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ÖZET 

BAZI 3-SÜBSTĠTÜEHETARĠLAMĠNOFTALĠTLERĠN SENTEZĠ, 

YAPISAL ÖZELLĠKLERĠNĠN SPEKTROSKOPĠK, DENEYSEL X-IġINI 

KIRINIMI VE TEORĠK YÖNTEMLERLE ĠNCELENMESĠ 

YÜKSEK LĠSANS TEZĠ 

ZEYNEP TANRIKULU 

PAMUKKALE ÜNĠVERSĠTESĠ FEN BĠLĠMLERĠ ENSTĠTÜSÜ 

KĠMYA MÜHENDĠSLĠĞĠ ANABĠLĠM DALI 

(DANIġMAN: PROF. DR. MUSTAFA ODABAġOĞLU) 

DENĠZLĠ, HAZĠRAN - 2019 

 

Bu çalıĢmada, önemli biyolojik aktiviteye sahip olmaları beklenen, bazı 3-

hetarilaminoftalit türevleri tek kademeli bir reaksiyonla sentezlendi. Sentezlenen 

bileĢiklerin spektroskopik özellikleri FT-IR, 
1
H-NMR, UV-VIS teknikleri ve X-

ıĢınları kırınımı yöntemi ile incelendi. Teorik hesaplamalar, X-ıĢınları verileri 

kullanılarak Gaussian09 paket programının Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT) 

temel alınarak yapıldı. Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi B3LYP/6311G(d,p) temel 

bazı ile geometri optimizasyonu (bağ uzunlukları ve bağ açıları), yük yoğunluğu, 

dipol moment, moleküler elektrostatik potansiyel (MEP), en yüksek dolu moleküler 

orbital (HOMO) ve en düĢük boĢ moleküler orbital (LUMO) enerjileri ve kimyasal 

reaktivite parametreleri (elektronegatiflik, kimyasal sertlik ve yumuĢaklık, vb.) 

belirlendi. Ayrıca, 
13

C-NMR kimyasal kayma değerleri, titreĢim frekansları ve 

enerji geçiĢleri hesaplatıldı. Spektroskopik ve X-ıĢınları kırınımı ile elde edilen 

deneysel sonuçlar, teorik hesaplamalarla elde edilen sonuçlarla karĢılaĢtırıldı. 

ANAHTAR KELĠMELER: Ftalit (Ġsobenzofuranon), Spektroskopi, X-IĢınları 

Kırınımı, Hesaplamalı Kimya Yöntemleri, Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi 
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ABSTRACT 

SYNTHESIS OF SOME 3-SUBSTITUTEDPHTHALIDES AND 

EXAMINATION OF STRUCTURAL PROPERTIES BY SPECTROSCOPIC, 

EXPERIMENTAL X-RAY DIFFRACTION AND THEORETICAL 

METHODS 

MSC THESIS 

ZEYNEP TANRIKULU 

PAMUKKALE UNIVERSITY INSTITUTE OF SCIENCE 

CHEMISTRY ENGINEERING 

(SUPERVISOR: PROF. DR. MUSTAFA ODABASOGLU) 

DENĠZLĠ, JUNE 2019  

 

Some 3-hetarylaminophthalide derivatives which are intended to have significant 

biological activities were synthesized by a single-step reaction. The spectroscopic 

properties of the synthesized compounds were determined by FT-IR, 
1
H-NMR, 

UV-VIS techniques and X-ray diffraction method. The theoretical calculations 

were made based on the density functional theory of the Gaussian program using 

X-ray data. Geometry optimization (bond lengths and bond angles), charge density, 

molecular electrostatic potential (MEP), the highest occupied molecular orbital 

(HOMO) energies, the lowest unocccupied molecular orbital (LUMO) energies and 

chemical reactivity parameters ( electronegativitiy, chemical hardness and softness 

etc.) were determined by Density Functional Theory (DFT/B3LYP/6311G(d,p)). 
13

C-NMR chemical shift values, vibration frequencies and energy transitions were 

also calculated. The experimental results obtained by spectroscopy and X-ray 

diffraction were compared with the results obtained by the theoretical calculations.      

 

 

KEYWORDS: Phthalide (Isobenzofuranone), Spectroscopy, X-Ray Diffraction, 

Computational Chemistry Methods, Density Functional Theory 
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1. GĠRĠġ 

 Ftalit (isobenzofuran-1(3H)-on), birkaç bitki familyası ile bazı mantar ve 

ciğer otu türleriyle sınırlı olan küçük, doğal bileĢik grubudur. Esas olarak Asya, 

Avrupa ve Amerika’da tedavi amaçlı geleneksel olarak kullanılan farklı bitki 

türlerinin biyoaktif bileĢenleri olarak bilinir (Leon ve diğ. 2017). Ftalitlerin kimyası 

ile ilgili ilk çalıĢmalara 19. yy’nin sonunda baĢlanmıĢ ve bu çalıĢmalardan elde 

edilen verilere göre ftalit, kereviz (Apium graveolens) esansiyel yağının koku 

bileĢeni olarak tanımlanmıĢtır (Ciamician ve Silber 1897). GeçmiĢ yüzyılın ilk 

yarısında ftalitler, Asya geleneksel tıbbında yaygın olarak kullanılan Cnidium 

Officinale
1
 ve Ligusticum Acutilobum

2
 türleri ile gıda ve çeĢni olarak kullanılan 

Selam otu (Levisticum Officinale) türünden izole edilmiĢlerdir. 20. yy’nin ikinci 

yarısıında ftalitler Papatyagiller (Asteraceae), Baklagiller (Leguminosae), 

Orkidegiller (Orchidaceae) ve Sedef otugiller (Rutaceae) gibi bazı bitki 

familyalarının yanı sıra esas olarak Maydonozgiller (Umbelliferae=Apiaceae) 

familyasından izole edilmiĢtir (Leon ve diğ. 2017).  

 Geleneksel tıpta kullanılan Ligusticum Chuanxiong
3

, Çin Melek otu 

(Angelica Sinensis), Cnidium Officinale, Angelica Acutiloba
4
 ve Ligusticum Porteri

5
 

bitkilerinde yer alan ftalitler ayrıca Penicillium, Alternaria ve Pestalotiopsis gibi bazı 

mantar türlerinin ve ciğer otu türlerinin de bileĢenlerindendir (Leon ve diğ. 2017). 

 Doğal ftalit türevlerinin çoğu, antibakteriyel
6
, antifungal

7
, insektisidal

8
, 

sitotoksik
9
 ve antienflamatuar

10
 gibi farklı biyolojik aktivite gösterirler. Konuyla 

ilgili son zamanlarda yapılan bir araĢtırmada, özellikle Apiaceae türünden izole 

                                                      
 

1
 Apiaceae familyasındaki çiçekli bitki cinsidir. 

 
2
 Apiaceae familyasındaki çiçekli bitki cinsidir. 

 
3
 Elli temel bitkiden biri olarak kabul edilen havuç ailesindeki bir çiçekli bitkidir. 

 
4
 Apiaceae familyasından çok yıllık bir bitkidir. 

 
5
 Osha olarak bilinen, özellikle güneybatı Amerika BirleĢik Devletleri'nde, Rocky Dağları ve 

kuzey Meksika'nın bazı bölgelerinde bulunan çok yıllık bir bitkidir. 

 
6
 Bakterilerin yaĢamasını durduran veye üremesini önleyen kimyasal madde. 

 
7
 Mantar enfeksiyonlarında kullanılan sentetik farmakolojik ajandır. 

 
8
 Böcek öldürücü. 

 
9
 Hücreye toksik Ģeklinde etki edip hücreyi öldüren  maddedir. 

 
10

 Ġltihap önleyicidir. 
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edilen ve tıbbi alanda kullanılan bileĢikler antikolinerjik
1
, antispazmodik

2
, düz kas ve 

merkezi kas gevĢetici gibi biyolojik aktivite gösterirler (Leon ve diğ. 2017). 

 Ftalitler, monomerik ve dimerik ftalitler olmak üzere iki yapısal gruba ayrılır. 

Bazı monomerik ftalidler ise Ġnme, Alzheimer ve Parkinson gibi belirli nörolojik 

hastalıklara etki gösterir (Leon ve diğ. 2017). 

 Ftalit çekirdeği sentetik ve doğal ürünlerin yapısında yer alan bir birimdir ve 

ftalit türevleri doğal olarak oluĢan laktonların önemli bir sınıfını temsil eder.  

 

 

 

 Pestasin (1) ftalat doğal ürünlerinin ilk üyesidir ve güçlü antioksidan aktivite 

ile orta derecede antifungal özellik gösterir (Karmakar ve diğ. 2009). Ġsopestasin (2), 

en az bir vitamin E türevi olan Trolox (3) kadar antioksidan özellik gösterir (Strobel 

ve diğ. 2002).  

                                                      
 

1
 Parasempatik sinir sisteminden doku ve organlara giden uyarıları önleyen, bu uyarıların 

etkisini ortadan kaldıran etkidir. 

 
2
 Spazm giderici 
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 Kemoterapi potansiyeli olan mikofenolik asit (4) (Bedfordp ve diğ. 1973), 

aldoz redükdaz inhibitörü olan salfredin B11 (5), antibakteriyal özelliğe sahip olan 

arenoftalit A (6) (Mali ve Babu 1998), antifungal özellik gösteren (E)-4-((4-hidroksi-

6-metoksi-1-okso-1,3-dihidroisobenzofuran-5-il)oksi)-2-metilbut-2-enoik asit (7) ve 

4-((4-hidroksi-6-metoksi-1-okso-1,3-dihidroisobenzofuran-5-il)oksi)-2-metilbutanoik 

asit (8) bileĢikleri (Takahashi ve diğ. 2005), neurotransmitter reseptorü olan (E)-6-

propil-3-propiliden-3,4,5,5a,6,7a-hekzahidro-1H,3'Hspiro[siklobuta[e]isobenzofuran-

7,1'-isobenzofuran]-1,'-dion (9) bileĢiği (Deng ve diğ. 2006), sitotoksik ve diğer 

birçok biyolojik aktivite gösteren 3-(2-furil) ftalit (10) türevleri (Dmitriev ve diğ. 

2005)
 
doğal kaynaklardan izole edilen ve yapılarında ftalit birimlerini taĢıyan 

bileĢiklerdir. Ayrıca sentetik olarak hazırlanan ve antispasmodik, herbisidal
1
 ve 

insektisidal özellik gösteren benzilidenftalitler (11), pestisit
2
 ve sitotoksik reaktif 

olarak da kullanılırlar 
 
(Kundu ve diğ. 1998).  

 

 

    

 

 

                                                      
 

1
 Bitki öldürücü. 

 
2
 Zararlı organizmaları engellemek için kullanılan maddedir. 
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Ġndanilidenftalit (12) gibi bazı türevler, kemoterapatik etkili frederikamisin-A 

(13) gibi bileĢiklerin sentezinde kullanılır (Nakamura ve diğ. 2004). 3-

fenilsülfonilftalitler (14) ise makrosiklik antibiyotiklerin sentezinde kullanılan 

sübstitüe naftalinlerin hazırlanmasında kullanılır (de Koning ve diğ. 2002). 

 

 Doğal kaynaklardan izole edilen (Z)-3-butilidenftalit (15) güçlü bir 

insektisitken (E)-izomer (16) hormonal etkiye sahiptir (Tsukamoto ve diğ. 2006). 3-

Fenasilidenftalitler (17) ve bunların türevleri bitki büyüme hormonu olarak kullanılır 

(Bousquet ve diğ. 1975). Stirilftalitler (18) ise ısı ve basınca duyarlı renk değiĢtiren 

bileĢikler olarak kullanılır (Mali ve diğ. 1997). 
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 Corollosporine (19) Staphyococcus aureus
1
’a karĢı antibakteriyal etki gösterir 

(Liberra ve diğ 1998). CJ-12,954 (20) ve CJ-13,014 (21) Helikobakter pilori
2
’ye 

karĢı antibiyotik etki gösterirler (Dekker ve diğ. 1997). Z-Ligustilit (22) ve 

Senkyunolit A (23) antitümör etki gösterir (Liu ve diğ. 1984). 

 

                                                      
 

1
Bakteri türüdür. 

 
2
 Mide ve oniki parmak bağırsağının çeĢitli alanlarına yerleĢen, gram, mikroaerofilik bir 

bakteridir. 
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 3-((4-etoksifenil)-fenilamino)3-(1-etil-2-metil-3-indolil)isobenzofuran-1(3H)-

on (24) ve benzeri bileĢikler basınca duyarlı karbonsuz kopyalama sistemleri 

(Schmidt ve diğ. 1984), termal iĢaretleme sistemleri ve hektografik kopyalama 

sistemlerinde kullanılan ftalit türevleridir (Puzin ve diğ. 2004).  

 

 3-n-butilftalit (25), kerevizde bulunur ve laboratuar hayvanları üzerinde 

yapılan çalıĢmalarda özellikle antitümör etkisi gösteren bir bileĢiktir (Elango ve diğ. 

1983; Zheng ve diğ. 1993). Ayrıca kereviz ve kereviz tohumlarının tansiyon 

düĢürücü etkiye sahip olduğu, gut ve romatizma tedavisinde kullanıldığı 

bilinmektedir (Le ve diğ. 1991
a, b

; Tsi ve diğ. 1997; Gijbels 1983; Uhlig ve diğ. 

1987). 

 Melek otu ekstraktının baĢta kadın hastalıkları olmak üzere huzursuzluk, 

sinirlilik, korku, endiĢe, karamsarlık, baĢ ağrısı, migren, sinirsel kaynaklı kalp 

çarpıntıları, histeri, sinirsel kaynaklı mide ĢiĢkinlikleri, mide bulantısı, menopoz 

rahatsızlıkları, mide ve karın ağrıları, safra kesesi rahatsızlıkları, kalp bölgesindeki 

ağrılar ve sürekli kabızlık halleri olmak üzere pek çok rahatsızlığa iyi geldiği 

bilinmektedir (Zhong ve diğ. 1954, Xian ve diğ. 1997). Bu amaçlarla kullanılan 

ekstraktlarda bulunan bileĢiklerden ikisi ftalit türevidir (25), (26). 
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 Sentetik bazı 3-aminoftalitler (27), (28); antifungal, antibakteriyel ve 

mutajenik aktiviteye sahiptirler (Maslat ve diğ. 2003). 

1.1 Tezin Amacı 

 GeniĢ biyolojik aktiviteye sahip olan ftalit çekirdeğine yeni fonksiyonel 

gruplar bağlanması, yeni bileĢiklere ilave biyolojik aktiviteler kazandırması ya da 

mevcut biyolojik aktivitelerini daha da artırması muhtemeldir. Bu düĢünceden 

hareketle yeni ftalit türevleri sentezlenmesi amaçlanmıĢtır. X-ıĢınları difraksiyon 

verileri kullanılarak Gaussian09 paket programı yardımıyla tek kristali 

hazırlanabilen moleküllerin gaz fazı ve çözelti halinde yalıtılmıĢ durumda kararlı 

yapıları, Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT) ile incelenmiĢtir. YFT çerçevesinde 

potansiyel enerji yüzeyleri üzerindeki global minimumlara karĢılık gelen en kararlı 

geometriyi bulmak üzere geometri optimizasyonu, yük yoğunluğu, dipol momentler, 

moleküler elektrostatik potansiyeller, sınır orbitalleri (HOMO ve LUMO) ve sertlik 

değerleri B3LYP/6-311G(d,p) yöntemi ile belirlenerek spektroskopi ve x-ıĢınları 

kırınımı ile elde edilen deneysel sonuçların teorik olarak desteklenmesi çalıĢmanın 

temel amacını oluĢturmuĢtur.  

 Sentezlerde kullanılmak üzere seçilen piridin ve pirimidin türevleri, 

sentezlenecek ftalitlerin biyolojik aktivitelerini artırabilecek ve yan grupları içerecek 

ürünleri verebilecek bileĢikler olmasına dikkat edilmiĢtir. Ftalit çekirdeğine 

bağlanacak olan yeni heterohalkaların ilave biyolojik özellikler kazandırması 

kuvvetle muhtemeldir. ÇıkıĢ maddelerinin seçiminde ürünlerin biyolojik 
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aktivitelerinin yükseltilmesi ve çeĢitlendirmesine katkı sağlaması beklenen bileĢikler 

kullanılmıĢtır. 

 Bu çalıĢmada önemli biyolojik aktiviteye sahip olmaları beklenen bazı 3-

hetarilaminoftalit türevleri sentezlenmiĢtir (ġekil 1.1). Sentezlenen bileĢiklerin 

yapıları spektroskopik ve X-ıĢınları kırınımı yöntemleriyle aydınlatılmıĢtır. 

 

ġekil 1.1: 3-Arilaminoftalit sentezi 
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2. FTALĠTLERĠN GENEL YAPISI VE ÖZELLĠKLERĠ 

2.1 Doğal Ftalitler  

 Ftalit yapısındaki bileĢikler, (isobenzofuran-1(3H)-on) iskeleti taĢırlar. 

 

ġekil 2.1: Ftalit yapısı 

 Doğada rastlanan ftalitlerde ana iskelet iki Ģekilde olabilir; 

1. Homosiklik halka kısmen ya da tamamen doymuĢ olabilir ve bu halka 

substitüent taĢımaz. Lakton halkasında ise substitüent bakımından iki olasılık 

vardır; R1 =H, R2= alkil veya R1, R2= alkiliden olabilir. 

2. Homosiklik halka daima aromatik yapıda ve substitüe durumdadır. R1, R2 

hidrojen ya da oksijen içeren gruplar olabilir. 

 Bu değiĢikliklere göre, bitkiler aleminde rastlanan ftalit yapısındaki 

bileĢiklerin sınıflandırılması doğada sık rastlanan örnekleriyle birlikte aĢağıda 

görülmektedir (ġarer ve Kökdil 1992); 
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I. Lakton Halkasından Sübstitüe Ftalitler 

 Aromatik yapılı  

  

 

 Dietilenik yapılı 

      

 Monoetilenik yapılı 
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 DoymuĢ yapılı 

 

II. Homosiklik Halkadan Sübstitüe Ftalitler 
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 Ayrıca bu bileĢiklerin izomerlerine, epoksimonomer, dimer ve glikozitlerine 

de doğadaki bitkilerde rastlanmaktadır. Örneğin; izobutilidenftalit, (Z)-6,                          

7-epoksiligustilit, angeolit, riligustilit pediglukozit gibi. Doğada diğer bazı büyük 

moleküller de ftalit yapısı taĢımaktadır. Ancak bu tip bileĢiklerin sözü edilen ftalitler 

gibi koku ve tad ajanı olma özellikleri yoktur.  

2.1.1 Ftalitlerin Bitkiler Aleminde YayılıĢları 

 Ftalit iskeletine sahip bileĢikler, özellikle Umbelliferae familyası bitkilerinde 

yaygın olarak bulunur. Son yıllarda yapılan çalıĢmalarda, Papatyagiller (Compositae) 

[Balkaymak (Helichrysum İtalicum G. Don), Altın otu (Helichrysum Arenarium (L) 

Moench) vb.], Buğdaygiller (Gramineae) [Beyaz yulaf (Avena Sativa L.)], 

Baklagiller (Leguminosae) (Peltogyne pubescens Benth, P. Venosa Benth.), 

Zeytingiller (Oleaceae) (Forsythia japonica Makino), Kantarongiller (Gentianaceae) 

(Gentiana pedicellata Wall., G. Pyrenaica L.), Aspergillus nidulans
1
, Aspergillus 

Terreus
2
 familyalarında ftalit türevi bileĢikler saptanmıĢtır.   

 Günümüze denk yapılan araĢtırmalar sonucu doğada sık rastlanan ftalitler ve 

izole edildikleri bitkiler Tablo 2.1’de görülmektedir. 

 Ftalitleri taĢıyan uçucu yağlar; bitkilerin kök, rizom, meyve ya da otsu 

kısımlarından elde edilmektedir. Ftalitlerin uçucu yağ içindeki miktarı, uçucu yağın 

elde edildiği bitki ve organa göre değiĢir (% 0,1-3). Uçucu yağ miktarı, genelde 

meyvelerde oldukça yüksek olduğundan ftalit oranı da diğer organlara göre fazladır 

(ġarer ve Kökdil 1992). 

 

 

 

 

 

                                                      
 

1
 Asklı mantarlar bölümünde yer alan pek çok ipliksi mantarlardan biri olan ve ökaryotik 

hücre biyolojisini çalıĢmak için kullanılmıĢ önemli bir araĢtırma organizmasıdır. 

 
2
 Toprakta bulunan bir mantardır ve cinsel üreme yeteneğine sahip olduğu bildirilmektedir.  
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Tablo 2.1: Doğada sık olarak rastlanan ftalitler ve izole edildikleri bitkiler 

FTALĠT 

 

 

 

BĠTKĠ 

Ligust

ilit 

(E/Z) 

3- 

bütiliden 

ftalit 

 

3- 

bütil 

ftalit 

 

 

Senkyunolit 

Neo 

knidilit 
Knidilit 

Seda-

nonik 

Asit 

Angelica Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
    

Anethum Sp. 
+ 

 
 

+ 

 
+ 

 
+ 

 
  

Apium Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 

Archangelica 

Sp. 

 

+ 

 

      

Bifora Sp. 
+ 

 
  

+ 

 
+ 

 
  

Capnophyllum 

Sp. 
+ 

 
      

Cenalophium 

Sp. 
+ 

 
 

+ 

 
 

+ 

 
  

Cnidium Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
 

+ 

 
+ 

 

Conioselinum 

Sp. 
+ 

 
+ 

 
     

Coriandrum 

Sp. 
+ 

 
   

+ 

 
  

Levisticum Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
   

Ligusticum Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
  

+ 

 
+ 

 

Meum Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
    

Oppapanax Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
 

+ 

 
 

Petroselinum 

Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
   

Peucedanum 

Sp. 
+ 

 
  

+ 

 
+ 

 
  

Silaum Sp. 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
+ 

 
  

Silaus Sp. 
+ 

 
  

+ 

 
   

Todoroa Sp. 
+ 

 
  

+ 
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2.1.1.1 Biyosentezleri 

  Ftalitlerin biyosentezleri üzerindeki çalıĢmalar Selam otu (Levisticum 

Officinale Koch.) bitkisi üzerinde yürütülmüĢ ve bitkinin ana ftaliti olan ligustilit’in 

biyosentez yolunun altı molekül asetat ünitesinin baĢ-kuyruk Ģeklindeki bağlantısı ile 

meydana geldiği sonucuna varılmıĢtır (Mitsuhashi ve Namura 1966). Sonraki 

yıllarda Cnidium Officinale, Ligusticum Wallichii ve Meum Athamanticum (Ayı 

rezenesi) üzerinde yapılan çalıĢmalarda diğer ftalitlerin muhtemelen Z-ligustilit’den 

türedikleri ve biyosentetik yollarının aynı olduğu saptanmıĢtır (Kaouadji ve Pouget 

1986). 

2.1.2 Fiziksel Özellikleri 

 Ftalitler sıvı bileĢiklerdir. 

 Kaynama noktası, 70- 234ºC arasında değiĢmektedir. 

 Yoğunlukları 1’den büyüktür. 

 Polarize ıĢığı çevirirler ve refraksiyon indeksleri 1,47-1,57 

arasındadır. 

 Alkol ve eterde çözünürler (Guenther 1966). 

  Ftalitler genellikle kokulu maddelerdir. Bazen bulundukları bitkilerin 

karakteristik tad ve kokusunu verirler. Örneğin, 3-butilftalit ve sedanolit, kerevizin 

(Apium graveolens) karakteristik tad ve kokusunu vermektedir. Bu nedenle 

bitkilerden izole edilen ya da sentezlenen ftalitler, gıda ve parfümeri sanayinde 

kullanılmaktadır (ġarer ve Kökdil 1992). 

  Yapılan çalıĢmalarda, Apiaceae türlerinin kokuları ftalitlerin yapılarına bağlı 

olduğu saptanmıĢtır. Buna göre tipik kereviz kokusu için lakton halkasındaki 3 nolu 

karbona bir hidrojen atomu ve bir alkil grubu gereklidir. Eğer iki hidrojen de alkil ile 

sübstitüe ise koku hafiflemektedir. Aril grubu olursa kaku kaybolmaktadır. Alkiliden 

grubu bulunursa koku kuvvetlenmekte, uzun alkil zinciri ise keskin kokuya neden 

olmaktadır. Tetra ve hekzahidroftalitlerin kereviz kokusu ve benzeri kokuyu en iyi 

veren bileĢikler olduğu bildirilmektedir (ġarer ve Kökdil 1992). 
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2.1.3 Kullanım Alanları 

 Fungisidal 

 Bakterisidal 

 Herbisidal 

 Antioksidan 

 Analgesik 

 Kalp ve dolaĢım sistemleriyle ilgili hastalıkların tedavisinde 

 Basınca duyarlı karbonsuz kopyalama sistemleri ve termal iĢaretleme 

sistemlerinde  

 Sıcaklık, basınç ve pH’a göre farklı özellik gösteren polimerlerin 

yapımında kullanılırlar. 

2.1.4 Bitkilerden Ġzolasyon, TeĢhis ve Miktar Tayinleri  

  Ftalitlerin bitkisel ekstraktlarda teĢhis ve izolasyonları; genellikle az oranda 

bulunmaları, yapılarının yakın oluĢu ve bazılarının havada kolayca okside 

olmasından dolayı oldukça güçtür. Bu nedenle ftalitlerin teĢhisi için pek çok reaktif 

denenmiĢ ve hiçbiri spesifik bulunamamıĢtır. Ftalitlerin teĢhisi için fenilhidrazin-

ferriklorür ve anisaldehit-sülfürik asit reaktiflerinin Ġnce Tabaka Kromatografisi’ nde 

kullanılabilir olduğu belirtilmektedir (Gijbels 1983). Ftalit izolasyonunda ilk 

uygulanan yöntem hidrodistilasyondur. Fakat bu iĢlem sonunda sıcaklık ve suyun 

etkisi ile yan ürünler oluĢmaktadır. Bu nedenle ftalit izolasyonunda daha çok 

perkolasyon ve maserasyon yöntemleri uygulanmaktadır (ġarer ve Kökdil 1992). 

  Perkolasyon yönteminde, toz edilmiĢ drog, n-hekzan ile muamele edilir ve 

iĢlem sonunda ele geçen nötral yağdan fraksiyonlu distilasyon ile ftalitler izole edilir 

(ġekil 2.2). Maserasyon yönteminde ise drog, önce petrol eteriyle sonra ise 

dietileterle muamele edilir. Ele geçen yağ, kolon kromatografisi ile içerdiği ftalitlere 

ayrılır (ġekil 2.3) (ġarer ve Kökdil 1992). 
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ġekil 2.2: Ftalitlerin izolasyonunda kullanılan perkolasyon yöntemi 

 

ġekil 2.3: Ftalitlerin izolasyonunda kullanılan maserasyon yöntemi 
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  Bitkilerden izole edilen ftalitlerin teĢhisi için kromatografik ve spektroskopik 

yöntemlerden yararlanılmaktadır. Bunlar Ġnce Tabaka Kromatografisi, Gaz Sıvı 

Kromatografisi, Yüksek Basınçlı Sıvı Kromatografisi, Gaz Kromatografisi- Kütle 

Spektroskopisi ile Ultraviyole, Infrared, Nükleer Magnetik Rezonans ve Kütle 

Spektroskopileridir (ġarer ve Kökdil 1992). 

  Ftalitlerin Ġnce Tabaka Kromatografisi ile teĢhisinde adsorban olarak en çok 

silikajel kullanılır. Çözücü olarak da kloroform, toluen ve metanolden yararlanılır 

(ġarer ve Kökdil 1992).  

  Bir karıĢımdaki tüm ftalitlerin kesin olarak ayrımı için son yıllarda daha çok 

Gaz-Sıvı Kromatografisi ve Yüksek Basınçlı Sıvı Kromatografisi kullanılmaktadır. 

Gaz-Sıvı Kromatografisi ile analizde % 10 SF 96, % 10 Carbowax 20 M v.b sabit 

fazlardan yararlanılmakta, Yüksek Basınçlı Sıvı Kromatografisi analizlerinde ise RP-

18, µ-porasil, Zorbax-Sil, v.b. kolonlar kullanılmaktadır (ġarer ve Kökdil 1992). 

  Ftalitlerin miktar tayinleri, bu bileĢikleri içeren karıĢımların Gaz-Sıvı 

Kromatografisi analizi sonucunda elde edilen kromatogramlarla ilgili pik alanlarının 

ölçülmesiyle yapılır (ġarer ve Kökdil 1992). 

  Apiaceae bitki türü familyasından izole edilen bileĢenler, ftalit ve bunlara 

karĢılık gelen dihidro, tetrahidro ve dimer izole yapılardan oluĢurlar. Bu bitkilerin 

birçoğunun çeĢitli etnobotanik uygulamalara sahip olduğu bildirilmiĢ ve izole edilen 

ftalit türevleri yapı çeĢitliliği yönünden gruplandırılmıĢtır. 29-42 nolu bileĢikler ftalit, 

43-56 nolu bileĢikler ftalitlerin dihidro, 57-78 nolu bileĢikler ftalitlerin tetrahidro ve 

79-94 nolu bileĢikler ise ftalitlerin dimer izole yapılarını göstermektedir (Beck ve 

Chou 2006).  
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  Tifaftalit (bir benzil ftalit) (95) ve tifarin (96) olarak adlandırılan iki yeni 

fenolik bileĢik, Typha capensis bitki türünün rizomlarından izole edilmiĢtir. Typha 

capensis, Güney Afrika’da yaygın olarak bulunan sağlam, kamıĢ benzeri bir bitkidir 

(Van Wyk ve diğ. 1997). Bitkinin rizomları; hamilelikte doğumu kolaylaĢtırmak, 

zührevi hastalıklar, dismenore (ağrılı adet), ishal, dizanteri ve erkek gücü ve libidoyu 

güçlendirmek için kullanılır (Watt ve Breyer-Brandwijk, 1962; Hutchings ve diğ. 

1996). Rizomların izole edilmesi ile (95) ve (96) gibi bileĢiklerin yanı sıra 

afzelechin, epiafzalechin, (+)-katehin, (-)-epikatehin ve türevleri gibi bileĢikler 

tanımlanmıĢtır. (95) ve (96) bileĢiklerin yapıları spektroskopik teknikler kullanılarak 

aydınlatılmıĢtır. (95) bileĢiğinin yapısında 7-hidroksi ftalit grubunun olduğu teĢhis 

edilmiĢ ve spektral verileri bilinen (97) bileĢiği ile karĢılaĢtırılarak benzer iskelet 

yapılara sahip olduğu teyit edilmiĢtir. Tifaftalit olarak adlandırılan bu bileĢik 7-

hidroksi-3-benzilftalit olarak tanımlanmıĢtır. BileĢik (95)’den elde edilen süzüntüden 

kolon kromatografisi ile bileĢik (96) ve sitosterol ayrılmıĢtır. BileĢik (96)’nın 

spektral verileri, (98) bileĢiği gibi bilinen dihidroisokumarinlerle karĢılaĢtırılması ile 

8E-hidroksi-3-[2-(fenil)etenil)]dihidro-isokumarin olarak yapısı doğrulanmıĢtır 

(Shode ve diğ. 2002). 
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  (107), (108), (109), (110), (111), (112), (113) ve (114) bileĢikleri, 3-sübstitüe 

ftalitlerin doğal bileĢik grubuna örnektir (Mal ve diğ. 2007; Maleki ve diğ. 2015). 

(114) bileĢiği Cryphonectria parasitica
1
 kültüründen izole edilmiĢtir ve domates 

fidelerinin oluĢumunu olumsuz yönde etkiler (Mal ve diğ. 2007). 

  

 

 

 

 

                                                      
 

1
 Kestane kanserine neden olan patojenik bir mantardır. 
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  (1), (2) ve (114) nolu bileĢikler Pestalotiopsis microspora
1
’dan izole 

edilmiĢtir (Karmakar ve diğ. 2009).  

 

2.1.5 Ftalitleri Ġçeren Bitkilerin Farmakolojik Etkileri ve Tıbbi Amaçla 

 Kullanımları 

 Ftalitleri taĢıyan bitkiler, özellikle Doğu ve Güneydoğu Asya’da uzun 

yıllardır tıbbi amaçla kullanılmaktadır. Bu bitkilerin ftalitlerden ileri gelen ve 

tedavide kullanımlarına neden olan farmakolojik etkileri, günümüze kadar yapılan 

çalıĢmalarla ancak bir dereceye kadar aydınlatılabilmiĢtir. Bu araĢtırmalar sonucu 

ftalitlerin antihelmentik
2
, antikolinerjik, spazmolitik

3
, sedatif

4
, antikonvülzan

5
 ve 

antiastmatik
6
 etkiler gösterdikleri belirtilmiĢtir. 

  Bazı alkilftalitlerin antihelmentik etki gösterdikleri eskiden beri 

bilinmektedir. Bu tip ftalitlerin en az santonin [(3S,3aS,5aS,9bS)-3,5a,9-trimetil-

3a,5,5a,9b-tetrahidronafto[1,2-b]furan-2,8(3H,4H)-dion] kadar, hatta daha fazla etkili 

olduğu saptanmıĢtır.  

