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Anahtar Kelimeler Oz: (E)-4-Metoksi-2-(((4-metoksi-1H-indazol-3-il)imino)metil)fenol
Yapi Karakterizasyonu, (C16H15N303) bilesigi IR, UV-Vis, 13C-NMR / 'H-NMR ve X-isin1 kirinimi
Hirshfeld Analizi, yontemleri kullanilarak yapisal karakterizasyonu yapildi ve bilesik yapisinin
13C-NMR ve 'H-NMR, enol-imin formunda sekillendigi belirlendi. Molekiiler yapinin 3-boyutlu ytizey
IR/ UV-Vis, ozelliklerini gorsellestirmek icin Hirshfeld yiizey analizi kullanildi. Molekiiler
indazol Schiff Baz, yapinin kuramsal o6zelliklerinin belirlenmesinde Yogunluk Fonksiyonel
DNA-ECT. Teorisi'nin 6-311G(d,p) baz setinden yararlanildi. C16H1sN303 bilesiginin UV-Vis

spektrumlar1 DMSO icinde 5x10-5 M konsantrasyonda hazirlandi. 13C-NMR ve
1H-NMR karakterizasyon analizleri deneysel ve kuramsal olarak karsilastirmali
olarak verildi. Kuramsal hesaplamalar yardimiyla molekiiler yapinin
elektrofilik dogasi, niikleofilik dogasi, kimyasal aktiviteleri hakkinda ayrintili
calismalar yapildi. Bu c¢alismalar sonucunda frontier molekiiler orbitallar,
sertlik, yumasaklik, mulliken popitlasyon analiz yiikleri, MEP ve kontiir
yuzeyleri hakkinda bilgilere ulastik. Ek olarak, DNA temel yap: taslar1 olan
adenin, sitozin, guanin ve timin bazlari ile molekiiler yapimizi kuramsal olarak
birlestirdik ve hesaplamalar yaptik. Bu hesaplamalar sonucunda molekiiler
yapinin yuk transferini ve elektrofilik ve niikleofilik dogasini arastirmak icin
ECT (elektrofilik tabanl ytik transferi) yontemi ve DN (yiik transferi) kullanildi.

Structure Characterization of Schiff-Based Indazole Compound and Investigation with
Theoretical Calculations

Keywords Abstract: (E)-4-Methoxy-2-(((4-methoxy-1H-indazol-3-yl)imino)methyl)phenol
Structure Characterization, (C16H15N303 Jcompound was structurally characterized using IR, UV-Vis, 13C-NMR /
Hirshfeld Analysis,

1H-NMR and X-ray diffraction methods and it was determined that the compound

13C'NMR_V61H'NMR‘ structure was in the enol-imine form. Hirshfeld surface analysis was used to
IR/ UV-Vis, o ) . )

. visualize the 3-dimensional surface properties of the molecular structure. The 6-
Indazole Schiff Base,

DNA-ECT. 311G(d,p) basis set of Density Functional Theory was used to determine the
theoretical properties of the molecular structure. The UV-Vis spectra of the
C16H15N303 compound were prepared in DMSO at a concentration of 5x10-5> M. 13C-
NMR and !H-NMR characterization analyses were given comparatively
experimentally and theoretically. Detailed studies were made on the electrophilic
nature, nucleophilic nature and chemical activities of the molecular structure with
the help of theoretical calculations. As a result of these studies, we reached
information on frontier molecular orbitals, hardness, softness, mulliken population
analysis charges, MEP and contour surfaces. In addition, we combined our
molecular structure theoretically with the basic building blocks of DNA, adenine,
cytosine, guanine and thymine bases and made calculations. As a result of these
calculations, ECT (electrophilic based charge transfer) method and DN (charge
transfer) were used to investigate the charge transfer and electrophilic and
nucleophilic nature of the molecular structure.
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1. Giris

Hugo Schiffin bir aldehit ve bir aminin reaksiyonu
sonucunda 1864 yilinda ilk defa Schiff bazini
sentezlemistir [1]. Genel formiilleri R2ZC=NR seklinde
olan Schiff bazlar1 iminler, indazollar, azometinler,
ketiminler ya da anilinler gibi isimlendirmelere
sahiptir. Schiff bazlar1 agirlikhi olarak iiretildikleri
baslangic maddesinin sonuna imin, adlimin ya da
ketimin ekleri alarak isimlendirilirler [2]. Schiff
bazlar1 3 farkli formda meydana gelebilirler. Bu
yapilar enol-imin formu, keto-amin formu ve
zwittiriyonik form olarak isimlendirilmektedir. Enol-
imin formundaki Schiff bazli bilesiklerde H atomunun
O atomuna bagh oldugu gozlenmektedir. Keto-amin
formundaki Schiff bazlarinda H atomu N atomuna
bagh oldugu gozlenmektedir. Zwittiriyonik formdaki
Schiff bazli bilesiklerde H atomu O ve N atomlar:
arasinda ortaklasa kullanildig durumda
gozlenmektedir [3].

Indazol, C7HeN2 molekiiler formiiliine sahip azot
iceren bisiklik bir bilesiktir ve ilk olarak 1889'da Emil
Fischer tarafindan sentezlenmistir [4]. Bir pirazol
halkasi ile kaynasmis bir benzen halkasina sahip
kaynasmis bir halka yapisidir. Ayrica izoindazol ve
benzopirazol olarak da adlandirilir [5-6]. Indazoller
dogada nadir olarak bulunur. Bugiine kadar nigellisin,
nigelanin ve nigellidin gibi sadece birka¢ alkaloitte
indazol halkalarina rastlanmistir [7]. Etkili hidrojen
bagi yoluyla enzimin aktif bolgesi ile etkilesime girme
kabiliyetine sahip iki ardisik azot atomuna sahip
olmas1 nedeniyle, indazol ¢ekirdegi, ila¢ kesfi icin
onemli bir motiftir [8]. Indazol cekirdegi, anti-
inflamatuar [9], antidiyabetik [10], antikanser [11],
antispermatogenez [12], HIV proteaz inhibitorii[13],
antibakteriyel [14], antikonviilsan [15], antioksidan
[16] ve NO inhibe edici aktiviteler gibi ¢ok cesitli
biyolojik aktiviteler sergiler [17]. Son zamanlarda,
indazol bazh a-glukosidaz ve a-amilaz inhibitorleri de
bildirilmistir [18].

