR
spektrumundaki diizlem i¢i biikme titresimleri stretching mod 1078.7 cm™ ve 1047.8 cm™ de
gorulmektedir.
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Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9.’den de gorildiigi gibi H3 molekiiliniin ETH’daki IR
spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme titresimleri stretching mod 971.87 cm™ ve 825.16
cmt de gorillmektedir.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da goriildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliiniin ETH’daki IR spektrumundaki C-H diizlem i¢i biikme titresimleri 1094.6 ve
1031.9 cm™ ve 887.01 cm™ germe modlarinda gériilmektedir.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11°den de goriildigii gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
spektrumundaki C-H gerilme modu stretching mod 3858.6, cm?® ve 3582.8 cm

gorulmektedirler.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
C-H diizlem dis1 egilme titresimleri stretching mod 899.75 cm™ ve 877.93 cm?

gorulmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12°den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliniin ETH’daki IR spektrumundaki C-H diizlem igi biikiilme titresimleri stretching
mod 1449.71 ve 1413.05 cm™ goriilmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.°den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliiniin ETH’daki IR spektrumundaki C-H diizlem dis1 biikiilme titresimleri stretching
mod 845.51 ve 792.04 cm™ goriilmektedirler.

Deneysel C = C germe bantlar1 1561-1601 cm™Y'de g6zlendi.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliniin DMSO’ daki IR
spektrumundaki C=C gerilme bandu titresimleri 1662.73cm™ de goriilmektedir.

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmig H3
molekiiliiniin DMSO daki IR spektrumundaki C=C gerilme bandh titresimleri 1661.33 cm™
de gorulmektedirler.
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Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da gorildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliiniin ETH daki IR spektrumundaki C=C germe bandi titresimleri 1655.8 cm™ de

gorulmektedir.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi H3 moleklinin METH daki IR
spektrumundaki C=C gerilme band: titresimleri 1654.6 cm™ goriilmektedir.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12°dan da goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliinin ETH daki IR spektrumundaki C=C gerilme bandi titresimleri.1654.02 cm™

gorulmektedirler.

Formazan tiirevi spektrumunun Karakteristik bolgesi 1450-1600 cm™'dir ve bu C = N

germe titresimine atfedilir.

Bu bandin daha diisiik veya daha yiiksek frekansina kayma selatli veya selatsiz yapiy1

belirler.

1500-1510 cm™'deki C = N germe band1 selat yapilarini gdsterir.
1551-1565 cm™'deki C = N germe band selatsiz yapilar1 gdsterir.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki C=N gerilme band titresimleri. 1439.70 cm™ de gériilmektedir.

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmig H3
molekiiliiniin DMSO daki IR spektrumundaki C=N gerilme bandlar1 1436.14 cm™ de

gorilmektedir.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11."den de goriildiigii gibi H3 molekiilinin METH daki IR

spektrumundaki C=N gerilme bandlar titresimleri 1500.5 cm™ goriilmektedir.

N = N germe bandu titresimleri 1330-1455 cm™'de gozlendi.
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Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki N=N gerilme band: titresimleri. 1437.27 cm™ de goriilmektedir.

Sekil 3 ve Cizelge 2’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliinin DMSO daki IR spektrumundaki N=N gerilme bandlar1 1309.78 cm™ de
gorulmektedir.

Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9. ‘dan da goriildigii gibi H3 molekiiliiniin ETH daki IR
spektrumundaki n=n stretching bands vibrations mod 1249.9 ve 1078.7 cm?

gorulmektedirler.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da gorildigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliniin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki N=N gerilme bandlari

titresimleri modu 1094.6 cm™ de ve 1031.9 cm® goriilmektedirler.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
spektrumundaki N=N gerilme bandlari titresimleri modu 1363.0, 1133.5 ve 1079.1 cm™

gorulmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.°den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliiniin ETH daki IR spektrumundaki N=N germe band: titresim modlar1 .1413.05 ve
1115.10 cm™ de goriilmektedirler.

C-N germe titresimleri 1382-1266 cm™'de gozlendi.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’den de goruldigii gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki C-N germe titresimleri. 1309.78 ve 1059.99 cm™ de gorillmektedir.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10°dan da goriildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiltntin ETH daki IR spektrumundaki C-N germe titresimleri 1094.6 cm™ de ve 1031.9,
887.01, 771.08 cm™* goriillmektedirler.
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Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildigii gibi H3 molekiiliniin METH daki IR
spektrumundaki C-N germe titresimleri 1363.0, 1133.5 ve 1079.1 cm™ gériilmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki C-N germe titresimleri.1449.71 ve 1030.93 ve
792.04 cm de goriilmektedirler.

