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OZET

BAZI BENZIMIDAZOL TUREVI BILESIKLERIN ASIDIK IYONLASMA SABITI
DEGERLERININ TERMODINAMIK OZELLIKLER YARDIMI ile HESAPLANMASI

Zafer HASIMOGLU

Recep Tayyip Erdogan Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Kimya Ana Bilim Dah
Yiiksek Lisans Tezi
Damismani: Doc. Dr. Fatih ISLAMOGLU

Bu c¢alismada dort adet (Fenil[2-(3-bromobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon (1),
Fenil[2-(3-florobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon (2), Fenil[2-(3-klorobenzil)-1H-1,3-
benzimidazol-5-iljmetanon (3) ve Fenil[2-(3-metilbenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-il]jmetanon
(4)] benzimidazol tiirevi bilesiklerin molekiillerin geometrik optimizasyonu yapildiktan sonra
yar1 deneysel kuantum kimyasal metotlar (AM1, MNDO, MNDOD, PM3, PM6, PM6-DH2,
PM7 ve RM1) kullanilarak onbir farkli ¢éziicii (Su, Etanol, Metanol, N-Propanol, 2-Propanol,
N-Butanol, Tert-Butanol, Etilen Glikol, N,N-Dimetilformamit (DMF), Dimetil Siilfoksit
(DMSO) ve Asetonitril) fazinda entalpi degisimleri (AH°) ve entropi degisimleri (AS°) MOPAC
2012 bilgisayar programiyla hesaplanmistir. Bulunan termodinamik degerler kullanilarak pKa
degerleri hesaplanmistir. Deneysel olarak ¢alisilan bu molekiillere ait literatiirde kayitl deneysel
pKa ve SPARC metoduna gore teorik olarak hesaplanmis pKa degerleri ile elde edilen degerler

karsilagtirilmastir.

2015, 111 Sayfa
Anahtar Kelimeler: MOPAC 2012 bilgisayar programi, pKa, Benzimidazol tiirevi



ABSTRACT

STUDIES on ACIDITY BEHAVIOURS OF SOME BENZIMIDAZOLE DERIVATIVE
COMPOUNDS

Zafer HASIMOGLU

Recep Tayyip Erdogan University
Graduate School of Natural and Applied Sciences
Department of Chemistry
Master Thesis
Supervisor: Assoc. Prof. Dr. Fatih ISLAMOGLU

In this study, four number (Phenyl[2-(2-bromobenzyl)-1H-1,3-benzimidazol-5-ylJmethanone
(1), Phenyl[2-(2-fluorobenzyl)-1H-1,3-benzimidazole-5-ylJmethanone  (2), Phenyl[2-(2-
chlorobenzyl)-1H-1,3-benzimidazol-5-ylJmethanone (3) and Phenyl[2-(2-methylbenzyl)-1H-
1,3-benzimidazol-5-yl]methanone (4)] benzimidazole derivative compounds were calculated
enthalpy (AH®) and entropies (AS°) by a computer program MOPAC 2012 using semi-empirical
guantum chemical methods (AM1, MNDO, MNDOD, PM3, PM6, PM6-DH2, PM7 ve RM1)
after completed the geometric optimization of molecules in eleven different solvent (Water,
Ethanol, Methanol, N-Propanol, 2-Propanol, N-Butanol, Tert-Butanol, Ethylene Glycol, N,N-
Dimethylformamide (DMF), Dimethyl Sulfoxide (DMSO) and Acetonitrile) phase. Acidity
constants (pKa) values of each compound were calculated with the aid of the obtained values.
The pKa values found as theoretically have been investigated parallels between the
experimental data. The results of the calculations are found to give suitable results of the

calculations made with semi-empirical quantum chemical methods.