Bu arastirma ¢alismasinda Schiff bazli indazol bilesik

yapisinin  kararhliginin =~ deneysel ve  teorik
yontemlerle  belirlenmesi  amaglanmistir.  Bu
baglamda kuramsal hesaplamalar ile titresim

frekanslari, elektrostatik potansiyeller ve dogrusal
olmayan optik o6zellikler gibi farkli molekiiler
ozellikler hesaplamali yontemlerle tahmin edilebilir
[19-21].  Kuramsal hesaplamalar i¢in yogunluk
fonksiyonel teorisi (DFT) yontemi, yapisal
ozelliklerin, molekiillerin enerjilerinin ve titresim
frekanslarinin  ab  initio toplulugu tarafindan
hesaplanmasi ve bir dizi molekiiller 6zelligin
degerlendirilmesi acisindan dogruluk i¢in popiiler bir
HF sonrasi yaklasim olarak kabul edilmistir [22]. Bu
arastirma makalesinde, C16H15N303 kapali formdiiliine
sahip (E)-4-Metoksi-2-(((4-metoksi-1H-indazol-3-
il)imino)metil)fenol bilesigi sentezledi. Yapisal
ozelliklerin anlasilmasi i¢in X-151n1 kiritnimi, UV-Vis,
IR, 'H-NMR ve 13C-NMR yontemleri ile karakterize
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edildi. Molekiiller arasi temaslarin dogasini ortaya
koyan Hirshfeld ytizey analizi gerceklestirildi, parmak
izi cizimleri ve molekiiler ytizey konturlari (dnorm, di
ve de) yiizdelik katki hakkinda bilgi sagladi ve baslhik
bilesigi icin bag etkilesimlerinin majoér ve minor
katkilarini ortaya koyuldu. Bu calisma,
DFT/B3LYP/6-311G(d,p) kullanilarak hesaplanan
yapisal ve Kkimyasal ozellikler, spektroskopik
ayrintilar, yerel (molekiiler elektrostatik potansiyel
(MEP), net ytiikler) ve kiiresel (sertlik ve yumusaklik
parametreleri) kimyasal aktivite tanimlayicilarini
icermektedir. Bilesik yapisinin elektronik gegislerinin

ve yapisal oOzelliklerin belirlenmesi icin UV-Vis
spektral analizini gergeklestirildi. Bu makalede,
deneysel yollarla elde edilemeyen CicH1sN303

bilesiginin yapisal ve kimyasal 06zelliklerinin ¢ok
detayli bir sekilde incelenmesi ele alinmistir.

2. Materyal ve Metot

2.1. (E)-4-Metoksi-2-(((4-metoksi-1H-indazol-3-
.Al)imino)metil)fenol  (Ci6H1sN303)  bilesiginin
sentezi

Yuvarlak dipli bir balonda 31.58 mg (0.184 mmol) 3-
amino-4-metoksi-1H-indazol (1) 5 mL metil alkolde
(MeOH) ¢oziildii. Uzerine 2 mL MeOH’ da céziilen
28.54 mg (0.184 mmol) 5-metoksisalisilaldehit (2a)
ilave edildi. Geri sogutucu takilip 25 °C’de karistirildi.
Cozeltinin  rengi saridan, turuncuya dondii.
Reaksiyonun ilerleyisi 3:2 oranindaki hekzan:etil
asetat ¢oziicii sisteminde ince tabaka kromatografisi
ile takip edildi. 29 saat sonunda indazol bilesigine (1)
ait spotun kaybolmasiyla reaksiyona son verilmistir.
Reaksiyon karisimi evapore edildikten sonra ele
gecen katilar soguk metil alkol ve dietil eter ile
yikanip, kurutuldu. Ardindan metil alkolden yavas
buharlastirma yoluyla kristallendirildi (15 giin).
Verim: %92; Rf: 0.43; EN: 142-144 °C. UV-Vis [5x10-
5 M DMSO’da, Amax (Absorbance)]: 312 nm
(0.320), 389 nm (0.882). FTIR (ATR, vy, cm1): 3155,
3109 (yNH indazol), 3047 (yAr-CH) 1612 (yC=N),
1519 - 1435 (yAr-C=C), 1365 (yC-N), 1257 (yC-0),
1041 (yN-N). 'H NMR (400 MHz, DMSO-ds, §, ppm)
13.14 (14 1H, -NH), 13.11 (s, 1H, -OH), 9.33 (s, 1H, -
N=CH), 7.31 (dd, 2H, J: 9.5 ve 6.2 Hz, indazol =CH),
7.11-7.01 (m, 2H, indazol ve salisiladehitteki
aromatik CH), 6.93 (d, J: 89 Hz, 1H, salisilaldehit
halkasindaki aromatic CH), 6.61 (d, 1H, J: 7.6 Hz,
salisilaldehit halkasindaki aromatic CH), 3.92 (s, 3H, -
OCHs), 3.76 (s, 3H, -OCHs); APT-13C NMR (100 MHz,
DMSO-ds, 8, ppm) 161.57, 155.37, 154.27, 152.27,
147.58, 143.78, 128.80, 120.83, 119.63, 118.03,
116.03,108.92,103.67,101.06, 56.03 55.88
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Schiff bazli C16H1sN303 bilesiginin yap1 analizi X-1s1n1
kirinim yontemi kullanilarak yapilmistir. Kirinim
siddetlerinin belirlenmesi Sinop Universitesi Bilimsel
ve Teknolojik Arastirmalar Uygulama ve Arastirma
Merkezi biinyesindeki X-Isinlar1 Laboratuvari’nda
Bruker D8 QUEST difraktometresi tarafindan
Molibten Ka 1simasi kullanilarak elde edilmistir. Veri
toplama slirecinde X-AREA ve X-RED
programlarindan  yararlanilmistir = [23].  Kristal
yapilarin  belirlenmesinde  direkt  ydntemler
kullanilmistir. Direkt yontemler ile yap1 ¢6zimi
yapilmasi icin kullanilan WinGX arayliz programi
icerisindeki SHELXS-2013 [24] programu ile ¢oziilmiis
SHELXL-2014 [25] programi aritilmistir.
Hesaplamalar sonucunda elde edilen veriler Ortep-3
[26] programindan yararlanilarak gorsel hale
getirilmistir.