                                                      
 

1
Poliüretanı parçalayabilen bir endofitik mantar türüdür. 

 
2
 Bağırsak solucanlarını öldürücü. 

 
3
 Spazm giderici 

 
4
 SakinleĢtirici 

 
5
 Epilepsi nöbetleri, bipolar bozukluk, nöropatik ağrı gibi durumların önlenmesi ve 

tedavisinde kullanılan ilaç. 

 
6
 Astım tedavisi 
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  Ftalit yapısının santonin yapısına benzediği ve antihelmentik etkiden lakton 

grubu ile metil gruplu oksinaftalen halkasının sorumlu olduğu sonucuna varılmıĢtır. 

Lakton halkasının açılması ile bileĢikler inaktif hale geçmektedir (Gijbels 1983).  

  Mitsuhashi ve diğ. (1960), butilidenftalitin antikolinerjik olduğunu 

bildirmiĢtir. Knidilit ve Neoknidilitin ise daha az antikolinerjik olduğu bulunmuĢtur. 

1985 yılında Angelica Acutiloba’nın hekzanlı ekstraktları ile yapılan klinik 

çalıĢmalarda, ligustilitin antikolinerjik aktivitesinin diğer C-3 sübstitüe ftalitlerden 

(n-butilidenftalit gibi) daha kuvvetli olduğu saptanmıĢtır. Bütilftalit ise inaktiftir 

(Wagner ve diğ. 1985). 

  1966’ da Angelica Sinensis’in spazmolitik aktivite gösteren ekstraktının etken 

maddesi olan ligustilit izole ve teĢhis edilmiĢtir (Gijbels 1983). Takip eden yıllarda 

butilidenftalitin aktivitesinin ligustilitden daha kuvvetli olduğu bulunmuĢtur. Daha 

sonra butilftalit ve sedanonik asit laktonun da spazmolitik etkisi olduğu saptanmıĢtır 

(Shau ve diğ. 1987; Ko ve diğ. 1971). 

  Ko ve diğ. (1971), ligustilitin prostoglandin F2α’nın meydana getirdiği 

kontraksiyonu inhibe ettiğini saptamıĢlardır. Aynı araĢtırmacılar daha sonra 

Ligusticum Wallichii’den izole edilen butilidenftalitin prostoglandin F2α’nın uterus 

kontraksiyonunu (oksitosin ve asetilkolinin neden olduğu) araĢtırmıĢlardır. Bu 

bileĢiğin papaverin [1-(3,4-dimetoksibenzil)-6,7-dimetoksiizokuinolin] gibi 

nonspesifik spazm giderici etkisi olduğunu, ancak etki mekanizmasının farklı 

olduğunu bildirmiĢlerdir (Gijbels 1983; Ko ve Lin 1977; Ko 1980). 

  Bjeldanes ve Kim (1978), 3-n-butilftalit ve sedanenolitin zayıf sakinleĢtirici 

etkiye sahip olduklarını bildirmiĢlerdir. 

  Güneydoğu Çin’ de epilepsi tedavisinde kullanılan Apium Graveolens’den 

izole edilen 3-n-butilftalit ve 3-n-butil-4,5-dihidroftalit fareler üzerinde yapılan 

deneylerde antiepileptik etki göstermiĢlerdir (Cracer ve Simon 1987). 

  Geleneksel Çin ilacı olan Angelica Sinensis’in uçucu yağı iki ana bileĢik 

(ligustilit ve butilidenftalit) taĢımaktadır. Ligustilit, asetilkolin veya histamin enjekte 

edilmiĢ kobaylarda antiastmatik etki göstermiĢtir. Benzer Ģekilde butilidenftalitin de 

antiastmatik etkisi olduğu saptanmıĢtır (Ko 1980; Cracer ve Simon 1987). 
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  Ftalit içeren bitkiler Doğu ve Günaydoğu Asya’da tedavi amacıyla yaygın 

olarak kullanılırken, bu kullanım Avrupa’da Asya’ya oranla çok daha azdır. Literatür 

verilerine göre ftalit içeren bitkiler arasında sık olarak kullanılanlar Ģunlardır;  

  Angelica Anomala: Çin’de soğuk algınlığı, baĢağrısına karĢı kullanılmaktadır 

(Gijbels 1983). Hartwell’e göre tüm bitki göğüs kanseri tedavisinde etkilidir, 

kökler spesifik olmayan tümörlere karĢı kullanılmaktadır (Hartwell 1971; 

Revolutionary HeaJth Committe of Human Province 1978).  

 Çin Melek Otu (Angelica Sinensis): Menstrual (Adet döngüsü) düzensizlikler 

ve romatizmaya karĢı kullanılmaktadır. Kökler in vivo olarak antiviral etki 

göstermektedir (Wagner ve diğ. 1985; Ko 1980; Revolutionary HeaJth 

Committe of Human Province 1978). Ayrıca bitki, göğüs kanseri tedavisinde 

etkilidir (Hartwell 1971).  

 Kereviz (Apium Graveolens): Avrupa tıbbında kökler diüretik olarak 

kullanılmıĢtır. Avrupa’ da halk arasında gut ve romatizmaya karĢı 

kullanılmaktadır. Meyvelerinin uçucu yağı, Hindistan’da romatizmaya karĢı 

ve antispazmodik olarak kullanılmıĢtır (Indial Pharmaceutical Codex 1953). 

Asya tıbbında ise karaciğer tümörleri tedavisinde kullanılmaktadır (Gijbels 

1983; Uhlig ve diğ. 1987). 

 Selam Otu (Levisticum Officinale): Avrupa tıbbında diüretik, antispazmodik 

ve emanagog (regl düzenleyici ve uyarıcı) olarak kullanılmaktadır. Yapraklar 

ve gövde, sebze olarak ayrıca tadlandırma amacıyla kullanılır. Kökler 

günümüzde de diüretik olarak kullanılır. Hartwell’e göre bu tür, karaciğer ve 

dalak tümörlerinde etkilidir (Gijbels 1983; Hartwell 1971). 

 Ayı Rezenesi (Meum Athamanticum): Meyve ve kökleri eski Fransız ve 

Ġspanyol farmakopelerinde kayıtlıdır; kökler tad ajanı olarak, tonik, stomaĢik 

(mide güçlendirici), spazmolitik, histeriye (kiĢilik bozukluğu) karĢı ve uterus 

(rahim) hastalıklarında kullanılmıĢtır (Gijbels 1983). 

  Ayrıca Cnidium Officinale, Angelica Acutiloba türü ile birlikte obstetrik ve 

jinekolojik bozuklukların tedavisinde en popüler ham ilaçlardan biridir. Çin ve 

Japonya’da bu amaçla kullanıldığı bilinmektedir (Tsukamoto ve diğ. 2005).   
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  Ftalitleri içeren bitkilerden gıda olarak da yararlanılmaktadır (Perry 1980). 

Ülkemizde ftalitleri içeren bitkiler diüretik, karminatif (gaz giderici) olarak ayrıca 

diğer ülkelerde olduğu gibi gıda maddesi olarak, tad ve koku vermek üzere de 

yemeklerde kullanılmaktadır (Baytop 1984).  

  Ftalitler üzerindeki araĢtırmalar geçmiĢten günümüze kadar uzanmakla 

birlikte, önceki yıllarda daha çok ftalitlerin teĢhisleri, bitkilerden izolasyonları 

üzerinde durulmuĢ, farmakoloijk etkileri üzerindeki araĢtırmalar ise son yıllarda hız 

kazanmıĢtır. Asya’da bu bitkilerin çeĢitli kanser türlerinde etkili olması, Avrupa’da 

da araĢtırmacıların ftalit içeren bitkilere karĢı ilgisi artmıĢtır. Ulusal Kanser 

Enstitüsü’nde yapılan bir araĢtırma Z-butilidenftalitin ve Levisticum Officinale kök 

uçucu yağının sitostatik aktivitesi incelenmiĢtir. Saf madde ya da yağda böyle bir etki 

görülmemiĢtir (Gijbels 1983). Bir baĢka çalıĢmada da Radix Angelicae
1
’nin 

tümörlere karĢı aktivitesinin içerdiği ftalitlerden değil, polisakkarit tipi bileĢiklerden 

ileri geldiği saptanmıĢtır (Wagner 1985). Ancak bu konudaki çalıĢmalar kesin bir 

sonuç verecek kadar yeterli düzeye ulaĢmamıĢtır.  

  Bu konudaki araĢtırmaların hızlandırılması, ftalit içeren yeni bitkilerin 

belirlenmesi yanında, bu bileĢiklere ait farmakolojik aktivitelerin bulunması ve 

kanser tedavisinde ftalitlerin gerçekten etkili olup olamayacaklarının saptanması 

bakımından büyük önem taĢımaktadır. 

2.2 Ftalitlerin Sentezi 

Ftalitler literatürde iki ana yöntemle sentezlenmiĢtir: 

1.  Ftalik asit türevlerinin indirgemesi (ftalik asit, ftalik esterler, ftalik anhidrit, 

ftalimid) 

2.  Benzil alkollerden veya benzoik asit türevlerinden orto-lityumlama 

yöntemiyle hazırlanan o-hidroksimetil benzoik asitlerin halkalaĢması 

 

 

                                                      
 

1
 Melek otu türünün köklerine verilen isimdir. 
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2.2.1 Ftalik Asit Türevlerinin Ġndirgenmesi ile Ftalit Sentezi 

  Simetrik olarak konumlanmıĢ ftalik asitlerin (115) ve ftalik anhidritlerin 

(116) çeĢitli indirgen maddeler tarafından indirgenmesi ile ftalitler (117) elde 

edilmiĢtir (Molnar 2015). 

 

  4-kloroftalik anhidrit (118) örneğinde gösterildiği gibi asimetrik ftalik 

anhidritlerin Zn/AcOH ile indirgenmesi ile izomer ürünler meydana gelir (119), 

(120). Bu nedenle bu yöntem, ftalit sentezi için tercih edilen bir yöntem değildir 

(Molnar 2015).  

 

  Ftalik anhidrit (122) ile klor ve nitro benzenlerin (121) AlCl3 

katalizörlüğünde etkileĢtirilmesi ile o-karboksibenzofenon türevleri (123) elde edilir. 

Bu bileĢiklerin uygun Ģartlarda indirgenmesi ile o-alkilbenzoik asit türevleri (124) ele 

geçer. o-alkilbenzoik asit türevleri NaBrO3/NaHSO3 yükseltgenme reaktifi ile 

oksitlenerek biyolojik olarak aktivite gösteren ilgili ftalit türevleri (125) sentezlenir. 

Birçok araĢtırmada biyolojik olarak aktivite gösteren çeĢitli ftalitlerin sentezi için çok 

sayıda benzoik asit ve o-alkilbenzoik asit türevleri kullanılmıĢtır. Bu araĢtırmalarda 
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sentezlenen bileĢiklerin sitotoksite, antibakteriyel ve antifungal aktiviteleri test 

edilmiĢtir (Bayer ve diğ. 2005).    
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  Ftalik anhidritler gibi ftalimidler de ftalit sentezlerinde baĢlangıç maddesi 

olarak kullanılabilirler. Bu yöntemle yapılan bir çalıĢmada Gardner ve Naylor Jr 

(1936), ftalimid (128) bileĢiğini Zn-Cu katalizörlüğünde indirgeyerek elde edilen 

(129) bileĢiğin asidik ortamda ısıtılması ile ftalit (130) sentezini baĢarmıĢlardır. 

 

2.2.2 Orto-Lityumlama Yöntemiyle Ftalit Sentezi 

  Alternatif bir sentez yöntemi olarak orto-lityumlama ile çeĢitli ftalitler elde 

edilir. Uygun yönlendirici grup ve bir elektrofilik reaktif kullanılarak ftalit 

sentezlemek üzere orto-disübstitüe bileĢikler hazırlanabilir. Bu amaçla benzil 

alkollerin orto-lityumlama (A) yoluyla orto-karboksilasyonu ve ardından siklizasyon 

reaksiyonu ile ftalitler elde edilir. Bununla birlikte, benzoik asitlerin bazı türevleri 

(örneğin; çeĢitli amidler, dihidrooksazoller), orto-lityumlama reaksiyonlarındaki 

hidroksimetil gruplarına göre daha güçlü yönlendirici olduklarından ftalitlerin sentezi 

için baĢlangıç maddesi olarak daha çok kullanılırlar. Diğer bir yöntem (B), uygun 
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benzoik asit türevlerinin orto-lityumlanmasının ardından isteğe bağlı olarak sübstitüe 

hidroksimetil grubunun bağlanmasından sonra oluĢan bileĢiğin asitle muamele 

edilmesiyle ftalitlerin elde edildiği yöntemdir (Faigl ve diğ. 2010).  

 

 Benzil alkollerin (131) orto-lityumlanmasının ardından karboksilasyon ile o-

hidroksimetil benzoik asitler (132) elde edilir. Elde edilen bileĢiğin asit katalizli 

halkalaĢmasıyla ftalitler (133) sentezlenir. Bu metod, hidroksimetil grubunun 

lityumlama reaksiyonlarındaki zayıf orto-yönlendirme etkisi ile sınırlanır. Benzoik 

asit türevlerinin orto-lityumlanmasının (134) ardından uygulanan hidroksimetilasyon 

reaksiyonu ile elde edilen bileĢiğin asidik iĢlemlerden sonra o-hidroksimetilbenzoik 

asit türevlerine (132) dönüĢtürülmesi daha sık uygulanan bir yöntemdir. Bu yöntemle 

orto konumunda lityumlanmıĢ benzoik asit türevlerinin formillenmesi ve ardından 
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indirgenmesi ile yapılan sentez doğrudan hidroksimetilasyonla yapılan senteze göre 

daha yüksek verimle gerçekleĢir (Molnar 2015). 

 

2.2.3 β-Keto Asitler ve Ftaldehidik Asitten Ftalitlerin Sentezi 

  Jia ve Han (2017), gliserol içinde katalitik tek pot kademeli reaksiyonu 

yoluyla 2-formilbenzoik asit (135) ve β-keto asitlerinden (136) 3-sübstitüe ftalitlerin 

(137) sentezini gerçekleĢtirmiĢlerdir. 

 

  Çok sayıda biyoaktif bileĢiğin yapıtaĢı olan 3-sübstitüe ftalitler, 

antibakteriyel, anti-HIV, antifungal, antibiyotik, antitümör ve bağıĢıklık sistemini 

baskılayıcı (immünosupresif) gibi geniĢ bir farmakolojik aktivite sergilemektedirler. 

Ayrıca, izokumarinler, antrakinonlar, antrasiklinler, çeĢitli alkaloidler gibi birçok 

biyoaktif bileĢikte bulunan önemli heterosiklik yapılardır. 3-sübstitüe ftalitlerin tek 
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pot kademeli reaksiyon yoluyla sentezi sıkça uygulanan yöntemlerdendir (Jia ve Han 

2017). 

  2-formilbenzoik asit (138) ile benzoilasetik asit (139) reaksiyonundan 3-

fenasilfatlitler elde edilir. Reaksiyon gerçekleĢmesi için bir baza ihtiyaç vardır. Baz 

olarak trietilamin (Et3N) kullanıldığında reaksiyon % 32 verimle gerçekleĢir. Verimi 

arttırmak için üçüncül, ikincil, birincil aminlerden yapılan çalıĢmalardan en iyi 

verimin birincil aminlerde gerçekleĢtiği görülmüĢtür. Genel olarak, en iyi sonuç, 0,5 

saatte 65ºC sıcaklıkta p-anisidin katalizörlüğünde elde edilmiĢ ve reaksiyonun verimi 

% 80 olarak bulunmuĢtur (Jia ve Han 2017).   

 

  Reaksiyon mekanizması aĢağıda gösterilmiĢtir. Ġlk olarak, 2-formilbenzoik 

asit aldol ara ürününü (A) vermek üzere bir baz eĢliğinde benzoilasetik asit ile 

reaksiyona girer. Daha sonra, dekarboksilasyon ve ara ürünün laktanizasyonu (A) ile 

3-fenasilftalit (140a) oluĢur. Bu yöntemle elde edilen ftalit türevlerinin verimleri 

aĢağıda gösterilmiĢtir (Jia ve Han 2017).   
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2.2.4 Siklizasyon Yöntemiyle Ftalitlerin Sentezi 

  Kademeli siklizasyon yöntemi ile aromatik asit ve aldehitlerden 3-sübstitüe 

ftalitler elde edilir. Reaksiyon rodyum katalizörü ile gerçekleĢir. Genel olarak, 3-

sübstitüe ftalitlerin sentezi için çok aĢamalı reaksiyonlar kullanılır. GeçiĢ metali 

katalizörlerinin geliĢtirilmesiyle 3-sübstitüe ftalitlerin sentezi üzerine yapılan 

araĢtırmalar çoğalmıĢtır (Shi ve Li 2012). Örneğin; siklizasyon yöntemi ile aldehitler 

ve metil 2-iyodobenzoatların reaksiyonundan yüksek verimlerde ftalitler elde 

edilmiĢtir. GeçiĢ metali katalizörü olarak CoI2 ve Zn katalizörleri de kullanılır 

(Cheng ve diğ. 2007; Rayabarapu ve diğ. 2004).  

 

  o-toluik asit (144) ve 3-nitrobenzaldehitin (145) reaksiyonu ile ftalit (146) 

elde edilir. Ag2CO3 ve AgClO4 beraberinde ve [Cp*RhCl2]2 katalizörü ile yapılan 

reaksiyonun verimi oldukça düĢüktür. Bazı optimizasyon çalıĢmalarından sonra en 

iyi sonuç, Ag2CO3 bazı, AgOTf katkı maddesi ve [Cp*RhCl2]2 katalizörü ile elde 

edilmiĢ ve reaksiyonun verimi % 81 olarak bulunmuĢtur (Shi ve Li 2012).  
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  Yapılan çalıĢmalardan elde edilen sonuçlara göre benzoik asit türevleri (147) 

ve 3,5-bis(triflormetil) benzaldehitin (148) reaksiyonu ile de ftalit elde edilir. 

Reaksiyon mekanizması ve verimleri aĢağıdaki gibidir; 
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  Bu çalıĢmalardan karboksil grubu tarafından aktive edilen aromatik orto C-H 

bağlarının rodyum (III) katalizörü ile etkileĢmesi neticesinde 3-sübstitüe ftalitlerin 

elde edildiği bir yöntem geliĢtirilmiĢtir. Bu yöntemde su dıĢında hiçbir yan ürün 

oluĢmamıĢtır (Shi ve Li 2012). 

  Benzer Ģekilde, kademeli siklizasyon yöntemi ile aromatik asitler ve 

aldehitlerin reaksiyonundan 3-sübstitüe ftalitler elde edilir. Reaksiyon, yüksek 

verimli ve uygun maliyetli rutenyum(II) katalizörü ile gerçekleĢir. Bu kademeli 

siklizasyon, C-H bağının polar C=O grubuna bağlanmasının ardından molekül içi 

nükleofilik sübstitüsyon (yerdeğiĢtirme) tepkimesinden meydana gelir (Fan ve diğ. 

2017). 

 

  o-toluik asit ve m-nitrobenzaldehitin reaksiyonu [RuCl2(p-simen)]2 

katalizörü, AgOTf ve Na2CO3 katkı maddesi eĢliğinde gerçekleĢir. Reaksiyonun 

verimi % 69 olarak bulunmuĢtur. 

  Ru (II) katalizli ftalit sentezi için reaksiyon mekanizması aĢağıdaki gibidir; 
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 2-asetil benzoik asitin asidik etanol ortamındaki siklizasyon reaksiyonundan 3-

etoksi-3-metil isobenzofuran-1(3H)-on (154) elde edilir. (154) bileĢiğinin dietil 

malonat ile reaksiyonundan (155) bileĢiği sentezlenir. Elde edilen bileĢiğin verimi % 

89 olarak bulunmuĢtur (Li ve diğ. 2006). 
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 2-formilbenzoik asitleri (158) ve furan türevleri (159) ile kondenzasyon 

reaksiyonundan 3-füril ftalitler (160) elde edilir. Reaksiyon, asidik katalizör eĢliğinde 

gerçekleĢir. 3-fürilftalitler, nafto [2,3-b] furan-4,9-dionların (157) sentezinde 

kullanılan 2-karboksibenzilfuranların (156) halkalaĢma ürünleridir. 3-fürilftalitlerin 

birçoğu bitkilerden izole edilir. Ayrıca sitotoksite ve diğer farmakolojik aktiviteleri 

de gösterirler. Reaksiyona su ilave edilmesiyle elde edilen ürünün verimi artar. Ġlk 

defa sentezlenen 3-füril ftalit bileĢiğinin verimi, tepkime koĢullarının değiĢtirilmesi 

ile artacağı öngürülür (Dmitriev ve diğ. 2005). 
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  Ftalitlerin sentezi için birçok yöntem geliĢtirilmiĢtir. Bu yöntemlerin arasında 

kuvvetli asit ve bazlar tarafından katalize edilen siklizasyon reaksiyonları da yer alır. 

Bu yöntemlerin bazılarında güçlü, korozif ve zararlı asit ve bazların kullanılması, 

düĢük verime ve uzun reaksiyon süresine yol açar. Son yıllarda, katı asitlerin 

heterojen katalizör olarak kullanılması organik sentezin farklı alanlarına olan ilgiyi 

arttırmıĢtır. Heterojen katı asitler, homojen katı asit katalizörlerine göre daha çok 

avantaja sahiptir. Heterojen katı asitler, filtreleme yöntemiyle reaksiyon karıĢımından 

kolaylıkla ayrılabilir ve yeniden kullanılabilir. Ancak bu katalizörün ana dezavantajı 

düĢük özgül yüzey alanına sahip olmasıdır. Bu yüzden yüzey alanının arttırılması 

veya katalizörün etki ettiği aktif alan sayısının arttırılması önemlidir. Bu amaca 

ulaĢmak için katalizör genellikle yüksek yüzey alanı olan katı bir desteğin yüzeyine 

tutturulur. Katalizörün katalitik davranıĢı desteğin özelliğine bağlıdır. Özellikle 

alümina ve silika destekli katalizörler düĢük maliyet, kolay hazırlanma ve geri 

dönüĢüm gibi avantajlara sahiptir. Silika destekli sülfürik asit katalizörü eĢliğinde, 

metilaril veya siklik ketonlar (163 veya 164) ile ftalaldehidik asitin (162) 

reaksiyonundan yüksek verimle ftalit elde edilir (Maleki ve diğ. 2015).  
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  Reaksiyon mekanizması aĢağıda gösterildiği gibi iki aĢamalıdır. Ġlk aĢamada 

gerçekleĢen aldol kondenzasyonunun ardından siklizasyon reaksiyonuyla ftalit 

oluĢur. 

 

2.2.5 Ester ve Ketonlardan Ftalit Sentezi 

  Ġyot-magnezyum değiĢim reaksiyonu ile ester (örn; metil o- iyodobenzoatlar) 

ve ketonlardan ftalit elde edilir. Reaksiyon, silil metil grignard katalizörü 

(Me3SiCH2MgCl) ile gerçekleĢir. AĢağıda metil orto-iyodobenzoat (167) ve 

benzofenon (168) reaksiyonundan elde edilen 3,3-difenil ftalit (169) sentezi 

gösterilmektedir. Sentezlenen bileĢiğin verimi % 40 olarak bulunmuĢtur (Nakamura 

ve diğ. 2017). 
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 ÇeĢitli ester ve ketonlardan elde edilen ftalit türevleri ve verimleri aĢağıdaki 

gibidir;  

 

  Benzer Ģekilde, ftalaldehidik asit (162) ile siklik ketonların (170) kademeli 

tek pot reaksiyonundan 3-sübstitüe ftalitler elde edilir. Reaksiyon, silika destekli 

Preyssler nanoparçacıkları (H14[NaP5W30O110]/SiO2) ile gerçekleĢir. Silika destekli 

Preyssler nanoparçacıkları, yüksek dönüĢüm, düĢük sıcaklıkta çalıĢma ve yeniden 
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kullanılma gibi çeĢitli avantajlara sahiptir. Elde edilen ftalit türevlerinin verimleri ve 

reaksiyon mekanizması aĢağıda gösterilmiĢtir (Heravi ve diğ. 2009).  
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  Aril grubuna sahip 3-substitüe ftalitler iki yöntemle sentezlenir; 

1.  Farklı asetofenon, propiofenon, kumarinoil asetofenonunun brom türevleriyle 

(172) o-aril benzoik asidin (173) geri soğutucu altında kaynatılması ile 

ftalitler elde edilir. Reaksion, susuz K2CO3 ve etil metil keton ortamında 

gerçekleĢir (Nalini V. ve Poonam 2012). 
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2.  Birinci yöntemle aynı reaksiyon ortamına sahip, o-aril benzoik asit (173) ve 

brom dietil malonatın (175) geri soğutucu altında kaynatılması ile de ftalitler 

elde edilir (Nalini V. ve Poonam 2012). 
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2.2.6 Orto-Dialdehitlerden Ftalit Sentezi  

  Enantiyomerik saflıkta 3-sübstitüe ftalitler iki adımda sentezlenir; 

  Birinci adımda, ilk olarak (-)-8-benzilaminomentol (177) ve o-ftaldehidin 

(178) kondenzsasyon reaksiyonundan perhidro-1,3-benzoksazin (179) elde edilir. 

Elde edilen bileĢik, farklı organometalik bileĢiklerle reaksiyona sokularak alkollere 

(180) dönüĢtürülür (Pedrosa ve diğ. 2006).  
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  (-)-8-benzilaminomentol (177) ile o-brombenzaldehitin (181) kondenzasyon 

reaksiyonundan tek diastereoizomer olarak 182 bileĢiği elde edilir. Elde edilen 

bileĢiğin verimi % 65’dir. 182 bileĢiği tetrahidrofuran (THF) ortamında ve 90℃ 

sıcaklıkta t-Butillityum (t-BuLi) reaktifi ile muamele edildiğinde organolityum 

türevine dönüĢür. 90℃ sıcaklıkta, organolityum türevinin uygun aldehit ile 

reaksiyonundan benzilik alkoller (180) elde edilir. Benzilik alkollerin alternatif 

sentez yöntemi yukarıda ifade edilen yönteme göre daha düĢük verim ve distereo 

seçiciliğe sahiptir (Pedrosa ve diğ. 2006).  
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  Ġkinci adımda, birinci adımda sentezlenen alkoller ftalitlere dönüĢtürülür. 

Benzilik alkollerden (180) ftalitlerin (184) elde edilmesi de iki adımda gerçekleĢir; 

Öncelikle benzilik alkoller, seyreltik alkolik HCl çözeltisiyle tepkimeye girer ve 

N,O-ketal yapısının hidrolitik bölünmesiyle asetallerin (183) eĢit molde cis ve trans 

izomerleri oluĢur. Daha sonra 183 bileĢiği, mCPBA (Meta-klorperoksibenzoik asit), 

BF3.Ot2 (Bor triflorür etil eterat) ve CH2Cl2 (metilen klorür) ile muamele edilerek 

yüksek verimde enantiyosaf ftalitler (184) elde edilir. Elde edilen ftalit türevlerinin 

verimleri aĢağıda verilmiĢtir (Pedrosa ve diğ. 2006). 
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2.2.7 Ġndan Türevlerinden Ftalit Sentezi 

  Subkritik su, normal kaynama noktası (100
o
C) ve kritik sıcaklık (374

o
C) 

arasındaki sıcaklıklarda basınç altında bulunan sıvı sudur (KuĢ 2012; Klose ve 

Naberuchin 1986). Suyun anormal özelliklerinin birçoğu çok güçlü hidrojen 

bağından kaynaklanır. Subkritik sıcaklık aralığının üstünde, hidrojen bağları bozulur 

ve genellikle sıcaklığın arttırılması beklenenden daha fazla özelliğin değiĢmesine 

sebep olur (Klose ve Naberuchin 1986). Su daha az polar hale gelir ve metanol veya 

etanol gibi bir organik çözücü davranıĢı sergiler (KuĢ 2012).  

  Subkritik suyun özelliğinden ve moleküler oksijenin subkritik sudaki yüksek 

çözünürlüğünden dolayı bir organik çözücü ve metal tuzları/kompleksleri olmadan 

indan türevlerinden isobenzofuran-1(3H)-on (130) ve isobenzofuran-1(3H)-dion 

(122) elde edilebilir. Ġndan türevleri, subkritik sudaki moleküler oksijen ile 

isobenzofuran-1(3H)-on’a ve moleküler oksijen ve hidrojen peroksit (H2O2) ile 

isobenzofuran-1(3H)-dion’a yükseltgenir. Reaksiyon, Kornblum–DeLaMare 

reaksiyonu olarak bilinen ve katalizöre ihtiyaç olmadan tek adımda gerçekleĢir. 



 

 

57 

 

Ayrıca basit, ekonomik ve çevreye uyumlu bir sentez yöntemidir ve subkritik su 

altındaki sentez çalıĢmalarına örnek oluĢturur (KuĢ 2013).  

 

  Ġndan türevlerinin isobenzofuran-1(3H)-on’a dönüĢüm reaksiyonunun 

mekanizması aĢağıda verilmiĢtir. Mekanizmaya göre, ilk olarak oksijeni Kornblum–

DeLaMare reaksiyonu ile karbonil grubu oluĢturmak için hidroperoksit oluĢturacak 

Ģekilde α-karbon atomuna saldırır. Diketon, Baeyer-Villiger reaksiyonu yoluyla 

lakton oluĢturmak için reaksiyon sırasında oluĢan hidrojen peroksit ile etkileĢir. Elde 

edilen bileĢikten bir mol karbonmonoksitin (CO) ayrılması ile ftalit (130) elde edilir. 

 

  Sentezler, subkritik sudaki moleküler oksijen ile gerçekleĢir. 2,3-dihidro-1H-

inden-1-on (185) ve 1,2-dibrom-2,3-dihidro-1H-inden (186) yüksek verimlerde 

isobenzofuran-1(3H)-on’a (130) okside olur. 2-brom-2,3-dihidro-1H-inden-1-on 

(187) moleküler oksijenle yükseltgenmesinden daha düĢük verimde (%50) ftalit 

(130) elde edilir. 
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2.2.8 Orto-Siyano Benzaldehitlerden Ftalit Sentezi 

  2-siyanobenzaldehitler (188) ve t-bütil asetat ve N,N-dimetilasetamidin 

organolityum veya lityum enolatları gibi nükleofillerle reaksiyonundan 3-sübstitüe 

3H-isobenzofuran-1-ilidenaminler (189) elde edilir. Bu ürünlerden bazıları, 

hidroklorik asit ile muamele edilerek 3-sübstitüe ftalit sentezlenir (Kobayashi ve diğ. 

2011).  
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  188 bileĢiği ve t-bütil asetat ve N,N-dimetilasetamidin lityum enolatları ile 

reaksiyonundan 2-(3-imino-l, 3-dihidroizobenzofuran-1-il) asetik asit türevleri (190) 

sentezlenir. Elde edilen bileĢik, 3-sübstitüe ftalit sentezi için alternatif bir baĢlangıç 

maddesidir. 

 

  189 ve 190 bileĢiği asidik koĢullar altında hidroliz edilerek 3-sübstütüe ftalit 

(191) elde edilir. 
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  Benzoik asitler (192 ve 195) Palladyum (II) asetat (Pd(OAc)2,  Potasyum 

bikarbonat (KHCO3) ve dibrommetan (CH2Br2) ile tepkimeye girerek metoksi 

ftalitler (193 ve 196) elde edilir. Elde edilen bileĢiklerin bor tribromür (BBr3) ile 

reaksiyonundan hidroksile ftalitler (194 ve 197) sentezlenir (Teixeira ve diğ. 2014). 
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2.3 5-Sübstitüe Ftalitlerin Sentezi 

  Ftalit, ilaç ve ilaç adaylarında önemli bir yapı olduğu için çeĢitli ftalit 

türevleri geliĢtirilmiĢtir (Faigl ve diğ. 2010). Bu türevlerden biri olan 5-sübstitüe 

ftalitler, literatürde çeĢitli yöntemlerle sentezlenir ve 5-sübstitüe ftalitlerin ara 

ürünleri, antidepresan ilacı olan sitolopram ve onun optikçe aktif benzeri olan 

essitolopramın üretim sürecinde kullanılır (Hilden ve diğ. 2004; Castaner ve diğ, 

1979; Sorbera ve diğ. 2001).  

  Literatürde dört ayrı yolla sentezlenen (A, B, C, D)  5-klor ftalitin (198) 

reaksiyonları aĢağıda verilmiĢtir. Ancak literatür prosesleri çeĢitli dezavantajlara 

sahiptir. Örneğin; Sayısız reaksiyon aĢaması içerir ve düĢük verimli ürünler elde 
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edilir. Ayrıca karbontetraklorür (CCl4) veya çinko kullanımının çevreye olan zararlı 

etkisinden dolayı bu proseslerin uygulanmasından kaçınılır (Faigl ve diğ. 2010). 