2015, 111 pages
Keywords: MOPAC 2012 computer program, Acidity constants (pKa), Benzimidazole
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1. GENEL BIiLGILER

1.1. Giris

Organik kimyanmn en biiyiik sinifin1 heterohalkali bilesikler olusturur ve bu
bilesikler gilinliilk yasamimizda da 6nemli bir yeri teskil eder. Birgok ilacin ve dogal
bilesiklerin yapisinda da bulunan heterohalkali bilesiklere, karbonhidratlar, niikleik
asitler, peptitler ve proteinler 6rnek olarak verilebilir. Heterohalkali bilesiklerde halkay1
olusturan karbon ve hidrojen atomlari disinda farkli bir element atomu da molekiil
icerisinde yer alir. Halkadaki karbonla yer degistiren bu farkli element atomu (hetero
atom) genelde oksijen, azot, kiikiirt ve ¢ok az olmakla birlikte bor, arsenik, fosfor,
silisyum, selen ve telliir’diir. Son yillar igerisinde organik kimyanin gerek teorik,
gerekse yari-deneysel alanda biiyiik gelisme gostermesinde en 6nemli faktorlerden biri
de fiziksel yontemlerin uygulanmasi olmustur. Cesitli fiziksel metotlarin yardimi
olmadan bir kimya arastirmasinin artik gliniimiizde yeterli olacagini diisiinmek yanlis
olacaktir (Kalafatgioglu, 2005).

Molekiillerin enerji, yapt ve diger Ozelliklerinin belirlenmesinde kimyasal
hesaplamalar kimyasal arastirmalarda ¢ok 6nemli bir yere sahiptir. Fakat hesaplamalar
ve deneysel yontemler arasinda ¢ok biiyiik farkliliklar vardir. Teorik hesaplamalar,
simdiye kadar elde edilmemis bilesikler i¢in bile kolayca uygulanabilmektedir. Hizla
gelisen bilgisayar teknolojisi kimyacilarin birgok calisma alanma girmis ve o6zellikle
deneysel sonuglarin teorik hesaplamalarla desteklenmesini zorunlu hale getirmistir
(Kalafat¢ioglu, 2005).

Kimyasal amaglara yonelik bugiiniin standart yontemleri olan paket programlarda
daha pratik hesaplamalara agirlik verilmektedir. Bu tiir yontemler ¢alisma alaninin
siirlarii genigletmis ve yalnizca yapilabilir bilesiklerle ¢alisma zorunlulugunu ortadan

kaldirmustir (Tasc1, 2004).



1.2. Asitler ve Bazlar

Kimyasal reaksiyonlarin ¢ogu asit-baz reaksiyonu oldugundan, asitler ve bazlar
kimyanin ozellikle Analitik Kimya’nin en 6nemli konularindan birisidir. Asit-baz
reaksiyonlart yardimi ile kimyanin temel prensipleri gozden gecirilerek kimyasal
reaksiyonlar hakkinda daha genis ve ayrtili bilgiler elde edilebilir. Ozellikle organik
kimyada gerceklesen reaksiyonlarin ¢ogu asit-baz reaksiyonu olabilecegi gibi
reaksiyonun bir kisminda asit-baz etkilesmesi de goriilebilir. Kisaca ifade etmek
gerekirse, asit-baz reaksiyonlar1 kimyacilarin bir reaksiyonun mekanizmasini
anlayabilmesi i¢in ¢ok temel bir 6rnektir. Bir aragtirmaci bu reaksiyonlar: inceleyerek
bag kirilmalarinin veya yeni bag olusumlarinin mekanizmasi hakkinda bir fikir sahibi
olabilir (Kalafatgioglu, 2005). Asit-baz reaksiyonlart molekiil yapisi ile molekiil
reaktifligi arasinda nasil bir iliski bulundugunu agiklayarak, reaksiyon dengeye
ulasirken ne kadar {irlin olustugunu veya olusabilecegini tahmin etmede bazi
termodinamik &zelliklerin nasil kullanilabilecegi hakkinda ayrintili bilgiler  verir.
Ayrica asit-baz reaksiyonlar1 ¢oziiciilerin kimyasal tepkimelerde ne gibi rollere sahip
oldugunu da ortaya koyar, organik sentezler hakkinda genis bilgiler verir (Solomons,
1996).