Hidrojen atomu disinda yer alan tiim atomlarin
konumlar difraktometreden gelen veriler 1s181inda
belirlenmis ve yapr aritim siiregleri yapilmistir.
Artim siirecinde ilk olarak atomlarinin konumlarinin
hassas bir sekilde belirlenmesi ve eksik olan
atomlarin  belirlenmesi i¢in izotropik aritim
yapilmistir. Bu aritim silireci sonucunda atom
konumlar1 hassas bir sekilde belirlenmis ve eksik
atom olmadigr gorilmistir. Bu durum iizerine
anizotropik aritim siirecine baslanmistir. C atomuna
bagh olan tiim hidrojen atomlar1 geometrik olarak
yerlestirildi ve izotopik aritim yapildi. Aromatik
halkalarda bulunan H atomlart i¢in karbon-hidrojen
bag uzunlugu 0,93 A olarak sabitlenmistir. Metil
grubundaki H atomlar1 i¢cin karbon-hidrojen bag
uzunluklari ise 0,96 A olarak sabitlenmistir. Oksijen
ve nitrojen atomlarina baglhh olan H atomlarinin
konumlar1  Fourier haritandan yararlanilarak
belirlenmis ve izotropik aritimlar1 yapilmistir.

2.3. Spektroskopik yéntemler

Schiff bazli CieH1sN303  bilesiginin  kizilotesi
spektroskopisi (IR) KBr pelletler kullanilarak Bruker
Vertex-80v  spektroskopisi ile 400-4000 cm'
araliginda analiz edilmistir. Yapilan kuramsal
hesaplamalari sonucunda elde edilen dalga sayilari ve
deneysel olarak elde edilen dalga sayilari arasinda
uyum saglanmasi amaciyla literatiirde yer alan kuram
diizeyinde  belirlenen  carpanlar  kullanilarak
6lceklendirme (skala faktorii) islemi yapilmistir [27].
Kristallerin UV-Vis spektrumlar1 Unicam-UV200
marka UV-Vis spektrometresi ile 200-800 nm dalga
boyu araliginda DMSO-ds ¢6ziiclisii kullanilarak
cekilmistir.

2.4. Kuramsal hesaplama yontemleri

Arastirma makalesi kapsaminda incelenen Schiff bazli
C16H15N303  bilesiginin  kuramsal hesaplamalari
Gaussian 03W [28] programi kullanilarak yapilmistir.
Bu program icerisinde hesaplama yontemi olarak

Yogunluk Fonksiyoneli Kurami (YFK) secilmistir.
Yogunluk fonksiyonel kurami hesaplarinda, Becke'nin
degis-tokus [29] integralleri kullanilmistir. Lee, Yang
ve Parr’in tarafindan gelistirilen korelasyon terimleri
[30] secilip li¢ parametreye sahip olan degis-tokus
korelasyon fonksiyonu B3LYP sec¢ilmistir. Yapilan bu
hesaplamalar sonucunda her kristal yap1 icin bag
uzunlari, bag acilari, burulma agilari, smir orbital
degerleri, enerji degerleri, dipol moment degerleri,
Mulliken niifus degerleri, dogal bag degerleri,

molekiiler elektrostatik  potansiyel grafikleri,
Hirschfeld yilizey analizleri, parmak izi bolgeleri,
atomlarin rezonans degerleri, HOMO-LUMO

degerleri, elektronik gecis o6zellikleri ve sertlik
yumusaklik bilgileri calismalar1 yapilmistir.

3. Bulgular
3.1. Optimize yap1

C16H15N303 bilesigine ait kristal verileri, veri toplama
bilgileri ve yapilan aritim bilgileri Tablol'de
belirtilmistir. incelenen kristal yap1 prizma seklinde
ve kirmizi renge sahiptir. Toplamda 26174 yansima
Olciilmiistiir. Bagimsiz yansima sayisi 4786 ve [I>2c
(DTya bagimh yansima sayist 1933 tane olarak
Olciilmustir.  Kristal yap1t igin  Tmin=0.617
Tmax=0.746 olarak analiz edilmistir.

Tablo 1. Ci¢H1sN30s3 bilesigime ait kristal verileri, veri
toplama bilgileri ve aritim bilgileri

Kimyasal formiil C16H15N303
Formiil agirligi (a.k.b.) 297.31
Kristal sistemi Monoklinik
Uzay grubu P2i/n

18.7038(11), 5.0956 (3),
a, B, y(©® 90, 102.912 (2), 90
(B}l\rsl)m hiicrenin hacmi 1433.912 (16)
Birim hiicredeki molekiil 4
say1si (Z.Z))
Hesaplanan yogunluk
(Mgm?) 1.377
Fooo 624
Cizgisel sogurma 0.10

katsayis1 (mm-?)

Kristal boyutlar1 (mm) 0.13x0.12x0.11

X-1s1m1 MoK
Dalgaboyu (A) 0.71073
Sicaklik (K) 273

Rint 0.047

Difraktometre Bruker D8 QUEST

ShelxT, ShelxL, , ORTEP-
3, Platon(spek,2009)

-19— 19,-6— 6 ,-22—22

Kullanilan programlar

h, k, I aralig1
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2.3°-22.9°
Direkt yontemler
Tam matris (F?)’ye gore

Omin , Omax araligt (°)
Yap1 ¢oziimlemesi

Yapi aritilmast

Parametre sayisi 207
R [F?> 26(F?)] 0.040
wR(F?) 0.104
S 1.04

Apmax y Apmin (e/AB) 0.13, _013

C16H1sN303 bilesigi monoklinik yapida P2:1/n uzay
grubunda kristalize olmustur. X-isin1  kirinim
bilgilerinde O-H-N bag yapisindan dolayi, Kkristal
yapinin enol-imin taotumerizasyonunda sekillendigi
belirlenmistir [31].

Sekil 2. CigHisN303 bilesiginin %30 olasilikli Ortep-3
gorunumu.

C16H15N303 bilesiginin Ortep-3 goériinimi Sekil 2’de
ve paketlenme diyagrami Sekil 3'de gosterilmistir.

Sekil 3. C16H15N30s3 bilesiginin paketlehme gorliiniimi.

C16H1sN303 bilesigi icerisinde bulunan C2-C7 atomlari
tarafindan isimlendirilen agik mavi renkli diizlem ile
C10-C15 atomlann tarafindan isimlendirilen agik
kirmizi renkli diizlem arasindaki ag¢inin 5.06° oldugu
belirlenmistir. 1H indazol tautomerizasyonun
merkezi (N2, N3, C9, C10, C11) sari1 renkle ile
belirtilmis olup C10-C15 atomlarindan olusan benzen
halkas1 ile yapmis oldugu dihedral ag¢1 1.74°
derecedir. Schiff baz tautomerizasyon merkezi ( N1,
01, H1, C6, C5, C8) siyah renkle belirtilmis olup C10-

C15 atomlarindan olusan benzen halkasi ile yapmis
oldugu dihedral a¢i 3.46° derecedir 1H indazol
tautomerizasyonun merkezi (N2, N3, C9, C10, C11)
sar1 renkle ile Schiff baz tautomerizasyon merkezi (
N1, 01, H1, C6, C5, C8) siyah renkle belirtilmis olup
aralarindaki a¢1 2.30° derecedir. Bu sonuglardan
yolara c¢ikarak CicHisN303 yapisimnin diizlemsel bir
yaplya sahip oldugu gorilmektedir [32]. Molekiiler
yapiin diizlemsel olmasindan dolay1 fotokromik
ozellik gdsterecegi ongorilmektedir [33].