C-H;

Sekil 7.17. ve Cizelge 27.8.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
DMSO’ daki IR spektrumundaki C-H diizlem i¢i egilme titresimleri. 1040.06 cm™ de
gorulmektedir.

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmig H3
molekilinin DMSO daki IR spektrumundaki C-H diizlemdis1 egilme titresimleri. 953.50 cm’
de gorulmektedir.

Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9.’dan da goriildigii gibi H3 molekiiliiniin ETH daki IR
spektrumundaki C-H diizlemdis1 egilme titresimleri. 1043.8 ve 1055.4 cm™ g6riilmektedirler.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekdlinin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-H diizlem ig¢i egilme
titresimleri. 1094.6 cm™ de ve 1031.9, 887.01 ve 771.08 cm™ gorilmektedirler.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki spektrumundaki C-H diizlemdis1 egilme
titresimleri. 887.01 cm™ de ve 875.90, 813.27, 771.08 cm™ de gériilmektedirler.

Sekil 7.20 ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
spektrumundaki C-H diizlem i¢i egilme titresimleri.. 1435.4, 1363.0 ve 1058.9 cm™ de

gorulmektedirler.
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Sekil 7.20 ve Cizelge 7.11.’den de gortldiigi gibi H3 molekiliniin METH daki IR
spektrumundaki C-H diizlem dis1 egilme titresimleri 907.95, 899.75 ve 884.69 cm™ de
gorulmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.’den de goriildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki C-H diizlem igi egilme titresimleri. 1413.05 ve
1115.10 cm™ de gorillmektedirler.

Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki C-H diizlem igi egilme titresimleri 1413.05 ve
1115.10 cm™ de gorillmektedirler.

C-C

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigi gibi argon plazma uygulanmig H3
molekiltnin DMSO daki IR spektrumundaki C-C gerilme titresimleri 931.28 cm™ de

gorulmektedir.

Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9.’dan da gorildigi gibi H3 molekiiliiniin ETH’daki IR
spektrumundaki C-C gerilme titresimleri. 882.75 ve 871.87 cm™ de goriilmektedirler.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.10.’dan da gorildigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki C-C gerilme titresimleri 1094.6 cm™ de ve
887.01, 875.90, 629.40 cm™ de gorilmektedirler.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi h3 molekiilinin METH daki IR
spektrumundaki C-C gerilme titresimleri 1079.1, 907.95, 989.41, 870.06 cm™ de

gorilmektedirler.
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Sekil 7.21. ve Cizelge 7.12.’den de goriildiigi gibi argon plazma uygulanmis H3
molekilinin ETH daki IR spektrumundaki C-C gerilme titresimleri 1115.10, 1030.93 ve
792.04 cm* de gorilmektedirler.

-O-H;

Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9.’dan da goriildiigi gibi H3 molekiiliiniin ETH daki IR

spektrumundaki -O-H gerilme titresimleri 1393.0 cm™ gorulmektedir.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR -
O-H- gerilme titresimleri 1435.4, ve 1363.0 cm™ goriilmektedirler.

C-N-N-C egilme titresimleri pikleri 900-1000 cm™'de gézlendi.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.7.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin DMSO daki IR
spektrumundaki C-N-N-C biikiilme titresim pikleri 896.13 cm™ de goriilmektedir.

Sekil 7.17. ve Cizelge 7.8.’den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis h3
molekilinin DMSO daki IR spektrumundaki C-N-N-C biikiilme titresim pikleri 896.33 cm"

! de goriilmektedir.

Sekil 7.19. ve Cizelge 7.9.’dan da goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin ETH daki IR
spektrumundaki C-N-N-C biikilme titresim pikleri 806.84 cm™ de goriilmektedir.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11°den de goriildiigii gibi argon plazma uygulanmis H3
molekiiliniin ETH daki IR spektrumundaki C-N-N-C biikiilme titresim pikleri 887.01 cm™

de gorilmektedirler.
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Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigii gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
—0O-H- stretching vibrations. 899.75 cm-1 gorilmektedirler.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11.’den de goriildiigi gibi H3 molekiiliiniin METH daki IR
—0O-H- stretching vibrations. 899.75 cm™ de goriilmektedirler.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.11 de olan 2143.23 cm ** deki N-H piki ve 1249.93 ve 1229.41
cmt deki O-H pikleri sekil 7.18. Cizelge 7.8. de yok oldular.