1.2.1. Arhenius Asit-Baz Tanim

Arhenius, asit-baz tanimimni 1883 yilinda suyun iyonlasma dengesini temel alarak

yapmustir. Suyun iyonlasmast,

H,0 €<= H" +OH (1)
seklindedir. Suyun iyonlasmasi ig¢in denge bagintis;

Ksu= [H+].[OH] 2

seklinde yazilabilir. 25°C i¢in Ksu=1.01x10"*tiir. Sayet ortamda; [H'] > [OH] ise
cozelti asidik, [H'] = [OH7] ise ¢dzelti notr, [H'] < [OHT] ise ¢dzelti baziktir. Bu



ifadelere baktigimizda goriilecegi gibi Arhenius tanimi, sulu ¢6zeltiye proton veren her
maddeyi asit, hidroksit grubu veren her maddeyi ise baz olarak nitelendirmistir. Bu
tamima gore asit molekiilii yapisinda kesinlikle hidrojen, baz molekiilii ise yapisinda
hidroksit tasimakta olup HCI, HNO3, HCIO,4, CH3;COOH, H,SO4, H3PO3 gibi maddeler
asit; Ca(OH),, KOH ve NaOH gibi maddeler ise baz 0Ozelligi gosterir. Ancak
Arhenius'un bu tanimi sulu ¢ozeltilerde asit-baz 6zelligi gosteren CO,, SO3, NH3 gibi

maddelerin bu 6zelliklerini agiklamada yetersiz kalmaktadir (Tas¢1, 2004).

1.2.2. Lowry-Bronsted Asit-Baz Tanimi

Lowry-Bronsted asit-baz tanimina gore, asit proton verebilen, baz ise proton

alabilen madde olarak tanimlanmustir.

HO + HClI —— H3OJr + CI 3)
Baz Asit Konjuge Konjuge
Asit Baz

Bu asit-baz reaksiyonunda HCI bir protonunu suya vermekte, su da bu protonu
almaktadir. Reaksiyon sonucunda olusan hidronyum iyonu (Hz0") ve kloriir iyonudur
(CI"). Lowry-Bronsted asit-baz tanimina gore bir asidin proton kaybetmesi sonucu
olusan molekiil veya iyona bu asidin konjuge (eslenik) bazi denir. Bir bazin proton
almast sonucu olusan molekiil veya iyona ise bu bazin konjuge (eslenik) asidi denir.
Yukaridaki reaksiyonda hidronyum iyonu suyun konjuge asidi, kloriir iyonu ise HCI’nin

konjuge bazidir (Kalafat¢ioglu, 2005). Benzer 6rnekler asagida verilmistir.

H,O + HI ——> H 0" + I (4)
H,O + HBr —> H 0" + Br ®)
H,O + HNO;3 —> H3;0" + NO7 (6)
H,O + CHsCOOH ——> H;0" + CH;COO (7)
H,O + HCIO, —> H 0" + ClOJ (8)
H,O + H,S0, —>  Hs0" + HSO4 (9)
H,O + HSO4 ——>  Hi0" + S0,2 (10)



Siilfiirik asit (H,SO4) gibi iki proton transfer edebilen maddelere diprotik asitler
denir. Bu olay asagidaki gibi genel bir reaksiyon ifadesi ile yazilabilir (Kalafatg¢ioglu,
2005).

HA + B ——> HB" + A (11)
Asit;  Baz Asit, Baz;

Burada verilen 6rneklerde de oldugu gibi asitler ve bazlar pozitif veya negatif
yiikke sahip olabilecegi gibi notr’de olabilir. Bir reaksiyonda asit olarak rol alan bir
molekiil yada iyon baska bir reaksiyonda baz olabilmektedir (Solomons, 1996).

1.2.3. Lewis Asit-Baz Tanim

Asit-baz tanimi1 1923 yilinda Lewis tarafindan 6nemli 6l¢iide genisletilmistir.
Lewis asit ve baz tanimini; asitlerin elektron c¢ifti alabilen maddeler, bazlarin ise
elektron ¢ifti verebilen maddeler seklinde tanimlamistir. Lewis'e gore asit yalnizca
proton anlamina gelmez. Baska maddeler de asit 6zelligi gosterebilir. Ornegin, AICI; ve
BF;'tin amonyak ile reaksiyonu da aynen bir protonun reaksiyonu gibidir (Kalafatgioglu,
2005).

