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Oz

2-(Azepan-1-il(naftalen-1-il)metil)fenol bilesigi bir alkilaminofenol bilesigidir ve petasis reaksiyonu ile deneysel olarak sentezlenmistir.
Bu calismada yapisal analizler FT-IR, NMR, UV-Vis spektroskopisi ile yapilmistir. Deneysel verilerin, teorik veriler ile desteklenmesi
icin bilesige ait bir¢ok fizikokimyasal parametre 6-311G ++ (d,p) seti ve DFT (B3LYP) yontemi ile arastirilmistir. Bilesigin elektronik
ve yapisal ozellikleri (bag uzunluklari, bag agilart ve dihedral agilar), HOMO (en yiiksek dolu molekiiler orbital) ve LUMO (en diisiik
bos molekiiler orbital) enerjileri, elektrostatik potansiyel (MEP), titresim frekanslari, Mulliken atom yiikleri, uyarim enerjileri ve osilator

kuvvetleri gibi 6zellikleri hesaplanmistir. Teorik degerler ve deneysel degerler uyumlu oldugu gériilmiis, mevcut sapmalarin kaynagi
ve nedenleri hakkinda bilgi verilmistir.

Anahtar Kelimeler: Alkilaminofenol, HOMO-LUMO, DFT

Synthesis of 2-(Azepan-1-yl(naphthalen-1-yl)methyl)phenol
Compound and Quantum Chemical Calculations

Abstract

The 2-(Azepan-1-yl(naphthalen-1-yl)methyl)phenol compound is an alkylaminophenol compound and has been experimentally
synthesized by the petasis reaction. In this study, structural analysis was done by FT-IR, NMR, UV-Vis spectroscopy. In order to support
experimental data with theoretical data, many physicochemical parameters of the compound were investigated with 6-311G ++ (d, p)
set and DFT (B3LYP) method. Electronic and structural properties of the compound (bond lengths, bond angles and dihedral angles),
HOMO (highest occupied molecular orbital) and LUMO (lowest empty molecular orbital) energies, electrostatic potential (MEP),
vibration frequencies, Mulliken atomic charges, excitation energies and oscillator strengths were calculated. Theoretical values and
experimental values were found to be compatible, and information was given about the source and causes of existing deviations.
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1. Giris

Alkilaminofenol bilesikleri antikanser ve antioksidan aktiviteleri nedeniyle kemoterapide siklikla kullanilir(Cicerale, Lucas, & Keast,
2012; Doan vd., 2017; Gomes vd., 2003). Kanser tiirlerinin ¢esitliligi, tedavide kullanilacak yeni ilaglarin varligina ihtiya¢ duymaktadir.
Genellikle kemik kanserinin tedavisinde kullanilan alkilaminofenoller, Petasis reaksiyonu (Boronik Mannich Reaksiyonu) ile
sentezlenir(Beisel & Manolikakes, 2015; Candeias, Montalbano, Cal, & Gois, 2010; Chouguiat, Boulcina, Carboni, Demonceau, &
Debache, 2014; Hosseinzadeh, Lasemi, Oloub, & Pooryousef, 2017; Klopfenstein vd., 2000; Neogi, Roy, & Naskar, 2010; Prasad
Reddy, Govardhana Reddy, Kumar, Reddy, & Shankar, 2016; Shi vd., 2012; Tremblay-Morin, Raeppel, & Gaudette, 2004; Ulas, 2019;
Ulas, Ozkan, & Tolan, 2019; Wang, Li, Shen, & Song, 2014; Wu, Givskov, & Nielsen, 2019; Yu, Wu, Cheng, Wei, & Li, 2009). ilk kez
1993 yilinda bir antifungal ajan olan naftifinin sentezi igin Nicos Petasis tarafindan pratik bir yontem olarak kullanilmistir(Petasis &
Akritopoulou, 1993). Reaksiyon, amin ve karbonil bilesiklerinin iminyum iyonu olusturmasi ve ilave edilen boronik asit tarafindan
olusturulan boronat kompleksinden borik asidin ¢ikarilmasiyla gerceklesir(Liu, Wang, Sui, & Yu, 2010). Literatiirde
alkilaminofenollerin sentezi konusunda birgok c¢alisma olmasina ragmen, bu bilesiklerin kuantum kimyasal hesaplamalari iizerine
calismalar smirlidir. Bu durumdan yola cikilarak ¢alismalar iki boliimde gergeklestirilmistir. ilk boliimde yeni bir alkilaminofenol
bilesigi sentezlenmis, ikinci boliimde; bilesigin kuantum kimyasal hesaplamalart DFT (B3LYP) yontemiyle 6-311 ++ G (d, p) temel
setinde gergeklestirilmistir(Becke, 1988). UV-Vis hesaplamalarinda ise TD-SCF yontemi tercih edilmistir(Kucuk, Kaya, & Kaya,
2017).