 

  Yukarıdaki proseslerin dezavantajlarından dolayı orto-lityumlama yöntemiyle 

5-sübstitüe ftalitler sentezlenir. Prosedürün temel adımı, dimetil formamid (DMF) ile 

formillemeyi takip eden 4-klor-N,N-diizopropilbenzamitin (199a) orto-

lityumlanmasıdır. Formil grubunun sodyum borohidrit ile indirgenmesinin ardından 

halkalaĢma ile yüksek verimde 5-klor ftalit (198) elde edilir (%76). Hidroksimetil ara 

ürünü (202a) izole edilmeden formil türevinin (201a) sodyum borhidrür ile 

indirgenmesinin ardından asidik siklizasyon ile 5-klor ftalit (198) elde edilir. 

BileĢiğin verimi % 95’dir (Faigl ve diğ. 2010). 
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  Yukarıda açıklanan 5-klor ftalitin sentezine benzer Ģekilde 3,5-diklor-N,N-

diisopropilbenzamitin (3,5-diflor-N,N-diisopropilbenzamit) orto lityumlanması ile 

4,6-diklor (207a) ve 4,6-diflor ftalitler (213b) de sentezlenebilir (Molnar ve diğ. 

2011).  

 N,N-diisopropilkarbomilin orto-lityumlanmasında s-bütil lityum (sBuLi) yerine 

bütil lityum (BuLi) veya hekzil lityum (HexLi) reaktiflerinin de kullanılması önemli 

bir avantajdır. Bu yöntemle 5-klor ftalitin sentezi  % 92-95 verimle gerçekleĢtirilir 

(Molnar ve diğ. 2011).  
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2.4 Ftalitlerin Reaksiyonları 

Ftalitler, heterosiklik yapıların ve tıp kimyasının çok yönlü yapıtaĢlarıdır. Bu 

yüzden heterosiklik bileĢiklerin sentezinde sıklıkla kullanılırlar. 
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5,6-diaminoftalit (214) ve tiyadiazolftalit (215) bileĢikleri heterosiklik 

yapıların eldesinde ve bazı organik bileĢik türevlerinin sentezinde kullanılan 

baĢlangıç bileĢikleridir (Molnar ve diğ. 2012). 

o-fenilendiamin de ftalit gibi daha karmaĢık heterosiklik bileĢiklerin 

sentezinde kullanılır. Bu iki yapının aynı molekülde bulunması yeni heterosiklik 

bileĢiklerin sentezine imkan tanır. 214 ve 215 bileĢiklerinin bu amaçla kullanımı 

aĢağıda gösterilmiĢtir. 

 

214 ve 215 bileĢiklerinin literatürde bulunan sentez yöntemi (A) ile yeni 

sentez yöntemi (B) aĢağıda verilmiĢtir. Yeni sentez yönteminde, 5-klor ftalitin (216) 

nitrolanması ile 5-klor-6-nitroisobenzofuran-1(3H)-on (217) elde edilir. Klor 

atomununun azit anyonu ile nükleofilik yerdeğiĢtirme reaksiyonuna göre yer 

değiĢtirmesi 5-azido-6-nitroisobenzofuran-1(3H)-on (218) bileĢiğini verir. 218 

bileĢiğinin katalitik indirgenmesi ile 5,6-diaminoftalit (214) oluĢur. Son olarak, 214 

bileĢiğinin tiyonil klorür ile halkalaĢmasından tiyadiazolftalit (215) elde edilir. 
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 Ftalitler kullanılarak sentezlenen bir baĢka bileĢik pestasindir. Ftalitin 

hidrodesülfürizasyon yolu ile pestasine (1) dönüĢümü aĢağıda gösterilmiĢir 

(Karmakar ve diğ. 2009). 
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 Bir tionoftalitin hidrodesülfürizasyon ile ftalana dönüĢüm reaksiyonu aĢağıda 

verilmiĢtir. Ftalitin (220) Lawesson reaktifi ile etkileĢmesi ile tionolakton (221) elde 

edilir. Elde edilen bileĢiğin (221), Raney nikeli muamele edilmesiyle çok düĢük 

verimde ftalan (222) sentezlenir (Karmakar ve diğ. 2009). 

 

 Permetil eter pestasin de ftalitler kullanılarak sentezlenen bileĢiklerdir. Aseton (223) 

ile dietil oksalatın reaksiyonundan hidroksibenzoik asit (224a) elde edilir. Elde edilen bileĢik 

asetonda MeI ve K2CO3 ile reaksiyona sokularak 224b bileĢiği sentezlenir. 224b bileĢiği 

formilleme reaksiyonu ile formil ester (225) oluĢur ve formil esterin LiOH ile hidrolize 

edilmesiyle ftalaldehidik asit (226) meydana gelir. 226 bileĢiğinin siklohekzan-1,3-dion 

(227) ile kondenzasyon reaksiyonundan 3-siklohekzenilftalit (228) sentezlenir. 228 

bileĢiğinin iyot ve metanol ortamında geri soğutucu altındaki iĢleminden sonra 

trimetoksiarilftalit (229) elde edilir. 229 bileĢiğinin LiAlH4 ile indirgenmesinden sonra elde 

edilen bileĢiğin (230) halkalaĢması ile permetile eter pestasin (231) elde edilir. Permetil 

pestasin bileĢiğinin verimi %98’dir (Karmakar ve diğ. 2009). 
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 Monometil eter pestasin de permetil eter pestasin gibi ftalitler kullanılarak 

sentezlenen bileĢiklerdir. 228 bileĢiğinin civa (II) asetat [Hg(OAc)2], sodyum asetat 

(NaOAc) ve asetik asit (AcOH) ortamında geri soğutucu altında kaynatılması ile 
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resorsinolilftalit (232) elde edilir. Elde edilen bileĢiğin indirgenmesinden sonra monometil 

eter pestasin (233) oluĢur. OluĢan bileĢiğin verimi permetil eter pestasin (231) bileĢiğine 

göre daha düĢüktür (%50) (Karmakar ve diğ. 2009). 
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3. MATERYAL VE YÖNTEM 

3.1 Materyal 

3.1.1 Kullanılan Kimyasal Maddeler 

 Tez kapsamında sentezlerde kullanılan karboksialdehitler ve hetarilaminler 

ticari olarak mevcut olduğundan satın alınma yoluyla temin edilmiĢtir. Kullanılan 

tüm kimyasal maddeler, saflık dereceleri ile birlikte Tablo 3.1’de verilmiĢtir. 

 Tablo 3.1: Kullanılan kimyasal maddeler ve saflık dereceleri 

Kimyasal Madde 
Saflık 

(%) 

Ftalaldehidik asit (2-formilbenzoik asit) 98 

6,7-dimetoksi ftalaldehidik asit (6-formil-2,3-dimetoksi benzoik asit) 98 

2-aminopirimidin 97 

3-aminopiridin 99 

2-amino-5-metil piridin 99 

2-amino-6-metil piridin 98 

2-amino-4,6-dimetil pirimidin 98 

2-amino-4,6-dimetoksi pirimidin 98 

2-amino-4-klor-6-metil pirimidin 98 

2-amino-5-metilthiazol 98 

2-amino-4,6-dimetil pirimidin 95 

Etil alkol (Abs) 99,9 

Etil alkol (Ticari) 96 

Asetonitril 99,9 
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3.1.2 Kullanılan Cihazlar 

 Erime noktası tayini için Stuart SMP30 model erime noktası cihazı 

 UV-VIS spektrumlarının çekilmesi için Optizen Pop UV Spektrofotometresi 

 IR spektrumlarının çekilmesi için Agilent Technologies Carry 630 model  

FT-IR Spektrofotometresi 

 Kristal yapılarının çözümünde STOE IPDS II Difraktometresi 

 NMR spektrumlarının çekilmesi için Magritek Spinsolve 60/Karbon 

Spektrofotometresi 

 Gaussian09 paket programı kullanılarak teorik hesaplamalar elde edilmiĢtir.  

3.2 Yöntem 

3.2.1 3-Hetarilamino Ftalitlerin Sentezi 

 Ftalitler üzerine çok sayıda çalıĢma yapılmıĢ olmasına rağmen tez 

kapsamında sentezlenen türevler literatürde yer almamaktadır. Science Finder 

Scholar data bazında yapılan tarama ile literatürde yer almayan bileĢikler olduğu 

görülmüĢtür. Arilaminoftalitler üzerine yapılan daha önceki çalıĢmalar ise genellikle 

homoaromatik aminlerle gerçekleĢtirilen sentezlerdir (OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 

2006, 2007, 2008). Sentezlenen hetarilftalitler ile ilgili çok az çalıĢma mevcuttur 

(OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2006
e,f,g

).  

 ÇalıĢmada sentezlenen tüm ftalitler, heteroaromatik halka içeren aminler 

(piridin ve pirimidin türevleri) ve karboksi aldehitler kullanılarak tek kademeli bir 

reaksiyon ile elde edilmiĢtir (ġekil 3.1) (OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2006
e
). Sentezi 

gerçekleĢtirilen bileĢikler, uygun çözücüler kullanılarak tek kristal haline 

getirilmiĢtir. 
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ġekil 3.1: 3-Hetarilaminoftalit sentezi 

3.2.1.1 3-((5-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) Sentezi 

 

 1,50 gr (0,01 mol) ftalaldehidik asit 50 ml etanol içerisinde çözüldü ve 

üzerine 1,081 gr (0,01 mol) 2-amino-5-metil piridin ilave edildi. Çözelti, geri 

soğutucu altında 4 saat kaynatıldı. Reaksiyon sonunda çözelti soğumaya bırakıldı ve 

çöken kısım süzülüp kurutuldu. Elde edilen ürün, etanol ile saflaĢtırıldı. 3-((5-metil 

piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) bileĢiği saflaĢtırıldıktan sonra bu 

bileĢiğin tek kristalleri, asetonitril çözeltisinin oda sıcaklığında yavaĢ bir Ģekilde 

uçurulmasıyla elde edildi. Verim: % 82, erime noktası: 168-169
o
C’dir. 

 Diğer ftalit türevleri de aynı Ģekilde sentezlenmiĢ ve saflaĢtırılmıĢtır. 

Sentezlenen bileĢiklerin isimleri, erime noktaları, verimleri ve tek kristallerin 

hazırlandığı çözücüler aĢağıda verilmiĢtir. 
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3.2.1.2 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) Sentezi  

 

 Verim: % 64; Erime noktası: 215,3-216,4
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Etanol.  

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Asetonitril.  

3.2.1.3 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on
1
 (III) Sentezi 

 

 Verim: % 95; Erime noktası: 159,5-160,5
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Etanol.  

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Asetonitril.  

 

                                                      
1
Bu bileĢik ilk defa 2006 yılında sentezlenmiĢtir (OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2006

d
). 
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3.2.1.4 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

 Sentezi 

 

 Verim: % 90; Erime noktası: 177,5-178
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Etanol.  

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Asetonitril.  

3.2.1.5 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

 (V) Sentezi 

 

 Verim: % 89; Erime noktası: 187,8-188,8
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Asetonitril  

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Asetonitril.  
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3.2.1.6 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

 (VI) Sentezi 

 

 Verim: % 94; Erime noktası: 164,4-165,5
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Etanol  

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Asetonitril.  

3.2.1.7 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on
1

 (VII) 

 Sentezi 

 

 Verim: % 66; Erime noktası: 152,0-152,9
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Etanol  

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Etanol.  

 

 
                                                      
1
Bu bileĢik ilk defa 2007 yılında sentezlenmiĢtir (OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2007

h
). 
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3.2.1.8 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) 

 Sentezi 

 

 Reaksiyon, geri soğutucu altında 18 saat kaynatılarak gerçekleĢtirildi. 

 Verim: % 31; Erime noktası: 197,5-198,2
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Etanol. 

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Asetonitril. 

3.2.1.9 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-

 1(3H)-on (IX) Sentezi 

 

 Verim: % 90; Erime noktası: 199-203,5
o
C.  

 SaflaĢtırmada kullanılan çözücü: Etanol 

 Tek kristallerin hazırlandığı çözücü: Etanol 
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4. BULGULAR VE SONUÇLAR 

4.1 X-IĢını Kırınımı 

4.1.1 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) 

 BileĢiğinin Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.1: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) bileĢiğinin 

molekül yapısı 

 ġekil 4.1’de I molekülünün kristal yapısı görülmektedir. Tüm difraksiyon 

ölçümleri, grafit tek renkli MoK\α radyasyonu ve bir STOE IPDS 2 difraktometresi 

kullanılarak oda sıcaklığında (296 K) yapılmıĢtır. I molekülüne ait kristal yapı 

verileri Tablo 4.1, atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer 

değiĢtirme parametreleri Tablo 4.2, atomik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.3 ve 

seçilmiĢ deneysel ve teorik bağ uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının 

karĢılaĢtırılması Tablo 4.4’de verilmiĢtir.  

 I molekülünün geometrisi (ġekil 4.1), 3-(6-Metil-2-piridilamino) 

isobenzofuran-1 (3H) –on için bulunan ortalama geometriden önemli bir farkı yoktur 

(OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2007). ġekil 4.1’de gösterildiği gibi molekül yapısı bir 

ftalit grubu ve azot atomuyla birbirine bağlanmıĢ bir 5-metil-2-piridilamino 
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grubundan oluĢur. Ftalit grubu (C1-C8/O2) düzlemseldir, ortalama düzlemden en 

büyük sapma −0,026 Å (O2 için)’dır. Düzlemsel ftalit grubu ile piridil halkası 

arasındaki dihedral açı 62,10°'dir. C1-O1 bağ uzunluğu (1,2041(1) Å) çift bağa 

karĢılık gelir ve benzofuranon karbonil grubunun özelliklerini taĢır. 5-metoksi 

ftalit’de bu bağ uzunluğu 1,209(2) Å, (3Z,3'Z)-3,3´-(etan-1,2-diiliden)-bis 

(isobenzofuran-1(3H)-on)’da 1,2007(18) Å) (Paxiao ve diğ. 2012; Ono ve diğ. 2009). 

1,4016(1) Å olan C8—N1 arasındaki bağ uzunluğu, 3-(6-Metil-2-piridilamino) 

isobenzofuran-1(3H)–on (OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2007) ve 3-(benzo[d]tiyazol-

2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)–on (Xing ve diğ. 2018) bileĢiklerindeki C—N tekli 

bağ uzunlukları ile uyumludur. Bu bileĢiklerdeki C-N bağ uzunlukları sırasıyla 

1,401(2) Å ve 1,404(5) Å’dur. I molekülü, 3-(6-Metil-2-piridilamino) isobenzofuran-

1(3H)-on izomeri ile karĢılaĢtırıldığında C8-O2 (1,4873(1) Å) bağı çok az kısalırken 

C1-O1 (1,2041(1) Å) ve C1-O2 (1,3483(1) Å bağlarının çok az uzadığı anlaĢılır. Bu 

molekülde C1-O1, C1-O2 ve C8-O2 bağ uzunlukları sırasıyla (1,201(2) Å), (1,343(2) 

Å), (1,491(2) Å’dır. 

Tablo 4.1: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) bileĢiğinin 

kristal yapısına ait veriler 

Kapalı formül C14H12N2O2 

Molekül ağırlığı 240,26 

Kristal sistemi Monoklinik 

Uzay grubu P 21n 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 8,0712(7), 6,6762(4), 23,005(2) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1225,01(17) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

 90° 

 98,813(7)° 

 90° 

Birim hücredeki elektron sayısı (F000) 504 

Yoğunluk (Dx) 1,303  Mg m-3 

Radyasyon çeĢidi Mo K\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,089  mm-1 

Ortam sıcaklığı (T) 296 K 

Kristal ve rengi Prizma ve renksiz 

Kristal boyutları (max, mid, min) 0,80*0,52*0,24 mm 

Tmin, Tmax 0,9595, 0,984 

Kırınım ölçüm metodu  taraması 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    6 10, k=    8 8, l=    28 28 

θmin, θmax 1,792-26,493 o 

Ölçülen yansıma 5782 

Bağımsız yansıma 2461 

2σ(I)dan büyük yansımalar 1691 

Rint 0,0558 

Parametre sayısı 211 

S 0,932 

R[F2> 2(F2)] 0,0347 

wR(F2) 0,0926 

W 1/[ζ2(Fo 
2) + (0,0563P)2] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,156–0,109 e Å-3 

 



 

 

80 

 

Tablo 4.2: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) için atomik 

koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom x y Z Uiso*/Ueq 

O1 0,17482(13) 0,11803(17) 0,28041(4) 0,0717(3) 

O2 0,24515(11) 0,39207(14) 0,33395(3) 0,0562(3) 

N1 0,41255(15) 0,54570(17) 0,41699(5) 0,0539(3) 

N2 0,38148(14) 0,73520(15) 0,49774(4) 0,0504(3) 

C1 0,28252(18) 0,2269(2) 0,30482(5) 0,0553(3) 

C2 0,46569(17) 0,2122(2) 0,30950(5) 0,0536(3) 

C3 0.5633(2) 0,0667(3) 0,28822(7) 0,0685(4) 

C4 0,7346(2) 0,0922(3) 0,29868(7) 0,0748(5) 

C5 0,8053(2) 0,2583(3) 0,32888(6) 0,0709(4) 

C6 0,70735(19) 0,4021(3) 0,35027(6) 0,0626(4) 

C7 0,53550(16) 0,3754(2) 0,34010(5) 0,0518(3) 

C8 0,39991(17) 0,5060(2) 0,35664(5) 0,0513(3) 

C9 0,34130(16) 0,70967(18) 0,43962(5) 0,0482(3) 

C10 0,32424(18) 0,8991(2) 0,52133(6) 0,0561(3) 

C11 0,22682(19) 1,04472(19) 0,49055(6) 0,0583(4) 

C12 0,1824(2) 1,0099(2) 0,43116(7) 0,0675(4) 

C13 0,2359(2) 0,8431(2) 0,40516(6) 0,0635(4) 

C14 0,1717(3) 1,2295(3) 0,52009(12) 0,0822(5) 

H1 0,4641(19) 0,461(2) 0,4405(7) 0,061(4) 

H3 0,512(2) -0,050(3) 0,2669(8) 0,091(5) 

H4 0,809(3) -0,008(2) 0,2836(8) 0,093(6) 

H5 0,924(2) 0,273(2) 0,3338(7) 0,079(5) 

H6 0,753(3) 0,521(3) 0,3709(8) 0,088(5) 

H8 0,3872(16) 0,6337(17) 0,3333(5) 0,046(3) 

H10 0,3549(19) 0,916(2) 0,5635(7) 0,066(4) 

H12 0,113(2) 1,101(2) 0,4069(8) 0,091(5) 

H13 0,204(2) 0,818(2) 0,3641(8) 0,078(5) 

H14A 0,069(4) 1,274(4) 0,5023(11) 0,144(10) 

H14B 0,253(3) 1,339(3) 0,5191(10) 0,129(8) 

H14C 0,168(3) 1,206(3) 0,5602(11) 0,126(9) 

 

Tablo 4.3: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) kristali için 

atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U23 U13 U12 

O1 0,0495(6) 0,1045(8) 0,0600(5) -0,0202(5) 0,0046(5) -0,0124(5) 

O2 0,0406(5) 0,0812(6) 0,0464(4) -0,0057(4) 0,0052(4) 0,0039(4) 

N1 0,0600(7) 0,0622(7) 0,0381(5) 0,0029(5) 0,0029(5) 0,0115(6) 

N2 0,0524(7) 0,0538(6) 0,0450(5) -0,0008(5) 0,0071(4) -0,0011(5) 

C1 0,0468(7) 0,0805(9) 0,0381(6) -0,0048(6) 0,0050(5) 0,0001(7) 

C2 0,0446(7) 0,0765(8) 0,0396(6) -0,0029(6) 0,0063(5) 0,0010(6) 

C3 0,0571(9) 0,0898(11) 0,0588(8) -0,0151(8) 0,0095(7) 0,0067(8) 

C4 0,0562(10) 0,1087(13) 0,0609(8) -0,0075(9) 0,0133(7) 0,0197(9) 

C5 0,0405(8) 0,1186(14) 0,0541(7) 0,0046(8) 0,0089(6) 0,0042(9) 

C6 0,0469(8) 0,0922(11) 0,0486(7) -0,0006(7) 0,0069(6) -0,0082(8) 

C7 0,0458(7) 0,0738(8) 0,0358(5) 0,0031(6) 0,0066(5) 0,0003(6) 

C8 0,0480(8) 0,0658(8) 0,0394(6) 0,0023(6) 0,0042(5) 0,0004(6) 

C9 0,0465(7) 0,0533(7) 0,0445(6) 0,0039(5) 0,0057(5) -0,0018(6) 

C10 0,0570(9) 0,0578(8) 0,0545(7) -0,0048(6) 0,0121(6) -0,0073(7) 

C11 0,0498(8) 0,0521(7) 0,0755(9) -0,0006(7) 0,0178(6) -0.0055(6) 

C12 0,0621(10) 0,0645(9) 0,0759(10) 0,0146(8) 0,0100(8) 0,0123(7) 

C13 0,0631(10) 0,0718(9) 0,0533(7) 0,0081(7) 0,0017(6) 0,0118(7) 

C14 0,0770(13) 0,0571(10) 0,1174(17) -0,0134(10) 0,0300(12) -0,0024(9) 
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Tablo 4.4: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) kristali için bağ 

uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C1   O1 1,2042(16) 1,198 1,206 1,2040 

C1   O2 1,3482(16) 1,371 1,362 1,348 

C1   C2 1,4691(19) 1,485 1,479 1,469 

C2   C7 1,3704(18) 1,386 1,388 1,371 

C7   C8 1,4938(19) 1,509 1,508 1,494 

C8   N1 1,4016(16) 1,411 1,409 1,402 

C8   O2 1,4873(16) 1,476 1,490 1,487 

C9   N1 1,3754(17) 1,394 1,394 1,376 

C8   H1 1,004(12) 1,093 1,091 1,004 

N1   H4 0,844(15) 1,011 1,011 0,847 

      

Bağ 

Açıları 

O1   C1  O2 121,67(13) 123,207 122,425 121,669 

O1   C1  C2 129,81(13) 129,352 129,526 129,823 

N1   C8  O2 111,97(11) 113,433 112,746 111,973 

O2   C8-C7 102,73(10) 103,519 103,059 102,755 

N1   C8   H8 110,8(7) 109,725 110,397 110,796 

N2   C9   N1 115,36(10) 114,402 114,534 115,363 

N2   C9  C13 121,40(12) 122,369 122,169 121,401 

C9   N1   C8 123,64(11) 124,843 124,894 123,652 

C9   N1   H1 118,8(10) 113,348 113,725 118,876 

C1   O2   C8 110,67(10) 111,372 111,129 110,669 

      

Torsiyon 

Açıları 

O1   C1   C2   C7 178,05(14) -179,945 -179,787 178,037 

O2   C1   C2   C7 -2,15(14) 0,064 0,147 -2,131 

O1   C1   C2   C3 -1,6(2) -0,954 -0,770 -1,671 

O2   C1   C2   C3 178,16(13) 179,055 179,164 178,160 

C6   C7   C8   O2 -179,20(12) -178,097 -178,266 -179,186 

N2   C9   N1-C8 -172,97(12) 174,540 172,006 -172,974 

C13   C9   N1   C8 6,3(2) -6,304 -9,053 6,295 

O2   C8   N1   C9 -86,69(16) -70,710 -72,508 -86,673 

C7   C8   N1   C9 156,75(12) 171,831 170,774 156,743 

N1   C8   O2   C1 -127,39(12) -124,501 -124,473 -127,394 
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a) Bağ Uzunluğu (Å)                                  b) Bağ Açısı(º) 

 

c) Torsiyon Açısı (º) 

ġekil 4.2: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) kristalinin 

deneysel ve teorik değerleri arasındaki korelasyon grafikleri a) bağ uzunluğu, b) bağ 

açısı, c) torsiyon açı  

 (B3LYP/6-311G(d, p)) yöntemiyle elde edilen sonuçların teorik ve deneysel 

değerleri arasındaki korelasyon grafikleri (ġekil 4.2), teorik değerlerin (gaz fazı) 

deneysel olarak elde edilen değerlerle ne kadar uyum sağladığını anlamak için 

hazırlanmıĢtır. Korelasyon grafiği hesaplamasında, doğrusal korelasyon değeri (R
2
), I 

bileĢiğinin x ıĢınları verileriyle hesaplanan değerlerin birbirlerine yakın olduğunu 

göstermektedir (R² (bağ uzunluğu için) = 0,978; R² (bağ açıları için) = 0,932; R² 

(torsiyon açıları için) = 0,992). Sonuç olarak, (B3LYP/6-311G(d,p)) yönteminin 

deneysel değerlerle uyumlu olduğu görülmüĢtür. 

y = 0,7816x + 0,3175 

R² = 0,978 
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 I bileĢiğinin bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları için hesaplanan 

korelasyon değeri sentezlenen diğer ftalitler için de yapılmıĢ ve sonuçlar ilgili 

bölümlerde verilmiĢtir.   

Deneysel ve teorik olarak elde edilen geometrik yapıların karĢılaĢtırılmasında 

izlenen yollardan biri de molekül iskeletlerinin birbirleriyle örtüĢtürülmesidir. ġekil 

4.3, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ geometrilerin birbiriyle 

çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit kısımları tamamen 

örtüĢürken, piridil kısımları açısal sapma göstermiĢtir. Bu aynı zamanda bağ açıları 

için bulunan R² (0,932) değeri ile desteklenir. Bu sapma, kristal yapıda moleküller 

arası etkileĢmenin varlığına delil olarak gösterilebilir. 

 

ġekil 4.3: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) bileĢiğinin   

teorik (gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri çakıĢtırma 

 I bileĢiğinde moleküllerin kristal yapıda oluĢturduğu N—H···N ve C—H···O 

hidrojen bağları etkileĢimiyle R2
2
(8) halka ve C(6) zincir motiflerini meydana 

getirmiĢtir (Etter 1990). Moleküller arası hidrojen bağları üç boyutlu bir ağ oluĢturur 

ve zayıf C—H…π ve C—O…π etkileĢimleri ile bu yapı güçlendirilir (Tablo 4.5, 

ġekil 4.4). Bu etkileĢimler, I bileĢiğinin katı halde kararlılığını arttırır. 
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Tablo 4.5: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) kristaline ait 

moleküler etkileĢim geometrisi (Å, º) 

D—H…A D—H (Å) H…A (Å) D—A (Å) D—H…A (º) 

N1—H4…N2 0,84 2,18 3,0215(3) 174 

C8—H1…O1ii 1,00 2,59 3,2063(3) 120 

X—H Cg H…Cg (Å) X—H…Cg (º) X…Cg (Å) 

C10—H2 Cg1i 2,94 146 3,7861(3) 

Y…X Cg X…Cg (Å) Y—X…Cg (º) Y…Cg (Å) 

C1—O1 Cg2ii 3,0952(3) 138,65(1) 4,0775(4) 

Simetri kodları: (i) -x, -y, -z; (ii) 1/2-x, 1/2 + y, 1/2-z, Cg1 = C2-C7 halkasının merkezi; Cg2 = C1-O1 halkasının merkezi 

 

ġekil 4.4: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) bileĢiği için 

N— H…N, C—H…O hidrojen bağları ve C—H…π etkileĢimlerinin gösterimi [Cg1 

= C2-C7 halkasının merkezi; Cg2 = C1-O1 halkasının merkezi]  

 Benzer moleküllerde olduğu gibi, C7-C8 (1,4938(1) Å) bağı C1-C2 

(1,4690(1) Å) bağından daha büyüktür. Bununla birlikte, C1-C2 bağındaki kısalma 

bağlandığı aromatik halkayı neredeyse hiç etkilemez. Sübstitüe grupların aromatik 

halkaların aromatikliği üzerinde etkili olup olmadıkları HOMA (The harmonic 

oscillator model of aromaticity index) indeksi ile incelenebilir. Halkalar için HOMA 

indeksi eĢitliği aĢağıda verilmiĢtir (Kruszewski ve Krygowski 1972; Krygowski 

1993): 
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 (1) eĢitliğinde, n halkadaki bağların sayısı, α=257,7, C-C bağları için Ropt 

=1,388 Å’a eĢit sabitlerdir. Saf aromatik bileĢikler için, HOMA indeksi 1’e, aromatik 

olmayan bileĢikler için 0'a eĢittir. HOMA indeksleri, 0,800-0,990 veya 0,500-0,800 

aralığında ise bu değerler sırasıyla aromatik veya nonaromatik halkalara karĢılık gelir 

(Filarowski ve diğ. 2002; 2008). I molekülünde C2-C7 halkası için hesaplanan 

HOMA indeksleri 0,998’dir. Bu sonuç, C2-C7 halkasının aromatik olduğunu ve 

aromatik yapının özellikle konjuge C = O grubundan etkilenmediğini gösterir. 

 Mulliken yük dağılımı en eski ve hala en yaygın kullanılan yöntemdir 

(Mulliken 1955). Mulliken yükleri deneysel sonuçları kantitatif olarak tahmin 

etmekten ziyade kalitatif tahminler yapmak için kullanılır (Hohenberg ve Kohn 

1964). I bileĢiğinin mulliken yük analizi, B3LYP/6-311G(d, p) yöntemiyle gaz fazı 

ve etanol çözeltisinde hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.6’da 

verilmiĢtir. Bu sonuçlara göre, negatif yükler incelenen molekülün en yüksek 

elektronegatifliğe sahip O ve N atomları üzerindedir. Pozitif yükler, 

elektronegatifliği düĢük olan H atomları üzerinde yer alır. Ayrıca, iskelet atomlarında 

en yüksek pozitif yükler sırasıyla C1 (+0,405 a.u.) ve C9 (+0,373 a.u.) karbonlarında 

bulunur. Bu sonuç, I molekülünde nükleofillerden en çok etkilenen merkezlerin bu 

karbon atomları olduğunu göstermektedir. Bu veriler, Tablo 4.5’teki moleküller arası 

etkileĢimleri açıkça ortaya koyar. O ve N atomları üzerinde büyük miktarda negatif 

yük ve H atomları üzerinde net pozitif yükün varlığı, kristal yapıda moleküller arası 

hidrojen bağlarının oluĢabileceğini gösterir. 
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Tablo 4.6: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) için atomlar 

üzerindeki teorik kısmi yükler   

Atom 
Mulliken Yükleri 

 (Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri 

 (Etanol) 

C1 0,405 0,404 

C2 -0,160 -0,157 

C3 -0,029 -0,040 

C4 -0,086 -0,096 

C5 -0,080 -0,087 

C6 -0,051 -0,049 

C7 -0,135 -0,118 

C8 0,264 0,262 

C9 0,373 0,366 

C10 0,090 0,076 

C11 -0,213 -0,225 

C12 0,019 0,013 

C13 -0,197 -0,200 

C14 -0,259 -0,257 

N1 -0,430 -0,430 

N2 -0,351 -0,377 

O1 -0,302 -0,357 

O2 -0,328 -0,347 

 Moleküler elektrostatik potansiyel (MEP), moleküler davranıĢların 

reaktivitesini, moleküler aktiviteyi ve hidrojen bağı etkileĢimlerini görsel olarak 

sunmak için kullanılan bir yöntemdir (Tamer 2016). MEP yüzeyinde elektrostatik 

potansiyelin değerleri renk kodlama sistemi ile belirlenir. MEP haritası üzerinde en 

negatif potansiyel (molekülün tamamı üzerinden çekirdeğe göre elektron 

yoğunluğunun fazla olduğu bölge) kırmızı ile gösterilirken en pozitif potansiyeli 

(kısmi pozitif yüklerin olduğu bölge) göstermek için mavi renk kullanılır (Saraç 

2018). B3LYP/6-311G(d, p) yöntemi ile optimize edilen I bileĢiği için moleküler 

elektrostatik potansiyel hesaplanmıĢtır ve üç boyutlu yüzey haritası ġekil 4.5'de 

gösterilmektedir.  

 Molekülün elektrostatik potansiyeli, -5,877e
-2

 ile +5,877e
-2

 arasında 

değiĢmektedir. Molekül üzerindeki en negatif bölge ftalit halkasındaki oksijenlerde 

pozitif bölge ise NH grubunda yer alır. 
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ġekil 4.5: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) bileĢiğinin 

moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 

 Gaz fazında optimize geometrideki molekülün toplam enerjisi -800,9 hartree, 

dipol momenti 4,1349 debye, çözelti ortamında ise molekülün toplam enerjisi                   

-800,91 hartree, dipol momenti 5,7053 debye olarak hesaplanmıĢtır. 