Red:C15C14C13C12C11 C10
Blue: C7 C6 C5C4 C3C2

rmizi: C10 €11 C12 C13 C14 C15
avi: C2C3C4C5C6CT

ar: N2 N3 C9C10 C11

Siyah: N1 01H1C5C6C8

Sekil 4. C16H15N303 bilesiginin Mercury gosterimi.

C16H15N303 bilesigine ait hidrojen bag geometrisi
verilerine molekiller yapt 01-H1-N1 formunda
sekillenmis olup enol-imin formunda meydana
gelmistir. Bilesigine ait hidrojen bag geometrisi
verileri Tablo 2’de verilmistir.

Tablo 2. C16H15N30s bilesiginin hidrojen bag geometrisi (4,

[*)
9
D-H - A D-H He A DA D-H - A
01-H1--N1 0.82 1.89 2.6144 146

(17)
C16-H16B--011  0.96 2.56 3.233(3) 128
N3-H3.--N2i 0.93(2) 202(2) 2.918(2) 161.1(17)

X-1511 deneyinden elde edilen sonuglardan gore,
Schiff baz tautomerinin temel atomlarindan olan azot
atomunun komsu atomlar ile arasinda olan bag
uzunluklar1 N1=C8 cift bag1 deneysel olarak 1.274 (3)
A olarak elde edilmisken teorik olarak 1.2902 A
olarak hesaplanmistir. O1-H1 arasindaki tek bag
uzunlugu deneysel olarak 0.820 A olarak
olciilmiisken, teorik olarak 0.9928 A olarak
hesaplanmistir. C5-01-H1 bag acis1 deneysel olarak
109.5° olarak ol¢iilmiisken teorik olarak 107.7705°
olarak hesaplanmistir. Bag Uzunlugu (&), Bag Agisi (°)
ve Burulma Acilar (°) literatiirde yer alan benzer
diger kristal yapilar ile uyum icerisindedir [34].

Tablo 3. C16H15N303 bilesiginin énemli goriilen deneysel ve
kuramsal geometrik parametreleri

(Bag Uzunlugu (A) Deneysel YFK/6-311G (d,p)
Bag Acisi (°)

Burulma Agilari (°)
01—C5 1.355(2) 1.343
O1—H1 0.8200 0.9928
N3—H3 0.93 (2) 1.0061
N1—C8 1.2742 (19) 1.2902
N1—C9 1.3961 (19) 1.3866
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N2—C9 1.3252 (19) 1.326
N2—N3 1.3698 (19) 1.354
N3—C11 1.361 (2) 1.3676
02—C2 1.378 (2) 1.371
02—C1 1.420 (2) 1.4174
C6—C5 1.408 (2) 1.4236
C5—01—H1 109.5 107.770
C8—N1—C9 122.01 (13) 122.103
C9—N2—N3 105.57 (13) 105.892
C11—N3—H3 128.7 (12) 128.042
C5—C6—C8 121.12 (15) 121.377
N3—N2—C9—N1 178.41 (13) -179.995
01—C5—C4—C3 —178.35 (16) -179.995
03—C15—C14—C13 —179.50 (17) -179.996
3.2. Ci6H15N303 bilesiginin Kkuramsal

olarak incelenmesi

C16H1sN303 bilesiginin enerjisinin en az oldugu
durumda bulunma olasilifli geometri optimizasyon
calismast  yapilarak  bulunmustur.  Kuramsal
calismalarda yap1 enol-imin tautomerine sahiptir ve
hesaplamalar ve bu form igin gerceklestirilmistir.
C16H15N303 bilesiginin sahip oldugu dipol moment,
toplam enerji ve RMS gradyent normu kuramsal
olarak sirasiyla 1.469158 Debye, -1008.881925
Hartree ve 29x10-¢ olarak hesaplanmistir. Ek olarak,
C16H1sN303  bilesiginin  polarize  edilebilirligi
239.998667 a.u. olarak hesaplanmistir.

Tablo 4. Ci6H15N303 bilesiginin kuramsal hesaplamalarinda
kullanilan diizeltme degerleri ve hesaplamalar

varilmistir [35].

Sekil 5. C16H15N303 bilesiginin deneysel (mavi) ve optimize
(kirmizi) yapilarinin uyumlari.

Elde edilen deneysel veriler sonucunda olusturulan
bilesik yapisinin kuramsal olarak elde edilen bilesik
yapisl ile uyumu gorsellestirilerek
incelenebilmektedir. Bu kapsamda Sekil 5’de
deneysel yapt mavi renkle isaretlenmis olup
kuramsal hesaplama sonucunda elde edilen yap:
kirmizi renkle isaretlenerek uyum dereceleri
incelenmistir. Deneysel veri ile kuramsal veri
arasindaki uyum 0.274 A olarak belirlenmistir. Sonug
olarak deneysel yapi ile kuramsal yap1 arasinda iyi bir
uyum oldugu gorilmektedir [36]. Ayrica deneysel
yap! ile kuramsal yapi arasindaki uyum, kuramsal
hesaplamalar icin secilen baz setinin dogrulugunun

Kuramsal diizeltmeler ve hesapalamlar

bir gostergesi olarak da arastirmaciya bilgi

sunmaktadir.

Tablo 5. Ci6H1sN3O3 bilesiginin  Mulliken  Niifus

Analizi'nden (MPA) elde edilen kismi yiikler

Atom B3LYP/6-311G Atom B3LYP/6-
Mulliken 311G(d,p)
yukleri Mulliken yiikleri
(a.u) (a.u)

C1 -0.131 02 -0.358

C2 0.162 03 -0.341

C3 -0.113 N1 -0.488

(&) -0.091 N2 -0.254

c5 0.209 N3 -0.353

C6 -0.212 H1 0.288

c7 -0.062 H1A 0.127

c8 0.250 H1BC 0.107

C9 0.460 H3A 0.106

C10 -0.308 H4 0.100

C11 0.297 H7 0.096

C12 -0.043 H8 0.099

C13 -0.104 H3 0.238

C14 -0.133 H12 0.088

C15 0.171 H13 0.095

Cl6 -0.134 H14 0.105

01 -0.374 H16ABC 0.111

Sicakhk 298.150 (Kelvin)

Basing 1.00000 (atm)
Elektronik Enerji (EE) -1008.881925 (Hartree)