2. Materyal ve Metot
2.1 Deneysel Kisim

Sentez i¢in kullanilan kimyasallar, ekstra bir saflastirma islemi olmadan dogrudan kullanilmistir. Sentezlenen bilesigin yap1 analizleri,
UV-1700 PharmaSpect UV/vis spektrofotometre; PerkinElmer 100 FT-IR spektrometre ve Agilent 600 MHz NMR spektrometreleri
kullanilarak gerceklestirilmistir.

2.1.1. Sentez
Sentez Literatiirdeki prosediire gore gerceklestirilmistir(Ulas vd., 2019)

2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol.:

Verim 0.275 (83%), Turuncu kat, mp 114-115 °C. '"H NMR (600 MHz, CDCls): 8(ppm) =1.67 (s, 9H, CH2); 2.81 (s, 3H, CH2); 5.84
(s, 1H, CH); 6.64 (t, J=7.2, 1H, Ar-H); 6.82 (d, J=7.2, 1H, Ar-H); 6.95 (d, J=7.2, 1H, Ar-H); 7.14 (t, J=7.2, 1H, Ar-H); 7.47-7.57 (m,
3H, Ar-H); 7.81 (d, J=8.4, 1H, Ar-H); 7.85 (s, 1H, Ar-H); 7.90 (d, J=7.8, 1H, Ar-H); 8.25 (d, J=8.4, 1H, Ar-H); 12.63 (s, 1H, Ar-
OH).'*C NMR (CDCl;, 150 MHz): §, ppm: 24.6(azepan) 26.5 (azepan); 28.4(azepan); 67.1(kiral karbon); 116.9(Ar-C) ; 118.9(Ar-C);
123.0(Ar-C); 125.5(Ar-C); 125.8(Ar-C); 126.4(Ar-C); 128.2(Ar-C); 128.4(Ar-C); 128.8(Ar-C); 129.2(Ar-C); 132.2(Ar-C); 134.0(Ar-
C); 135.8(Ar-C); 157.5(C-OH). FT-IR: v(cm™): 3050(Ar-OH), 2923 ve 2851(Ar-H), 2700 ve 2650(C-H), 1598 ve 1582 (C=C), 1509
(C-0), 1487, 1459 ve 1409(CH,), 1275, 1263 ve 1244 (C-N), 1148(=C-H), 919 (OH), 773 ve 754(Ar-H).