Moleküler orbital teorisine göre; en yüksek enerjili dolu moleküler orbital 

HOMO (En yüksek dolu moleküler orbital), en düĢük enerjili boĢ moleküler orbital 

LUMO (En düĢük boĢ moleküler orbital) olarak adlandırılır. HOMO ve LUMO 

orbitalleri kimyasal reaksiyonlarda önemli rol oynarlar. HOMO ve LUMO enerji 

değerleri arasındaki fark, molekülün kimyasal kararlılığı olarak tanımlanabilir. Gaz 

fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki farkı (∆E) belirlemek için 

yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.6’da gösterilmiĢtir. I bileĢiğinin UV 

spektrumu etanolde, NMR spektrumu ve biyolojik aktivitesi DMSO içerisinde 

ölçüldüğünden bileĢiğin HOMO ve LUMO enerjileri de bu çözücülerde 

hesaplanmıĢtır. HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki en küçük ∆E değeri 

DMSO’da bulunmuĢtur (∆E(gaz fazı)= 7,0706 eV; ∆E(etanol)= 6,9667 eV; ∆E(DMSO)= 

6,4804 eV). ∆E değerlerindeki farklılık, çözücü polaritesinden π
*
 orbitallerinin 

etkileĢiminin bir sonucudur. π* orbitalleri, kolayca polarize olabilen bir yapıya 

sahiptir. Bu nedenle, çözücü polaritesi arttıkça π* orbitallerin kararlılığı artar 

(Silverstein ve diğ. 1991). BaĢka bir deyiĢle, π* orbitalinin enerjisi düĢtüğü için polar 

çözücülerde ∆E küçülür (Dielektrik sabitietanol)= 24,3; Dielektrik sabitiDMSO)= 47,2). 
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ġekil 4.6: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) bileĢiğinin gaz 

fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 

 Bir molekülün HOMO ve LUMO enerji değerleri biliniyorsa, molekülün 

elektronik reaktivite parametreleri bulunabilir. Yoğunluk fonksiyoneli yönteminden 

elde edilen verilerle kimyasal reaktivite anlaĢılabilir ayrıca elektron ilgisi (A=-

ELUMO), iyonlaĢma potansiyeli (I=-EHOMO), kimyasal sertlik (η=∆E/2), kimyasal 

yumuĢaklık =1/2η),  elektronegatiflik (χ=(I+A)/2), elektrofilite indeksi (ω =
2
/2η), 

kimyasal potansiyel (µ=-𝜒) ve elektronik yapılara ve kimyasal reaktiviteye bağlı olan 

nükleofilite indeksi (N=1/ω) gibi birçok özellik belirlenebilir (Pearson 1986, 1989; 

Parr ve Pearson 1983; Geerlings ve diğ. 2003; Parr ve diğ. 1999; Ghiasi ve Parseh 

2014; Landeros-Martinez ve diğ. 2017; Parr ve Yang 1989; Aboelnaga ve diğ. 2016). 

I bileĢiğine ait elektronik reaktivite parametreleri, Tablo 4.7’de gösterilmiĢtir. 

Tablo 4.7: 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) için 

elektronik reaktivite parametreleri 

E(HOMO) 

(eV)
E(LUMO) 

(eV)
E 

(eV)



(eV)



(eV)

-6,8869 0,1837 7,0706 6,8869 -0,1837 

𝜒 
(eV)


(eV)


(eV-1)

ω 

(eV)
µ 

(eV)
N 

(eV)

3,3516 3,5353 0,1414 1,5887 -3,3516 0,6294 
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 Bir molekülün kimyasal sertliği ve yumuĢaklığı, molekülün kimyasal 

kararlılığının iyi bir göstergesidir. HOMO–LUMO enerji farkından, molekülün sert 

mi yoksa yumuĢak mı olduğu tespit edilebilir. Orbitaller arasında büyük enerji 

farkına sahip moleküller sert, küçük enerji farkına sahip moleküller yumuĢak 

moleküller olarak tanımlanır. Küçük bir HOMO-LUMO enerji farkı elektronik 

uyarılma için küçük enerji gerektiği anlamına gelir. Bu nedenle, HOMO-LUMO 

orbitaller arasında küçük enerji farkına sahip yumuĢak moleküller, sert 

moleküllerden daha kolay polarize olurlar (Pearson 1986, 1989; Parr ve Pearson 

1983; Geerlings ve diğ. 2003; Parr ve diğ. 1999; Ghiasi ve Parseh 2014; Landeros-

Martinez ve diğ. 2017; Parr ve Yang 1989; Aboelnaga ve diğ. 2016). Nispeten büyük 

HOMO-LUMO enerji farkı, I bileĢiğinin kimyasal olarak sert bir molekül olduğunu 

gösterir. 

 Bir molekülün Lewis asidi veya bazı olup olmadığı elektronegatiflik (𝜒) 

değeri ile belirlenir. Büyük 𝜒 değeri asitleri, küçük 𝜒 değeri bazları karakterize eder. 

Tablo 4.7’ye göre, I bileĢiği Lewis asidi olarak tanımlanabilir (Pearson 1986, 1989; 

Parr ve Pearson 1983; Geerlings ve diğ. 2003; Parr ve diğ. 1999; Ghiasi ve Parseh 

2014; Landeros-Martinez ve diğ. 2017; Parr ve Yang 1989; Aboelnaga ve diğ. 2016). 

 Domingo ve diğ. (2002, 2008), elektrofillerin sınıflandırılmasını elektrofilite 

indeksine göre güçlü (ω> 1.50 eV), orta (1.50> ω> 0.80 eV) ve marjinal (ω <0.80 

eV) olarak sınıflandırır. Ayrıca, sınıflandırma nükleofilite indeksine göre de yapılır. 

Buna göre nükleofiller güçlü (N> 3.00 eV), orta (3.00> N> 2.00 eV) ve marjinal (N 

<2.00 eV) olarak tanımlanır (Jaramillo ve diğ. 2008). Tablo 4.7’ye göre, I bileĢiği 

güçlü bir elektrofil ve marjinal bir nükleofildir.  

 I molekülü için yapılan tüm hesaplamalar sentezlenen diğer ftalit molekülleri 

için de yapılmıĢtır. Sentezlenen bileĢiklerin kristal yapılarına ait veriler, atomik yer 

değiĢtirme parametreleri, moleküllerin çakıĢtırılması, mulliken yük dağılımları, 

moleküler elektrostatik potansiyelleri, moleküller arası etkileĢmeleri, HOMO ve 

LUMO arasındaki enerji farkları ve elektronik reaktivite parametreleri ilgili 

bölümlerde verilmektedir. 
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4.1.2 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) BileĢiğinin 

 Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.7: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) bileĢiğinin molekül 

yapısı 

 ġekil 4.7’de II molekülünün kristal yapısı görülmektedir. Ölçümler 293(2) 

K’de yapılmıĢtır. II molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.8, atomik koordinatlar 

ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.9, atomik 

yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.10 ve seçilmiĢ deneysel ve teorik bağ 

uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması Tablo 4.11’de 

verilmiĢtir.  

 ġekil 4.7’de gösterildiği gibi molekül yapısı bir ftalit grubu ve azot atomuyla 

birbirine bağlanmıĢ bir 2-amino pirimidin grubundan oluĢur. Ftalit grubu (C7-

C8/O2) düzlemseldir, ortalama düzlemden en büyük sapma 0,026 Å (C4 için)’dır. 

Düzlemsel ftalit grubu ile pirimidin halkası arasındaki açı 73.33(6)
o’

dir. C7-O1 bağ 

uzunluğu (1,1895(16) Å) çift bağa karĢılık gelir ve I bileĢiğindeki gibi benzofuranon 

karbonil grubunun özelliklerini taĢımaktadır. 1,4073(15) Å olan C8—N3 arasındaki 

bağ uzunluğunun, I bileĢiğindeki C—N tekli bağ uzunluğu ile uyumlu olduğu 

görülmüĢtür. Bu bağın uzunluğu 1,4016(1) Å’dır. II molekülü için C7-O1, C7-O2 ve 

C8-O2 bağ uzunlukları sırasıyla (1,1895(16) Å), (1,3371(17) Å), (1,4610(15) Å)’dır. 

 II bileĢiğinin deneysel ve teorik olan karakteristik bazı bağ uzunluklarının 

kıyaslanmasından Ģu sonuçlar çıkarılır. Deneysel olarak C7-O1 için gözlenen bağ 

uzunluğu 1,1895(16) Å iken bu değer teorik olarak hesaplanan gaz fazı, etanol 
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çözeltisi ve DMSO’da sırasıyla 1,198 Å, 1,206 Å, 1,18951 Å olduğu tespit edilmiĢtir. 

Deneysel olarak C8-N3 için gözlenen bağ uzunluğu 1,4073(15) Å iken bu değer 

teorik olarak hesaplanan gaz fazı, etanol ve DMSO çözeltisinde sırasıyla 1,422 Å, 

1,416 Å, 1,40726 Å olduğu görülmüĢtür. Teorik olarak hesaplanan bağ uzunlukları 

değerleri, deneysel değerlerle karĢılaĢtırıldığında teorik değerlerin daha uzun olduğu 

görülmüĢtür ve deneysel sonuçlara en yakın olarak DMSO çözeltisinde bulunan 

değerler olduğu gözlenmiĢtir. Bunun nedeni teorik değerlerin gaz halindeki 

moleküllerden, deneysel değerlerin ise katı haldeki moleküllerden hesaplanmasından 

kaynaklanmaktadır. 

Tablo 4.8: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) bileĢiğinin kristal 

yapısına ait veriler 

Kapalı formül C12H9N3O2 

Molekül ağırlığı 227,22 

Kristal sistemi Monoklinik 

Uzay grubu P21/c 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 12,1963(6), 7,6336(3), 11,6896(6) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1088,29(9) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

 90° 

  90,400(4)° 

 90° 

Birim hücredeki elektron sayısı (F000) 472 

Yoğunluk (Dx) 1,387 Mg m-3 

Radyasyon çeĢidi Mo K\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,098 mm-1 

Ortam sıcaklığı (T) 293(2) K 

Kristal ve rengi Prizma ve renksiz 

Kristal boyutları (max, mid, min) 0,80*0,617*0,490 mm 

Tmin, Tmax 0,9471, 0,9660 

Kırınım ölçüm metodu  scan 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    15 15, k=    9 9, l=    15 15 

θmin, θmax 1,74-28,05o 

Ölçülen yansıma 17478 

Bağımsız yansıma 2507 

2σ(I)dan büyük yansımalar 2047 

Rint 0,047 

Parametre Sayısı 155 

S 1,044 

R[F2> 2(F2)] 0,0376 

wR(F2) 0,1051 

W 1/[ζ2(Fo 
2) + (0,0509P)2 + 0,1123P] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,122-0,136 e Å-3 

Sönüm metodu SHELXL-2016/6 (Sheldrick 2016) 

Sönüm katsayısı 0,020(3) 
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Tablo 4.9: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) için atomik 

koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom x y Z Uiso *Ueq 

C1 0,81006(9) 0,47206(17) 0,51826(10) 0,0554(3) 

C2 0,81167(12) 0,3204(2) 0,58256(13) 0,0735(4) 

C3 0,86707(14) 0,1781(2) 0,54164(16) 0,0885(5) 

C4 0,92014(13) 0,1867(2) 0,44048(16) 0,0897(5) 

C5 0,92075(11) 0,3380(2) 0,37717(13) 0,0785(5) 

C6 0,86377(8) 0,48125(18) 0,41753(10) 0,0583(3) 

C7 0,84567(10) 0,6559(2) 0,36807(12) 0,0672(4) 

C8 0,75252(10) 0,64198(17) 0,53715(10) 0,0587(3) 

C9 0,57046(10) 0,74570(16) 0,58254(9) 0,0546(3) 

C10 0,54752(15) 1,0067(2) 0,66702(13) 0,0844(5) 

C11 0,43603(14) 0,9865(2) 0,66102(12) 0,0800(4) 

C12 0,39786(12) 0,8358(2) 0,61235(11) 0,0698(4) 

H2 0,775751 0,315125 0,652389 0,088 

H3 0,868294 0,074643 0,583623 0,106 

H3A 0,610132 0,522702 0,518011 0,073 

H4 0,956811 0,088429 0,413446 0,108 

H5 0,958717 0,343991 0,308562 0,094 

H8 0,779450 0,697827 0,607406 0,070 

H10 0,575621 1,108543 0,699515 0,101 

H11 0,388589 1,071539 0,688832 0,096 

H12 0,322431 0,819349 0,607149 0,084 

N1 0,46310(8) 0,71144(14) 0,57204(9) 0,0598(3) 

N2 0,61695(10) 0,88770(16) 0,62865(10) 0,0734(3) 

N3 0,63810(8) 0,61961(14) 0,54180(9) 0,0605(3) 

O1 0,87919(9) 0,71798(19) 0,28178(10) 0,0987(4) 

O2 0,78086(7) 0,74797(12) 0,43758(9) 0,0709(3) 

  

Tablo 4.10: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) kristali için atomik 

yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U23 U13 U12 

C1 0,0454(5) 0,0650(7) 0,0559(6) -0,0008(5) 0,0038(4) 0,0072(5) 

C2 0,0680(8) 0,0810(10) 0,0717(8) 0,0146(7) 0,0074(6) 0,0175(7) 

C3 0,0776(9) 0,0792(10) 0,1087(12) 0,0144(9) -0,0035(9) 0,0289(8) 

C4 0,0729(9) 0,0921(12) 0,1041(12) -0,0151(10) -0,0056(8) 0,0403(8) 

C5 0,0503(7) 0,1142(13) 0,0710(8) -0,0173(8) 0,0063(6) 0,0210(7) 

C6 0,0406(5) 0,0775(8) 0,0568(6) -0,0026(6) 0,0032(4) 0,0049(5) 

C7 0,0459(6) 0,0880(10) 0,0677(8) 0,0096(7) 0,0060(5) -0,0076(6) 

C8 0,0536(6) 0,0613(7) 0,0611(7) -0,0041(5) 0,0069(5) 0,0026(5) 

C9 0,0608(7) 0,0544(7) 0,0486(6) 0,0007(5) 0,0103(5) 0,0104(5) 

C10 0,1029(12) 0,0733(10) 0,0771(9) -0,0255(7) 0,0099(8) 0,0136(8) 

C11 0,0941(10) 0,0789(10) 0,0670(8) -0,0121(7) 0,0122(7) 0,0352(8) 

C12 0,0674(8) 0,0806(9) 0,0615(7) 0,0002(6) 0,0111(6) 0,0259(7) 

N1 0,0571(5) 0,0623(6) 0,0603(6) -0,0001(5) 0,0123(4) 0,0134(5) 

N2 0,0772(7) 0,0693(7) 0,0738(7) -0,0196(6) 0,0083(5) 0,0068(6) 

N3 0,0519(5) 0,0543(6) 0,0754(6) -0,0092(5) 0,0146(4) 0,0051(4) 

O1 0,0745(6) 0,1361(11) 0,0858(7) 0,0382(7) 0,0172(5) -0,0140(7) 

O2 0,619(5) 0,0622(6) 0,0887(6) 0,0113(5) 0,0120(5) -0,0013(4) 
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Tablo 4.11: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) kristali için bağ 

uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C7-O1 1,1895(16) 1,198 1,206 1,18951 

C7-O2 1,3371(17) 1,372 1,364 1,33706 

C7-C6 1,469(2) 1,484 1,478 1,46930 

C8-O2 1,4610(15) 1,466 1,481 1,46099 

C6-C1 1,3533(16) 1,386 1,388 1,35329 

C1-C8 1,4919(17) 1,510 1,508 1,49193 

C8-N3 1,4073(15) 1,422 1,416 1,40726 

C9-N3 1,3562(14) 1,379 1,379 1,35626 

C9-N1 1,3401(16) 1,343 1,344 1,34010 

C9-N2 1,3352(17) 1,339 1,339 1,33512 

      

Bağ 

Açıları 

O1-C7-O2 120,94(15) 123,084 122,315 120,941 

O1-C7-C6 130,05(14) 129,501 129,685 130,055 

C7-O2-C8 109,70(10) 111,474 111,218 109,709 

O2-C8-N3 109,77(10) 111,881 111,786 109,767 

C8-N3-H3A 118,9 118,147 118,606 118,889 

C8-N3-C9 122,22(11) 123,531 123,872 122,220 

N3-C9-N1 115,20(11) 115,238 115,325 115,196 

N3-C9-N2 117,41(11) 118,094 118,120 117,408 

      

Torsiyon 

Açıları 

O1-C7-O2-C8 -179,51(13) -178,731 -178,893 -179,515 

N3-C8-O2-C7 -119,50(11) -125,149 -124,794 119,496 

O2-C8-N3-C9 -79,45(14) -85,613 -84,064 -79,450 

N1-C9-N3-C8 174,28(11) 165,512 170,716 174,280 

N2-C9-N3-C8 -6,12(17) -16,146 -10,455 -6,123 

 

 II molekülü için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açılarının deneysel ve 

teorik sonuçları arasındaki korelasyon (R
2
) değerleri sırasıyla 0,979; 0,933; 0,995 

olarak bulunmuĢtur. Teorik değerlerin deneysel sonuçlar ile uyumlu olduğu 

görülmüĢtür. 

ġekil 4.8, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit ve 

pirimidin kısmı hemen hemen örtüĢmüĢtür. 

 

ġekil 4.8: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) bileĢiğinin teorik 

(gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri çakıĢtırma 
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 II bileĢiğine ait hidrojen bağ geometrisi ve gösterimi sırasıyla Tablo 4.12 ve 

ġekil 4.9’da verilmiĢtir. II bileĢiğinde moleküller, kristal yapıda N—H···N ve C—

H···O hidrojen bağlarını oluĢtururlar. 

Tablo 4.12: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) kristaline ait 

moleküler etkileĢim geometrisi (Å, º) 

D–H···A D–H (Å) H···A (Å) D···A (Å) D–H···A () 

C8-H8···O1i 0,98 2,45 3,4125(18) 166,4 4 

C10-H10···N1ii 0,93 2,83 3,4308(17) 123,7 2 

C11–H11···O2iii 0,93 2,88 3,5203(17) 126,9 3 

N3–H3A···N1 iv 0,86 2,263 3,1077(16) 170,9 3 

Simetri kodları: (i) x,-y+3/2, z+1/2; (ii) -x+1, y+1/2, -z+3/2;  (iii)-x+1, -y+2, -z+1; (iv)-x+1,-y+2,-z+1 

 

ġekil 4.9: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) bileĢiği için hidrojen 

bağ gösterimi  

 II molekülünde de I molekülünde olduğu gibi C1-C8 (1,4919(17) Å) bağı C7-

C6 (1,469(2) Å) bağından daha büyüktür. II molekülünde C1-C6 halkası için 

hesaplanan HOMA indeksi 0,864’dür (Filarowski ve diğ. 2002, 2008). Bu sonuç, C1-

C6 halkasının aromatik olduğunu gösterir.  

 II bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.6’da verilmiĢtir. Bu sonuçlara göre, 

negatif yükler incelenen molekülün en yüksek elektronegatifliğe sahip O ve N 
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atomları üzerindedir. Pozitif yükler, elektronegatifliği düĢük olan H atomları 

üzerindedir. Ayrıca, en yüksek pozitif yükler sırasıyla C7 (+0,400 a.u.) ve C9 

(+0,469 a.u.) karbonlarında bulunur. Bu sonuç, II molekülündeki nükleofillerden en 

çok etkilenen merkezlerin bu karbon atomları olduğunu göstermektedir. Bu veriler, 

Tablo 4.12’deki moleküller arası etkileĢimleri açıkça ortaya koyar. O ve N atomları 

üzerinde büyük miktarda negatif yük ve H atomları üzerinde net pozitif yükün 

varlığı, kristal yapıda moleküller arası hidrojen bağlarının oluĢabileceğini gösterir. 

 Tablo 4.13: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) için atomlar 

üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri  

(Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri  

(Etanol) 

C1 -0,137 -0,124 

C2 -0,046 -0,047 

C3 -0,080 -0,087 

C4 -0,088 -0,097 

C5 -0,027 -0,039 

C6 -0,163 -0,158 

C7 0,400 0,402 

C8 0,266 0,280 

C9 0,469 0,471 

C10 0,106 0,102 

C11 -0,238 -0,242 

C12 0,096 0,094 

N1 -0,339 -0,364 

N2 -0,355 -0,379 

N3 -0,407 -0,416 

O1 -0,303 -0,357 

O2 -0,319 -0,342 

 

 II bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.10’da gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -6,043e
-2

 ile +6,04e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 

 

ġekil 4.10: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) bileĢiğinin 

moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 
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 Gaz fazında optimize geometride molekülün toplam enerjisi -777,62 hartree, 

dipol momenti 4,8427 debye, çözelti halinde optimize geometride ise -777,63 

hartree, 6,5633 debye olarak elde edilmiĢtir.   

 Gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki farkı (∆E) 

belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.11’de gösterilmiĢtir. 

HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki en küçük ∆E değeri gaz fazında 

bulunmuĢtur (∆E(gaz fazı)= 6,5811 eV; ∆E(etanol)= 6,7852 eV; ∆E(DMSO)=6,9058 eV). 

 

ġekil 4.11: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) bileĢiğinin gaz   

fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 

 II bileĢiği için elektronik reaktivite parametreleri, Tablo 4.14’de 

gösterilmiĢtir. 

Tablo 4.14: 3-(Pirimidin-2-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (II) için elektronik 

reaktivite parametreleri 

E(HOMO) 

(eV)
E(LUMO) 

(eV)
E 

(eV)



(eV)



(eV)

-6,9667 -0,3856 6,5811 6,9667 0,3856 

𝜒 

(eV)


(eV)


(eV-1)

ω 

(eV)

µ 

(eV)
N 

(eV)

3,6762 3,2906 0,1519 2,0535 -3,6762 0,4869 
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 Nispeten büyük HOMO-LUMO enerji farkı, I bileĢiğinde olduğu gibi II 

bileĢiğininde kimyasal olarak sert bir molekül olduğunu gösterir. Tablo 4.14’e göre, 

II bileĢiği Lewis asidi olarak tanımlanır (Pearson 1986, 1989; Parr ve Pearson 1983; 

Geerlings ve diğ. 2003; Parr ve diğ. 1999; Ghiasi ve Parseh 2014; Landeros-Martinez 

ve diğ. 2017; Parr ve Yang 1989; Aboelnaga ve diğ. 2016). Ayrıca Tablo 4.14’e 

göre, II bileĢiği güçlü bir elektrofil ve marjinal bir nükleofildir (Jaramillo ve diğ. 

2008). 

4.1.3 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) BileĢiğinin 

 Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.12: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) bileĢiğinin molekül 

yapısı 

 ġekil 4.12’de III molekülünün kristal yapısı görülmektedir. III bileĢiği, 2006 

yılında moleküler ve kristal yapısı X-ıĢınları difraksiyonuyla incelenmiĢtir 

(OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2006
d
). Ölçümler, oda sıcaklığında (296 K) 

yapılmıĢtır. III molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.15, atomik koordinatlar ve 

izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.16, atomik 

yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.17 ve seçilmiĢ deneysel ve teorik bağ 

uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması Tablo 4.18’de 

verilmiĢtir.  

 III bileĢiğine ait karakteristik X-ıĢınları verileri sentezlenen diğer 

bileĢiklerden önemli farklılıklar göstermemektedir (Tablo 4.18, Tablo 4.57). 
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Tablo 4.15: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) bileĢiğinin kristal 

yapısına ait veriler 

Kapalı formül C13H10N2O2 

Molekül ağırlığı 226,23 

Kristal sistemi Ortorombik 

Uzay grubu P 21 21 21 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 5,8236 (5), 7,9820 (7), 24,5229 (17) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1139,92 (16) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

 90° 

  90° 

 90° 

Yoğunluk (Dx) 1,318 Mg m-3 

Radyasyon çeĢidi MoK\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,09 mm-1 

Ortam sıcaklığı (T) 296 K 

Kristal ve rengi Kare levha ve renksiz 

Kristal boyutları (max, mid, min) 0,74*0,52*0,09 mm 

Tmin, Tmax 0,939, 0,992 

Kırınım Ölçüm Metodu  scan 

 θmin, θmax 1,66- 26,0o 

Ölçülen Yansıma 9694 

Bağımsız Yansıma 1327 

2σ(I)dan Büyük Yansımalar 1110 

Rint 0,040 

Parametre Sayısı 159 

S 1,07 

R[F2 > 2_(F2)] 0,034 

wR(F2) 0,091 

w 1/[ζ2(Fo 
2) + (0.0563P)2 + 0,0337P] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,12- 0,11e Å-3 

Sönüm metodu SHELXL97 (Sheldrick, 1997) 

Sönüm katsayısı 0,047(8) 

 

Tablo 4.16: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) için atomik 

koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom x y z Uiso *Ueq 

C1 0,2401(4) 0,2490(3) 0,05503(7) 0,0543(5) 

C2 0,2727(4) 0,4295(2) 0,06127(7) 0,0522(5) 

C3 0,1410(5) 0,5606(3) 0,04184(9) 0,0654(6) 

C4 0,2130(6) 0,7198(3) 0,05356(10) 0,0756(8) 

C5 0,4089(6) 0,7475(3) 0,08402(10) 0,0790(8) 

C6 0,5407(5) 0,6165(3) 0,10350(9) 0,0678(6) 

C7 0,4696(4) 0,4560(2) 0,09120(7) 0,0525(5) 

C8 0,5744(4) 0,2909(2) 0,10526(8) 0,0536(5) 

C9 0,6961(4) 0,1211(2) 0,18322(7) 0,0537(5) 

C10 0,6318(4) 0,0685(3) 0,23493(9) 0,0678(6) 

C11 0,8877(5) -0,1442(4) 0,23544(11) 0,0820(8) 

C12 0,9634(5) -0,1051(3) 0,18464(10) 0,0797(7) 

C13 0,8636(5) 0,0293(3) 0,15747(9) 0,0684(6) 

H3 0,0086 0,5414 0,0216 0,079 

H4 0,1288 0,8108 0,0408 0,091 

H5 0,4532 0,8570 0,0916 0,095 

H6 0,6721 0,6357 0,1241 0,081 

H8 0,7252 0,2809 0,0879 0,064 

H10 0,5170 0,1283 0,2527 0,081 

H11 0,9555 -0,2340 0,2534 0,098 

H12 1,0799 -0,1671 0,1683 0,096 

H13 0,9098 0,0568 0,1223 0,082 

N1 0,5958(4) 0,2655(2) 0,16186(7) 0,0588(5) 

N2 0,7229(4) -0,0611(3) 0,26056(8) 0,0804(6) 

O1 0,0884(3) 0,1719(2) 0,03293(6) 0,0754(5) 

O2 0,4132(3) 0,16902(16) 0,08073(5) 0,0603(4) 

H1 0,470(5) 0,312(3) 0,1835(10) 0,084(8) 
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Tablo 4.17: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) kristali için atomik 

yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U12 U13 U23 

C1 0,0645(13) 0,0467(10) 0,0516(10) -0,0008(10) -0,005(9) 0,0010(8) 

C2 0,0614(13) 0,0462(9) 0,0489(9) 0,0026(10) 0,0053(9) 0,0022(7) 

C3 0,0746(16) 0,0563(11) 0,0654(11) 0,0139(13) 0,0015(11) 0,0076(9) 

C4 0,105(2) 0,0490(12) 0,0729(14) 0,0181(14) 0,0103(16) 0,0108(10) 

C5 0,120(2) 0,0399(10) 0,0776(14) -0,0022(14) 0,0156(16) -0,0008(10) 

C6 0,0878(18) 0,0491(11) 0,0666(12) -0,0095(12) -0,0002(13) -0,0026(9) 

C7 0,0644(13) 0,0420(9) 0,0511(9) -0,0004(10) 0,0039(9) 0,0010(8) 

C8 0,0624(12) 0,0472(10) 0,0511(10) -0,0006(9) -0,0008(9) 0,0004(8) 

C9 0,0574(12) 0,0521(10) 0,0517(9) -0,0045(9) -0,0076(10) 0,0027(8) 

C10 0,0678(14) 0,0720(14) 0,0635(11) 0,0058(13) 0,0051(11) 0,0135(11) 

C11 0,0752(17) 0,0887(17) 0,0821(16) 0,0186(15) 0,0003(14) 0,026914) 

C12 0,0765(17) 0,0829(16) 0,0797(15) 0,0208(14) 0,0060(14) 0,0128(13) 

C13 0,0792(15) 0,0677(13) 0,0583(11) 0,0065(13) 0,0057(11) 0,0079(10) 

N1 0,0742(12) 0,0537(9) 0,0484(8) 0,0063(9) -0,0028(8) 0,0005(7) 

N2 0,0808(14) 0,0863(14) 0,0742(12) 0,0096(14) 0,0075(11) 0,0289(11) 

O1 0,0881(12) 0,0645(9) 0,0737(10) -0,0148(10) -0,0183(9) 0,0017(8) 

O2 0,0809(11) 0,0399(7) 0,0600(7) 0,0026(8) -0,0110(8) -0,0004(6) 

 

Tablo 4.18: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) kristali için bağ 

uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C1-O1 1,206(3) 1,197 1,205 1,205 

C1-O2 1,350(3) 1,372 1,363 1,349 

C2-C7 1,377(3) 1,386 1,388 1,378 

C7-C8 1,493(3) 1,509 1,508 1,493 

C8-N1 1,408(2) 1,415 1,411 1,408 

C9-N1 1,395(3) 1,403 1,396 1,394 

      

Bağ 

Açıları 

O1-C1-O2 121,04(19) 123,156 122,401 121,062 

O1-C1-C2 130,2(2) 129,467 129,590 130,220 

N1-C8-O2 111,24(16) 113,612 112,808 111,232 

C8-N1-H1 114,6(15) 115,302 115,871 114,455 

C9-N1-C8 121,75(17) 122,965 123,675 121,761 

      

Torsiyon 

Açıları 

O1-C1-O2-C8 -179,00(19) 178,913 179,083 -179,001 

N1-C8-O2-C1 122,35(19) 124,776 124,461 122,355 

O2-C8-N1-C9 66,5(3) 69,535 71,544 66,532 

C10-C9-N1-C8 -153,5(2) 175,234 -178,111 -153,570 

N1-C9-C10-N2 -176,4(2) -178,208 -178,075 -176,443 

 

ġekil 4.13, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit 

kısımları I bileĢiğinde olduğu gibi tamamen örtüĢürken, piridil kısımları açısal sapma 

göstermiĢtir. Bu sapma bağ açıları için bulunan R² (0,983) değeri ile desteklenir ve 

kristal yapıda moleküller arası etkileĢmenin olduğunu gösterir. Bağ uzunlukları ve 

torsiyon açılarının korelasyon değerleri Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 
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ġekil 4.13: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) bileĢiğinin teorik (gaz 

fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri çakıĢtırma 

 III bileĢiğine ait moleküler etkileĢim geometrisi ve gösterimi sırasıyla Tablo 

4.19 ve ġekil 4.14’de verilmiĢtir. III bileĢiğinde moleküllerin kristal yapıda 

oluĢturduğu N—H···N ve C—H···O hidrojen bağları etkileĢimi, R3
3
(19) motiflerini 

meydana getirmiĢtir (Etter 1990). C—H…π etkileĢimleri ile bu yapı güçlendirilmiĢtir 

(Tablo 4.19, ġekil 4.14).   

Tablo 4.19: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) kristaline ait 

moleküler etkileĢim geometrisi (Å, º) 

D–H···A D–H (Å) H···A (Å) D···A (Å) D–H···A () 

N1-H1···N2i 0,98 2,04(3) 2,996(3) 165(2) 

C5-H5···O2ii 0,93 2,52 3,366 152 

C13-H13···O1iii 0,93 2,59 3,512(3) 170 

C4-H4···Cg1iv 0,93 3,35 4,075(3) 137 

C11-H11···Cg2v 0,93 2,83 3,746(3) 170 

Simetri kodları: (i) –x+1, y+1/2, -z+1/2; (ii) x, y+1, z; (iii) x+1, y, z; (iv) x-1/2, -y+3/2, -z; (v) –x+2, y-1/2, -z+1/2, Cg1 = C9-

C13 halkasının merkezi; Cg2 = C2-C7 halkasının merkezi      
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ġekil 4.14: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) kristaline ait hidrojen 

bağları ve C—H…π etkileĢimlerinin gösterimi [Cg1 = C9-C13 halkasının merkezi; 

Cg2 = C2-C7 halkasının merkezi]      

 III bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.20’de verilmiĢtir.  

 Tablo 4.20: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) için atomlar 

üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri  

(Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri 

(Etanol) 

C1 0,408 0,407 

C2 -0,160 -0,157 

C3 -0,028 -0,040 

C4 -0,086 -0,095 

C5 -0,079 -0,087 

C6 -0,053 -0,050 

C7 -0,138 -0,121 

C8 0,251 0,257 

C9 0,090 0,010 

C10 0,053 0,044 

C11 0,053 0,034 

C12 -0,180 -0,191 

C13 -0,011 -0,026 

N1 -0,452 -0,455 

N2 -0,287 -0,327 

O1 -0,299 -0,356 

O2 -0,332 -0,348 

 

 III bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.15’de gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -5,518e
-2

 ile +5,518e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 
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ġekil 4.15: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) bileĢiğinin moleküler 

elektrostatik potansiyeli (gaz)  

 III bileĢiğinin gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki 

farkı (∆E) belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.16’da 

gösterilmiĢtir.  

 

ġekil 4.16: 3-(Piridin-3-ilamino) isobenzofuran-1(3H)-on (III) bileĢiğinin gaz   

fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 
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 III molekülünün yoğunluk fonksiyoneli yönteminden elde edilen verilere göre 

bulunan HOMO ve LUMO enerji değerleri, kimyasal reaktivite ile ilgili elektron 

ilgisi, iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık, 

elektronegatiflik, elektrofilite indeksi, kimyasal potansiyel, nükleofilite indeksi gibi 

veriler Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 

4.1.4 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

 BileĢiğinin Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.17: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV)   

bileĢiğinin molekül yapısı 

 ġekil 4.17’de IV molekülünün kristal yapısı görülmektedir. Ölçümler, oda 

sıcaklığında (296 K) yapılmıĢtır. IV molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.21, 

atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri Tablo 4.22, atomik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.23 ve seçilmiĢ 

deneysel ve teorik bağ uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması 

Tablo 4.24’de verilmiĢtir.  