H* + ‘NH3

—>H-----NH3" (12)
Lewis Asidi Lewis Bazi
(€ ¢ifti alan) (€ cifti veren)
| | e
CI—TI + :T—H > ClI TI—T—H (13)
Cl H Cl H



| |
F—I|3 + :T—H H (14)
L

Y

-
M—wW—T
I—=z——=T

Yukarida verilen 6rneklerde aynen protonun yaptigi gibi; BF3; ve AICl3, azotla
kovalent bag olusturmak tizere amonyagin elektron ciftini alir. Bu kovalent bagin sebebi
aliminyum ve boron atomlarinin 6'sar elektronlarinin olmasi yani elektron eksikligi
durumunda olmalaridir. Bu atomlar birer elektron ¢ifti kabul ederek oktet yapisina
ulagirlar. Elektron c¢ifti kabul ettikleri i¢in de Lewis asiti olarak adlandirilirlar

(Solomons, 1996).

Lewis asitleri genel olarak 3 temel grupta incelenir. Bunlar;
1) Elektron (€) cifti alabilen biitiin katyonlar
2) Degerlik orbitallerinde & eksikligi olan ve merkez atomun koordinasyon sayisini
artirabildigi maddeler
3) Merkez atomunda bir veya daha fazla sayida ¢oklu bagi olan molekiiller (SO3, CO;

gibi)’dir (Kalafat¢ioglu, 2005).
1.3. Asitlik Sabitleri
Kimyasal tepkimelerin gerceklesmesi sirasinda bir denge s6z konusudur. Bir
tepkimenin ne Olclide ylriidiigiinii ortaya koyan bir de denge sabiti vardir ve K ile
gosterilir. Denge sabiti, derisim degerlerinin molarite, M, olarak ifade edildigi asagidaki

esitlik ile tayin edilir (Kalafatgioglu, 2005).

_ Reaksiyon sonucunda olusan trinlerin derigimleri, M (15)

Reaksiyona giren maddelerin derisimleri, M

HCI, H2SOs4 gibi kuvvetli asitlere karsin, asetik asit zayif asittir ve asetik asidin
sulu ¢ozeltisinde meydana gelen tepkime bir denge tepkimesi oldugundan dolay1 onu

denge sabitiyle tanimlayabiliriz (Kalafat¢ioglu, 2005).



H,0 + CHsCOOH <——> H;0' + CH;COO (16)

Yapilan deneylerde, 25°C'de 0,1 M’lik asetik asit ¢ozeltisinde, asetik asit
molekiillerinin ancak %1’inin protonlarini suya verdigi gozlemlenmistir. Asetik asit

suda tam olarak iyonlasmadigindan bir denge sabiti yazilmasi gerekir.

kg = [CHsC007 ) [H;0*] (17)

[CH3COO0H]

Asetik asit icin 25°C’de bulunan Ka = 1,76x10"’tir ( Solomons, 2002 ). Ka’nin
biiytik degerleri asidin kuvvetli oldugu, kii¢iik Ka degerleri ise asidin zayif oldugunu

belirtir. Kimyacilar genelde asitlik sabitini, Ka’y1 onun negatif logaritmasi olarak, pKa

seklinde ifade ederler (Kalafatgioglu, 2005).

pKa= -log Ka (18)
Cozeltide bulunan hidronyum iyon konsantrasyonunun negatif logaritmasi alindiginda;
pH = -log [H30"] (19)
esitligi elde edilir. Asetik asit i¢in literatiirdeki pKa degeri 4,75 olarak verilmistir. Bu

esitlikten de goriilecegi gibi pKa degerinin biiylik olmasi o asidin zayif bir asit oldugu

anlamina gelir (Tas¢1, 2004).

CH;COOH < CFsCOOH < HCI
pKa — 4,75 0 7 } (20)
|

Asitlik kuvveti artar




Tablo 1. Asit ve konjuge bazlarinin kuvvetliligi.