2.2. Hesaplamah Kisim

2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol bilesigine ait tiim hesaplamalar uygun metot ve temel set segenegine sahip olan Gaussian
09W paket programi ile gergeklestirilmistir. Molekiiliin gorsellestirilmesinde ise GaussView 5.0.9 paket programi kullanilmigtir(Kotan,
Albayrak, & Yiiksek, 2018; Kotan & Yiiksek, 2019; Wolinski, Hinton, & Pulay, 1990). Tiim hesaplamalar, Yogunluk Fonksiyoneli
kurami (DFT) diizeyinde Becke’nin ii¢ parametreli degisim fonksiyonu(B3) ile Lee-Yang-Parr korelasyon fonksiyonundan (LYP)
olusan B3LYP (Becke, 1988) metodu ve 6-311++G(d,p) temel seti kullanilmistir. Molekiiliin geometrik, elektronik, spektroskopik
parametreleri hesaplanmigtir(Borisov & Akhrem, 2019; Cuent vd., 2019; Nageswari, George, Ramalingam, & Govindarajan, 2019a;
Naseem vd., 2017).23C-NMR ve 'H-NMR kimyasal kayma degerleri, deneysel veriler ile karsilastirilarak regrasyon analizleri
yapilmigtir(Kotan, Medetalibeyoglu, Beytur, Akyildirim, & Yiiksek, 2019). Yine yap1 aydinlatilmasinda yaygin bir analiz yontemi olan
IR harmonik titresim frekans degerleri saptanmistir ve skala faktorleri ile ¢arpilarak skalali degerlere ulasilmistir(Jesus vd., 2006;
Sundaraganesan, llakiamani, Saleem, Wojciechowski, & Michalska, 2005). Titresim frekans degerleri kullanilarak teorik IR
spektrumlar1 olusturulmustur ve deneysel spektrumlar ile karsilagtirilmistir. Molekiiliin geometrik 6zellikleri (bag uzunlugu, bag agist,
dihedral agilar), elektronegativite (), dipol moment (), atomik yiikler, kimyasal sertlik (1) ve yumusaklik (S), toplam enerji, iyonlagma
potansiyeli (I), enerji farki (AEQ) gibi 6zellikleri hesaplanmustir. Ayrica molekiiler elektron potansiyel (MEP) ve Frontier Molekiiler
orbitalleri belirlenmistir. Bilesik i¢in UV-vis hesaplamalari, zamana bagli yogunluk fonksiyonel teorisi TD-DFT kullanilarak
gergeklestirilmistir(Nageswari, George, Ramalingam, & Govindarajan, 2019b; Raja, Muhamed, Muthu, & Suresh, 2017a, 2017b).
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3. Arastirma Sonuglari ve Tartisma

3.1. Molekiiler Geometri

Bilesigin molekiiler geometrisi gaz fazinda taban durumunda DFT / B3LYP / 6-311++G(d,p) temel seti kullanilarak hesaplanmuistir.
Bilesigin optimize edilmis sekli Sekil-1 de verilmistir. Bilesige ait, bag uzunlugu, bag agilar1 ve dihedral agilar ise karsilagtirmali olarak
Tablo-2de verilmistir.
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Sekil 1. 2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol’iin molekiil yapisi (a), 2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol’iin DFT/B3LYP/6-
311++G(d,p) ile optimize edilmis molekil yapisi (b)

Tablo 1. 2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol’iin segilen baz1 geometrik parametreleri