 IV bileĢiğine ait karakteristik X-ıĢınları verileri sentezlenen diğer 

bileĢiklerden önemli farklılıklar göstermemektedir (Tablo 4.24, Tablo 4.57). 
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Tablo 4.21: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

bileĢiğinin kristal yapısına ait veriler 

Kapalı formül C14H13N3O2 

Molekül ağırlığı 255,27 

Kristal sistemi Triklinik 

Uzay grubu P -1 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 7,9351(4), 11,1687(6), 16,1281(9) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1305,59(13) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

Birim hücredeki elekton sayısı (F000) 536 

 73,713(5) 

  80,362(5) 

 72,882(4) 

Yoğunluk (Dx) 1,299Mg m-3 

Kristal ve rengi prizma ve renksiz 

Kristal boyutları (max, mid, min) 0,64*0,55*0,46mm 

Radyasyon çeĢidi MoK\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,090 mm-1 

Ortam sıcaklığı (T) 296 K 

Tmin, Tmax 0,9543, 0,9682 

Kırınım Ölçüm Metodu  scan 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    9 10, k=    14 14, l=    20 20 

θmin, θmax 1,97-28,03o 

Ölçülen Yansıma 18886 

Bağımsız Yansıma 6022 

2σ(I)dan Büyük Yansımalar 4173 

Rint 0,0695 

Parametre Sayısı 399 

S 1,042 

R[F2> 2(F2)] 0,0464 

wR(F2) 0,1434 

W 1/[ζ2(Fo 
2) + (0,0854P)2 + 0,0326P ] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,240- 0,278e Å-3 

 

Tablo 4.22: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) için 

atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

Atom x y z Uiso *Ueq 

C1 0,2491(3) 0,49635(18) 0,48462(12) 0,0642(4) 

C2 0,1546(2) 0,56644(16) 0,40887(11) 0,0568(4) 

C3 0,1005(3) 0,69850(18) 0,37258(14) 0,0698(5) 

C4 0,0163(3) 0,7391(2) 0,29923(15) 0,0797(6) 

C5 -0,0135(3) 0,6514(2) 0,26171(16) 0,0834(6) 

C6 0,0389(3) 0,5189(2) 0,29742(13) 0,0705(5) 

C7 0,1222(2) 0,47824(15) 0,37252(11) 0,0548(4) 

C8 0,1838(3) 0,34609(16) 0,42889(11) 0,0590(4) 

C9 0,3049(2) 0,12427(15) 0,41763(10) 0,0523(4) 

C10 0,4134(2) -0,07787(15) 0,39666(11) 0,0559(4) 

C11 0,3374(2) -0,12656(17) 0,47773(12) 0,0595(4) 

C12 0,2415(2) -0,04032(17) 0,52661(11) 0,0579(4) 

C13 0,5157(3) -0,16385(18) 0,33934(14) 0,0787(6) 

C14 0,1553(3) -0,0842(2) 0,61492(13) 0,0783(6) 

C15 0,5978(2) -0,10713(15) 0,10874(10) 0,0501(3) 

C16 0,4034(2) -0,07008(14) 0,10826(9) 0,0471(3) 

C17 0,2904(3) -0,14089(18) 0,10171(11) 0,0594(4) 

C18 0,1147(3) -0,0800(2) 0,10023(13) 0,0713(5) 

C19 0,0497(3) 0,0461(2) 0,10693(15) 0,0766(6) 

C20 0,1614(3) 0,1160(2) 0,11463(14) 0,0681(5) 

C21 0,3404(2) 0,05571(15) 0,11408(10) 0,0491(3) 

C22 0,4941(2) 0,10980(15) 0,10987(10) 0,0502(4) 

C23 0,5592(2) 0,27907(14) 0,15554(10) 0,0473(3) 

C24 0,5963(2) 0,44365(16) 0,20100(11) 0,0546(4) 

C25 0,6825(2) 0,48523(17) 0,12052(12) 0,0606(4) 
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Tablo 4.22 (devam): 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

(IV) için atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

C26 0,7031(2) 0,41597(15) 0,05965(11) 0,0539(4) 

C27 0,5649(3) 0,5151(2) 0,27036(15) 0,0804(6) 

C28 0,7946(3) 0,4519(2) -0,02935(13) 0,0745(5) 

H1 0,353(3) 0,2775(18) 0,3417(13) 0,059(5) 

H3 0,117(3) 0,765(2) 0,4016(16) 0,098(7) 

H4 -0,023(3) 0,836(2) 0,2746(15) 0,087(6) 

H4A 0,461(3) 0,1406(19) 0,2268(14) 0,069(6) 

H5 -0,073(4) 0,676(3) 0,2104(19) 0,107(8) 

H6 0,026(2) 0,4502(18) 0,2704(13) 0,068(5) 

H8 0,087(3) 0,3054(18) 0,4665(13) 0,069(5) 

H11 0,345(3) -0,213(2) 0,5010(13) 0,069(5) 

H13A 0,518827 -0,252035 0,368520 0,118 

H13B 0,459809 -0,140456 0,286613 0,118 

H13C 0,634348 -0,154425 0,325989 0,118 

H14A 0,176098 -0,176482 0,629339 0,117 

H14B 0,204048 -0,059846 0,656384 0,117 

H14C 0,030188 -0,044622 0,615980 0,117 

H17 0,340(3) -0,224(2) 0,0969(13) 0,071(6) 

H18 0,044(3) -0,121(2) 0,0916(17) 0,099(8) 

H19 -0,077(4) 0,087(2) 0,1060(16) 0,096(7) 

H20 0,122(3) 0,198(2) 0,1186(14) 0,081(7) 

H22 0,515(2) 0,1647(16) 0,0520(11) 0,051(4) 

H25 0,723(3) 0,5637(19) 0,1082(13) 0,074(6) 

H27A 0,615643 0,587427 0,249872 0,121 

H27B 0,439846 0,545339 0,284644 0,121 

H27C 0,619055 0,458274 0,321038 0,121 

H28A 0,833364 0,527889 -0,035219 0,112 

H28B 0,895188 0,382021 -0,037828 0,112 

H28C 0,713958 0,468936 -0,071997 0,112 

N1 0,2904(2) 0,25445(13) 0,38525(10) 0,0612(4) 

N2 0,39681(18) 0,04910(12) 0,36506(9) 0,0537(3) 

N3 0,22549(19) 0,08702(13) 0,49594(9) 0,0568(3) 

N4 0,4878(2) 0,17563(14) 0,17367(10) 0,0583(4) 

N5 0,53313(17) 0,33948(12) 0,21957(8) 0,0502(3) 

N6 0,64185(18) 0,31117(12) 0,07700(8) 0,0527(3) 

O1 0,2992(2) 0,53787(17) 0,53505(10) 0,0928(5) 

O2 0,27703(19) 0,36823(12) 0,49315(8) 0,0699(3) 

O3 0,70328(18) -0,20781(12) 0,10465(9) 0,0708(4) 

O4 0,64768(15) -0,00419(11) 0,11464(7) 0,0546(3) 

 

Tablo 4.23: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) için 

kristali için atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U23 U13 U12 

C1 0,0740(12) 0,0632(10) 0,0562(10) -0,0226(8) 0,0028(9) -0,0166(8) 

C2 0,0591(9) 0,0557(9) 0,0519(9) -0,0156(7) 0,0097(7) -0,0156(7) 

C3 0,0780(12) 0,0538(9) 0,0703(12) -0,0178(9) 0,0178(10) -0,0176(9) 

C4 0,0835(14) 0,0603(11) 0,0758(14) -0,0051(10) 0,0068(11) -0,0085(10) 

C5 0,0787(14) 0,0869(15) 0,0652(13) -0,0003(11) -0,0124(11) -0,0071(11) 

C6 0,0734(12) 0,0751(12) 0,0633(11) -0,0150(9) -0,0080(9) -0,207(9) 

C7 0,0549(9) 0,0543(9) 0,0520(9) -0,0135(7) 0,0045(7) -0,0142(7) 

C8 0,0683(10) 0,0529(9) 0,0530(9) -0,0146(7) 0,0041(8) -0,0157(8) 

C9 0,0570(9) 0,0504(8) 0,0497(9) -0,0125(7) -0,0023(7) -0,0157(7) 

C10 0,0628(10) 0,0488(8) 0,0567(9) -0,0144(7) -0,0122(8) -0,0104(7) 

C11 0,0698(11) 0,0476(9) 0,0606(10) -0,0095(7) -0,0120(8) -0,0148(8) 

C12 0,0604(10) 0,0599(9) 0,0532(9) -0,0078(7) -0,0083(8) -0,0195(7) 

C13 0,1044(16) 0,0548(10) 0,0689(12) -0,0192(9) -0,0039(11) -0,0074(10) 

C14 0,0898(14) 0,0743(12) 0,0617(12) -0,0030(9) 0,0053(10) -0,0278(11) 

C15 0,0618(9) 0,0496(8) 0,0448(8) -0,0130(6) -0,0065(7) -0,0215(7) 

C16 0,0591(9) 0,0508(8) 0,0386(7) -0,0096(6) -0,0046(6) -0,0265(7) 

C17 0,0786(12) 0,0634(10) 0,0497(9) -0,0129(8) -0,0047(8) -0,0404(9) 

C18 0,0715(12) 0,0943(15) 0,0652(11) -0,0138(10) -0,0072(9) -0,0524(11) 
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Tablo 4.23 (devam): 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

(IV) için kristali için atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

C19 0,0559(11) 0,0936(15) 0,0829(14) -0,0134(11) -0,0095(10) -0,0294(10) 

C20 0,0624(11) 0,0643(11) 0,0774(13) -0,0178(9) -0,0063(9) -0,0159(9) 

C21 0,0555(9) 0,0514(8) 0,0459(8) -0,0110(6) -0,0030(6) -0,0239(7) 

C22 0,0632(9) 0,0513(8) 0,0455(8) -0,0160(7) 0,0015(7) -0,0288(7) 

C23 0,0536(8) 0,0465(7) 0,0487(8) -0,0161(6) -0,0013(6) -0,0212(6) 

C24 0,0560(9) 0,0565(9) 0,0630(10) -0,0275(7) -0,0004(7) -0,0230(7) 

C25 0,0686(11) 0,0541(9) 0,0710(11) -0,0228(8) 0,0045(9) -0,0330(8) 

C26 0,0573(9) 0,0521(8) 0,0583(9) -0,0161(7) 0,0017(7) -0,0246(7) 

C27 0,0962(15) 0,0880(13) 0,0856(14) -0,0534(12) 0,0155(11) -0,0497(12) 

C28 0,0910(14) 0,0799(12) 0,0643(11) -0,0176(9) 0,0130(10) -0,0509(11) 

N1 0,0771(10) 0,0494(7) 0,0530(8) -0,0149(6) 0,0164(8) -0,0207(7) 

N2 0,0620(8) 0,0496(7) 0,0503(7) -0,0137(6) -0,0046(6) -0,0147(6) 

N3 0,0640(8) 0,0515(7) 0.,0529(8) -0,0118(6) 0,0023(6) -0,0175(6) 

N4 0,0853(10) 0,0578(8) 0,0462(8) -0,0207(6) 0,0086(7) -0,0408(7) 

N5 0,0555(7) 0,0520(7) 0,0515(7) -0,0215(6) 0,0004(6) -0,0213(6) 

N6 0,0634(8) 0,0534(7) 0,0501(7) -0,0185(6) 0,0053(6) -0,0288(6) 

O1 0,1141(12) 0,1030(11) 0,0754(10) -0,0382(9) -0,0129(9) -0,0320(9) 

O2 0,0863(9) 0,0612(7) 0,0544(7) -0,0143(6) -0,0096(6) -0,0059(6) 

O3 0,0742(8) 0,0573(7) 0,0804(9) -0,0207(6) -0,0123(7) -0,0097(6) 

O4 0,0530(6) 0,0606(6) 0,0612(7) -0,0236(5) -0,0020(5) -0,0250(5) 

 

Tablo 4.24: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

kristali için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C1-O1 1,210(2) 1,200 1,207 1,209 

C1-O2 1,352(2) 1,368 1,361 1,352 

C1-C2 1,446(3) 1,483 1,479 1,447 

C2-C7 1,380(2) 1,386 1,388 1,380 

O2-C8 1,480(2) 1,473 1,487 1,480 

C7-C8 1,488(2) 1,510 1,508 1,488 

C8-N1 1,398(2) 1,419 1,414 1,398 

N1-C9 1.377(2) 1,377 1,378 1,377 

C9-N2 1,337(2) 1,348 1,346 1,337 

C9-N3 1,326(2) 1,335 1,336 1,326 

N2-C10 1,340(2) 1,338 1,340 1,340 

C10-C13 1,491(2) 1,503 1,502 1,491 

N3-C12 1,343(2) 1,338 1,340 1,343 

C12-C14 1,489(3) 1,503 1,502 1,489 

C15-O3 1,199(2) 1,200 1,207 1,199 

C15-O4 1,3528(18) 1,368 1,361 1,353 

C15-C16 1,475(2) 1,483 1,479 1,475 

C16-C21 1,370(2) 1,386 1,388 1,370 

C21-C22 1,496(2) 1,510 1,508 1,497 

O4-C22 1,475(2) 1,473 1,487 1,475 

C22-N4 1,4095(19) 1,419 1,413 1,4097 

N4-C23 1,3718(19) 1,377 1,378 1,372 

C23-N5 1,3422(18) 1,348 1,346 1,342 

N5-C24 1,3385(19) 1,338 1,340 1,339 

C24-C27 1,497(2) 1,503 1,502 1,497 

C23-N6 1,330(2) 1,335 1,336 1,330 

N6-C26 1,3381(19) 1,338 1,340 1,338 

C26-C28 1,500(2) 1,503 1,502 1,499 

  

Bağ 

Açıları 

O1-C1-O2 122,12(19) 123,132 122,427 122,134 

O1-C1-C2 129,09(18) 129,259 129,507 129,093 

C1-O2-C8 110,27(14) 111,445 111,193 110,278 

O2-C8-N1 112,88(15) 112,092 112,142 112,892 

C8-N1-H1 119,4(13) 118,241 119,010 119,372 

C8-N1-C9 121,96(15) 122,304 122,410 121,962 

N1-C9-N2 115,46(14) 115,344 115,468 115,467 

N1-C9-N3 117,43(14) 118,495 118,311 117,422 
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Tablo 4.24 (devam): 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

(IV) kristali için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Bağ 

Açıları 

O3-C15-O4 121,90(15) 123,131 122,427 121,924 

O3-C15-C16 129,82(14) 129,261 129,508 129,797 

C15-O4-C22 110,37(11) 111,445 111,194 110,377 

O4-C22-N4 111,98(14) 112,092 112,140 111,965 

C22-N4-H4A 118,9(13) 118,238 119,014 118,965 

C22-N4-C23 121,10(14) 122,307 122,414 121,110 

N4-C23-N5 115,41(13) 115,345 115,468 115,406 

N4-C23-N6 117,66(13) 118,494 118,312 117,656 

 

Torsiyon 

Açıları 

O1-C1-O2-C8 173,40(18) 178,989 178,046 173,368 

C1-O2-C8-N1 133,00(16) 127,267 127,448 132,992 

O2-C8-N1-C9 87,3(2) 91,673 84,605 87,249 

C8-N1-C9-N2 173,44(16) -175,199 -177,865 173,466 

C8-N1-C9-N3 -5,6(3) 6,270 3,022 5,608 

O3-C15-O4-C22 174,36(15) 178,987 178,047 174,353 

C15-O4-C22-N4 134,52(13) 127,265 127,445 134,536 

O4-C22-N4-C23 94,74(18) 91,694 84,637 94,747 

C22-N4-C23-N5 175,22(15) -175,199 -177,891 175,197 

C22-N4-C23-N6 -3,1(2) 6,271 2,993 3,117 

 

ġekil 4.18, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. IV bileĢiğinin (1) nolu 

molekülünde, iki yapıdaki molekülün ftalit ve pirimidin kısımları tamamen 

örtüĢürken (2) nolu molekülünde ise sadece ftalit kısımları örtüĢmüĢtür. Pirimidin 

kısmı açısal sapma göstermiĢtir. Bu sapma (2) nolu molekülün bağ açıları için 

bulunan R² (0,972) değeri ile desteklenir ve Bu farklılık, moleküller arası 

etkileĢmenin bir sonucu olrak değerlendirilir. Bağ uzunlukları ve torsiyon açılarının 

korelasyon değerleri Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 

 

ġekil 4.18: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

bileĢiğinin teorik (gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri 

çakıĢtırma 
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 IV bileĢiğine ait moleküler etkileĢim geometrisi ve gösterimi sırasıyla Tablo 

4.25, ġekil 4.19 ve ġekil 4.20’de verilmiĢtir. IV bileĢiğinde moleküllerin kristal 

yapıda oluĢturduğu N—H···N ve C—H···N hidrojen bağları etkileĢimi, R2
2
(8) ve S5 

halka motifini meydana getirmiĢtir (Etter 1990). C—H…π etkileĢimleri ile bu yapı 

güçlendirilir (Tablo 4.26, ġekil 4.19). Ayrıca moleküller arası C—H···O hidrojen 

bağ etkileĢimleri de mevcuttur.  

Tablo 4.25: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

kristaline ait moleküler etkileĢim geometrisi (Å, º) 

D—H…A D—H (Å) H…A (Å) D—A (Å) D—H…A (º) 

N1—H1…N5i 0,81 2,30 3,1115(2) 179 

N4—H4A…N2i 0,86 2,22 3,0747(2) 179 

C5—H5…O3ii 0,95 2,48 3,3958(2) 161 

C8—H8…N3 1,03 2,31 2,7299(2) 103 

C22—H22…N6 0,98 2,31 2,7183(2) 104 

C25—H25…O3iii 0,98 2,50 3,4164(2) 157 

C27—H27C…O1iv 0,96 2,53 3,3286(2) 141 

X—H Cg H…Cg (Å) X—H…Cg (º) X…Cg (Å) 

C13—H13B Cg1i 2,83 141 3,6212(2) 

C13—H13B Cg1i 2,99 163 3,9206(2) 

C14—H14Cv  2,98 150 3,8415(2) 

C27—H27B Cg2i 2,84 174 3,8004(2) 

C27—H27B Cg2i 2,71 156 3,6053(2) 

C28—H28Cvi  2,89 147 3,7279(2) 

Simetri kodları: (i) x, y, z; (ii) -1+x, 1+y, z; (iii) x, 1+y, z; (iv) 1-x, 1-y, 1-z; (v) -x, -y, 1-z; (vi) 1-x, 1-y, -z, Cg1= C16-C21 
halkasının merkezi, Cg2= C2-C7 halkasının merkezi 
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ġekil 4.19: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

bileĢiği için N—H···N, C—H…π hidrojen bağ etkileĢimlerinin gösterimi [Cg1= 

C16-C21 halkasının merkezi, Cg2= C2-C7 halkasının merkezi] 

 

 

ġekil 4.20: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

bileĢiği için asimetrik birimlerin O3···H5 hidrojen bağlarıyla birbirine bağlanmasının 

gösterimi  

 IV bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.26’da verilmiĢtir. 
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Tablo 4.26: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) için 

atomlar üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri 

 (Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri  

(Etanol) 

C1 0,402 0,405 

C2 -0,158 -0,165 

C3 -0,037 -0,051 

C4 -0,087 -0,091 

C5 -0,083 -0,094 

C6 -0,045 -0,050 

C7 -0,116 -0,115 

C8 0,254 0,277 

C9 0,516 0,509 

C10 0,142 0,134 

C11 -0,175 -0,176 

C12 0,103 0,102 

C13 -0,277 -0,265 

C14 -0,234 -0,240 

C15 0,402 0,405 

C16 -0,158 -0,165 

C17 -0,037 -0,051 

C18 -0,087 -0,091 

C19 -0,083 -0,094 

C20 -0,045 -0.050 

C21 -0,116 -0,115 

C22 0,254 0,277 

C23 0,516 0,509 

C24 0,142 0,134 

C25 -0,175 -0,176 

C26 0,103 0,102 

C27 -0,277 -0,265 

C28 -0,234 -0,240 

N1 -0,442 -0,451 

N2 -0,440 -0,448 

N3 -0,398 -0,417 

N4 -0,442 -0,451 

N5 -0,439 -0,448 

N6 -0,398 -0,417 

O1 -0,315 -0,362 

O2 -0,326 -0,347 

O3 -0,315 -0,362 

O4 -0,326 -0,347 

 

 IV bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.21’de gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -5,888e
-2

 ile +5,888e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 
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ġekil 4.21: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

bileĢiğinin moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 

 IV bileĢiğinin gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki 

farkı (∆E) belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.22’de 

gösterilmiĢtir.  

 

ġekil 4.22: 3-((4,6-dimetil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (IV) 

bileĢiğinin gaz fazındaki moleküler orbital yüzeyleri  
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 IV molekülünün yoğunluk fonksiyoneli yönteminden elde edilen verilere göre 

bulunan HOMO ve LUMO enerji değerleri, kimyasal reaktivite ile ilgili elektron 

ilgisi, iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık, 

elektronegatiflik, elektrofilite indeksi, kimyasal potansiyel, nükleofilite indeksi gibi 

veriler Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 

4.1.5 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

 (V) BileĢiğinin Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.23: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

bileĢiğinin molekül yapısı 

 ġekil 4.23’de V molekülünün kristal yapısı görülmektedir. Ölçümler, oda 

sıcaklığında (296 K) yapılmıĢtır. V molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.27, 

atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri Tablo 4.28, atomik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.29 ve seçilmiĢ 

deneysel ve teorik bağ uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması 

Tablo 4.30’da verilmiĢtir.  

 V bileĢiğine ait karakteristik X-ıĢınları verileri sentezlenen diğer bileĢiklerden 

önemli farklılıklar göstermemektedir (Tablo 4.30, Tablo 4.57). 
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Tablo 4.27: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

bileĢiğinin kristal yapısına ait veriler 

Kapalı formül C14H13N3O4 

Molekül ağırlığı 287,27 

Kristal sistemi Monoklinik 

Uzay grubu P 21/c 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 7,9540(4), 21,4378(13), 7,8969(4) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1346,55(13) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

 90° 

 90,013(4)° 

 90° 

Birim hücredeki elekton sayısı (F000) 600 

Yoğunluk (Dx) 1,417Mg m-3 

Kristal ve rengi prizma ve renksiz 

Kristal boyutları (max, mid, min) 0,71*0,37*0,16mm 

Radyasyon çeĢidi MoK\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,106 mm-1 

Ortam sıcaklığı (T) 296 K 

Tmin, Tmax 0,9446, 0,9841 

Kırınım Ölçüm Metodu  scan 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    10 10, k=    27 27, l=    10 10 

θmin, θmax 1,90-28,06o 

Ölçülen Yansıma 22293 

Bağımsız Yansıma 3114 

2σ(I)dan Büyük Yansımalar 2107 

Rint 0,0732 

Parametre Sayısı 190 

S 0,951 

R[F2> 2(F2)] 0,0403 

wR(F2) 0,0925 

W 1/[ζ2(Fo 
2) + (0,0501P)2] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,161-0,152 e Å-3 

 

Tablo 4.28: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

için atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

Atom x y z Uiso *Ueq 

C1 0,22731(18) 0,28638(7) 0,30658(19) 0,0436(3) 

C2 0,40041(17) 0,30495(7) 0,34876(18) 0,0405(3) 

C3 0,5514(2) 0,27823(8) 0,2997(2) 0,0517(4) 

C4 0,6970(2) 0,30692(9) 0,3524(2) 0,0609(5) 

C5 0,6912(2) 0,36085(10) 0,4471(2) 0,0650(5) 

C6 0,5397(2) 0,38772(8) 0,4947(2) 0,0543(4) 

C7 0,39344(18) 0,35812(7) 0,44514(17) 0,0401(3) 

C8 0,21226(18) 0,37274(7) 0,48399(18) 0,0408(3) 

C9 0,17196(18) 0,46537(6) 0,30438(17) 0,0387(3) 

C10 0,12396(18) 0,55308(7) 0,15437(18) 0,0409(3) 

C11 0,21127(18) 0,52965(7) 0,01758(18) 0,0443(3) 

C12 0,27404(17) 0,47015(7) 0,03978(17) 0,0403(3) 

C13 0,0742(2) 0,65080(8) 0,0198(2) 0,0577(4) 

C14 0,4154(2) 0,38152(8) -0,0678(2) 0,0586(4) 

H1 0,104304 0,452898 0,535279 0,057 

H3 0,554190 0,242306 0,233714 0,062 

H4 0,800531 0,289728 0,323700 0,073 

H5 0,791258 0,379706 0,480050 0,078 

H6 0,536707 0,424357 0,557634 0,065 

H8 0,192212 0,363048 0,603566 0,049 

H11 0,226681 0,552159 -0,081874 0,053 

H13A 0,015710 0,689223 0,040501 0,087 

H13B 0,191964 0,659129 0,005638 0,087 

H13C 0,030797 0,631663 -0,080991 0,087 

H14A 0,472515 0,367869 -0,168224 0,088 

H14B 0,491303 0,380013 0,026625 0,088 
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Tablo 4.28 (devam): 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-

on (V) için atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

H14C 0,321158 0,354670 -0,046260 0,088 

N1 0,15439(16) 0,43397(6) 0,45360(15) 0,0473(3) 

N2 0,10180(15) 0,52171(5) 0,29860(15) 0,0418(3) 

N3 0,25684(15) 0,43691(5) 0,18007(14) 0,0413(3) 

O1 0,17743(16) 0,24426(5) 0,22042(17) 0,0655(3) 

O2 0,12023(12) 0,32687(5) 0,38145(13) 0,0445(3) 

O3 0,05069(14) 0,60973(5) 0,16028(14) 0,0533(3) 

O4 0,35714(14) 0,44436(5) -0,09097(13) 0,0530(3) 

 

Tablo 4.29: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

kristali için atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U23 U13 U12 

C1 0,0469(8) 0,0359(8) 0,0479(8) 0,0027(7) 0,0011(6) -0,0009(7) 

C2 0,0408(8) 0,0387(8) 0,0419(8) 0,0057(6) 0,0029(6) 0,0003(6) 

C3 0,0519(9) 0,0488(9) 0,0543(9) 0,0057(7) 0,0099(7) 0,0097(7) 

C4 0,0401(9) 0,0766(13) 0,0661(11) 0,0161(10) 0,0097(8) 0,0083(8) 

C5 0,0406(9) 0,0856(14) 0,0687(11) 0,0118(11) -0,0038(8) -0,0151(9) 

C6 0,0558(10) 0,0578(10) 0,0494(9) 0,0001(8) -0,0024(7) -0,0128(8) 

C7 0,0427(8) 0,0408(8) 0,0369(7) 0,0046(6) 0,0022(6) -0,0020(6) 

C8 0,0462(8) 0,0390(8) 0,0374(7) 0,0033(6) 0,0063(6) 0,0017(6) 

C9 0,0425(7) 0,0368(7) 0,0366(7) -0,0002(6) 0,0059(6) -0,0002(6) 

C10 0,0417(7) 0,0363(8) 0,0446(8) 0,0007(6) 0,0029(6) 0,0003(6) 

C11 0,0474(8) 0,0454(9) 0,0402(7) 0,0071(7) 0,0062(6) 0,0005(7) 

C12 0,0406(8) 0,0434(8) 0,0369(7) -0,0028(6) 0,0064(6) -0,0019(6) 

C13 0,0611(10) 0,0455(9) 0,0665(11) 0,0152(8) 0,0043(8) 0,0072(8) 

C14 0,0720(11) 0,0518(10) 0,0520(9) -0,0048(8) 0,0191(8) 0,0117(8) 

N1 0,0635(8) 0,0406(7) 0,0378(6) 0,0027(5) 0,0158(6) 0,0128(6) 

N2 0,0487(7) 0,0361(7) 0,0406(6) 0,0016(5) 0,0078(5) 0,0043(5) 

N3 0,0475(7) 0,0380(7) 0,0383(6) -0,0002(5) 0,0084(5) 0,0024(5) 

O1 0,0667(8) 0,0506(7) 0,0792(9) -0,0161(7) -0,0057(6) -0,0084(6) 

O2 0,0366(5) 0,0440(6) 0,0529(6) 0,0020(5) 0,0025(4) 0,0002(4) 

O3 0,0649(7) 0,0409(6) 0,0540(7) 0,0091(5) 0,0116(5) 0,0128(5) 

O4 0,0645(7) 0,0527(7) 0,0417(6) 0,0023(5) 0,0174(5) 0,0108(5) 

 

Tablo 4.30: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

kristali için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları(Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C1-O1 1,1983(18) 1,199 1,206 1,198 

C1-O2 1,3523(18) 1,373 1,365 1,352 

C1-C2 1,471(2) 1,482 1,476 1,471 

C2-C7 1,372(2) 1,384 1,386 1,372 

O2-C8 1,4692(18) 1,46 1,472 1,469 

C7-C8 1,506(2) 1,513 1,512 1,506 

C8-N1 1,4113(18) 1,426 1,422 1,412 

N1-C9 1,3643(18) 1,384 1,379 1,364 

C9-N2 1,3313(18) 1,33 1,33 1,331 

C9-N3 1,3387(17) 1,339 1,340 1,339 

N2-C10 1,3345(18) 1,335 1,338 1,334 

C10-O3 1,3478(17) 1,346 1,344 1,348 

O3-C13 1,4284(18) 1,426 1,434 1,429 

N3-C12 1,3244(18) 1,328 1,329 1,324 

C12-O4 1,3450(16) 1,339 1,339 1,345 

O4-C14 1,4362(19) 1,438 1,44 1,436 
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Tablo 4.30 (devam): 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-

on (V) kristali için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları(Å, º) 

Bağ 

Açıları 

O1-C1-O2 121,57(14) 122,844 122,050 121,568 

O1-C1-C2 129,95(15) 129,575 129,820 129,956 

C1-O2-C8 110,91(11) 111,331 111,174 110,905 

O2-C8-N1 111,49(12) 112,875 112,336 111,491 

C8-N1-C9 124,91(12) 125,310 126,219 124,906 

N1-C9-N2 115,74(12) 114,672 114,897 115,740 

N1-C9-N3 117,41(12) 117,940 118,016 117,407 

C9-N2-C10 115,54(12) 115,982 116,058 115,536 

C9-N3-C12 114,86(12) 115,178 115,311 114,861 

N2-C10-O3 111,55(12) 113,176 113,008 111,550 

C10-O3-C13 118,15(12) 118,475 118,618 118,145 

N3-C12-O4 118,15(13) 119,630 119,631 118,154 

C12-O4-C14 116,51(12) 117,888 118,245 116,510 

  

Torsiyon 

Açıları 

O1-C1-O2-C8 178,20(14) -178,646 -179,888 178,197 

C1-O2-C8-N1 133,40(12) 129,120 130,326 133,397 

O2-C8-N1-C9 -66,50(18) -58,881 -61,423 -66,496 

C8-N1-C9-N2 176,98(14) 166,909 171,105 176,974 

C8-N1-C9-N3 -3,0(2) -13,558 -9,201 -3,046 

N1-C9-N3-C12 -178,23(13) -179,240 -179,092 -178,239 

N1-C9-N2-C10 177,91(13) 179,029 179,193 177,910 

C9-N2-C10-O3 -179,28(12) -179,971 179,961 -179,278 

C9-N3-C12-O4 -179,60(12) -179,439 -179,897 -179,610 

N2-C10-O3-C13 175,37(14) -179,447 -179,777 175,384 

N3-C12-O4-C14 2,0(2) 1,988 0,42 2,035 

 

ġekil 4.24, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit 

kısımları tamamen örtüĢürken, pirimidin kısımları açısal sapma göstermiĢtir. Bu 

sapma bağ açıları için bulunan R² (0,953) değeri ile desteklenir ve kristal yapıda 

moleküller arası etkileĢmenin bir sonucu olarak değerlendirilir. Bağ uzunlukları ve 

torsiyon açılarının korelasyon değerleri Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 

 

ġekil 4.24: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

bileĢiğinin teorik (gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri 

çakıĢtırma 
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 V bileĢiğine ait hidrojen bağ geometrisi ve gösterimi sırasıyla Tablo 4.31, 

ġekil 4.25 ve ġekil 4.26’da verilmiĢtir. Moleküllerin kristal yapıda oluĢturduğu C—

H···O hidrojen bağları, C5 zincirlerini oluĢturmuĢtur (ġekil 4.25). N—H…N 

hidrojen bağlarının etkileĢimi ise R2
2
(8) motifini meydana getirmiĢtir (ġekil 4.26) 

(Etter 1990). C—O…π etkileĢimleri ile bu yapı güçlendirilir.  