Kuvvetli Asit Asit Yaklasik pKa Konjuge Baz Zayif Baz
A HSbFg >-12 SbFg
HI -10 I
H,SO4 -9 HSO4
HBr -9 Br
HCI -7 CI
CeHsSO3H -6,5 CsHsSO3
H30" -1,74 H,0
CF;CO,H 0,18 CF;COy
HNO3 1,4 NO3
HF 3,2 F
CH3;CO,H 4,75 CH3COy
NH," 9,2 NH;
CsHsOH 9,9 CeHsO
CH3NH;" 10,6 CH3NH;
H,0 15,7 OH’
CH3;CH,0OH 16 CH3CH,O
(CH3)sCOH 18 (CH3)sCO
CoH; 25 CoH
H, 35 H
NH; 38 NHy
CoHy 44 CoHs \Z
Zay1f Asit CoHg 50 CoHy Kuvvetli
Baz

1.3.1. Asitlik ve Bazlik Sabitlerini Etkileyen Faktorler

Asit baz tepkimeleri tersinirdir ve denge konumunda kararli denge iiriinleri daha
¢ok bulunur. Kisaca ayrismamis bir asidin ve eslenik bazinin géreceli kararlilig asitlik
kuvvetini etkiler. Asitligi etkileyen faktorleri asagidaki gibi gruplandirabiliriz
(Kalafatgioglu, 2005).



1) Coziicii etkisi

2) Elektronegatiflik
3) Biiyiikliik

4) Hibritlesme

5) Indiiktif etki

6) Rezonans etki

7) Sterik etkiler

1.3.1.1. Céziicii Etkisi

Organik bilesiklerin asitlikleri ve bazliklar1 i¢inde ¢ozlindiikleri ¢6ziictiniin
ozelliklerine baglidir. Bir ¢oziicii de iyonlasma sunlara baghdir.
1) Coziiclinlin dielektrik sabitine,
2) Coziiclinlin, ¢Oziinenin iyonlarint sarma ve onlart ¢ozeltiye ¢ekme
(solvasyon) ozelligine,

3) Coziiciiniin asitligi veya bazligina.

Asitlik sabitleri, alkoller i¢inde sudakilere goére 10000-100000 defa daha
kiigtiktiirler. Cilinkii alkollerin dielektrik sabitleri suyunkinden ¢ok kiiciiktiir. Buna
karsilik sivi amonyak sudan daha bazik oldugundan ¢6zdiigii asitler daha ¢ok iyonlarina
ayrigir. Ote yandan asetik asit sudan daha asidik oldugundan, iginde sadece birkag asit

%100 iyonlasir (Giindiiz, 1993).

1.3.1.2. Elektronegatiflik

Bir asidin kuvveti, o maddeden protonun ayrilabilmesine ve bir baza
aktarilabilmesine baglidir. Bu noktada protonun oldugu bagin kirilmasi ve konjuge
bazin elektriksel olarak daha negatif yapilmas gerekir. Ornegin, H-X maddesindeki bag
ne kadar kuvvetli olursa hidrojenin kopmasi o kadar zor olacak ve ortamin asitligi de o

kadar az olacaktir (Kalafatgioglu, 2005).



pKa ——— > 3.2 -7 -9 -10 (21)
> Asitlik artar

Asitlerin kuvvetliligi arttiginda, o asidin konjuge bazinin kuvvetliligi azalir.

F Cl Br I (22)

Bazlik artar <

Elektronegatifligi fazla olan atom, bag elektronlarini, az olandan daha ¢ok ¢eker.
Bu kurali anyonlara uyguladigimizda; negatif yiiklii atomun elektronegatifligi ne kadar
fazla olursa, anyonu da o kadar daha kararli yapar (Solomons, 2002). Periyodik cetvelde
ayni yatay siradaki elementlerin asitliklerini karsilagtirdigimizda soldan saga dogru
arttigin1 goriirliz. Burada hidrojene bagl atomun elektronegatifligi belirleyici faktor olur

(Kalafatgioglu, 2005). Ornegin; H-A ve H-B asitlerini inceleyelim,
H*-AY  H¥-B" olur. (23)

H-A asidindeki hidrojenin kismi pozitifliginin H-B'dekinden daha fazla oldugu
goriilir. Bu durumda H-A’daki H® ortama daha kolay verilir. A daha negatif
durumdadir. Dolayisiyla; HA, HB’den daha kuvvetli asit olur (Kalafatgioglu, 2005).