Sifir Noktasi Enerji 0.289223 (Hartree)
Diizeltmesi

Enerjiye Termal 0.308220 (Hartree)
Dizeltme

Entalpiye Termal 0.309164 (Hartree)
Diizeltme

Serbest Enerjiye Termal ~ 0.240299 (Hartree)
Diizeltme

EE + Sifir Noktasi -1008.592701 (Hartree)
Enerjisi

EE + Termal Enerji -1008.573705 (Hartree)
Dizeltmesi

EE + Termal Entalpi -1008.572761 (Hartree)
Duzeltmesi

EE + Termal Serbest -1008.641625 (Hartree)

Enerji Diizeltmesi

E (Termal) 193.411 (kcal/mol)

Isi Kapasitesi (Cv) 73.483 (cal/mol-kelvin)
Entropi (S) 144.938 (cal/mol-kelvin)
Kuramsal hesaplamalar sonucunda molekiiler

yapinin C1 nokta grubunda yer aldig1 hesaplanmistir.
Bu durumun bir sonucu olarak molekil optik
izomerizme (kiralite) sahip oldugu sonucuna

C16H1sN303 bilesigi icin optimize yap1 {lizerinden
yapilan kuramsal hesaplamalar sonucunda Mulliken
Popiilasyon Analiz sonuglari Tablo 5’'de belirtilmistir.
Hidrojen atomu i¢in en biiyiik pozitif deger Schiff baz
toutomerinin merkez alami igerisinde yer alan H1
atomunda 0.288 olarak hesaplanmistir. Kuramsal
olarak hesaplanan Hidrojen atomlarmin Mulliken
kismi yik degerlerinin tamami pozitif olarak
hesaplanmigtir. incelenen bilesik icin en biiyiik
negatif kismi yiik degerine sahip olan atom, Schiff baz
tautomerinin merkez alani icerisinde yer alan N1
atomudur ve -0.488 olarak hesaplanmistir.
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Sekil 6. CisHisN30s3 bilesiginin MEP ylizeyi ve Kontur
yuzeyi gosterimi.

C16H15N30s3 bilesiginin Sekil 6’da gosterilen molekiiler
elektrostatik potansiyel ylizey gosterimi ve Kontur
ylzey gosterimi incelediginde daha 6nce kuramsal
olarak hesaplanan ve sayisal veriler ile ortaya
koyulan gercekligin gorsellestirilmesi yapilmistir.
MEP ylizenin renklere bagh degisimi incelendiginde
kirmiz1 renkle belirtilen noktalarin negatif bolgeler
mavi renkle belirtilen noktalarin pozitif bdlgeler
oldugu bilinmektedir. Optimize yap1 T{zerinden
hesaplanan MPA hesaplamalarindan elde edilen
verilerden negatif degere sahip olan O1 atomu, MEP
haritasinda kirmizi renkle gorsellestirilmesi yapilan
hesaplamalarin bir birini destekler nitelikte oldugunu
gostermektedir.

&
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LUMO=-3.619 eV

HOMO(-1)=-10.193 eV

LUMO (+1)=-0.561 eV

Sekil 7. C16H15N303 bilesiginin HOMO-LUMO gosterimi.

C16H15N303 bilesigi icin kuramsal olarak hesaplanan
en biiyik enerjili dolu molekiiler orbital (HOMO)
enerjisi (Enomo) -9.354 eV olarak hesaplanmistir.
incelenen yapiya ait en diisiik bos molekiiler orbital
(LUMO) enerjisi (E(wmo) -3.619 eV olarak
hesaplanmistir. Elde edilen bu degerler literatiir
verileri ile uyum icerisindedir. Teorik hesaplamalar
sonucunda elde edilen iyonizasyon enerji 9.354 eV
cikarak uyarilmasi igin gereken enerji degerinin
yliksek oldugu yorumu c¢ikarilmaktadir [37]. Elektron
ilgisi 3.619 eV olarak hesaplanmistir. incelenen
bilesigin kuramsal olarak elde edilen sonuglarindan,
enerji araliginin 5.735 eV olarak belirlenmesi ve
yumusaklik degerinin 0.174 eV olarak belirlenmesi,
bilesigin  ytksek kararliiga sahip oldugunu
gostermektedir.
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C16H1sN303 bilesiginin dnorm Hirshfeld Yiizeyi Sekil
8'de gorsellestirilmistir. Incelenen bilesigin dnorm
ylzeyi 3 boyutlu olarak -0.532 (kirmizi) ile 1.3839
(mavi) renk araliginda c¢izdirilmistir. dnorm Yiizeyi
iizerinde bulunan kirmizi noktalar hidrojen baglarin
glcli oldugunu goéstermektedir. dnorm Yiizey haritasi
icin hacim 351.50 A3, alan 335.19 A2 kiiresellik
degeri 0,719 olarak hesaplanmistir. Kirmiz1 bolgeler
N1 ve N2 atomlari iizerinde olusmustur.

Sekil 8. Ci16H1sN303 bilesiginin dnorm Hirshfeld Yiizeyi ve
haritalandirilmis molekiler baglanma gosterimi

di Yiizey haritas1 0.7835 kirmizi ile 1.6811 mavi
araliginda olusturulmustur. de Yiizey haritasi 0.78.18
kirmizi ile 1.6967 mavi araliginda olusturulmustur.
Sirasiyla yiizey indeksi ile curvednes yiizey haritalari
-1.00 kirmiz1 1.00 mavi , -4.00 kirmizi ile 4.00 renk
araliginda olusturulmustur.

a) di b) de

d) curvednes

c) ylzey indeks
Sekil 9. Hirshfeld yiizeyine ait a) d;, b) de, ¢) ylizey indeksi
ve d) egrilik indeksi haritasi

C16H1sN303 bilesik yapisina ait bazi parmak izi bolgesi
haritalar1 verilmistir. Burada secilen parmak izi
haritalarinda etkilesim yiizdelerinin biyilik oldugu
durumlar tercih edilmistir.

%47.0

Sekil 10. C16H15N303 bilesiginin parmak izi haritalar

Parmak izi haritalarinin hesaplanmasi sonucunda
bilesik yapisinin olusmasinda en biiyiik etkilesim
katkis1 H~H/H~H arasinda gerceklesmis olup %47
degerini sahiptir. Hidrojenler arasindaki en yiiksek
etkilesim oranindan sonra C--H/H~C etkilesimi %18.4
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degerle ikinci sirada yer almaktadir. Bilesik yapisinin
olusumunda O-~H/H-O etkisi %13,2 olarak
hesaplanmistir.