Tablo 4.31: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

kristaline ait moleküler etkileĢim geometrisi (Å, º) 

D—H…A D—H (Å) H…A (Å) D—A (Å) D—H…A (º) 

N1—H1…N2i 0,86 2,17 2,9810(2) 157 

C8—H8…O1ii 0,98 2,48 3,1393(2) 124 

Y…X Cg X…Cg (Å) Y—X…Cg (º) Y…Cg (Å) 

C1—O1 Cg1iii 3,1227(2) 140,76(1) 4,1209(2) 

Simetri kodları: (i) -x, -y, 2-z; (ii) x, 1/2-y, 1/2+z (iii) x, 1/2-y, -1/2+z, Cg1=C1-O2 halkasının merkezi                

 

 

ġekil 4.25: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

bileĢiğinin C5 zincir oluĢumunun gösterimi 



 

 

117 

 

 

ġekil 4.26: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

bileĢiğinin C5 zincirlerinin R2
2
(8) motifli hidrojen bağlarıyla bağlanıĢının gösterimi 

[Cg1=C1-O2 halkasının merkezi]                     

 V bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.32’de verilmiĢtir.  

 Tablo 4.32: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

(V) için atomlar üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri  

(Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri  

(Etanol) 

C1 0,412 0,408 

C2 -0,123 -0,12 

C3 -0,050 -0,054 

C4 -0,091 -0,099 

C5 -0,081 -0,088 

C6 -0,057 -0,064 

C7 -0,094 -0,099 

C8 0,233 0,256 

C9 0,469 0,467 

C10 0,366 0,362 

C11 -0,281 -0,286 

C12 0,381 0,378 

C13 -0,143 -0,147 

C14 -0,121 -0,118 

N1 -0,408 -0,419 

N2 -0,367 -0,398 

N3 -0,426 -0,431 

O1 -0,315 -0,366 

O2 -0,322 -0,342 

O3 -0,302 -0,325 

O4 -0,34 -0,351 

 



 

 

118 

 

 V bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.27’de gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -5,973e
-2

 ile +5,973e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 

 

ġekil 4.27: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

bileĢiğinin moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 

 V bileĢiğinin gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki 

farkı (∆E) belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.28’de 

gösterilmiĢtir. 

 

ġekil 4.28: 3-((4,6-dimetoksi pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (V) 

bileĢiğinin gaz fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 
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 V molekülünün yoğunluk fonksiyoneli yönteminden elde edilen verilere göre 

bulunan HOMO ve LUMO enerji değerleri, kimyasal reaktivite ile ilgili elektron 

ilgisi, iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık, 

elektronegatiflik, elektrofilite indeksi, kimyasal potansiyel, nükleofilite indeksi gibi 

veriler Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 

4.1.6 3-((4-klor-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

 (VI) BileĢiğinin Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.29: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

bileĢiğinin molekül yapısı 

 ġekil 4.29’da VI molekülünün kristal yapısı görülmektedir. Ölçümler, 293(2) 

K’de yapılmıĢtır. VI molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.33, atomik koordinatlar 

ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.34, atomik 

yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.35 ve seçilmiĢ deneysel ve teorik bağ 

uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması Tablo 4.36’da 

verilmiĢtir.  

 VI bileĢiğine ait karakteristik X-ıĢınları verileri sentezlenen diğer 

bileĢiklerden önemli farklılıklar göstermemektedir (Tablo 4.36, Tablo 4.57). 
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Tablo 4.33: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

bileĢiğinin kristal yapısına ait veriler 

Kapalı formül C13H10ClN3O2 

Molekül ağırlığı 275,69 

Kristal sistemi Monoklinik 

Uzay grubu P21/c 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 10,0168(6), 9,7511(7), 14,2392(8) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1316,94(15) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

 90° 

  108,758(5) 

 90° 

Birim hücredeki elekton sayısı (F000) 568 

Yoğunluk (Dx) 1,390 Mg m-3 

Radyasyon çeĢidi MoK\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,291mm-1 

Sıcaklık (T) 293(2) K 

Kırınım Ölçüm Metodu  scan 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    12 12, k=    12 12, l=    18 17 

θmin, θmax 2,15-27,12o 

Ölçülen Yansıma 9915 

Bağımsız Yansıma 2885 

2σ(I)dan Büyük Yansımalar 1795 

Rint 0,1020 

Parametre Sayısı 173 

S 1,064 

R [F2> 2(F2)] 0,0678 

wR(F2) 0,2486 

W 1/[ ζ2(Fo
2)+ (0,1566P)2] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,525-0,535e Å-3 

Sönme düzeltmesi SHELXL-2016/6 (Sheldrick 2016) 

Sönme katsayısı 0,005(5) 

 

Tablo 4.34: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

için atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

Atom x y Z Uiso *Ueq 

C1 0,6825(3) 0,2301(3) 0,1773(2) 0,0520(7) 

C2 0,7065(4) 0,1315(4) 0,1153(3) 0,0634(9) 

C3 0,6214(5) 0,1305(4) 0,0181(3) 0,0744(11) 

C4 0,5146(4) 0,2244(4) -0,0168(3) 0,0746(11) 

C5 0,4882(4) 0,3241(4) 0,0451(3) 0,0677(9) 

C6 0,5759(3) 0,3234(3) 0,1419(2) 0,0546(8) 

C7 0,5773(4) 0,4159(4) 0,2243(3) 0,0637(9) 

C8 0,7595(3) 0,2609(3) 0,2849(2) 0,0513(7) 

C9 0,8490(3) 0,1535(3) 0,4459(2) 0,0493(7) 

C10 1,0414(4) 0,2388(4) 0,5622(3) 0,0630(9) 

C11 1,0230(4) 0,1461(4) 0,6304(3) 0,0682(10) 

C12 0,9118(4) 0,0582(3) 0,5967(2) 0,0602(9) 

C13 1,1650(3) 0,3425(4) 0,5920(3) 0,0641(9) 

H2 0,778312 0,067367 0,138662 0,076 

H3 0,704543 0,083027 0,330118 0,065 

H3A 0,636335 0,065063 -0,024952 0,089 

H4 0,458804 0,221372 -0,083066 0,090 

H5 0,415475 0,387386 0,022323 0,081 

H8 0,856676 0,287861 0,292570 0,062 

H11 1,082955 0,143845 0,695604 0,082 

H13A 1,221209 0,327406 0,659787 0,096 

H13B 1,222248 0,330226 0,549945 0,096 

H13C 1,128213 0,434218 0,584586 0,096 

N1 0,8230(3) 0,0565(3) 0,50560(18) 0,0538(7) 

N2 0,9522(3) 0,2448(3) 0,47025(19) 0,0558(7) 

N3 0,7605(3) 0,1515(3) 0,35063(19) 0,0540(7) 

O1 0,6831(3) 0,3787(2) 0,30517(16) 0,0597(6) 

O2 0,5052(3) 0,5138(3) 0,2259(2) 0,0961(11) 

Cl1 0,88216(14) -0,06103(12) 0,67637(8) 0,0944(5) 
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Tablo 4.35: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

için kristali için atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U23 U13 U12 

C1 0,0600(18) 0,0532(16) 0,0476(16) 0,0030(12) 0,0240(14) -0,0065(14) 

C2 0,078(2) 0,0593(19) 0,061(2) 0,0006(14) 0,0345(17) 0,0020(16) 

C3 0,105(3) 0,070(2) 0,058(2) -0,0098(17) 0,041(2) -0,015(2) 

C4 0,089(3) 0,087(3) 0,0448(17) -0,0024(17) 0,0165(17) -0,020(2) 

C5 0,068(2) 0,077(2) 0,0521(18) 0,0038(16) 0,0120(16) -0,0066(17) 

C6 0,0575(17) 0,0586(17) 0,0487(16) 0,0033(13) 0,0184(14) -0,0019(14) 

C7 0,066(2) 0,066(2) 0,0568(19) 0,0008(15) 0,0176(16) 0,0105(17) 

C8 0,0537(17) 0,0522(16) 0,0482(15) 0,0044(12) 0,0166(13) -0,0027(13) 

C9 0,0521(16) 0,0488(15) 0,0497(16) -0,0015(12) 0,0202(13) 0,0062(13) 

C10 0,062(2) 0,070(2) 0,0560(19) -0,0138(15) 0,0177(15) 0,0067(16) 

C11 0,072(2) 0,081(2) 0,0469(17) -0,0071(16) 0,0115(15) 0,0143(19) 

C12 0,072(2) 0,0626(19) 0,0521(17) 0,0027(14) 0,0282(15) 0,0202(17) 

C13 0,0528(17) 0,081(2) 0,0585(19) -0,0185(16) 0,0170(15) -0,0238(17) 

Cl1 0,1262(10) 0,0955(8) 0,0720(7) 0,0238(5) 0,0464(7) 0,0268(7) 

N1 0,0629(16) 0,0537(14) 0,0470(13) 0,0056(10) 0,0209(11) 0,0082(12) 

N2 0,0570(15) 0,0579(15) 0,0540(15) -0,0074(11) 0,0200(12) -0,0017(12) 

N3 0,0567(15) 0,0534(14) 0,0494(14) 0,0056(11) 0,0135(11) -0,0083(11) 

O1 0,0711(14) 0,0566(12) 0,0481(12) -0,0031(9) 0,0144(10) 0,0091(10) 

O2 0,097(2) 0,100(2) 0,0792(19) -0,0130(16) 0,0110(15) 0,0462(17) 

 

Tablo 4.36: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

kristali için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları(Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C7-O2 1,201(4) 1,197 1,205 1,201 

O1-C7 1,340(4) 1,373 1,365 1,340 

C6-C7 1,476(5) 1,484 1,478 1,476 

C6-C1 1,369(4) 1,386 1,388 1,369 

C1-C8 1,507(4) 1,510 1,508 1,507 

O1-C8 1,460(4) 1,463 1,476 1,459 

C8-N3 1,417(4) 1,424 1,419 1,417 

C9-N3 1,361(4) 1,376 1,373 1,361 

C9-N1 1,352(4) 1,347 1,349 1,352 

C9-N2 1,323(4) 1,333 1,333 1,323 

C12-N1 1,316(4) 1,311 1,312 1,316 

Cl1-C12 1,716(4) 1,759 1,766 1,716 

N2-C10 1,328(4) 1,339 1,341 1,328 

C10-C13 1,549(5) 1,502 1,501 1,549 

      

Bağ 

Açıları 

O2-C7-O1 120,9(3) 123,011 122,229 120,849 

O2-C7-C6 130,4(3) 129,610 129,812 130,455 

C7-O1-C8 111,3(2) 111,458 111,199 111,302 

O1-C8-N3 110,7(2) 111,798 111,590 110,749 

C8-N3-H3 119,6 118,326 118,726 119,624 

C9-N3-C8 120,7(2) 123,620 123,980 120,746 

N3-C9-N1 114,9(3) 114,896 115,052 114,891 

N3-C9-N2 118,4(3) 118,644 118,735 118,363 

C9-N1-C12 113,9(3) 115,188 115,028 113,897 

N1-C12-Cl1 115,9(3) 116,731 116,310 115,931 

C9-N2-C10 116,8(3) 116,855 117,097 116,757 

N2-C10-C13 117,8(3) 116,593 116,839 117,772 

      

Torsiyon 

Açıları 

O2-C7-O1-C8 -177,7(4) -178,819 -178,933 -177,687 

N3-C8-O1-C7 -123,3(3) -124,724 -124,482 -123,352 

O1-C8-N3-C9 -77,4(3) -85,55 -85,565 -77,444 

N1-C9-N3-C8 168,8(3) 167,277 172,433 168,847 

N2-C9-N3-C8 -13,0(4) -14,296 -8,674 -13,013 

N3-C9-N2-C10 -176,3(3) -178,571 -178,265 -176,263 

N3-C9-N1-C12 178,5(3) 178,474 178,548 178,451 

C9-N1-C12-Cl1 179,0(2) -179,937 179,888 179,023 

C9-N2-C10-C13 178,7(3) -179,596 179,823 178,701 
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ġekil 4.30, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit 

kısımları tamamen örtüĢürken, pirimidin kısımları açısal sapma göstermiĢtir. Bağ 

açıları, bağ uzunlukları ve torsiyon açılarının korelasyon değerleri Tablo 4.57’de 

verilmiĢtir. 

 

ġekil 4.30: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

bileĢiğinin teorik (gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri 

çakıĢtırma 

 VI bileĢiğine ait hidrojen bağ geometrisi ve gösterimi sırasıyla Tablo 4.37 ve 

ġekil 4.31’de verilmiĢtir. Moleküllerin kristal yapıda oluĢturduğu N—H···O hidrojen 

bağları etkileĢimi, C(6) zincir motiflerini meydana getirmiĢtir (ġekil 4.30) (Etter 

1990). 

Tablo 4.37: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

kristaline ait hidrojen bağ geometrisi (Å, º) 

D—H…A D—H (Å) H…A (Å) D—A (Å) D—H…A (º) 

N3—H3···O2i 0,86 2,10 2,8653(2) 147 

Simetri kodları: (i) 1-x, -1/2+y, 1/2-z 
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ġekil 4.31: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

bileĢiği için N—H···O hidrojen bağ etkileĢiminin gösterimi 

 VI bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.38’de verilmiĢtir. 

 Tablo 4.38: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on 

(VI) için atomlar üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri 

(Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri 

(Etanol) 

C1 -0,140 -0,128 

C2 -0,046 -0,046 

C3 -0,080 -0,087 

C4 -0,087 -0,096 

C5 -0,026 -0,038 

C6 -0,161 -0,156 

C7 0,400 0,402 

C8 0,266 0,280 

C9 0,491 0,499 

C10 0,103 0,106 

C11 -0,099 -0,092 

C12 0,081 0,081 

C13 -0,234 -0,238 

N1 -0,333 -0,356 

N2 -0,389 -0,406 

N3 -0,415 -0,422 

O1 -0,319 -0,340 

O2 -0,300 -0,355 

Cl -0,049 -0,070 

 

 VI bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.32’de gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -5,787e
-2

 ile +5,787e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 
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ġekil 4.32: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

bileĢiğinin moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 

 VI bileĢiğinin gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki 

farkı (∆E) belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.33’de 

gösterilmiĢtir. 

 

ġekil 4.33: 3-((4-kloro-6-metil pirimidin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VI) 

bileĢiğinin gaz fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 

 VI molekülünün yoğunluk fonksiyoneli yönteminden elde edilen verilere göre 

bulunan HOMO ve LUMO enerji değerleri, kimyasal reaktivite ile ilgili elektron 

ilgisi, iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık, 

elektronegatiflik, elektrofilite indeksi, kimyasal potansiyel, nükleofilite indeksi gibi 

veriler Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 
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4.1.7 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) 

 BileĢiğinin Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.34: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) bileĢiğinin 

molekül yapısı 

 ġekil 4.34’de VII molekülünün kristal yapısı görülmektedir. VII bileĢiği, 

2007 yılında moleküler ve kristal yapısı X-ıĢınları difraksiyonuyla incelenmiĢtir 

(OdabaĢoğlu ve Büyükgüngör 2007
h
). Ölçümler, oda sıcaklığında (296 K) 

yapılmıĢtır. VII molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.39, atomik koordinatlar ve 

izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.40, atomik 

yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.41 ve seçilmiĢ deneysel ve teorik bağ 

uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması Tablo 4.42’de 

verilmiĢtir.  

 VII bileĢiğine ait karakteristik X-ıĢınları verileri sentezlenen diğer 

bileĢiklerden önemli farklılıklar göstermemektedir (Tablo 4.42, Tablo 4.57). 
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Tablo 4.39: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) bileĢiğinin 

kristal yapısına ait veriler 

Kapalı formül C14H12N2O2 

Molekül ağırlığı 240,26 

Kristal sistemi Ortorombik 

Uzay grubu Pbca 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 10,1367 (7), 22,519 (2), 10,8253 (8) Å 

Birim hücre hacmi (V) 2471,0(3) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 8 

Birim hücredeki elekton sayısı (F000) 1008 

Yoğunluk (Dx) 1,292 Mg m-3 

Radyasyon çeĢidi MoK\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,09 mm-1 

Sıcaklık (T) 296 K 

Kristal ve rengi prizma ve renksiz 

Kristal boyutları (max, mid, min) 0,64*0,36*0,14 mm 

Tmin, Tmax 0,970, 0,990 

Kırınım Ölçüm Metodu  scan 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    12 12, k=    27 27, l=    13 13 

θmin, θmax 1,8-27,2o 

Ölçülen Yansıma 17021 

Bağımsız Yansıma 2437 

2σ(I)dan Büyük Yansımalar 1265 

Rint 0,056 

Parametre Sayısı 212 

S 0,89 

R[F2> 2(F2)] 0,037 

wR(F2) 0,095 

W 1/[ζ2(Fo 
2) + (0,0472P)2] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,09-0,09 e Å-3 

Sönme düzeltmesi SHELXL97 (Sheldrick, 1997) 

Sönme katsayısı 0,0065 (8) 

 

Tablo 4.40: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) için 

atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

Atom x y z Uiso *Ueq 

C1 0,9574(2) 0,06011(9) 0,3292(2) 0,0861(6) 

C2 0,89111(19) 0,00431(7) 0,35851(16) 0,0757(5) 

C3 0,9070(3) −0,05216(11) 0,3075(2) 0,0988(7) 

C4 0,8291 (4) −0,09672(11) 0,3527(3) 0,1144(9) 

C5 0,7376(3) −0,08594(11) 0,4421(3) 0,1152(9) 

C6 0,7198(3) −0,03037(10) 0,4921(2) 0,0935(7) 

C7 0,79959(19) 0,01458(7) 0,44879(16) 0,0699(5) 

C8 0,80476(19) 0,07843(7) 0,48549(19) 0,0697(5) 

C9 0,66928(16) 0,16633(7) 0,51600(16) 0,0662(5) 

C10 0,56963(19) 0,20219(10) 0,4707(2) 0,0774(5) 

C11 0,5581(2) 0,25831(10) 0,5175(2) 0,0854(6) 

C12 0,6424(2) 0,27651(10) 0,6096(2) 0,0822(6) 

C13 0,73612(17) 0,23811(8) 0,65240(16) 0,0698(5) 

C14 0,8268(3) 0,25249(12) 0,7571(2) 0,0890(6) 

H1 0,642(2) 0,0998(9) 0,402(2) 0,101(7)* 

H3 0,975(2) −0,0544(9) 0,2473(19) 0,097(7)* 

H4 0,846(2) −0,1345(13) 0,322(3) 0,149(10)* 

H5 0,681(2) −0,1199(13) 0,470(2) 0,145(9)* 

H6 0,652(2) −0,0223(10) 0,555(2) 0,127(9)* 

H8 0,8356(16) 0,0860(7) 0,5700(17) 0,075(5)* 

H10 0,5152(18) 0,1888(8) 0,4067(18) 0,092(6)* 

H11 0,489(2) 0,2842(10) 0,4852(17) 0,104(7)* 

H12 0,6383(19) 0,3151(9) 0,6451(19) 0,104(7)* 

H14A 0,796(2) 0,2350(10) 0,839(2) 0,125(8)* 

H14B 0,838(2) 0,2951(12) 0,767(2) 0,133(8)* 

H14C 0,914(3) 0,2369(10) 0,741(2) 0,131(9)* 

N1 0,68545(16) 0,10890(7) 0,46993(17) 0,0761(4) 
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Tablo 4.40 (devam): 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) 

için atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

N2 0,75182(13) 0,18310(6) 0,60452(13) 0,0676(4) 

O1 1,04032(18) 0,07038(8) 0,25289(16) 0,1286(6) 

O2 0,90927(13) 0,10288(5) 0,40304(13) 0,0841(4) 

 

Tablo 4.41: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) kristali 

için atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
)  

Atom U11 U22 U33 U12 U13 U23 

C1 0,0979(15) 0,0846(14) 0,0760(13) 0,0008(12) 0,0063(12) 0,0061(11) 

C2 0,0993(14) 0,0608(11) 0,0671(11) 0,0033(10) −0,0075(10) 0,0013(9) 

C3 0,132(2) 0,0886(17) 0,0760(14) 0,0162(15) −0,0067(15) −0,0102(12) 

C4 0,173(3) 0,0621(15) 0,108(2) 0,0023(17) −0,029(2) −0,0098(14) 

C5 0,156(3) 0,0672(16) 0,123(2) −0,0222(16) −0,0116 (19) 0,0085 (15) 

C6 0,1133(18) 0,0702(14) 0,0970(16) −0,0151(12) 0,0007(14) 0,0097(12) 

C7 0,0862(12) 0,0593(10) 0,0641(10) −0,0044(9) −0,0073(10) 0,0030(9) 

C8 0,0821(12) 0,0608(10) 0,0662(12) −0,0044(9) −0,0026(10) −0,0005(9) 

C9 0,0693(11) 0,0625(11) 0,0669(11) −0,0044(9) 0,0053(9) 0,0021(8) 

C10 0,0692(12) 0,0848(14) 0,0781(12) 0,0037(10) −0,0038(11) 0,0058(11) 

C11 0,0792(14) 0,0812(14) 0,0958(16) 0,0155(11) 0,0072(12) 0,0070(12) 

C12 0,0846(14) 0,0691(13) 0,0930(15) 0,0054(11) 0,0195(12) −0,0039(11) 

C13 0,0717(11) 0,0647(11) 0,0730(11) −0,0081(9) 0,0128(9) −0,0058(9) 

C14 0,0944(17) 0,0871(15) 0,0855(16) −0,0145(14) 0,0044(13) −0,0210(12) 

N1 0,0799(11) 0,0667(9) 0,0816(11) 0,0010(8) −0,0150(9) −0,0069(8) 

N2 0,0709(9) 0,0630(9) 0,0688(9) −0,0049(7) −0,0005(7) −0,0018(7) 

O1 0,1376(13) 0,1322(14) 0,1159(12) −0,0053(11) 0,0510(11) 0,0183(10) 

O2 0,0910(9) 0,0629(7) 0,0984(9) −0,0112(7) 0,0080(8) 0,0032(7) 

 

Tablo 4.42: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) kristali 

için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C1-O1 1,201(2) 1,199 1,207 1,200 

C1-O2 1,343(2) 1,370 1,361 1,342 

C1-C2 1,460(3) 1,485 1,479 1,462 

C2-C7 1,367(2) 1,386 1,388 1,360 

C7-C8 1,493(2) 1,509 1,507 1,497 

C8-O2 1,491(2) 1,471 1,489 1,484 

C8-N1 1,401(2) 1,422 1,413 1,399 

C9-N1 1,396(2) 1,396 1,394 1,393 

C9-N2 1,327(2) 1,330 1,332 1,323 

      

Bağ 

Açıları 

O1-C1-O2 121,7(2) 123,174 122,437 121,862 

O1-C1-C2 129,6(2) 129,363 129,477 129,373 

N1-C8-O2 111,15(15) 112,096 112,187 111,131 

C8-N1-H1 114,8(13) 115,497 116,685 114,789 

C9-N1-C8 120,81(16) 122,199 122,879 120,946 

N2-C9-N1 116,60(16) 117,373 117,553 116,723 

C9-N2-C13 117,60(15) 119,132 119,029 118,255 

      

Torsiyon 

Açıları 

O1-C1-O2-C8 177,9(2) -178,891 -178,852 178,426 

N1-C8-O2-C1 -122,34(17) -125,286 -125,232 -122,350 

O2-C8-N1-C9 -73,3(2) -83,690 -81,702 -73,312 

C10-C9-N1-C8 160,99(17) 163,269 169,525 160,814 

N2-C9-N1-C8 -20,1(2) -18,992 -12,210 -20,242 

N1-C9-N2-C13 -178,60(15) -177,814 -177,696 -178,488 
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ġekil 4.35, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit 

kısımları tamamen örtüĢürken, piridin kısımları açısal sapma göstermiĢtir. Bağ 

açıları, bağ uzunlukları ve torsiyon açılarının korelasyon değerleri Tablo 4.57’de 

verilmiĢtir. 

 

ġekil 4.35: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) bileĢiğinin 

teorik (gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri çakıĢtırma 

 VII bileĢiğine ait hidrojen bağ geometrisi ve gösterimi sırasıyla Tablo 4.43 

ġekil 4.36’da verilmiĢtir. 

 VII bileĢiğinde moleküllerin kristal yapıda oluĢturduğu N—H···O ve C—

H···N hidrojen bağları etkileĢimi, R2
1
(6) R4

4
(24) R2

1
(6) halka motiflerini meydana 

getirmiĢtir (Tablo 4.43, ġekil 4.36) (Etter 1990). Moleküller arası hidrojen bağları üç 

boyutlu bir ağ oluĢturur ve C—H···π ve π···π etkileĢimleri ile bu yapı güçlendirilir 

(Tablo 4.43, ġekil 4.36). π···π etkileĢimleri C2-C7 ve C9-C14 halkaları arasında 

oluĢur.  

Tablo 4.43: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) kristaline 

ait hidrojen bağ geometrisi (Å, º) 

       H···A        H H···A D···A        H···A 

N1-H1···O1i 0,88(2) 2,08(2) 2,955(2) 174,9(19) 

C4-H4···N2ii 0,93(3) 2,78(3) 3,417(3) 126,99(18) 

C11-H11···N2iii 0,97(2) 2,70(2) 3,623(2) 158,83(19) 

C14-H14A···Cg1iv 1,02(2) 2,98(2) 3,780(3) 136,3(2) 

Simetri kodları: (i) x-1/2,y, -z+1/2; (ii) –x+3/2, -y, z-1/2; (iii) x-1/2, -y+1/2, -z+1; (iv) x, -y+1/2, z+1/2 
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ġekil 4.36: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) bileĢiğinin 

R4
4
(24) halka motifinin oluĢumu gösteren kısmi diyagram 

 VII bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.44’de verilmiĢtir.  

Tablo 4.44: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) için 

atomlar üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri  

(Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri  

(Etanol) 

C1 0,398 0,401 

C2 -0,165 -0,160 

C3 -0,029 -0,041 

C4 -0,089 -0,098 

C5 -0,081 -0,088 

C6 -0,046 -0,049 

C7 -0,134 -0,121 

C8 0,255 0,273 

C9 0,405 0,391 

C10 -0,178 -0,184 

C11 -0,006 -0,019 

C12 -0,155 -0,168 

C13 0,076 0,068 

C14 -0,235 -0,243 

N1 -0,424 -0,438 

N2 -0,407 -0,427 

O1 -0,306 -0,361 

O2 -0,321 -0,345 

 

 VII bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.37’de gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -6,155e
-2

 ile +6,155e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 
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ġekil 4.37: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII) bileĢiğinin 

moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 

 Gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki farkı (∆E) 

belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.38’de gösterilmiĢtir.  

 

ġekil 4.38: 3-((6-metil piridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VII)  bileĢiğinin 

gaz fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 

 VII molekülünün yoğunluk fonksiyoneli yönteminden elde edilen verilere 

göre bulunan HOMO ve LUMO enerji değerleri, kimyasal reaktivite ile ilgili 

elektron ilgisi, iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık, 

elektronegatiflik, elektrofilite indeksi, kimyasal potansiyel, nükleofilite indeksi gibi 

veriler Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 
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4.1.8 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) 

 Sentezi BileĢiğinin Ġncelenmesi 

 

ġekil 4.39: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) bileĢiğinin 

molekül yapısı 

 ġekil 4.39’da VIII molekülünün kristal yapısı görülmektedir. Ölçümler, oda 

sıcaklığında (296 K) yapılmıĢtır. VIII molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.45, 

atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri Tablo 4.46, atomik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.47 ve seçilmiĢ 

deneysel ve teorik bağ uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması 

Tablo 4.48’de verilmiĢtir.  

 VIII bileĢiği bir ftalit grubu ile azot atomuyla bağlanmıĢ tiyazol grubundan 

oluĢmasıyla diğer bileĢiklerden hetaril grubu bakımından farklıdır. BileĢiğe ait diğer 

karakteristik X-ıĢınları verileri, sentezlenen diğer bileĢiklerden önemli farklılıklar 

göstermemektedir (Tablo 4.48, Tablo 4.57). 
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Tablo 4.45: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) bileĢiğinin 

kristal yapısına ait veriler 

Kapalı formül C12H10N2O2S 

Molekül ağırlığı 246,28 

Kristal sistemi Monoklinik 

Uzay grubu P 21/c 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 8,0550(6), 6,1386(3), 23,3228(18) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1142,77(14) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

 90° 

  97,724(6) 

 90° 

Birim hücredeki elektron sayısı (F000) 512 

Yoğunluk (Dx) 1,431Mg m-3 

Radyasyon çeĢidi MoK\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,273mm-1 

Ortam sıcaklığı (T) 296 K 

Kristal ve rengi prizma ve renksiz 

Kristal boyutları (max, mid, min) 0,59*0,56*0,52mm 

Tmin, Tmax 0,9034, 0,9305 

Kırınım Ölçüm Metodu  scan 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    10 10, k=    7 7, l=    29 28 

θmin, θmax 1,76- 27,27o 

Ölçülen Yansıma 6272 

Bağımsız Yansıma 2359 

2σ(I)dan Büyük Yansımalar 1656 

Rint 0,0618 

Parametre Sayısı 155 

S 0,989 

R[F2> 2(F2)] 0,0428 

wR(F2) 0,1200 

W 1/[ζ2(Fo 
2) + (0,0683P)2] where P=(Fo

2+2Fc
2)/3 

ρmin, ρmax -0,266- 0,187e Å-3 

 

Tablo 4.46: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) için 

atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme 

parametreleri (Å
2
) 

Atom x y z Uiso */ Ueq 

O1 0,4042(2) 0,8338(3) 0,72214(6) 0,0714(5) 

O2 0,41832(18) 0,5465(3) 0,66401(6) 0,0570(4) 

N1 0,5113(2) 0,4081(3) 0,57834(6) 0,0558(5) 

N2 0,3755(2) 0,2486(3) 0,49429(6) 0,0516(4) 

S1 0,31838(8) 0,04665(10) 0,58578(2) 0,0610(2) 

C1 0,4876(3) 0,7179(4) 0,69565(8) 0,0546(5) 

C2 0,6677(2) 0,7272(4) 0,68998(7) 0,0524(5) 

C3 0,7867(3) 0,8779(5) 0,71159(9) 0,0667(6) 

C4 0,9480(3) 0,8461(5) 0,69927(10) 0,0748(7) 

C5 0,9862(3) 0,6701(5) 0,66673(9) 0,0743(8) 

C6 0,8657(3) 0,5190(5) 0,64523(9) 0,0663(7) 

C7 0,7049(3) 0,5532(4) 0,65734(8) 0,0526(5) 

C8 0,5490(3) 0,4232(4) 0,63900(8) 0,0531(5) 

C9 0,4093(2) 0,2547(3) 0,55033(7) 0,0496(5) 

C10 0,2769(3) 0,0694(4) 0,47758(9) 0,0549(5) 

C11 0,2336(3) -0,0598(4) 0,51934(9) 0,0561(5) 

C12 0,1353(3) -0,2667(4) 0,51531(11) 0,0695(6) 

H1 0,555790 0,502184 0,557725 0,067 

H3 0,759649 0,996013 0,733537 0,080 

H4 1,031749 0,944472 0,713072 0,090 

H5 1,095683 0,652182 0,659000 0,089 

H6 0,892269 0,399772 0,623588 0,080 

H8 0,560367 0,277038 0,656000 0,064 

H10 0,241874 0,039712 0,438736 0,066 

H12A 0,053398 -0,261024 0,541608 0,104 

H12B 0,209503 -0,387291 0,525203 0,104 

H12C 0,079833 -0,284728 0,476523 0,104 
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Tablo 4.47: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) kristali 

için atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U23 U13 U12 

O1 0,0660(10) 0,0919(12) 0,0579(8) -0,0181(8) 0,0138(7) 0,0092(9) 

O2 0,0550(8) 0,0735(10) 0,0436(7) -0,0051(7) 0,0113(6) -0,0028(7) 

N1 0,0710(12) 0,0621(12) 0,0349(7) 0,0020(7) 0,0093(7) -0,0085(9) 

N2 0,0604(10) 0,0566(11) 0,0386(8) -0,0004(7) 0,0102(7) 0,0035(9) 

S1 0,0756(4) 0,0624(4) 0,0466(3) 0,0064(2) 0,0141(3) -0,0043(3) 

C1 0,0579(12) 0,0690(14) 0,0371(9) -0,0001(9) 0,0078(8) 0,0028(11) 

C2 0,0535(11) 0,0657(14) 0,0380(9) 0,0001(9) 0,0066(8) -0,0005(10) 

C3 0,0666(14) 0,0805(17) 0,0525(11) -0,0090(11) 0,0062(10) -0,0059(13) 

C4 0,0609(14) 0,106(2) 0,0569(13) -0,0037(14) 0,0049(11) -0,0165(15) 

C5 0,0536(13) 0,120(2) 0,0499(12) 0,0059(13) 0,0099(10) 0,0006(15) 

C6 0,0605(14) 0,0940(18) 0,0454(11) -0,0009(11) 0,0112(10) 0,0097(14) 

C7 0,0551(12) 0,0692(14) 0,0338(8) 0,0057(9) 0,0071(8) 0,0047(10) 

C8 0,0644(13) 0,0594(14) 0,0360(9) 0,0024(8) 0,0082(8) 0,0024(10) 

C9 0,0547(11) 0,0543(12) 0,0413(9) 0,0004(9) 0,0118(8) 0,0063(10) 

C10 0,0581(12) 0,0607(14) 0,0459(10) -0,0072(9) 0,0076(9) 0,0045(11) 

C11 0,0582(13) 0,0544(13) 0,0572(11) -0,0024(10) 0,0130(9) 0,0075(11) 

C12 0,0692(15) 0,0581(15) 0,0824(15) -0,0065(12) 0,0146(12) -0,0021(12) 

 

Tablo 4.48: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) kristali 

için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C1-O1 1,204(2) 1,197 1,204 1,204 

C1-O2 1,361(3) 1,375 1,367 1,361 

C1-C2 1,476(3) 1,484 1,478 1,475 

C2-C7 1,368(3) 1,386 1,388 1,368 

C7-C8 1,501(3) 1,51 1,508 1,501 

C8-O2 1,478(2) 1,466 1,478 1,479 

C8-N1 1,409(2) 1,421 1,418 1,410 

C9-N1 1,358(3) 1,386 1,382 1,358 

C9-N2 1,299(2) 1,294 1,298 1,299 

C9-S1 1,736(2) 1,766 1,766 1,736 

C11-S1 1,735(2) 1,764 1,765 1,735 

C10-N2 1,382(3) 1,379 1,383 1,382 

C10-C11 1,338(3) 1,357 1,357 1,338 

C11-C12 1,492(3) 1,495 1,495 1,493 

      

Bağ 

Açıları 

O1-C1-O2 121,3(2) 123,055 122,23 121,233 

O1-C1-C2 130,2(2) 129,601 129,875 130,240 

N1-C8-O2 111,16(17) 113,164 112,5 111,151 

C8-N1-H1 117,9 116,388 116,821 117,854 

C9-N1-C8 124,26(17) 123,391 123,653 124,278 

N1-C9-S1 123,21(13) 122,569 122,532 123,209 

C9-S1-C11 89,57(10) 88,467 88,653 89,561 

S1-C11-C12 121,23(16) 121,9 121,882 121,230 

N2-C9-N1 122,34(17) 122,409 122,653 122,361 

C9-N2-C10 109,94(17) 110,616 110,628 109,962 

N2-C10-C11 117,58(19) 117,537 117,548 117,559 

C10-C11-C12 130,3(2) 129,648 129,710 130,260 

      

Torsiyon 

Açıları 

O1-C1-O2-C8 -176,39(18) -178,791 -179,032 -176,380 

N1-C8-O2-C1 -123,81(18) -125,064 -124,659 -123,832 

O2-C8-N1-C9 -84,4(2) -72,294 -73,204 -84,394 

S1-C9-N1-C8 -3,1(3) -22,765 -18,278 -3,122 

N2-C9-N1-C8 178,84(19) 160,819 164,510 178,826 

N1-C9-N2-C10 176,62(18) 176,274 176,913 176,610 

N1-C9-S1-C11 -176,47(18) -176,23 -176,910 -176,475 

C9-S1-C11-C12 177,04(18) -179,401 -179,852 177,037 

C9-N2-C10-C11 0,5(3) 0,122 0,215 0,571 

N2-C10-C11-C12 -177,39(19) 179,175 179,614 -177,414 
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ġekil 4.40, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit 

kısımları tamamen örtüĢürken, tiyazol kısımları açısal sapma göstermiĢtir. Bu sapma 

bağ açıları için bulunan R² (0,925) değeri ile desteklenir. Bağ açıları, bağ uzunlukları 

ve torsiyon açılarının korelasyon değerleri Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 

 

ġekil 4.40: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) bileĢiğinin 

teorik (gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen molekülleri çakıĢtırma 

 VIII bileĢiğine ait moleküler arası etkileĢim geometrisi ve gösterimi sırasıyla 

Tablo 4.49 ve ġekil 4.41’de verilmiĢtir. 