CH,® - H** NH,® - H* HOY - 1Y E
pKa ———> 48 38 15,7 3.2 (24)

>» Asitlik artar

1.3.1.3. Hibritlesme

Organik bir asitin asitligi; sp®, sp? veya sp hibrit orbitaline sahip olmasma gore
degisir. Hibritlesme etkisini daha iyi anlamak i¢in karbon atomundaki hibritlesme
incelenebilir. 2s orbitallerinin elektronlart 2p orbitallerinin elektronlarindan daha diisiik
enerjilidir. Clinkii 2s orbitallerindeki elektronlar, ¢ekirdege 2p orbitallerindeki

elektronlardan daha yakin olacak sekilde yonelmislerdir. Bundan dolayr melez



orbitallerinin daha fazla s karakterine sahip olmasi, anyonun elekronlarinin daha diigiik
enerjili olacagim1 ve anyonun daha kararli olacagmi ifade eder (Solomons, 2002).
Organik bazin bazikliginde ise durum asitligin tam tersi olarak diisiiniiliir. Yani melez
orbitaldeki s karakteri arttikca bazlik azalir. Hidrokarbonlarin bagil asitlikleri asagidaki
sekilde degisir (Kalafatgioglu, 2005).

CoHz > CoHy > CoHg (25)
1.3.1.4. indiiktif Etkiler

Asitlige hidrojeni tasiyan molekiil disinda etki eden faktorlerden biri de indiiktif
etkilerdir. Indiiktif etkileri daha iyl anlayabilmek icin CoHg ve CyHsF molekiillerini

inceleyelim:
1 2
——
CH;— CH; CH3* — CH, — F* (26)
— ‘ Y ’
Etan Etilen Floriir
(Polar) (Apolar)

F atomunun elektronegativitesi fazla oldugundan elektronlar1 kendisine ¢eker ve
kismi negatif (6—) yiiklenir, diger kisim ise kismi pozitif (6+) olur. C; atomu floriire
daha yakin oldugundan C; atomuna gore daha pozitif yiikle yiiklenmistir. C; ve C,
arasindaki bagda meydana gelen 6+ yiikten dolayr bu iki C atomu arasinda bir
polarizasyon olusur. Bu etki indiiktif etki olarak adlandirilir. Indiiktif etki elektron
cekici olabilecegi gibi elektron itici de olabilmektedir. Indiiktif etkinin kuvveti
stibstitiientin uzaklig: ile de ilgilidir. Siibstitiientin uzaklig: arttik¢a indiiktif etki azalir.
Molekiilde elektron gekici gruplarin komsu atomda olusturdugu kismi pozitif yiik asidi
kararsiz yaparken, anyonun kararliligini arttirir. Yani elektron ¢eken gruplar asitligi
arttirirken, bazligi azaltirlar. Diger yandan elektron iten gruplar asitligi azaltirken,

bazlig arttirirlar. Elektron veren (itici) gruplar, elektron ¢eken gruplarin aksine anyonun
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kararliligimi azaltirlar boylece elektron ¢eken gruplarin tam aksi bir etki yaparlar. Bazi

elektron g¢ekici ve verici gruplar Tablo 2'de verilmistir (Tasg1, 2004).

Tablo 2. Elektron verici ve elektron ¢ekici bazi gruplar

Elektron Verici Gruplar Elektron Cekici Gruplar
-NH; -NO,
-OCHj3 -Cl
-OC,Hs -Br
-CHjs -COR
-CH;

Bu olaya ornek olarak; Asetik asit- Kloroasetik asit karsilagtirmasini verebiliriz.

CH:COOH _ CICH,COOH |
Asetik asit Kloroasetik asit (27)
pKa = 4,75 pKa=2,81

Kloroasetik asit, asetik asitten daha kuvvetlidir. Buna Kklor atomunun
elektronegatifligi neden olmaktadir. Iyonlasmis asitte Cl atomunun elektron
¢ekmesinden dolayi, karbonunda pozitif yiik olusur. Boylece komsu iki atomda pozitif
yik olusur ve yiiksek enerjili bir yapi meydana gelir. Karboksil grubuna yakin
konumdaki elektronegatif gruplar, asidin kararliligini1 azaltarak ve anyonun kararliligini

arttirarak, asitlik kuvvetini arttirirlar (Kalafatgioglu, 2005).