Elektrofilite bazli yiik transferi yontemi (ECT),
elektron verici veya alic1 (niikleofilik veya elektrofilik
davranis) molekiillerin DNA Dbazlar1 ile olasi
etkilesimin arastirilmasina olanak saglar. Burada,
adenin, sitozin, guanin ve timin icin ECT degerleri
sirastyla 1,59668, 2.9570, 1.77819 ve 1.52064 olarak
hesaplanmistir. Elde edilen sonuclar adenin, sitozin,
guanin ve timinden incelenen molekiile yiik gecisi
olacagim1 gostermektedir. Bu durum incelenen
molekiiliintin elektrofilik 6zellik gosterdigi sonucunu
dogrulamaktadir.

C16H15N303 bilesigi ve DNA bazlar icin IP, EA, y, 0,
ANmax ve ECT degerleri Tablo 6’da listelenmistir. Bu
sonuglar, elektronlarin DNA bazlarindan incelenen
molekiile aktarildigini gostermistir. Bu nedenle, DNA
bazlar1 elektron donoérii ve dolayisiyla incelenen
molekiil elektron alicis1 olarak kabul edilmektedir.
Ayrica DNA bazlan nitkleofilik 6zellik gdsterirken,
C16H1sN30s3 bilesigi elektrofilik 6zellik gostermistir.
ECT degerleri, molekiliin guanin ile diger DNA
bazlarindan daha fazla etkilesime girebildigini
gosterir.

Tablo 6. C1sH15N303 bilesigi i¢in hesaplanan elektrofiliklige
dayal yuk transfer parametreleri.

Bilesik iyonlas Elektr ~ Kimyas Kimyas Maksim
ve ma on al al um Yiik
DNA Potansiy Tlgisi Potansi  karalilh  Transfer
bazi eli (EA) yel k i
(1P) au (w) () (ANmax)
au a.u a.u
Bilesik -0,10111 -0,204 0,15278 0,0516 2,95720
Adenin -0,03401 -0,222 0,12833 0,0943 1,36053
ECT=1,59
Stozin 0,23476 -0,234 0,00000 0,234 0,00000
ECT=2.95
Guanin -0,01738  -0,211  0,11444 0,097 1,17901
ECT=1.77
Timin -0,04276 -0,238 0,14070 0,0979 1,43656
ECT=1.52
06

3.3. C16H15N303 bilesiginin deneysel olarak
incelenmesi

C16H1sN303 bilesiginin UV-Vis spektrumu DMSO-ds
icinde 5x10° M konsantrasyonda hazirlanmistir.
Sekil 11'de  CisH1sN30s  bilesiginin ~ UV-Vis
spektrumunu gostermektedir. C16H15N303 bilesiginin
UV-Vis spektrum verilerine gore, 3 adet elektronik
gecis gozlenmistir. Bu gecisler 270 nm, 312 nm ve
388 nm olarak gozlenmistir.400 nm’nin iizerinde bir
gecis gozlenmedigi icin yap1 enol-imin tautomerinde
meydana geldigi UV-Vis spektrumu tarafindan ortaya
konulmustur.

2030 T
250,00 52500 80000

Sekil 11. C16H15N303 bilesiginin UV-Vis spektrumu.

C16H15N30s3 bilesiginin UV spektrumunda, 270 nm’de
mor otesi bolgede gelen omuz siibstitiie benzendeki
m-m* gecislerine aittir. 312 ve 388 nm de gelen
pikler ise yapidaki -C=N- gruplarindan gelen n—m*
gecislerine karsilik gelmektedir. UV-Vis i¢in gézlenen
degerler literatiirle uyumludur. UV-Vis i¢in g6zlenen
degerler diger litaretiir verileri ile uyum
icerisindedir. Ek olarak kuramsal hesaplar li¢ farkl
set icin hesaplanmistir. Buna gore, TD B3LYP/STO-3G
hesaplamasi sonucunda 3 pik elde edilmistir Bu set
icin degerler 307 nm, 315nm ve 462 nm’dir. Bir diger
set olan TD CAM-B3LYP/STO-3G i¢in elde edilen
degerler 259 nm, 273 nm ve 357 nm’dir U(;l'lncii set
olan TD WB97XD/STO-3G icin 255 nm, 273 nm ve
349 nm degerleri hesaplanmistir [38].

Kizilotesi  spektroskopisi  molekiiler  yapilarin
karakteristik o6zelliklerin belirlenmesinde titresim
frekanslar1 Uizerinden bilgiler vererek yapi analizinde
kullanilan yaygin yontemlerden bir tanesidir.
C16H15N30s3 bilesiginin deneysel olarak elde edilen IR
spektrumu Sekil 12’de yer almaktadir. O-H gerilme
titresimi deneysel olarak 3200 cm ile 3600 cm?
araliginda gozlenmektedir. Ancak, bilesigin IR
spektrumunda O-H gerilme titresimi ne ait pik
gozlenmemistir. Bu da molekil ici H bagindan
kaynaklaniyor olabilir. Ciinkii hidrojen baglar1 OH
piklerinin yerini degistirirken, siddetini azaltir. 3155
ve 3109 cm?Vde N-H gerilme pikleri gelirken,
aromatik C-H gerilme piki 3047 cm'de gozlenmistir.
Imin (C=N) gerilme piki ise 1573 cm de gelerek
aldehit ile aminin baglandigini géstermistir. Aromatik
halkada bulunan C=C baglarina ait titresimler ise
sirastyla 1519 ve 1435 cm'de gelmistir. indazol
halkasindaki N-N bagina ait pik, 1041 cm'! de yer
almistir.

3900 3600 3300 3000 2700 2400 2100 1950 1800 1650 1500 1350 1200 1050 800 70 600
trem

Sekil 12. C16H15N303 bilesiginin IR spektrumu.