Sekil 7.20 ve Cizelge 7.11 de olan 2765.84 cm " deki N-H piki ve 1363.00 cm™ deki
O-H pikleri sekil 7.21. Cizelge 7.12. de yok oldular.

Sekil 7.18. ve Cizelge 7.9. de olan 2985.82 cm * deki N-H piki 1393.01 cm™ deki O-
H pikleri sekil 7.19. Cizelge 7.10 da yok oldular.

Sekil 3.2.’den de goriildiigii gibi 23N-37H bag: kirild1 ve37H bagi koptu. 380-39H
bag1 kirildi ve 39H bagi koptu. Molekiiliin 2 hidrojeni koptu ve yeni bir molekiil olustu.
20C18H4NO molekili 20C1604NO yeni bir molekiile doniistii.
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7.5. H3 Molekiilii UV Spektrum Bulgulari

4-202 LI | L] I LI I J I
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Sekil 7.22. H3 DMSO o6ncesi Moleklluniin UV Spektrumu
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Sekil 7.23. H3+DMSO Sonrast UV Spektrumu
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Sekil 7.24. H3 Ethanol 6ncesi UV Spektrumu
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Sekil 7.25. H3 Ethanol Sonras1 UV Spektrumu
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Sekil 7.26. H3 Methanol 6ncesi UV Spektrumu
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Sekil 7.27. H3 Methanol sonras1 UV Spektrumu

Sekil 7.22. de 259.56 - 292.87 nm birincil n—n* gegisi, 292.87 - 343.60 nm araliginda

ikincil =—n* gecisi gozlenmistir.

Sekil 7.23. de 321.30 - 348.20 nm birincil n—n* gegisi, 348.20 - 373.67 nm araliginda

ikincil m—n* gecisi gozlenmistir.
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Sekil 7.24. de 245.52-306.51 nm birincil n—n* gegisi, 306.51-324.56 nm araliginda

ikincil =—n* gecisi gozlenmistir.

7.25. de 223.99 - 236.11 nm birincil 7=—7n* gegisi, 236.11 - 304.66 nm araliginda

ikincil =—n* gecisi gozlenmistir.

7.26. da 306.66 - 324.53 nm n—n* gegisi gdzlenmistir.

7.27. de 210 - 282.47 nm n—n* gecisi gozlenmistir.

Bu c¢alismada ¢oziiciinlin absorpsiyon spektrumuna etkisini aydinlatmak amaciyla
farkli polaritelere sahip ¢oziiciiler iginde UV spektrumlari alindi. Bu UV spektrumlarinda
genellikle iki veya (i¢ tane maksimum band degeri oldugu goriilmiistiir. Genel olarak goriilen
Amax degerleri 200-400 nm araliginda formazanlarin yapilarinda bulunan konjuge =«
baglarindan dolay1 m—n* elektronik gegislerine karsilik geldigi belirlendi. Her bir ¢6ziiciliniin
farklt Amax degeri vermesi, ¢oziiciilerin polaritelerinin etkisiyle agiklanmaktadir. Bu durum,
c¢oziiciilerin polarligina bagl olarak spektrumda daha kisa veya uzun dalga boyuna kaymalar

gosterir.
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7.6. H3 NMR Spektrumu Bulgulari

1H NMR spektrumlarinin tamami JEOL ECZ 500R spektrometre ile oda sicakliginda
gergeklestirildi. Coziicii ve dahili standart olarak déteryum DMSO ve tetra metil silan (TMS)

kullanildi. Ayrica protonun rezonans frekansi 500.13 MHz olarak ayarlandi.

(a)

(b)

Sekil 7.28. APTT uygulandiktan sonra DMSO i¢inde ¢6ziinen baslik molekiiliiniin
H3 NMR spektrumu
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(@)

. 1 Jln N L J 'L__I________.._.....

(b)

......................................................................................................................

Sekil 5.29. APTT uygulandiktan sonra metanol i¢inde ¢oziilen baslik molekiiliiniin
H3 NMR spektrumu
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Sekil 7.30. APTT Uygulandiktan Sonra Ethanol I¢inde Coziilen Baglik
Molekilunin H3 NMR Spektrumu