1.3.1.5. Rezonans Etkiler

Rezonans teorisine gore; molekiil ve iyonlar iki veya daha fazla esdeger rezonans
yapiyla gosterilebildiklerinde rezonans kararliligina sahiptirler (Solomons, 2002).
Elektronlar1 ya da elektriksel yiikleri delokalize olmus sistemler, lokalize sistemlere
kiyasla daha kararlidir. = elektronlarinin delokalize olmasi yapiyr kararl kilar. Bir
eslenik bazdaki n elektronlarinin delokalize olmasi o anyonun kararliligini dolayisi ile

asidin asitlik giictinii arttirir (Kalafatgioglu, 2005).
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0
|

O O Olbe

Sikloheksanol Fenol Sikloheksankarboksilli asit
pKa =18 pKa =10 pKa=4,9

Bu ii¢ ornek bilesikten en zayif asit sikloheksanoldiir. Ciinkii eslenik bazinda
negatif yiik oksijen iizerinde lokalizedir. Oysa fenoliin eslenik bazi rezonans kararhdir.
Aromatik halkadaki bulutu negatif yikii delokalize eder ve bdylece fenol
sikloheksanolden daha asidik olur. Sikloheksankarboksilli asit bu ii¢ asitten en asidik
olandir. Sikloheksankarboksilli asidin eslenik baz1 da fenoliin eslenik bazi gibi rezonans
kararlidir. Ancak bu asidin eslenik bazinda negatif yiik iki oksijen atomuna dagilmistir.
Oysa fenoliin eslenik bazinda negatif yiikii paylasan atomlardan yalnizca biri oksijendir.
Bundan dolay1 sikloheksankarboksilli asit bu ii¢ asit icinde en asidik olandir (Tasc1,
2004).

Vi v
CH3_C\ + Hzo CH3_C\ + H30+
O—H Oe
u u (29)
© o
@)
CH C/ / °
3T CH,——
N 3
L ® J L J
Y Y
Kiiciik rezonans kararlilig Daha biiytik rezonans kararlilig1

Alkol ve anyonu i¢in rezonans karaliligi s6z konusu degildir (Solomons, 2002).
HsC-CH,- O-H+H0 (:) HsC - CH,- O + H30" (30)
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1.3.1.6. Sterik Etkiler

Kiiciik bir iyon olan protonun bir molekiilden diger bir molekiile baglanmasi her
iki molekiil i¢in de 6nemli bir hacim degisikligine neden olmaz. Bu sayede de bir
bilesigin birincil, ikincil veya ti¢iinciil olmas1 durumundaki asitlik ve bazliklari birbirine
yakinlik gosterir. Bu nedenle asit-baz reaksiyonlart sterik etkilere ¢ok duyarlt degildir.
Ancak sterik olarak c¢ok engelli bir bilesikte, protonun ayrilmasi sonunda olusan
anyonun ¢oziicii tarafindan iyi solvatize edilmemesi dolayl bir sterik engel olusturarak

asillikte azalmaya neden olur (Tasg1, 2004).

CH;
/O CH3 H3C_C_CH3
J )
CH;—C CHy— C—CH,—C—CZ (31)
N | | o
OH
\ v | \ CHj, 1 CHjy |
pKa=4,76 pKa = 7,00
(%50 H,0, %50 CH30H)
1.3.1.7. Atom Yaricapi

Hacmi biiyiik olan atomlar negatif yiikii, kiiclik atomlara gore daha iyi dagitirlar.
Yiik dagiliminin fazla olmasi, anyonun daha kararli olmasini saglar. Biiytikliiglin etkisi
elektronegatiflikten daha 6nemlidir. Kiikiirt atomunun elektronegativitesi 2,5, oksijen
atomunun elektronegativitesi 3,5 olmasina ragmen, H,S sudan daha asidiktir (Badger,
1961). HF asidi de bu duruma Ornek olarak verilebilir. F atomu en elektronegatif
halojen olmasina ragmen diger halojenli asitler iginde asitlik kuvveti en az olan HF

asitidir (Kalafatgioglu, 2005).