Gaussian
faktorlerinin degerleri,

hesaplamarinda  belli bash skala
Computational Chemistry



E. Giizel vd. / Schiff Bazlh indazol Bilesiginin Yapi Karakterizasyonu ve Kuramsal Hesaplamalarla incelenmesi

Comparison and Benchmark DataBase’de mevcuttur.
Buna gore DFT-b3ylp-6311G(d,p) degerinin
dogrudan skala faktord bulunmamaktadir. Ancak bu
sete en yakin iki set i¢cin skala faktori 6-31G(2df,p)
icin 0.965 ve 6-311+G(3df,2p) icin ise 0.967 degerine
sahiptir. Buna gore DFT-b3ylp-6311G(d,p) i¢in skala
faktorii bu aralikta bir deger almalidir. C-N teorik
degeri 1665 cm-! olarak hesaplanmistir. Bu degere
0.967’1ik skala faktorii uygulaninca 1600 cm degeri
bulunmaktadir. 1665 cm' degerine 0.965 skala
faktorii uygulaninca 1597 cm! degeri bulunmaktadir.
Buna gore deneysel veriler ile kuramsal verilerin
uyum icerisinde oldugu diisiilmektedir. Sapmanin en
fazla oldugu N-H kuramsal degeri 3669 cm! olarak
hesaplanmistir. Bu degeri sirasiyla 0.967 ve 0.965
skala faktorleri uygulanirsa 3548 cm ve 3555 cm!
degerleri elde edilmektedir. Deneysel ve teorik
degerler arasindaki bu fark Gaussianin gaz fazinda
tek bir molekil tzerinden hesaplama yaparken
komsu etkilesimleri dikkate almamasindan
kaynaklandig1 diisiiniilmektedir. Zira deneysel pik
degerinin diisiik ¢cikmasi birim hiicre iginde bulunan
diger molekiilin N-H indazol bolgesine yakin
olmasindan kaynaklandig1 diistinilmektedir [39].

Gaussisan programinda DFT/B3YLP 6-311G (d,p)
setinde yapilan kuramsal hesaplamalar sonucunda N-
H gerilme piki 3669 cm'! de hesaplanmistir. C=N
gerilme piki kuramsal olarak 1665 cm de
hesaplanmistir. Diger etkilesimlere dair deneysel ve
kuramsal sonuglar Tablo 7’de yer almaktadir.
Kuramsal ve deneysel sonuglar arasinda uyum
oldugu diisiilmektedir.

Tablo 7. Ci6H1sN30s bilesiginin IR spektrumunun bazi
deneysel ve teorik degerleri.

[saretleme Deneysel cm-! Teorik cm!
v N-H 3155,3109 3669

v Ar-C-H 3047 3194,3211
v Alf-CH 2924, 2831 3007,3046
v C-N 1612 1665

v C=N 1573 1611

v C=C 1519, 1435 1548,1611
v C-N 1365 1394

v C-0 1257 1318

v N-N 1041 1110
C16H15N303 bilesigi icin yapilan X-151n1

difraktometresi ¢alismalari sonucunda yapi igerisinde
16 tane C atomu oldugu tespit edilmistir. Schiff
bazina sahip bilesiklerin aromatik benzen haklarinin
13C-NMR pik degerleri 6 120-170 ppm arasinda
gozlenmektedir. APT-13C-NMR ¢alismalarinda benzen
halkalarina farkli molekiil gruplarin baglanmasi
benzen haklann icin beklenen pik degerlerinde
kaymalara neden olmaktadir. Eklenen bu molekiil
gruplar1 APT-13C-NMR R pik degerlerinin iist iste
binmesi sonucunda daha biiyiik degerler olarak
hesaplanacaktir.
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Sekil 13. C16H15sN303 bilesiginin DMSO-d¢ iginde APT-13C-
NMR spektrumu.

Incelenen bilesik yapis1 icin X-15m1  verilerine
bakildiginda 2 adet aromatik benzen halkasina sahip
oldugu goriilmektedir. Deneysel olarak APT-13C-NMR
spektrumu Sekil 13.’de gosterilmektedir.

Tablo 8. C16H15N303 bilesiginin deneysel ve kuramsal APT-
13C-NMR pik degerleri.
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Parametre Deneysel ppm Teorik ppm
C1 56.03 55.8

Cc2 152.27 153.3

c3 119.63 118

(&) 118.03 117.2

c5 154.27 153.4

Cc6 120.83 118.3

Cc7 116.03 113.5

c8* 161.157 161.57
Cco* 147.58 126.4

C10 108.92 108.4

C11 143.779 143.8

C12 103.67 107.8

C13 128.80 127.4

C14 101.06 106.3

C15 155.37 157.4

C16 55.88 55.8
C16H15N303 bilesigi APT-13C-NMR verileri

incelendiginde N1 ve N2 atomlarina bagh olan C9
atomu 147 ppm civarindan bir kuramsal deger
hesaplamas1 gerekirken 126.4 ppm hesaplanmistir.
Bu durumun 1H indazol bélgesindeki korelasyon
etkisi oldugu diistiniilmektedir. 161.57 ppm’de imine
(-HC=N-) ait pik, 55.88 ve 56.03 ppm’lerde -OCHs3
pikleri gozlenirken; 155.37-101.06 ppm arasi da
aromatik halkalara ait piklere atfedilmistir. Diger
atomlara ait APT-13C-NMR degerleri Tablo 8'de yer
almaktadir.

C16H1sN303 bilesiginin  X-1s51n1  kirinim  verilerden
yararlanilarak olusturulan molekiil geometri yapisi
icerisinde 15 adet hidrojen atomu oldugu
gozlenmektedir. 01, N3, C8, C1 ve C16 atomlarl
iizerinde bulunan hidrojen atomlar1 disinda kalan
tim hidrojenler aromatik benzen halkalarinin
lizerinde konumlanmistir. Benzen halkasina bagh
hidrojenler 6 7.26 ppm de rezonansa geldigi
bilinmektedir. Ancak benzen halkasina bagh elektron
cekici veya itici gruplarin etkisi ile aromatik benzen
halkalarina ait hidrojenlerin kimyasal kayma
degerleri genel olarak & 6.0-8.5 ppm araliginda
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gozlenmektedir.
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Sekil 14. C16H15sN303 bilesiginin DMSO-d¢ iginde 'H-NMR
spektrumu

Molekiil yapisi icerisinde bulunan hidrojenlerin alt1
tanesi iki adet metoksi (-OCHs) grubunda yer alirken,
sirasiyla -OH (&: 13.11 ppm), imin (-CH=N-, &: 9.33
ppm) ve indazol -NH (6: 9.33 ppm) grubuna bagh ti¢
adet hidrojen mevcuttur. Bunlarin disinda kalan alt1
adet hidrojen atomu da aromatik benzen halkalarinin
izerinde konumlanmistir (6: 7.31-6.61 ppm). 2.45
ppm ve 3.40 ppm’de gelen pikler ddterolu ¢oziiciiye
aittir. 9.33 ppm’de gelen imin (-HC=N-) tekli piki
aldehit ile aminin kondense oldugunun en 6nemli
isaretidir.

Tablo 9. C16H15N303 bilesiginin deneysel ve kuramsal 1H-
NMR pik degerleri pik degerleri.

Deneysel ppm

Parametre Teorik ppm
H1 13.11 10.73
H1asc 3.76 3.77
H3 13.14 12.4
H3a 6.94 6.83
H4 6.92 6.83
H7 7.08 7.21
H8 9.33 9.00
H12 7.29 7.10
H13 7.31 7.62
H14 7.33 8.00
H1648c 3.92 3.79

Ek olarak, kisaltma listesi Tablo 10’da yer almaktadir.