Sekil 7.28 de Metanol i¢inde ¢6zlinen numunenin NMR spektrumunda goriildigi
gibi, sirasiyla 11.63, 10.15, 7.86 ve 7.72 ppm'de H37, H39, H35 & H36 ve H8 protonlarinin
pikleri gozlendi. Ayrica, H10, H21 & H22 ve H18 & H19 atomlarinin ¢oklu pik olarak 7.25
ppm ila 7.10 ppm araliginda oldugu goriilmiistiir.
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Sekil 7.29.da 6,98 ve 6,81 ppm'de gozlenen pikler, sirastyla H9 & H20 ve H7
atomlarina aittir. APPT baslik molekiiliine uygulandiktan sonra NMR spektrumuna
bakildiginda, OH (H37) ve NH (H39) gruplariin pikleri ¢ikarildi ve ayrica nitrojen

atomlarina bagli aromatik halkalar da kayboldu

7.30. da Etanol i¢inde ¢6ziinen numunenin NMR spektrumuna gore belirtilmis olup,
sirastyla 11.41, 10.13, 7.87 ve 7.66 ppm'de H37, H39, H35 & H36 ve HS protonlarinin
pikleri gozlenmistir. Dahasi, H10, H21 & H22 ve H18 & H19 atomlarinin ¢oklu pik olarak
7.2 ppm ila 7.1 ppm araliginda oldugu goriildii. 6.89 ve 6.75 ppm'de gozlemlenen zirveler,
sirasiyla H9 & H20 ve H7 atomlarina aittir. APPT baslik molekiiliine uygulandiktan sonra
NMR spektrumuna bakildiginda, OH (H37) ve NH (H39) gruplarinin zirveleri ¢ikarildi ve

dahasi, nitrojen atomlarina bagli aromatik halkalar da kayboldu.
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8. SONUC VE ONERILER

Bu calismada ¢oziicilinlin absorpsiyon spektrumuna etkisini aydinlatmak amaciyla
farkli polaritelere sahip ¢oziculer i¢inde UV spektrumlar1 alindi. Bu UV spektrumlarinda
genellikle iki veya ii¢ tane maksimum band degeri oldugu goriilmiistiir. Genel olarak goriilen
Amax degerleri 200-400 nm araliginda formazanlarin yapilarinda bulunan konjuge =«
baglarindan dolay1 m—n* elektronik gegislerine karsilik geldigi belirlendi. Her bir ¢6ziiciliniin
farkli Amax degeri vermesi, ¢oziiciilerin polaritelerinin etkisiyle agiklanmaktadir. Bu durum,
¢oziiciilerin polarligina baglh olarak spektrumda daha kisa veya uzun dalga boyuna kaymalar

gosterir.

IR spektrumlari incelendiginde ise 1500-1561 cm™ araliginda karakteristik olan C=N
gerilme bandlar1 ve 3011-3090 cm™ de araligindaki N-H gerilme titresimlerinin gériilmesi
literatiirle uyumlu olarak beklendigi gibidir.

Tim spektrumlara gore, piklerin kimyasal degisimleri benzer olarak goriiliiyordu. AR
APTT'nin numuneye tiim spektrumlarda uygulanmasindan sonra, baslik molekiiliiniin azot

atomlarina bagli OH, NH gruplar1 ve aromatik halkalarin kirildig1 gortilmiistiir.

Sekil 7.16. ve Cizelge 7.11 de olan 2143.23 cm™* deki N-H piki ve 1249.93 ve 1229.41
cmt deki O-H pikleri sekil 7.18. Cizelge 7.8. de yok oldular.

Sekil 7.20. ve Cizelge 7.11 de olan 2765.84 cm™ deki N-H piki ve 1363.00 cm™ deki
O-H pikleri Sekil 7.21 Cizelge 7.12 de yok oldular.

Sekil 4 ve Cizelge 3 de olan 2985.82 cm™* deki N-H piki 1393.01 cm™ deki O-H pikleri
Sekil 7.19. Cizelge 7.10. da yok oldular.

Sekil 3.2’den de goriildiigi gibi,
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23N-37H bagi kirildi ve37H bagi koptu. 380-39H bagi kirildi ve 39H bag1 koptu.
Molekiiliin 2 H idrojeni koptu ve yeni bir molekiil olustu. 20C18H4NO molekuli
20C1604NO yeni bir molekiile doniistii.

Sonug olarak yapilan bu ¢aligmada, incelenen molekiil hakkinda bilgiler verilmis ve
bu bilgilere dayanarak formazanlarin tipta canlilig1 test ayiraci olarak kullanilmasi, kanser
ilaglarinin degerlendirilmesi, antiviral, anti-fertile, anti-mikrobiyel vb. aktivitelerine sahip
olmasinin yani sira bir¢ok kullanim alanina yonelik uygulamalar i¢in yararli olacagi amaciyla
formazanin yapis1 aydinlatilmistir. Bahsedilen kullanim alanlarina ve yeni ¢alisma alanlarina

katki saglayabilecegi diistintilmektedir.
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