Bag Uzunlugu(A") B3LYP Bag Acilani(’) B3LYP
C13-C3 1.539 C13-C3-C4 121.6
C13-Hl14 1.097 C13-C3-C2 120.7
C3-C2 1.405 C2-C3-C4 117.7
C3-C4 1.399 C3-C4-C5 121.8
C4-C5 1.391 C4-C5-C6 119.6
C5-C6 1.394 C5-C6-C1 119.8
C6-Cl1 1.389 C6-C1-C2 120.3
C4-H8 1.084 C1-C6-H10 119.7
C5-H9 1.083 C2-011-H12 111.2
C6-H10 1.084 C13-C34-C36 118.5
C1-H7 1.084 C36-C34-C35 118.9
C2-011 1.375 (34-C35-C38 118.7
O11-HI12 0.963 (35-C38-C44 119.7
C13-N33 1.474 (38-C44-C39 120.4
N33-C15 1.469 C36-C39-H45 119.5
C15-C17 1.541 (C38-C43-C45 121.4
C17-C23 1.535 C43-C45-C41 119.6
C23-C26 1.535 C41-C37-C35 121.7
C26-C20 1.541 C41-C37-H42 118.2
C20-C16 1.549 H28-C20-C16 109.6
C15-HI8 1.097 H40-C36-C34 118.8
C15-H19 1.092 (39-C44-H49 120.7
C17-H24 1.097 (38-C43-H48 118.3
C17-H25 1.097 C43-C46-H50 120.5
C23-H29 1.098 N33-C16-C20 120.3
C23-H30 1.096 C16-C20-C26 117.8
C26-H31 1.095 C20-C26-C23 116.5
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C26-32H 1.096 C26-C23-C17 113.4
C20-H27 1.097 C17-C15-N33 118.6
C20-H28 1.094 H18-C15-H19 106.3
C16-H21 1.094 H25-C17-H24 105.6
C16-H22 1.093 C16-C20-H28 109.5
C34-C36 1.380 C20-C26-H31 107.8
C36-H40 1.083 C26-C23-H30 108.4
C36-C39 1.408 H31-C26-H32 105.2
C39-C44 1.372 Dihedral Agilar

C39-H45 1.084 N33-C13-C3-C2 -154.6
C44-C38 1.416 N33-C13-C34-C36 -61.8
C44-H49 1.084 C34-C35-C38-C43 -179.0
C38-C35 1.439 C43-C46-C41-H47 -179.1
C38-C43 1.420 H50-C46-C41-C37 -179.9
C43-H48 1.085 H47-C41-C37-C35 -179.9
C43-C46 1.372 C2-C3-C4-H8 -179.8
C46-H50 1.084 H25-C17-C15-N33 179.8
C46-C41 1.412 N33-C16-C20-H27 -161.8
C41-H47 1.084 C16-C20-C26-H31 -157.2
C41-C37 1.375 C20-C26-C23-H30 -160.8
C37-H42 1.082 H24-C17-C15-H18 172.4

Hidroksil grubu igin O-H bag uzunlugu deneysel olarak 0.96 A iken, B3LYP metodu ile 0.963 A olarak hesaplanmistir. N33-C15 bag
uzunluklar1 deneysel olarak 1.47 bulunmusken, B3LYP metodu ile 1.469 A olarak hesaplanmistir. Ayrica, 1.37 A olan C=C bag uzunlugu
C38=C35 atomlari igin de 1.439 A(B3LYP) olarak hesaplanmistir. Bunun yanisira, 109.5° agiya sahip oldugu bilinen C-O-H bag agis1
C2-0O11-H12 ig¢in B3LYP metodu ile 111.2° hesaplanmistir. Sonug olarak; deneysel bag uzunlugu ve bag acisi1 degerleri ile hesaplanan
degerler arasinda iyi bir uyum oldugu sdylenebilir.

3.2. IR Cahsmalar

Titresim spektroskopisi (FT-IR); bilesiklerin fonksiyonel gruplarmin ve bag yapilarinin belirlenmesinde kullanilan en yaygin
yontemlerden birisidir. Bununla birlikte bilesigin IR spektrumlari elde edilirken deneysel ve teorik hesaplamalar arasinda bazi
farkliliklar ortaya ¢ikmaktadir. Bu fark, bir 6lgeklendirme ¢arpani kullanilmasi ile giderilir. Molekiilin 6-311++G(d,p) baz setinde
yapilan titresim frekansi hesaplamalar1 igin 4000-1700 cm™ bélgesi 0.958 ve 1700-0 cm™ bélgesi 0.978 carpani ile
olgeklendirilmistir(Jesus vd., 2006; Sundaraganesan vd., 2005). Bilesigin deneysel ve kuantum mekaniksel hesaplamalarla elde edilmis
olan IR spektrumlar1 Sekil 2°de verilmistir. Molekiiliin hesaplanan frekans degerleri ve de secilen IR siddetleri Tablo 2.’de verilmistir.