Tablo 10. Kisaltma listesi

IR Kizilbtesi

UV-Vis Ultraviyole-Gériiniir bélge

BC-NMR 13C-Nukleer Manyetik
Rezonans

1H-NMR 1H- Nlkleer Manyetik
Rezonans
Elektrofilik tabanh yiik

ECT transferi

MPA Mulliken Popiilasyon Analizi

MEP Molekdler Elektrostatik
Potansiyel

DFT Yogunluk Fonksiyonel Teorisi

IP Iyonlagma Potansiyeli

EA Elektron Ilgisi

n Kimyasal Potansiyel

ul Kimyasal Kararlilik

AN ax Maksimum yiik transferi
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4. Tartisma ve Sonug¢

Bu arastirma makalesi kapsaminda yeni bir sentez
iirtinii olan (E)-4-Metoksi-2-(((4-metoksi-1H-indazol-
3-il)Jimino)metil)fenol bilesigi kimyasal siirecler
sonucunda iiretildi. Incelen bilesik Schiff bazli bir
indazol bilesigidir. C16H15sN30s3 bilesigi kirmiz1 renkte
olup monokolinik sistemde PZ2i/n uzay grubunda
olusumunu tamamlamistir. X-151n1 kirinimi
sonucunda toplam 26174 adet yansima elde
edilmistir. X-151m1 kirinim sonucunda O-H-N bag
yapisindan dolay1 bilesik enol-imin formunda
sekillenmistir. incelen bilesikte C2-C7 benzen halkasi
ile C10-C15 benzen halkasi arasindaki dihedral ac1
5.06° olarak hesaplanmistir. C10-C15 benzen halkasi
ile indazol merkezi arasindaki dihedral ag1 1.74°
olarak hesaplanmistir. Bu bilgiler 1s1ginda bilesik
yapisinin diizlemsel oldugu kabul edilmistir. Bu
sonucunda bilesigin fotokromik o6zellik gosterdigi
belirlenmistir. X-1s1n1 sonucunda elde edilen datalarin
veri indirgeme ve islenmesi sonucunda bilesik
icerisinde N1=C8 c¢ift bag1 tespit edilmis ve bu
durumda bilesigin enol-imin formunda sekillendigini
desteklemistir. Kuramsal hesaplamalar sonucunda
molekiiler yapinin C1 nokta grubunda yer aldigi
hesaplanmistir. Bu durumun bir sonucu olarak
molekil optik izomerizme (kiralite) sahip oldugu
sonucuna varilmistir. Ek olarak optimize edilmis yap1
ile deneysel sonuglar iist iiste bindirilerek uyum
0.274 A uyum tespit edilmistir. Bu durum segilen baz
setinin deneysel verileri destekleyecek uygun baz seti
oldugunu gostermistir. Kuramsal hesaplamalar
sonucunda elde edilen Mulliken Popiilasyon Analizine
gore en biiyiik pozitif deger H1 atomu iizerinde tespit
edilmistir ve oksijen atomlar1 da negatif olarak
hesaplanmistir. MEP hesaplamalar1 sonucunda elde
edilen gorselde O1 atomu iizerinde olusan kirmizi
renk MPA analizi ile MEP ylizeyinin uyumunu
desteklemektedir. Bu durumun sonucu ise bilesik
yapisinin baska bir yapiyla yeni bir bag yapmasi
durumunda 01 atomu iizerinde etkilesime girecegi
ongorilmektedir. HOMO-LUMO ¢alismalari
sonucunda elde edilen iyonizasyon enerjisinin 9.354
eV elde edilmesi bilesik yapisinin uyarilmasi i¢in
gereken enerji degerinin yliksek oldugu yorumu
cikarilmaktadir. Elektron ilgisi 3.619 eV olarak
hesaplanmistir. Incelenen bilesigin kuramsal olarak
elde edilen sonuglarindan enerji araliginin 5.735 eV
olarak belirlenmesi ve yumusaklik degerinin 0.174 eV
olarak belirlenmesi, bilesigin yiiksek kararliliga sahip
oldugunu gostermektedir. Hirshfel Yiizey analizi
sonucunda elde edilen 2-boyutlu parmak izi
bolgesinde en biiylik etkilesim katkis1 H-H/H-~H
arasinda gerceklesmis olup %47 degerini sahiptir.
Hidrojenler arasindaki en yiiksek etkilesim
oranindan sonra C~H/H-C etkilesimi %18.4 degerle
ikinci sirada yer almaktadir. Molekiiler yapi
olusumunda O-~H/H-O etkisi %13,2 olarak
hesaplanmistir. DNA/ECT hesaplamalar1 sonucunda
elektronlarin DNA bazlarindan Ci6HisN30s3 bilesigine
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aktarildigin1 gostermistir. Bu nedenle, DNA bazlari
elektron donoéri ve dolayisiyla CisH1sN303 bilesigi
elektron alicisi olarak kabul edilmektedir. Ayrica DNA
bazlar1 niikleofilik 6zellik gosterirken, bashk
molekilii elektrofilik 6zellik gostermistir. ECT
degerleri, C16H15N303 bilesiginin guanin ile diger DNA
bazlarindan daha fazla etkilesime girebildigini
gostermektedir. UV-Vis spektrum verilerine gore 270
nm, 312 nm ve 388 nm olmak lizere 3 adet elektronik
gecis gozlenmistir. Gecislerin 400 nm’den az olmasi
C16H15N303 bilesiginin enol-imin formunda
sekillendigi gostermektedir. IR spektrumundan elde
edilen imin (C=N) gerilme piki ise 1573 cm™? de
gozlenerek aldehit ile aminin  baglandigim
gostermektedir. Bu durum CicHisN30s bilesiginin
enol-imin formunda sekillendigini goéstermektedir.
NMR analizinden elde edilen sonuglarda Ci6H15N303
bilesiginin enol-imin formunda sekillendigini ve
bilesik yapis1 igerisinde 2 adet benzen halkasi
oldugunu gostermektedir. Bu ¢alismalar sonucunda
C16H15N303 bilesiginin DNA zincirleri ile etkilesime
girebilecegi ongorulmistir. Bundan dolay1
C16H1sN303 bilesigi deneysel yontemler ile protein
yapilarina baglanarak sonuclarinin tartisilmasi
onerilmektedir. Ek olarak ila¢ tasarim ¢alismalari
teorik olarak hesaplanmasi tavsiye edilmektedir.
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