 VIII bileĢiğinde moleküllerin kristal yapıda oluĢturduğu N—H···N hidrojen 

bağ etkileĢimleri R2
2
(8) halka motifini meydana getirmiĢtir (Tablo 4.49, ġekil 4.41) 

(Etter 1990). C—O···π etkileĢimleri ile bu yapı güçlendirilir. 

Tablo 4.49: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) kristaline 

ait moleküler etkileĢim geometrisi (Å, º) 

D—H…A D—H (Å) H…A (Å) D—A (Å) D—H…A (º) 

N1—H1…N2i 0,86 2,07 2,9253(2) 171 

Y…X Cg X…Cg (Å) Y—X…Cg (º) Y…Cg (Å) 

C1—O1 Cg1ii 2,9764(2) 139,99(1) 3,9750(3) 

Simetri kodları: (i) 1-x, -y, -z; (ii) 1-x, -1/2+y, 1/2-z, Cg1= C1-O2 halkasının merkezi 
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ġekil 4.41: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) bileĢiğinin 

N—H…N hidrojen bağ ve C—O…π etkileĢiminin gösterimi [Cg1= C1-O2 

halkasının merkezi]  

 VIII bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.50’de verilmiĢtir.  

Tablo 4.50: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) için 

atomlar üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri (Gaz 

fazı) 
Mulliken Yükleri (Etanol) 

C1 0,405 0,407 

C2 -0,159 -0,155 

C3 -0,027 -0,037 

C4 -0,086 -0,095 

C5 -0,80 -0,086 

C6 -0,045 -0,044 

C7 -0,147 -0,131 

C8 0,226 0,231 

C9 0,205 0,196 

C10 0,089 0,069 

C11 -0,357 -0,364 

C12 -0,243 -0,242 

N1 -0,381 -0,387 

N2 -0,326 -0,356 

O1 -0,297 -0,351 

O2 -0,315 -0,337 

S1 0,226 0,228 

 

 VIII bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.42’de gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -5,736e
-2

 ile +5,736e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 
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ġekil 4.42: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) bileĢiğinin 

moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 

 VIII bileĢiğinin gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki 

farkı (∆E) belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.43’de 

gösterilmiĢtir.  

 

ġekil 4.43: 3-((5-metiltiyazol-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (VIII) bileĢiğinin 

gaz fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 

 VIII molekülünün yoğunluk fonksiyoneli yönteminden elde edilen verilere 

göre bulunan HOMO ve LUMO enerji değerleri, kimyasal reaktivite ile ilgili 

elektron ilgisi, iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık, 

elektronegatiflik, elektrofilite indeksi, kimyasal potansiyel, nükleofilite indeksi gibi 

veriler Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 
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4.1.9 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-

 1(3H)-on (IX) BileĢiğinin Ġncelenmesi 

            

ġekil 4.44: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-1(3H)-

on (IX) bileĢiğinin molekül yapısı 

 ġekil 4.44’de IX molekülünün kristal yapısı görülmektedir. Ölçümler, 293(2) 

K’de yapılmıĢtır. IX molekülüne ait kimyasal veriler Tablo 4.51, atomik koordinatlar 

ve izotropik veya ekivalent izotropik yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.52, atomik 

yer değiĢtirme parametreleri Tablo 4.53 ve seçilmiĢ deneysel ve teorik bağ 

uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açılarının karĢılaĢtırılması Tablo 4.54’de 

verilmiĢtir.  

 IX bileĢiğine ait karakteristik X-ıĢınları verileri sentezlenen diğer 

bileĢiklerden önemli farklılıklar göstermemektedir (Tablo 4.54, Tablo 4.57). 
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Tablo 4.51: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-

1(3H)-on (IX) bileĢiğinin kristal yapısına ait veriler 

Kapalı formül C16H17N3O4 

Molekül ağırlığı 315,32 

Kristal sistemi Monoklinik 

Uzay grubu P 21/c 

Birim hücre boyutları (a, b, c) 7,9788(5), 26,7305(11), 8,0241(5) Å 

Birim hücre hacmi (V) 1560,56(16) Å3 

Birim hücredeki molekül sayısı (Z) 4 

 90° 

  114,233(4)° 

 90° 

Birim hücredeki elekton sayısı (F000) 664 

Yoğunluk (Dx) 1,342Mg m-3 

Radyasyon çeĢidi MoK\α 

Radyasyon dalga boyu (λ) 0,71073 Å 

Soğurma Katsayısı (µ) 0,098mm-1 

Sıcaklık (T) 293(2)K 

Kırınım Ölçüm Metodu  scan 

Kırınım ölçüm metodu aralığı h=    10 10, k=    33 32, l=    9 10 

θmin, θmax 1,524-26,79o 

Ölçülen Yansıma 10626 

Bağımsız Yansıma 3233 

2σ(I)dan Büyük Yansımalar 2403 

Rint 0,0543 

Parametre Sayısı 209 

S 1,069 

R[F2> 2(F2)] 0,0395 

wR(F2) 0,1173 

W 
1/[ζ2(Fo 

2) + (0,0663P)2 + 0,0626P] 

where P=(Fo
2+2Fc

2)/3 

ρmin, ρmax -0,127- 0,171e Å-3 

Sönüm methodu SHELXL-2016/6 (Sheldrick 2016) 

Sönüm katsayısı 0,0092(19) 

 

Tablo 4.52: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-

1(3H)-on (IX) için atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent izotropik yer 

değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom x y z Uiso*Ueq 

C1 0,18632(19) 0,67156(5) 0,5538(2) 0,0467(3) 

C2 0,02531(19) 0,69261(5) 0,5429(2) 0,0500(4) 

C3 0,00404(19) 0,74379(5) 0,5181(2) 0,0507(4) 

C4 0,14076(19) 0,77322(5) 0,5030(2) 0,0468(3) 

C5 0,30121(18) 0,75146(5) 0,50748(19) 0,0454(3) 

C6 0,32212(18) 0,70037(5) 0,53654(19) 0,0456(3) 

C7 0,4832(2) 0,66815(6) 0,5731(2) 0,0573(4) 

C8 0,2545(2) 0,61876(5) 0,6012(2 0,0542(4) 

C9 -0,0116(3) 0,84983(6) 0,5097(3) 0,0742(5) 

C10 0,5622(3) 0,80224(10) 0,6383(3) 0,1018(8) 

C11 0,2565(2) 0,55509(5) 0,8230(2) 0,0505(4) 

C12 0,2591(2) 0,47241(5) 0,7671(2) 0,0582(4) 

C13 0,2675(2) 0,46275(6) 0,9379(3) 0,0624(4) 

C14 0,2649(2) 0,50236(6) 1,0473(2) 0,0588(4) 

C15 0,2573(3) 0,43174(6) 0,6374(3) 0,0843(6) 

C16 0,2679(3) 0,49496(8) 1,2328(3) 0,0844(6) 

H1 0,250582 0,626977 0,841964 0,073 

H2 -0,066941 0,673007 0,551824 0,060 

H3 -0,103674 0,758790 0,511555 0,061 

H8 0,179342 0,595879 0,503695 0,065 

H9A 0,000021 0,885090 0,494251 0,111 

H9B -0,127819 0,838327 0,420509 0,111 

H9C -0,004718 0,843545 0,630150 0,111 

H10A 0,645873 0,821622 0,606225 0,153 

H10B 0,502575 0,823598 0,693492 0,153 

H10C 0,628727 0,776509 0,723095 0,153 
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Tablo 4.52 (devam): 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi 

isobenzofuran-1(3H)-on (IX) için atomik koordinatlar ve izotropik veya ekivalent 

izotropik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

H13 0,274726 0,430012 0,979566 0,075 

H15A 0,261119 0,399731 0,693068 0,126 

H15B 0,147221 0,434248 0,527074 0,126 

H15C 0,362559 0,435231 0,609074 0,126 

H16A 0,272069 0,459829 1,259044 0,127 

H16B 0,374431 0,511033 1,322268 0,127 

H16C 0,159075 0,509263 1,236458 0,127 

N1 0,2534(2) 0,60390(4) 0,76848(19) 0,0609(4) 

N2 0,25427(18) 0,51950(4) 0,70648(19) 0,0547(3) 

N3 0,25902(18) 0,54955(5) 0,98994(19) 0,0580(3) 

O1 0,44242(16) 0,62129(4) 0,61007(18) 0,0692(4) 

O2 0,63094(17) 0,67788(5) 0,5765(2) 0,0816(4) 

O3 0,42960(15) 0,78027(4) 0,48029(16) 0,0605(3) 

O4 0,13304(16) 0,82396(4) 0,48629(17) 0,0624(3) 

 

Tablo 4.53: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran 

1(3H)-on (IX) kristali için atomik yer değiĢtirme parametreleri (Å
2
) 

Atom U11 U22 U33 U23 U13 U12 

C1 0,0542(8) 0,0398(7) 0,0481(9) 0,0034(6) 0,0230(6) 0,0005(5) 

C2 0,0493(7) 0,0435(7) 0,0605(10) 0,0025(6) 0,0259(7) -0,0051(6) 

C3 0,0464(7) 0,0478(8) 0,0600(10) 0,0042(6) 0,0239(7) 0,0051(6) 

C4 0,0569(8) 0,0381(7) 0,0475(9) 0,0053(6) 0,0235(7) 0,0012(5) 

C5 0,0500(7) 0,0460(7) 0,0424(8) 0,0031(6) 0,0210(6) -0,0055(6) 

C6 0,0484(7) 0,0472(8) 0,0439(8) 0,0038(6) 0,0216(6) 0,0019(5) 

C7 0,0590(9) 0,0604(9) 0,0610(11) 0,0100(7) 0,0332(8) 0,0108(7) 

C8 0,0675(9) 0,0418(7) 0,0614(10) 0,0054(6) 0,0348(8) 0,0068(6) 

C9 0,0834(12) 0,0478(9) 0,1045(16) 0,0048(9) 0,0519(11) 0,0128(8) 

C10 0,0845(14) 0,1191(18) 0,0957(18) -0,0229(14) 0,0309(12) -0,0511(13) 

C11 0,0567(8) 0,0414(7) 0,0581(10) 0,0074(6) 0,0284(7) 0,0055(6) 

C12 0,0650(9) 0,0400(7) 0,0700(11) 0,0052(7) 0,0280(8) -0,0013(6) 

C13 0,0699(10) 0,0440(8) 0,0762(12) 0,0165(8) 0,0330(9) 0,0009(7) 

C14 0,0587(8) 0,0592(9) 0,0636(11) 0,0175(8) 0,0302(8) 0,0064(7) 

C15 0,1243(17) 0,0428(9) 0,0887(16) -0,0028(8) 0,0465(13) -0,0054(9) 

C16 0,0996(14) 0,0893(14) 0,0763(14) 0,0270(11) 0,0481(11) 0,0125(11) 

N1 0,0945(10) 0,0368(6) 0,0649(9) 0,0056(6) 0,0464(8) 0,0082(6) 

N2 0,0675(8) 0,0388(6) 0,0608(9) 0,0053(5) 0,0293(6) 0,0027(5) 

N3 0,0672(8) 0,0533(7) 0,0599(9) 0,0094(6) 0,0327(7) 0,0082(6) 

O1 0,0765(7) 0,0545(6) 0,0931(10) 0,0189(6) 0,0514(7) 0,0219(5) 

O2 0,0621(7) 0,0905(9) 0,1073(11) 0,0190(8) 0,0502(7) 0,0152(6) 

O3 0,0647(6) 0,0598(6) 0,0654(8) 0,0018(5) 0,0351(6) -0,0159(5) 

O4 0,0776(7) 0,0381(5) 0,0853(9) 0,0094(5) 0,0472(6) 0,0058(5) 
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Tablo 4.54: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-

1(3H)-on (IX) kristali için bağ uzunluğu, bağ açısı ve torsiyon açıları (Å, º) 

Geometrik 

Parametreler 

Atom 

Grupları 

X-ıĢınları 

(Deneysel) 

Gaussian 

(Teorik) 

Gaz Fazı 

Gaussian 

(Teorik) 

Etanol 

Gaussian 

(Teorik) 

DMSO 

Bağ 

Uzunlukları 

C7-O2 1,1963(19) 1,201 1,205 1,196 

C7-O1 1,3573(19) 1,367 1,365 1,357 

C7-C6 1,473(2) 1,488 1,482 1,473 

C6-C5 1,3839(19) 1,398 1,392 1,384 

C5-O3 1,3688(16) 1,352 1,362 1,369 

O3-C10 1,403(2) 1,439 1,442 1,403 

C5-C4 1,3930(19) 1,420 1,416 1,393 

C4-O4 1,3618(15) 1,357 1,356 1,362 

O4-C9 1,4227(19) 1,421 1,431 1,423 

O1-C8 1,4730(19) 1,465 1,479 1,473 

C8-N1 1,404(2) 1,421 1,416 1,404 

N1-H1 0,8600 1,010 1,010 0,86 

N1-C11 1,3732(18) 1,381 1,382 1,373 

C11-N2 1,329(2) 1,336 1,336 1,329 

C11-N3 1,339(2) 1,340 1,341 1,339 

N3-C14 1,3371(19) 1,336 1,338 1,337 

C14-C16 1,492(2) 1,504 1,503 1,492 

N2-C12 1,3442(18) 1,338 1,341 1,344 

C12-C15 1,501(2) 1,503 1,502 1,501 

      

 

 

 

Bağ Açıları 

 

O2-C7-O1 121,20(14) 121,730 121,557 121,200 

O2-C7-C6 130,43(15) 130,412 130,659 130,430 

C7-C6-C5 130,19(12) 130,870 129,767 130,194 

C6-C5-O3 122,40(12) 125,977 121,241 122,396 

C5-O3-C10 115,30(14) 118,479 115,943 115,303 

C6-C5-C4 117,54(12) 117,179 117,502 117,544 

C5-C4-O4 114,99(12) 115,100 115,426 114,992 

C4-O4-C9 118,53(12) 118,609 118,742 118,534 

C7-O1-C8 111,25(11) 111,724 111,595 111,256 

O1-C8-N1 111,32(12) 112,017 111,871 111,865 

C8-N1-C11 124,57(13) 123,779 123,992 124,568 

N1-C11-N2 117,55(14) 117,961 117,996 117,553 

N1-C11-N3 114,50(13) 115,075 115,092 114,498 

      

Torsiyon 

Açıları 

O2-C7-O1-C8 178,82(16) -177,643 -179,707 178,823 

O2-C7-C6-C5 -4,7(3) 1,166 0,382 -4,655 

C7-O1-C8-N1 -119,93(15) -124,850 -124,527 -119,926 

O1-C8-N1-C11 -84,89(19) -85,146 -82,953 -84,889 

C8-N1-C11-N2 -2,3(2) -15,385 -10,894 -2,349 

C8-N1-C11-N3 178,54(14) 166,210 170,298 178,536 

C7-C6-C5-O3 10,6(2) -0,229 4,812 10,589 

C7-C6-C5-C4 -170,63(15) 176,931 -178,168 -170,634 

C6-C5-C4-O4 175,78(13) 179,733 -179,474 175,776 

 

ġekil 4.45, X-ıĢını geometrisinin ve gaz fazındaki optimize edilmiĢ 

geometrinin birbiriyle çakıĢtığını göstermektedir. Ġki yapıdaki molekülün ftalit 

kısımları tamamen örtüĢürken, pirimidin kısımları açısal sapma göstermiĢtir. Bu 

sapma bağ açıları için bulunan R² (0,973) değeri ile desteklenir. Bağ açıları, bağ 

uzunlukları ve torsiyon açılarının korelasyon değerleri Tablo 4.57’de verilmiĢtir. 
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ġekil 4.45: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-1(3H)-

on (IX) bileĢiğinin teorik (gaz fazı) ve deneysel geometri (kırmızı) ile çizilen 

molekülleri çakıĢtırma 

 IX bileĢiğine ait hidrojen bağ geometrisi ve gösterimi sırasıyla Tablo 4.55 ve 

ġekil 4.46’da verilmiĢtir. Moleküllerin kristal yapıda oluĢturduğu N—H···O ve C—

H···N hidrojen bağları etkileĢimiyle R2
2
(7) halka motiflerini meydana getirmiĢtir 

(Tablo 4.55, ġekil 4.46) (Etter 1990).  

Tablo 4.55: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran 

1(3H)-on (IX) kristaline ait moleküler etkileĢim geometrisi (Å, º) 

D—H···A D—H H···A D···A D—H···A 

N1—H1···O4i 0,86 2,20 3,0122(2) 158 

C2—H2···O2ii 0,93 2,50 3,2903(2) 143 

C9—H9A···N3i 0,96 2,72 3,4930 138 

Simetri kodları: (i) x, 1/2-y, -1/2+z (ii) 1+x, y, z 



 

 

142 

 

 

ġekil 4.46: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-1(3H)-

on (IX) için hidrojen bağlarının gösterimi  

 IX bileĢiğinin mulliken yük analizi, gaz fazı ve etanol ortamında 

hesaplatılmıĢtır ve atomik yük değerleri Tablo 4.56’da verilmiĢtir.  

Tablo 4.56: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-

1(3H)-on (IX) için atomlar üzerindeki teorik kısmi yükler 

Atom 
Mulliken Yükleri  

(Gaz fazı) 

Mulliken Yükleri  

(Etanol) 

C1 -0,148 -0,142 

C2 -0,041 -0,046 

C3 -0,110 -0,103 

C4 0,174 0,187 

C5 0,167 0,136 

C6 -0,153 -0,132 

C7 0,433 0,415 

C8 0,260 0,278 

C9 -0,138 -0,141 

C10 -0,349 -0,120 

C11 0,486 0,481 

C12 0,102 0,101 

C13 -0,159 -0,163 

C14 0,094 0,095 

C15 -0,235 -0,241 

C16 -0,236 -0,244 

N1 -0,417 -0,427 

N2 -0,392 -0,414 

N3 -0,377 -0,399 

O1 -0,315 -0,345 

O2 -0,317 -0,352 

O3 -0,349 -0,376 

O4 -0,326 -0,361 

  

 IX bileĢiğinin 3D moleküler elektrostatik potansiyel yüzey haritası ġekil 

4.47’de gösterilmektedir. Molekülün elektrostatik potansiyeli, -6,135e
-2

 ile +6,135e
-2

 

arasında değiĢmektedir. 
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ġekil 4.47: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-1(3H)-

on (IX) bileĢiğinin moleküler elektrostatik potansiyeli (gaz) 

 IX bileĢiğinin gaz fazındaki HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki 

farkı (∆E) belirlemek için yapılan hesaplamalar ve orbital Ģekilleri ġekil 4.48’de 

gösterilmiĢtir.  

 

ġekil 4.48: 3-((4,6-dimetilpirimidin-2-il)amino)-6,7-dimetoksi isobenzofuran-1(3H)-

on (IX) bileĢiğinin gaz fazındaki moleküler orbital yüzeyleri 

 IX molekülünün yoğunluk fonksiyoneli yönteminden elde edilen verilere göre 

bulunan HOMO ve LUMO enerji değerleri, kimyasal reaktivite, elektron ilgisi, 

iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık, elektronegatiflik, 

elektrofilite indeksi, kimyasal potansiyel, nükleofilite indeksi ile ilgili veriler Tablo 

4.57’de verilmiĢtir. 
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 Tablo 4.57: Tez kapsamında sentezlenen bileĢiklerin karakteristik özellikleri 

 I II III IV V VI VII VIII IX 

Ftalit grubunda 

düzlemsellikten en çok 

sapan atom 

O2; 

-0,026 

C4; 

0,026 

C8; 

0,014 

C8; 

-0,081 

C22; 
-0,089 

C8; 

0,073 

C1;  

0,017 

C2; 

 -0,017 

O2;  

-0,038 

C6; 

 0,072 

Ftalit grubu ile 

heteroaromatik halka 

arasındaki dihedral açı, (°) 

62,10 73,33 87,28 
(1); 59,24 

(2); 70,0 
85,81 78,51 83,21 69,41 68,31 

R2 (Bağ Uzunluğu) 0,978 0,979 0,977 
(1); 0,950 

(2); 0,980 
0,984 0,983 0,982 0,981 0,985 

R2 (Bağ Açıları) 0,932 0,933 0,983 
(1); 0,950 
(2); 0,980 

0,953 0,934 0,988 0,925 0,973 

R2 (Torsiyon Açıları) 0,992 0,995 0,984 
(1),(2); 

0,998 
0,994 0,997 0,995 0,983 0,993 

HOMA 0,998 0,864 0,971 
(1); 0,941 
(2); 0,944 

0,976 0,954 0,921 0,970 0,984 

En yüksek pozitif yükler 

(a.u.) 

C1; 

(0,405) 

C9; 
(0,373) 

C7; 

(0,400) 

C9; 
(0,469) 

C1; 

(0,408) 

C8; 
(0,251) 

C1, C15; 

(0,402) 

C9, C23; 
(0,516) 

C1; 

(0,412) 

C9; 
(0,469) 

C7;0,400 

C9; 0,491 

C1; (0,398) 

C9; (0,405) 

C1; (0,405) 

C8; (0,226) 

C7; (0,433) 

C11; (0,486) 

Gaz fazı toplam enerji 

(hartree) 
-800,9 -777,62 -761,56 -1712,58 -1006,75 -1276,57 -800,9 -1121,66 -1085,38 

∆EHOMO (eV) -6,8869 -6,9667 -7,0726 -6,9507 -6,9425 -7,0682 -6,8924 -6,8938 -6,9392 

∆ELUMO (eV) 0,1837 -0,3856 0,1382 -0,1298 -0,1303 -0,7336 0,1420 -0,0201 -0,0702 

∆EHOMO-LOMO (eV)      

Gaz fazı 7,0706 6,5811 7,2108 6,8209 6,8122 6,3346 7,0344 6,8737 6,8690 

Etanol 6,9667 6,7852 7,1556 4,8875 6,8557 6,4497 7,0046 6,7446 6,8720 

DMSO 6,4804 6,9058 7,3570 5,0187 6,8323 6,3760 7,1920 6,7376 7,0606 

I (eV) 6,8869 6,9667 7,0726 6,9507 6,9425 7,0682 6,8924 6,8938 6,9392 

A (eV) -0,1837 0,3856 -0,1382 0,1298 0,1303 0,7336 -0,1420 0,0201 0,0702 

𝜒 (eV) 3,3516 3,6762 3,4672 3,5403 3,5364 3,9009 3,3752 3,4570 3,5047 

(eV) 3,5353 3,2906 3,6054 3,4105 3,4061 3,1673 3,5172 3,4369 3,4345 

(eV-1) 0,1414 0,1519 0,1387 0,1466 0,1468 0,1579 0,1422 0,1455 0,1456 

ω(eV) 1,5887 2,0535 1,6671 1,8375 1,8358 2,4022 1,6195 1,7386 1,7882 

µ(eV) -3,3516 -3,6762 -3,4672 -3,5403 -3,5364 -3,9009 -3,3752 -3,4570 -3,5047 

N (eV) 0,6294 0,4869 0,5998 0,5442 0,5447 0,4163 0,6175 0,5752 0,5592 
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4.2 UV-VIS Spektrumu 

4.2.1 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) 

 BileĢiğinin UV-VIS Spektrumu 

I bileĢiğinin etanolde kaydedilen UV-VIS spektrumunda 205 nm (ε= 14746 

litre.mol
-1

.cm
-1

), 235 nm (ε=19100 litre.mol
-1

.cm
-1

)  ve 300 nm (ε=4249 litre.         

mol
-1

.cm
-1

) dalga boylarında absorpsiyon gözlenmiĢtir (ġekil 4.49a). B3LYP/6311G 

(d,p) yöntemine göre elde edilen UV-VIS spektrumunda ise 213,81 nm ve 255,54 

nm’de absorpsiyonlar gözlenmiĢtir (ġekil 4.49b). Gözlenen bu değerler aromatik 

halkaya ait π π* geçiĢleri olduğu ve en Ģiddetli absorpsiyonun deneysel 235 nm, 

teorik 213,81 nm’de olduğu belirlenmiĢtir. Deneysel olarak 300 nm’de gözlenen 

n π* geçiĢi teorik hesaplamada net olarak gözlenememiĢtir. 

 

(a) 

 

 (b) 

ġekil 4.49: I bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tez kapsamında sentezlenen bileĢiklerin UV spektrumları ve aynı bileĢiklerin 

B3LYP/6-311G(d,p) yöntemiyle hesaplanan teorik UV spektrumları aĢağıda 

verilmiĢtir. UV spektrumlarından elde edilen veriler Tablo 4.58’de özetlenmiĢtir.  

 

 

(a) 

 

 

(b) 

ġekil 4.50: II bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik  
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      (a) 

 

 

(b) 

ġekil 4. 51: III bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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(a) 

 

 

(b) 

ġekil 4.52: IV bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 

 

. 
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(a) 

 

 

 (b) 

ġekil 4.53: V bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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(a) 

 

 

(b) 

ġekil 4.54: VI bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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(a) 

 

 

 (b) 

ġekil 4.55: VII bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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(a) 

 

 

 (b) 

ġekil 4.56: VIII bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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(a) 

 

(b) 

ġekil 4.57: IX bileĢiğinin UV-VIS spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
 

Tablo 4.58: Tez kapsamında sentezlenen bileĢiklerin UV-VIS absorpsiyon değerleri 

ve elektronik geçiĢleri  

BileĢik 
UV-VIS B3LYP/6-311G(d,p)  

 π π* n π* π π*  n π* 

I 205 235 300 213,81 255,54 - 

II 205 230 280 215,06 262,27 - 

III 205 235 295 222,22 261,48 - 

IV 205 230 280 259,38 - - 

V 205 230 - 222,64 - - 

VI 205 235 280 216,44 257,5 - 

VII 205 235 295 217,43 246,43 - 

VIII 205 230 260 238,09 - - 

IX  225 285 277,39 - - 



 

 

154 

 

4.3 Fourier DönüĢümlü Infrared (FT-IR) Spektrumu 

4.3.1 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) 

 BileĢiğinin FT-IR Spektrumu 

Sentezlenen bileĢiklerin katı halde elde edilen FT-IR spektrumları ve 

DFT/B3LYP/6311G(d,p) yöntemine göre elde edilen teorik FT-IR spektrumları 

hesaplanmıĢtır. I bileĢiğinin deneysel ve teorik IR spektrumu, sırasıyla ġekil 4.58 (a) 

ve (b)’de gösterilmiĢtir. Deneysel ve teorik IR spektrumları, birbirleriyle 

karĢılaĢtırmak için skala faktörleri kullanılarak hesaplanmıĢtır. Gözlenen titreĢim 

bantlarının hangi bağlara ait olduğu belirlenmiĢ, hesaplanan frekanslarla 

karĢılaĢtırılmıĢ ve veriler Tablo 4.59’da gösterilmiĢtir. ÇeĢitli sebeplerden dolayı 

hesaplanan frekanslar deneysel frekanslardan farklılık gösterir (Özel ve diğ. 2010; 

Gökçe ve Bahçeli 2013). Bu nedenle, hesaplanan frekanslar genellikle gözlemlenen 

frekanslar ile karĢılaĢtırılırken bir ölçeklendirme faktörü kullanılır. Bu amaçla 

deneysel veriler ile teorik hesaplamalar arasındaki iliĢkiyi incelemek için, teorik (gaz 

fazı) ve deneysel değerler arasında bir korelasyon grafiği çizilmiĢtir. Hesaplamalar 

sonucunda elde edilen Pearson korelasyon katsayısı 0,992 olduğundan 

hesaplamaların deneysel verilerle uyuĢmakta olduğu anlaĢılmıĢtır (ġekil 4.59) 

(Precomputed vibrational scaling factors, https://cccbdb.nist.gov/vibscalejust.asp). 

Moleküllerdeki N-H titreĢimleri, molekülden moleküle değiĢiklik 

göstermektedir. Ġkincil aminler, 3350-3310 cm
-1

 bölgesinde zayıf, tek gerilme bandı 

gösterir. Bu bantlar, hidrojen bağları ile daha uzun dalga boylarına kayar (Silverstein 

ve diğ. 1981). 3217 cm
-1
’deki absorpsiyon, yapıdaki güçlü moleküller arası N1-

H4…N2 hidrojen bağlarından dolayı gözlenen N1-H4 gerilme titreĢim pikidir. N1-

H4 piki, B3LYP/6-311G(d,p) ile yapılan hesaplamada 3569 cm
-1

 olarak 

bulunmuĢtur. Deneysel ve teorik değerlerdeki fark, teorik hesaplamaların gaz fazında 

ve deneysel ölçümlerin ise katı fazda elde edilmesinden kaynaklanmaktadır. 

Literatürde, aromatik C-H gerilme bantları 3100-3000 cm
-1

, düzlem içi 

eğilme bantları 1300-1000 cm
-1

 ve düzlem dıĢı eğilme 900-675 cm
-1

 bölgesinde 

görülür. Alkanlarda C-H gerilmesinden kaynaklanan absorpsiyon, 3000-2840 cm
-1 

bölgesinde meydana gelir. Bir metil grubu için iki eğilme titreĢimi vardır. Bunlardan 

https://cccbdb.nist.gov/vibscalejust.asp
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ilki, simetrik eğilme titreĢimi (1375 cm
-1
’e yakın), ikincisi, asimetrik eğilme 

titreĢimidir (1450 cm
-1
'e yakın) (Silverstein ve diğ. 1981). Hesaplanan aromatik ve 

alifatik C-H gerilme ve eğilme titreĢimleri deneysel değerlerle uyumludur. 