Tablo 2. Molekiiliin Deneysel ve B3LYP metodu ile segilmis titresim frekans deger ve tiirleri

Titresim Tiirleri (v) Deneysel B3LYP B3LYP *
(skalasiz) (skalalr)
Ar-OH 3050 3807 3647
CH (aromatik) 2923 3044
3178
2851 3164 3031
CH (alifatik) 2700 3083 2953
2650 3074 2944
C=C (aromatik) 1598 1658 1621
1582 1654 1617
C-O (aromatik) 1509 1618 1582
CH, (alifatik) 1487 1510 1476
1459 1501 1468
1409 1494 1461
C-N 1275 1423 1391
1263 1360 1330
1244 1338 1308
=C-H (aromatik ) 1148 1320 1290
OH(egilmesi) 919 1198 1171
Ar-H (diizlem dis1) 773 991 969

*Skala faktérleri: 4000-1700 cm™ igin 0,958 ; 1700-400 cm™ igin 0,978
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Tablo 2’de goriildiigii gibi OH asimetrik ve simetrik gerilme titresim bandi deneysel IR spektrumunda sirasiyla 3050 cm™! ’de
gdzlemlenirken, DFT/B3LYP metodu i¢in 3647 cm™ olarak hesaplanmistir. Benzer bigimde, deneysel aromatik C-H titresimleri 2923,
2851 cm’! °de gozlemlenirken, DFT/B3LYP metodu igin bu degerler 3044, 3031cm™’dir. Alifatik C-H titresimleri deneysel 2700, 2650
cm'! iken teorik olarak 2953 ve 2944 cm™! olarak hesaplanmistir. C=C aromatic gerilme titresim bandlar1 deneysel olarak sirasiyla 1598,
1582 cm! ’de gozlemlenirken, teorik olarak DFT metodunun B3LYP fonksiyonu i¢in 1621, 1617 cm™ olarak hesaplanmistir.

B3LYP

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

N >V VK ¢ \\W N AR s
| { 1/ \ A | ey
M ! L f
|

I

- |

Sekil 2. Alkilaminofenol bilesiginin Teorik ve deneysel IR spektrumu

3.3. NMR Cahsmalan

"H-NMR ve 3C-NMR degerlerini hesaplamak i¢in 6ncelikle 2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol bilesiginin DFT/ B3LYP/ 6-
311G++(d,p) temel seti ile optimize olmus yapisini elde etmek gerekmektedir. Yap: elde edildikten sonra GIAO- NMR yaklagimi ile
CHCI; ¢oziiciilii ortamdaki kayma degerleri hesaplanmis ve elde edilen veriler, deneysel degerlerle karsilagtirilmustir.

Table 3. Bilesigin segilmis deneysel ve teorik NMR kimyasal kayma degerleri (ppm)

Atomlar Deneysel B3LYP
(CHCl3)
CI13H 5.84 6.310
O11H 12.63 4.202
C4H 7.90 8.155
CIH 6.95 6.947
C17H 1.67 1.415
C13 67.1 56.9
C3 116.9 138.4
C2 157.5 162.7
Cl6 28.4 53.1
C34 135.8 143.1

Bilesigin karakterize piklerinden biri olan CI13H piki deneysel olarak 5.84 ppm de goriilirken, DFT/ B3LYP metoduyla olan
hesaplamalarda 6.31 bulunmustur. Bir diger spesifik pik olan O11H piki deneysel olarak 12.63 kayma degerine sahipken hesaplamalar
sonucunda 4.20 bulunmustur. Alkilaminofenol tiirii bilesikleri diger fenolik yapilardan ayiran dzellik spesifik OH pikidir. Bu pik
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genellikle 12.00-13.00 ppm gibi bir aralikta gézlenir. Hidroksil grubu iceren yapilara kiyasla beklenen aralik disindadir. Molekiil igi
hidrojen baglar1 ve kimyasal yapisi, bu sapmaya neden olmaktadir.

3.4. UV-Vis Cahsmalan

Alkilaminofenol bilesiginin Uv-Vis spektrumlari etanol ¢oziiciilii ortamda alinmistir. Deneysel absorpsiyon dalga boylari 282 ve 223
nm’de gézlenmistir. Molekiiliin absorpsiyon spektroskopisinin uyarilma enerjileri, maksimum absorpsiyon yaptiklar1 dalga boylari(}),
osilator kuvvetleri(f), etanol ¢oziicli ortaminda TD-SCF yontemi kullanilarak hesaplanmaistir. Heteroatomlu doymus bilesiklerde (C=C)
n-n" (223); bag yapmayan elektron tasiyan heteroatomlu doymamus sistemlerde etkin olan n-n"(282 nm) gegisleri alkilaminofenol
bilesigimiz i¢inde énemlidir. Bu durumda; HOMO-1 den LUMO ya dogru n—n"; HOMO-LUMO icinde karsilik gelen n-n* gegisleri
goriilmektedir.

Table 4. 2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol Bilesiginin Deneysel ve Teorik Dalga Boylari, Elektronik Gegisler ve Osilator

kuvvetleri,
Deneysel Degerler Teorik Degerler
Amax(nm) | absorbans | A.(nm) | Uyarma Sloscittator | Gegisler
Enerjisi(eV) | kuvveti)
223 1.59 322.9 3.839 0.0544 | HOMO-1 - LUMO
(m—1*)
282 0.210 368.5 3.364 0.0003 | HOMO - LUMO
(n-1*)
UV-VIS Spectrum
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2 15 c 00q —81(2) g
g 1 = 6000 008 2
2 B o C 006 2
é::! 0,5 w 4000:‘ :0.04(3
0 2000 \ { Cop@
200 400 600 800 0-! il Soo0 7

5 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
Dalgaboyu Excitation Energy (nm)

Sekil 3. a) Deneysel UV-Vis absorpsiyon spektrumu
b) TD-DFT- B3LYP/6-311++G(d,p) metodu ile ¢izilen Uv-Vis spektrumu

3.5. Mulliken Yiikleri

Mulliken yiikk dagilimi, popiilasyon analizi yontemlerinden en yayginidir. Atomik orbitallerin lineer kombinasyonu ile molekiiler
orbitallerin elde edilmesine dayanir. Ancak bu dagilim her bir elementin elektronegativitesini tam yansitmaz. Bu nedenle, deneysel
sonuglart nicel olarak tahmin etmekten ziyade nitel bazi tahminler yapmak i¢in kullanilir. Mulliken yogunluk analizi B3LYP/6-
311G++(d,p) yontemiyle gergeklestirilmistir sonuglar Tablo 5°te verilmistir. Mulliken yiikleri -0.577 ve 0.577 arasindadir.
Alkilaminofenoliin atomik yiiklerine bakildiginda negatif yiikiin C2, O11, C1,13,15,16 atomlar etrafinda, pozitif yiikiinde N33 ve C3
atomlarinin etrafinda oldugu gériilmektedir.

Table 5. 2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol Bilesiginin secilen baz1 atomlar1 i¢in Mulliken popiilasyon yiikleri

Atomlar Mulliken(B3LYP)

C2 -0.333
O11 -0179
H12 0.290

C3 0.379

Cl -0.364
C13 -0.075
H14 0.232
N33 0.222
C34 0.110
Cl16 -0.222
C15 -0.577
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3.6. Frontier Molekiil Orbitalleri (FMO)