Ġsobenzofuranlar için en önemli gerilme bandı C=O gerilme titreĢimidir ve bu 

bant isobenzofuranon oluĢumunu göstermektedir. Laktonların iki farklı C-O gerilme 

titreĢimi vardır; ilki C=O ve ikincisi C-O bağıdır. DoymamıĢ laktonlarda, çift bağ 

karbonil grubuna komĢu olduğunda, karbonil grubu yaklaĢık 1750 cm
-1
’de 

absorpsiyon yapar. C=O gerilme titreĢimlerine göre daha az önemli olan C-O gerilme 

bantları 1300-1000 cm
-1 
bölgesinde gözlenir (Silverstein ve diğ. 1981). Molekülün 

karakteristik titreĢim bantlarından biri olan C=O grubunun gerilme titreĢimi 1838 

cm
-1

, C-O gerilme titreĢimi 1064 cm
-1 
olarak hesaplanmıĢ, deneysel olarak bu 

titreĢimler 1742 cm
-1

 ve 1071 cm
-1
’de gözlenmiĢtir. Deneysel ve teorik C=O gerilme 

frekanslarındaki fark, C1-O1...H1 ve C1-O1...Cg1'in etkileĢiminden kaynaklanır. 

 

(a) 

 

 (b) 

ġekil 4.58: I bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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ġekil 4.59: I bileĢiğinin deneysel ve teorik FT-IR değerleri arasındaki korelasyon 

grafiği 

Tablo 4.59: I bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3217 3569 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) 3170 3176 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3173 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3166 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3135 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3109 

C-H, υas(CH3) 3000 3045 

C-H, υ(C8-H1) 2949 3035 

C-H, υs(CH3) 2900 2997 

C=O, υ 1742 1838 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1610 1638 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1596 1632 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) - 1610 

C-H, δ(aromatik); γ((CH3) 1483 1406 

C-H, δ(C8-H1) - 1364 

=C-H, δ(aromatik) 1388 1332 

C-N, υ 1352 1319 

=C-H, δ(aromatik) 1283 1293 

=C-H, δ(aromatik) 1211 1254 

C-O, υ 1071 1064 

C-O, υ - 896 

=C-H, γ(aromatik) - 886 

=C-H, γ(aromatik) 817 822 

=C-H, γ(aromatik) - 793 

=C-H, γ(aromatik) 751 756 

=C-H, γ(aromatik) 702 749 

 as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 

y = 1,0609x - 53,773 

R² = 0,992 
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 Tez kapsamında sentezlenen diğer bileĢiklerin FT-IR spektrumları ve 

B3LYP/6311G(d,p) yöntemine göre hesaplanan teorik hesaplamaları ile bu 

spektrumların karĢılaĢtırılması aĢağıdaki Ģekil ve tablolarda verilmiĢtir. Ayrıca, 

korelasyon değerleri ve karakteristik absorpsiyonlar Tablo 4.68’de verilmiĢtir. 

 

(a) 

 

(b) 

ġekil 4.60: II bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tablo 4.60: II bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

          

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3220 3581 

=C-H, υ(C9/N2-C12 halka) 3157 3188 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3175 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3168 

=C-H, υ(C9/N2-C12 halka) - 3130 

=C-H, υ(C9/N2-C12 halka) - 3127 

C-H, υ(C8-H8) 3020 3089 

C=O, υ 1751 1841 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1581 1620 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1531 1601 

C-H, δ(aromatik) 1446 1486 

C-H, δ(C8-H8) 1339 1373 

=C-H, δ(aromatik) 1301 1365 

C-N, υ 1205 1235 

=C-H, δ(aromatik)        - 1156 

=C-H, δ(aromatik)        - 1111 

C-O, υ 1063 1067 

C-O, υ       - 921 

=C-H, γ(aromatik)      - 890 

=C-H, γ(aromatik)      - 821 

=C-H, γ(aromatik)       - 804 

=C-H, γ(aromatik)       - 758 

=C-H, γ(aromatik) 748 698 

        as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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(a) 

 

 

(b) 

ġekil 4.61: III bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tablo 4.61: III bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3229 3567 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) 3176 3181 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3177 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3170 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3162 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3099 

C-H, υ(C8-H8) 2990 3037 

C=O, υ 1742 1842 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1597 1619 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1582 1606 

C-H, δ(aromatik) 1480 1501 

C-H, δ(C8-H8) - 1365 

=C-H, δ(aromatik) - 1347 

C-N, υ 1351 1309 

=C-H, δ(aromatik) 1284 1294 

=C-H, δ(aromatik) 1215 1256 

C-O, υ 1071 1065 

C-O, υ - 896 

=C-H, γ(aromatik) - 887 

=C-H, γ(aromatik) - 812 

=C-H, γ(aromatik) - 781 

=C-H, γ(aromatik) 751 755 

=C-H, γ(aromatik) 702 723 

 as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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(a) 

 

 

 (b) 

 ġekil 4.62: IV bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tablo 4.62: IV bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 

Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

 

1                      2 

>N-H, υ 3240 3354                  3354 

>N-H, υ 3240 3334                  3334 

=C-H, υ(A=C2-C7, B=C16-C21 halka) - 3190                  3190 

=C-H, υ(A=C9/N2-C12, B=C23/N5-C26 halka) 3188 3189                  3189 

=C-H, υ(A=C2-C7, B=C16-C21 halka) - 3183                  3183 

=C-H, υ(A=C2-C7, B=C16-C21 halka) - 3175                  3175 

=C-H, υ(A=C2-C7, B=C16-C21 halka) - 3163                  3163 

C-H, υas(CH3) 3050 3132                  3132 

C-H, υas(CH3) - 3116                  3116 

C-H, υ(A=C8-H8, B=C22-H22) - 3103                  3103 

C-H, υas(CH3) - 3092                  3093 

C-H, υas(CH3) - 3089                  3089 

C-H, υs(CH3) - 3040                  3040 

C-H, υs(CH3) - 3034                  3034 

C=O, υ 1753 1840                  1840 

C=C, υ(aromatik) 1596 1651                  1651 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1542 1604                  1604 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) - 1495                  1495 

C-H, δ(A=C8-H8, B=C22-H22) - 1376                  1376 

=C-H, δ(aromatik) 1283 1300                  1300 

C-N, υ 1205 1257                  1257 

=C-H, δ(aromatik) 1160 1179                  1182 

=C-H, δ(aromatik) 1098 1117                  1179 

C-O, υ 1068 1077                  1077 

C-O, υ - 925                    925 

=C-H, γ(aromatik) - 887                    887 

=C-H, γ(aromatik) - 844                    844 

=C-H, γ(aromatik) - 810                    810 

=C-H, γ(aromatik) 747 760                    760 

=C-H, γ(aromatik) 690 753                    753 

 as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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(a) 

 

 

(b) 

ġekil 4.63: V bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tablo 4.63: V bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3248 3597 

=C-H, υ(C9/N2-C12 halka) 3190 3218 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3170 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3163 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3154 

=C-H, υas(CH3) - 3099 

=C-H, υas(CH3) 2976 3053 

C-H, υ(C8-H8) 2949 3036 

C-H, υs(CH3) - 3024 

C-H, υs(CH3) - 2991 

C=O, υ 1752 1835 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1612 1618 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1577 1604 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) 1487 1509 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) 1454 1445 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) 1407 1407 

C-H, δ(C8-H8) 1353 1370 

=C-H, δ(aromatik) 1282 1359 

C-N, υ 1211 1318 

=C-H, δ(aromatik) 1154 1310 

=C-H, δ(aromatik) - 1293 

C-O, υ 1075 1073 

C-N, δ - 988 

C-O, υ - 940 

C-O, υ - 934 

=C-H, γ(aromatik) - 904 

=C-H, γ(aromatik) 796 873 

=C-H, γ(aromatik) 750 812 

=C-H, γ(aromatik) - 804 

=C-H, γ(aromatik)  783 

=C-H, γ(aromatik)  751 

 as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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(a) 

 

 

   (b) 

ġekil 4.64: VI bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tablo 4.64: VI bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3290 3594 

=C-H, υ(C9/N1-C12 halka) - 3216 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3186 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3178 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3169 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3158 

=C-H, υas(CH3) - 3113 

C-H, υ(C8-H8) 2965 3100 

=C-H, υas(CH3) - 3085 

C-H, υs(CH3) - 3029 

C=O, υ 1743 1848 

C=C, υ(aromatik) - 1647 

C=C, υ(aromatik) - 1636 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1555 1611 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) 1517 1589 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) 1449 1538 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) - 1491 

C-H, δ(C8-H8) 1343 1371 

=C-H, δ(aromatik) 1291 1313 

C-N, υ 1207 1254 

=C-H, δ(aromatik) 1162 1224 

=C-H, δ(aromatik) - 1106 

C-O, υ 1076 1067 

C-O, υ 905 934 

=C-H, γ(aromatik) 867 911 

=C-H, γ(aromatik) 749 886 

-C-Cl, υ - 872 

=C-H, γ(aromatik) - 807 

=C-H, γ(aromatik) 691 789 

=C-H, γ(aromatik) - 760 

 as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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(a) 

 

 

 (b) 

ġekil 4.65: VII bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tablo 4.65: VII bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3347 3578 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3176 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3173 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3168 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3159 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3159 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3147 

=C-H, υ(C9/N2-C13 halka) - 3144 

C-H, υas(CH3) - 3094 

C-H, υ(C8-H1) - 3093 

C-H, υas(CH3) - 3069 

C-H, υs(CH3) - 3014 

C=O, υ 1736 1837 

C=C, υ(aromatik) - 1643 

C=C, υ(aromatik) - 1632 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1600 1627 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1580 1619 

C-H, δ(aromatik); γ(CH3) 1460 1492 

C-H, δ(aromatik); γ((CH3) - 1465 

C-H, δ(aromatik); γ((CH3) - 1451 

C-H, δ(C8-H8) - 1367 

=C-H, δ(aromatik) 1286 1294 

C-N, υ 1238 1269 

=C-H, δ(aromatik) 1097 1171 

=C-H, δ(aromatik) - 1097 

C-O, υ 1075 1070 

C-O, υ - 917 

=C-H, γ(aromatik) 794 902 

=C-H, γ(aromatik) 737 882 

=C-H, γ(aromatik) - 865 

=C-H, γ(aromatik) 680 804 

=C-H, γ(aromatik) - 758 

 as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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(a) 

 

 

(b) 

 ġekil 4.66: VIII bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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  Tablo 4.66: VIII bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3210 3555 

=C-H, υ(C2-C7 halka) 3100 3184 

=C-H, υ(C9/N2-C11 halka) - 3182 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3177 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3168 

=C-H, υ(C2-C7 halka) - 3156 

C-H, υas(CH3) 2990 3054 

C-H, υ(C8-H1) 2960 3047 

C-H, υs(CH3) 2920 3006 

C=O, υ 1754 1849 

C=C, υ(aromatik) - 1645 

C=C, υ(aromatik) - 1636 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1592 1599 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1560 1577 

C-H, δ(CH3) 1463 1487 

C-H, γ(CH3) - 1471 

C-H, γ(CH3) - 1413 

C-H, δ(C8-H8) - 1356 

=C-H, δ(aromatik) 1286 1296 

C-N, υ 1200 1280 

=C-H, δ(aromatik) 1137 1225 

=C-H, δ(aromatik) - 1186 

C-O, υ 1060 1065 

C-O, υ - 907 

=C-H, γ(aromatik) 886 887 

=C-H, γ(aromatik) - 861 

=C-H, γ(aromatik) - 808 

=C-H, γ(aromatik) 756 797 

=C-H, γ(aromatik) 700 758 

           as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme;δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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(a) 

 

 

 (b) 

ġekil 4.67: IX bileĢiğinin FT-IR Spektrumu a) Deneysel, b) Teorik 
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Tablo 4.67: IX bileĢiğinin FT-IR (cm
-1
) spektrum değerleri 

Grup Deneysel 
Teorik 

(B3LYP/6311G(d,p)) 

>N-H, υ 3362 3606 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3204 

=C-H, υ(C11/N2-C14 halka) - 3192 

=C-H, υ(C1-C6 halka) - 3181 

C-H, υas(CH3) 3000 3143 

C-H, υas(CH3) 2980 3133 

C-H, υ(C8-H8) 2940 3108 

C-H, υs(CH3) 2837 2996 

C=O, υ 1748 1829 

C=C, υ(aromatik) - 1641 

C=C, υ(aromatik) - 1627 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1593 1622 

C=N, C=C, υ(aromatik) 1569 1605 

C-H, δ(aromatik), γ(CH3) 1496 1528 

C-H, δ(aromatik), γ(CH3) - 1486 

C-H, γ(CH3) - 1423 

C-H, γ(CH3) - 1405 

C-H, δ(C8-H8) - 1379 

=C-H, δ(aromatik) 1258 1317 

C-N, υ - 1258 

=C-H, δ(aromatik) 1109 1241 

=C-H, δ(aromatik) - 1131 

C-O, υ 1035 1060 

C-O, υ - 941 

=C-H, γ(aromatik) 900 940 

=C-H, γ(aromatik) 822 850 

=C-H, γ(aromatik) - 824 

=C-H, γ(aromatik) - 793 

=C-H, γ(aromatik) - 742 

           as: Asimetrik; s: Simetrik; υ: Gerilme; δ: Düzlem içi eğilme; γ: Düzlem dıĢı eğilme 
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Tablo 4.68: Tez kapsamında sentezlenen bileĢiklerin karakteristik gerilme 

titreĢimleri ve korelasyon değerleri 

BileĢik R
2 

υC=O υN-H 

FT-IR 
B3LYP 

6311G(d,p) 
FT-IR 

B3LYP 

6311G(d,p) 

I 0,992 1742 1838 3217 3569 

II 0,998 1752 1789 3230 3214 

III 0,993 1742 1842 3229 3567 

IV 0,998 1753 1840 3240 3354 

V 0,992 1752 1835 3248 3597 

VI 0,996 1743 1838 3290 3594 

VII 0,993 1736 1837 3347 3578 

VIII 0,995 1754 1849 3210 3555 

IX 0,998 1748 1829 3362 3606 

 

4.4 Nükleer Manyetik Rezonans (NMR) Spektrumu 

4.4.1 3-((5-metilpiridin-2-il)amino) isobenzofuran-1(3H)-on (I) 

 BileĢiğinin NMR Spektrumu 

 NMR kimyasal kayma hesaplamaları, büyük moleküler sistemlerin yapılarını 

tayin etmek için kullanılmaktadır (Tamer 2016). Bu yüzden, bütün organik 

bileĢiklerin sentezinde 
1
H-NMR ve 

13
C-NMR spektrumu çok kullanılır. Ayrıca, 

kaydedilen NMR spektrumları ile teorik olarak hesaplanan NMR verilerinin birlikte 

kullanımı daha doğru sonuçlar elde edilmesini sağlar. 

  I bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu ġekil 4.68, 

13
C-NMR 

spektrumu ġekil 4.69, GIAO/DFT/B3LYP/6311G(d,p) yöntemine göre hesaplanan 

teorik 
13

C-NMR spektrumu ġekil 4.70, deneysel ve teorik olarak hesaplanan 
13

C-

NMR kimyasal kayma değerlerinin karĢılaĢtırılması ise Tablo 4.69’da verilmiĢtir.  

 I bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumunda, 6,40-8,40 ppm 

aralığında gözlenen multiplet pikler aromatik protonlara aittir. NH protonundan 

kaynaklanan sinyal 3,35 ppm ve metil protonlarına ait sinyal ise 2,18 ppm’de 

gözlenmiĢtir. Sentezlenen 2-9 nolu bileĢiklerin 
1
H-NMR spektrumları aĢağıda ġekil 

4.71-ġekil 4.78’de verilmiĢ, 
1
H-NMR spektrumlarından elde edilen veriler ise Tablo 

4.70’de karĢılaĢtırılmıĢtır.    
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 I bileĢiğinin deneysel 
13

C-NMR spektrumunda (ġekil 4.69), karbonil grubu 

karbon atomundan kaynaklanan sinyal 168,9 ppm’de gözlenmiĢtir. 109-155 ppm 

aralığında gözlenen pik değerleri ise aromatik karbonlara aittir Metil karbon atomu 

ise 17,29 ppm’de gözlenmiĢtir.  

 

ġekil 4.68: I bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 

 

ġekil 4.69: I bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
13

C-NMR spektrumu 
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ġekil 4.70: I bileĢiğinin teorik 
13

C-NMR spektrumu 

Tablo 4.69: I bileĢiğinin deneysel ve teorik 
13

C-NMR (ppm) spektrum değerleri 

Atom 
13

C-NMR 
B3LYP 

6-311G(d,p) 
Atom 

13
C-NMR 

B3LYP 

6-311G(d,p) 

C1 169,5 168.9 C8 85,83 80.9 

C2 131,0 126.0 C9 154,8 154.1 

C3 125,2 119.6 C10 146,66 143.9 

C4 127,91 125.1 C11 125,83 121.8 

C5 135,0 126.5 C12 139,1 128.9 

C6 124,37 117.8 C13 109,58 94.9 

C7 147,5 144.8 C14 17,29 12.1 

 

 ġekil 4.69 ve ġekil 4.70’deki NMR spektrumları Tablo 4.69’da 

karĢılaĢtırılmıĢtır. Tablo 4.69’a göre deneysel verilerle teorik hesaplamaların uyumlu 

olduğu görülmektedir. Tez kapsamında sentezlenen bileĢiklerin teorik hesaplamalarla 

bulunan 
13

C-NMR verileri Tablo 4.71’de verilmiĢtir. 
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ġekil 4.71: II bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 

 

 

ġekil 4.72: III bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 
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ġekil 4.73: IV bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 

 

 

ġekil 4.74: V bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 
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ġekil 4.75: VI bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 

 

 

ġekil 4.76: VII bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 
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ġekil 4.77: VIII bileĢiğinin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR spektrumu 

 

 

ġekil 4.78: IX bileĢiğinin deneysel 
1
H-NMR spektrumu 
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Tablo 4.70: Tez kapsamında sentezlenen bileĢiklerin DMSO ortamındaki 
1
H-NMR 

(ppm) spektrum değerleri 

BileĢik 
Aromatik 

protonlar 
NH CH3 OCH3 

I 
6,40-8,40 

6,55-6,68 (C13-H)* 
3,35 2,18 - 

II 
6,80-8,80 

6,80-7,20 (C11-H)* 
3,36 - - 

III 7,0-8,40 3,39 - - 

IV 
6,40-8,40 

6,66 (C11-H)* 
3,34 2,28 - 

V 
5,60-8,80 

5,60 (C11-H)* 
2,49 - 3,20-4,00 

VI 
6,80-9,20 

6,94 (C11-H)* 
3,35 2,34 - 

VII 6,40-8,20 3,36 2,35 - 

VIII 
6,60-9,0 

6,85 (C10-H)* 
3,36 2,25 - 

IX 
6,60-8,30 

6,656 (C11-H)* 
3,40 2,28 3,80-4,0 

 *NumaralandırılmıĢ karbon atomuna bağlı proton spektrum değeridir. 

Tablo 4.71: Tez kapsamında sentezlenen bileĢiklerin teorik 
13

C-NMR (ppm) 

spektrum değerleri 

 
II III IV* V VI VII VIII IX 

C1 165,9 169,4 
127,8 

126,3 
148,2 168,2 168,1 170,4 166,7 

C2 123,7 125,1 
88,8 

90,4 
109,8 125,5 127,8 124,2 119,9 

C3 116,9 117,7 
83,1 

79,4 
99,8 119,2 117,4 118,3 147,9 

C4 118,8 121,5 
83,1 

79,8 
101,2 123,5 118,5 122,9 157,1 

C5 121,8 126,4 
86,1 

87,1 
106,2 124,0 122,9 126,9 109,5 

C6 113,2 116,3 
84,1 

79,2 
96,9 114,8 116,7 116,6 111,4 

C7 143,6 147,3 
105,2 
104,8 

130,8 143,5 145,4 143,9 139,1 

C8 75,7 82,3 
49,6 
48,8 

65,6 76,2 77,9 80,4 75,5 

C9 160,1 140,4 
115,3 

116,2 
139,9 159,5 154,4 163,7 160,1 

C10 151,7 131,3 
122,6 
124,9 

160,9 172,5 160,9 129,9 171,3 

C11 102,7 131,6 
71,7 
71,9 

54,0 102,5 104,9 125,6 100,8 

C12 151,1 114,3 
126,0 

122,4 
157,5 164,4 129,2 13,6 169,9 

C13  108,9 
19,3 

19,1 
19,9 2,9 97,9  -1,4 

C14   
19,8 

19,1 
20,7  -2,2  -0,5 

C15        33,7 

C16        32,3 

 *Kristal yapıda iki asimetrik molekül yer alır. 
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5. SONUÇ VE ÖNERĠLER 

 Tez kapsamında çoğunlukla yüksek verimlerle sentezlenen 9 adet ftalit 

bileĢiğinden elde edilen tek kristallerin yapısal ve moleküler özellikleri, X-ıĢını 

kırınım yöntemiyle deneysel ve Gaussian09 paket programının DFT/B3LYP/6-

311G(d,p) yöntemiyle teorik olarak incelenmiĢtir. Ayrıca ftalit bileĢiklerinin erime 

noktaları, UV-VIS, FT-IR, 
1
H-NMR spektrumları kaydedilmiĢ, teorik 

13
C-NMR 

spektrumları GIAO/DFT/B3LYP/6-311G(d,p) yöntemiyle hesaplatılmıĢtır. 

 Sentezlenen bileĢiklerin erime noktaları ve deneysel verimleri Tablo 5.1’de 

gösterilmiĢtir. 

Tablo 5.1: Sentezlenen bileĢiklerin erime noktası ve verim sonuçları 

BileĢik Erime Noktası (
o
C) % Verim 

I 168-169 82 

II 215,3-216,4 64 

III 159,5-160,5 95 

IV 177,5-178 90 

V 187,8-188,8 89 

VI 164,4-165,5 94 

VII 152-152,9 66 

VIII 197,5-198,2 31 

IX 199-203,5 90 

 

 Oda Ģartlarında çözücünün uçurulmasıyla tek kristal haline gelen bileĢiklerin 

katı fazdaki moleküler yapılarının belirlenmesi amacıyla X-ıĢınları difraksiyon 

analizleri yapılmıĢtır. Elde edilen verilere göre moleküllerin bağ uzunlukları, bağ 

açıları ve torsiyon açıları belirlenmiĢtir. BelirlenmiĢ moleküller arası etkileĢmeler 

ortaya konulmuĢtur. Deneysel veriler kullanılarak DFT/B3LYP/6311G(d,p) 

yöntemiyle teorik hesaplamalar yapılmıĢ, sonuçlar X-ıĢınları difraksiyon verileri ile 

karĢılaĢtırılmıĢtır. Bağ uzunlukları, bağ açıları ve torsiyon açıları karĢılaĢtırılmasında 
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bileĢiklerin bağ uzunlukları ve bağ açıları verilerinin uygun olduğu fakat torsiyon 

açılarında önemli sapmalar olduğu gözlenmiĢtir. Bu farklılık katı faz ve çözelti 

ortamında farklı moleküller arası etkileĢimlerin meydana gelmesinin bir sonucu 

olarak yorumlanmıĢtır. Teorik hesaplamalar gaz fazında, etanol ve DMSO ortamında 

yapılmıĢtır. Hesaplanan geometrik parametrelerin deneysel değerlerle uyumluluğu 

karĢılaĢtırıldığında en yakın değerlerin DMSO ortamında elde edildiği görülmüĢtür. 

Deneysel değerlere göre en fazla sapma gaz fazı hesaplamalarında görülmüĢtür. Bu 

farklılık, DFT’nin incelenen molekülü gaz fazında tek bir molekül olarak ele 

almasından ve moleküller arası etkileĢmeleri dikkate almamasından kaynaklanır. 

Deneysel ve teorik olarak elde edilen geometrik yapılar örtüĢtürülmüĢtür. 

BileĢiklerin ftalit kısımları birbirleriyle tamamen örtüĢürken hetaril kısımları 

kısımları açısal sapma göstermiĢtir. Bu açısal sapma kristal yapıdaki moleküler arası 

etkileĢmelerin bir sonucudur. 

 Mulliken yük dağılım metodu ile atomlar üzerindeki yük dağılımı ve 

moleküler yapıların farklı özellikleri hakkında bilgiler elde edilmiĢtir. Negatif 

yüklerin incelenen molekülün en yüksek elektronegatifliğe sahip O ve N atomları, 

pozitif yükler ise elektronegatifliği düĢük H atomları üzerinde toplandığı 

görülmüĢtür. Molekül üzerindeki reaksiyon noktalarını belirlemek için bileĢiklerin 

MEP haritaları incelendiğinde ise en negatif bölgelerin molekül içi hidrojen bağını 

doğrulayacak Ģekilde karbonil grubu oksijen üzerinde yerleĢtiği görülmüĢtür. MEP 

haritasındaki bu sonuca göre, negatif potansiyel bölgesi elektronegatif atomlar 

üzerinde iken pozitif potansiyel bölgesi hidrojen atomlarının etrafındadır. Bu 

özellikler, bileĢiğin kovalent olmayan etkileĢimlere sahip olabileceği bölgeler 

hakkında bilgi sahibi olmamızı sağlamıĢtır. Mulliken yük analizi ve MEP verilerine 

göre karbonil grubu karbon atomu (C1) ile ftalit halkası ve hetaril grubunu birbirine 

bağlayan azot atomuna bağlı karbonların (C8 veya C9), nükleofillerden en çok 

etkilenen atomlar olduğunu göstermektedir. Sonuç olarak Mulliken yük analizi ve 

MEP sonuçları birbirlerini destekler yöndedir.   

 Daha sonra molekül içi öncü moleküler orbital enerjileri ve toplam enerjileri 

hesaplanmıĢtır. BileĢiğin gaz fazı, etanol ve DMSO ortamında HOMO ve LUMO 

enerji değerleri arasındaki farkı (ΔE) belirlemek için B3LYP/6311G(d,p) metodu 

kullanılmıĢtır. Tablo 4.57’de görüldüğü gibi gaz fazında hesaplanan ΔE değeri en 
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yüksek olanlar piridin türevleridir. Ġçlerinde en yüksek olan bileĢik ise III nolu 

bileĢiktir. ΔE değeri en düĢük bileĢik ise VI nolu bileĢiktir. Gaz fazı ΔE değerleriyle 

çözelti ortamı değerleri karĢılaĢtırıldığında paralellik bulunamamıĢtır. Bazı 

moleküllerin gaz fazı ΔE değerleri, ΔEetanol ve ΔEDMSO değerlerinden yüksek iken 

bazılarının küçüktür. Genelleme yapılabilecek kadar düzenlilik yoktur. Hetarilamino 

kısmı aynı olan IV ve IX nolu bileĢiklerin ΔEgaz fazı değerleri de birbirine çok 

yakındır. Birbirine çok benzer olan I ve VII nolu bileĢiklerin ΔEgaz fazı değerleri de 

çok yakındır (sırasıyla 7,0706 eV ve 7,0344 eV). Gaz fazında hesaplanan 

enerjilerden yararlanılarak molekülün elektronik reaktivite parametreleri (Elektron 

ilgisi, iyonlaĢma potansiyeli, kimyasal sertlik, kimyasal yumuĢaklık,  

elektronegatiflik, elektrofilite ve nükleofilite indeksi gibi) belirlenmiĢtir. BileĢiklerin 

iyonlaĢma potansiyeli (I) birbirine yakındır. En yüksek iyonlaĢma potansiyeli III nolu 

bileĢik (7,0726 eV), en düĢük iyonlaĢma potansiyeline sahip olan ise I nolu bileĢiktir 

(6,8869 eV) (Tablo 4.57). Aynı hetarilamino grubu taĢıyan IV ve IX için I değerleri 

de yaklaĢık olarak aynıdır (sırasıyla 6,9507 eV ve 6,9392 eV) (Tablo 4.57). Elekton 

ilgisi negatif olan bileĢikler, piridin halkası taĢıyanlar I, III ve VII nolu bileĢiklerdir 

(sırasıyla -0,1837 eV, -0,1382 eV, -0,1420 eV) (Tablo 4.57). Pozitif değere sahip 

olan tiyazol ve pirimidinler içerisinde en yüksek elektron ilgisi değeri II nolu bileĢiğe 

(0,3856 eV) aittir. Elektronegatifliği en yüksek olan bileĢik yapısında elektronegatif 

atom taĢıyan VI nolu bileĢik, en düĢük olan ise I nolu bileĢiktir. Kimyasal sertliği en 

yüksek olan III nolu molekül en düĢük olan ise VI nolu moleküldür. Beklenildiği gibi 

kimyasal yumuĢaklığı en yüksek olan molekül, sertliği en düĢük olan VI 

molekülüdür. Elektrofilite indeksi en büyük olan elektron ilgisi en büyük olan VI 

molekülü, nükleofilite indeksi en büyük olan elektron ilgisi en küçük olan I 

molekülüdür (Tablo 4.57). Genel olarak HOMO ve LUMO arasındaki enerji farkının 

büyük olmasıyla sentezlenen bileĢiklerin kararlı ve sert yapıda olduğu söylenebilir. 

Ayrıca elektrofilite ve nükleofilite indeksine göre sentezlenen bileĢiklerin güçlü bir 

elektrofil ve marjinal bir nükleofil olduğu söylenebilir. 

 Sentezlenen bileĢiklerin UV-VIS spektrumu yardımıyla enerji geçiĢleri 

hesaplanmıĢtır. Deneysel UV-VIS spektrumlarında gözlenen elektronik geçiĢler 

π π
*
 ve n π

* 
geçiĢleridir. Ancak teorik hesaplamalarda n π

* 
geçiĢleri net olarak 

gözlenememiĢtir. Tablo 5.2’de sentezlenen bileĢiklerin deneysel ve teorik π π
* 

geçiĢi dalga boyu değerleri verilmektedir. 
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Tablo 5.2: Sentezlenen bileĢiklerin deneysel ve teorik olarak hesaplanan bileĢiklerin 

karakteristik UV-VIS dalga boyları 

BileĢik 
UV-VIS Dalga Boyları (nm) 

UV-VIS Spektrum B3LYP/6311G(d,p) 

I 
π π

* 
= 235 

n π
*
= 300 

213,81 

 

II 
π π

* 
= 230 

n π
*
= 280 

215,06 

 

III 
π π

* 
= 235 

n π
*
= 295 

222,22 

 

IV 
π π

* 
= 230 

n π
*
= 280 

259,38 

 

V π π
* 
= 230 222,64 

VI 
π π

* 
= 235 

n π
*
= 280 

216,44 

 

VII 
π π

* 
= 235 

n π
*
= 295 

217,43 

 

VIII 
π π

* 
= 205 

n π
*
= 260 

238,09 

 

IX 
π π

* 
= 225 

n π
*
= 285 

277,39 

 

 

 Molekülün optimize yapısı kullanılarak titreĢim frekansları hesaplanmıĢtır. 

Hesaplanan titreĢim frekanslarının hangi titreĢim türüne ait olduğunu belirleyebilmek 

için Gausssian09-GaussView05 grafik ara yüzünde bulunan titreĢim 

animasyonlarından yararlanılmıĢtır. Optimize edilen yapıların titreĢim frekanslarını 

deneysel değerler ile uyumlu hale getirebilmek için ölçeklendirme faktörüyle çarpılıp 

düzeltilmiĢtir. Ftalit oluĢumunu gösteren en önemli IR absorpsiyon karbonil grubu 

(C=O) gerilme titreĢimidir ve sentezlenen bileĢiklerin karakteristik karbonil grubuna 

ait titreĢim frekansları Tablo 5.3’de gösterilmiĢtir. Tablo 5.3’den de görüldüğü gibi 

hesaplanan değerler deneysel değerlere göre daha büyüktür. Bu durum teorik 

değerlerin gaz fazında, deneysel değerlerin ise katı fazda elde edilmesindendir. 
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Tablo 5.3: Sentezlenen bileĢiklerin karakteristik C=O gerilme titreĢimleri ve teorik 

olarak hesaplanmıĢ titreĢim değerleri 

BileĢik 
C=O Gerilme TitreĢimi (cm

-1
) 

FT-IR B3LYP/6311G(d,p) 

I 1742 1838 

II 1752 1789 

III 1742 1842 

IV 1753 1840 

V 1752 1835 

VI 1743 1848 

VII 1736 1837 

VIII 1754 1849 

IX 1748 1829 

 

 Sentezlenen bileĢiklerin deneysel 
1
H-NMR spektrumu ve 

GIAO/DFT/B3LYP/6311g(d,p) metoduna göre teorik 
13

C-NMR kimyasal kayma 

değerleri hesaplanmıĢtır. Aromatik halkaya elekron verici grupların bağlanmasıyla (-

CH3, -OCH3) halkadaki protonlar daha fazla perdelenir ve böylelikle sinyallerin daha 

yüksek alana kaydığı görülmüĢtür. Benzer Ģekilde elektron çekici gruplar elektron 

yoğunluğunu azalttığından absorpsiyonlar daha düĢük alana kaymıĢtır (Tablo 4.70). 

 Sonuç olarak, tez kapsamında 3-sübstitüe ftalit bileĢikler sentezlenerek 

moleküler yapıları deneysel ve teorik olarak aydınlatılmıĢtır. Bu bileĢikler, biyolojik 

aktif olma ihtimali yüksek olan bileĢikler olup literatüre kazandırılarak biyokimya, 

tıp, eczacılık gibi alanlarda kullanım alanlarının araĢtırılması yararlı olacağı tahmin 

edilmektedir. 
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