Bir molekiiliin molekiiler reaktifligi(FMO), optik ve elektrik dzelliklerinin tanimlanmasi ve de 1s1gin sogurabilirliginin tanimlanmasinda
onemlidir. Molekiiler orbital teorisine gore; tiim molekiiller HOMO ( En yiiksek dolu molekiiler orbital) ve LUMO’ ya ( En diisiik bos
molekiiler orbital) sahiptir. Kimyasal reaksiyonlarda HOMO ve LUMO orbitalleri énemli rol oynadiklar: igin bu orbitaller 6ncii
orbitaller olarak da adlandirilabilir. HOMO ve LUMO enerji degerleri arasindaki fark molekiiliin kimyasal kararlilig1 konusunda fikir
verir. Bilesigimiz icin HOMO ve LUMO arasmdaki enerji farkin1 gosteren yapilar Sekil 4°te verilmistir. HOMO ve LUMO enerjileri
sirastyla -5.740 ve -1.693 olarak hesaplanmistir. Bu durumda AE enerji farki da 4.047 eV olarak hesaplanmigtir. HOMO ve LUMO
enerji degerleri kullanilarak bilesige ait fizikokimyasal parametreler Tablo 6’da verilmistir.

‘ﬂ‘ LUMO(B3LYP)=-1.693 eV

AE=4.047 eV

HOMO(B3LYP)=-5.740 eV

o e

' ;

o’ 9

9

Sekil 4. Frontier molekiiler orbitaller, HOMO-LUMO enerjileri

Tablo 6. B3LYP/ 6-311++G(d,p) yontemiyle 2-(azepan-1-il(naftalen-1-il)metil)fenol bilesigine ait hesaplanan HOMO, LUMO, AE,
elektronegatiflik (y) kimyasal sertlik (1), yumusaklik (S) ve elektrofilik indeksi (®)

Fizikokimyasal parametreler B3LYP/6-311++G(d,p)
E(HOMO, eV) -5.740
E(LUMO, eV) -1.693

AE(eV) 4.047
X 3.716
n 2.023
S 1.011
® 3.413

3.8. Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP)

Bilesigin ii¢ boyutlu molekiiler elektrostatik potansiyel yiizeyine bakildiginda enerji skalasinin +4.022 e a.u. ve -4.022 e a.u arasinda
oldugu goriiliir. Bu degerler; molekiiliin, kimyasal davranisi hakkinda bilgi verir. Yapiya bakildiginda, negatif yiikiin hidroksil grubu
etrafinda toplandigi(kirmizi), pozitif kismin da azot ve fenil protonlari lizerinde yogunlastigi(mavi) goriilmektedir. MEP yiizeylerinin
belirlenmesi; molekiil i¢i etkilesimler ve biyolojik 6zellikler hakkinda bilgi vermesi yoniiyle dnemlidir.
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Sekil 5. 2-(Azepan-1-il-(naftalen-1-il)metil)fenol {in molekiiler elektrostatik potansiyel yiizeyi ile total elektron yogunlugu

4. Sonug¢

Bu calismada, ilk kez alkilaminofenol tiirii 2-(azepan-1-il(naftalen-1-il)metil)fenol bilesigi oldukg¢a yiiksek verimle sentezlenmistir.
Bilesigin yap1 analizleri deneysel olarak FT-IR, NMR, UV-vis ile gerceklestirilmistir. Bu tiir bilesiklere ait kuantum kimyasal
hesaplamalar literatlirde smirli oldugundan hem bu agi181 kapatmak hemde bilesigin deneysel verileri ile teorik verilerini kiyaslamak
i¢in DFT yontemiyle bilesigin fizikokimyasal parametreleri incelenmistir. Bilesik hakkinda atomik, elektronik, manyetik ve titresimsel
alanda bilgiler edinilmistir. Teorik verilerle deneysel verilerin uyumlu oldugu goriilmiistiir. Molekiiliin atomik yapisindan kaynaklanan
bazi gruplarin yiiksek elektronegatiflik icermesi, degerlerde azda olsa sapmaya neden olmustur. Ciinkii yiiksek elektronegatiflik diger
faktorlerle birlestiginde deneysel ve teorik sonuglar arasindaki korelasyonu etkilemektedir.

Tesekkiir
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