F Ccr Br I
. >
Iyon yarigapi artar (32)
H-F H-CI H - Br H-1I
>
Asitlik artar
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1.3.2. Asitlik Sabitlerinin Kullanim Alanlari

Asitlik sabitlerinin kullanildiklar1 alanlar ¢ok genistir. Asitlik sabiti ile maddenin
yapist, 0zellikleri, tautomerik durumu, elde edilmesi, girebilecegi reaksiyonlar arasinda
yakin bir ilgi vardir (Yarligan, 2001). Asitlik sabitleri, bir molekiilde bulunan
iyonlasabilen gruplarin varligimi ve Ozelliklerini saptamak i¢in kullanilmis, fakat bu
uygulama modern yap: aydmlatma yoOntemlerinin yaygin olarak kullanilmaya

baslamasindan sonra azalmistir (Cookson, 1974).

Asitlik sabitleri, asidik veya bazik 6zellige sahip bir molekiiliin steriokimyasal
yapisinin belirlenmesinde ve konformasyonel analizlerinde kullanilmaktadir. Organik
reaksiyonlarda elektrofilik veya niikleofilik atagin yonii ve kuvveti, ara iiriinlerin
kararlilig1 ve gerekli aktivasyon enerjisinin biiylikliigli hakkinda yararl bilgiler verirler.
Biyokimyada, enzimlerin aktif merkezlerinin saptanmasinda kullanilan maddelerin

proton alma ve verme sabitlerinden yararlanilmaktadir (Yarligan, 2001).

fla¢ olarak kullanilan maddelerin ¢ogu zayif asit veya baz ozelligi gdstermesi
nedeni ile, ilag molekiiliiniin zarlardan geg¢isi, dagilimi, tasimm ve reseptorlere
baglanmasi olaylarinda iyonlagma sabitlerinin biiyiik etkisi vardir. Zayif asit ve bazlarin
sulu ortamda iyonize olma oranlari, asitlik sabitleri ve ortamin pH" ile ilgilidir (Ogretir

ve Demirayak, 1985; Ogretir, 1979).

1.4. Denge Sabiti (K) ve Standart Serbest Enerji Degisimi (AG°) Arasindaki iliski

Genel olarak AG® = -2.303 RT / log K olarak ifade edilir. Burada R: gaz sabiti
(1,987 kalK™* x mol™), T: sicaklik birimi (°K)’dir. Bu denklemde, K > 1 oldugu
durumlarda, AG®’nin negatif deger almasi reaksiyon dengeye ulasirken {iriin
olusumunun daha baskin oldugunu ifade eder. Ornegin AG°’si -3 kkal.mol™ ise denge
durumuna ulasildiginda girenlerin hemen hemen tamaminin iriinlere doniistigi

anlasilir (Kalafatgioglu, 2005).
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K < 1 oldugu durumlarda ise; AG®’nin pozitif deger almasi denge durumuna
ulasildiginda girenlerin daha baskin oldugunu gosterir. Standart serbest enerji degisimi

AG?® iki degiskene bagl olarak degisir:

AG°= AH° - TAS®
e (31)
AH° : Entalpi degisimi

AS° : Entropi degisimi

AH®, reaksiyonda olusan ve kopan baglarin kuvvetliligine bagli olarak degisir.
Sistemde olusan baglar, kopan baglara gore daha kuvvetli ise, sistemin entalpi degisimi
AH® < 0 olur ve sistem ekzotermik olarak ifade edilir. Tersi durumda ise (AH® > 0)
sistem endotermik olarak ifade edilir. AH® degerinin negatif deger almasi, AG°nin de
negatif olmasima neden olur. Bdylece, reaksiyon iiriinler lehine baskin hale gelir. iki
farkli asidin iyonlagmas1 diistintildiiginde, AH® degeri daha negatif olanin, daha iyi

iyonlagmis oldugu ve daha kuvvetli asit oldugu anlasilir (Kalafatgioglu, 2005).

AS° degeri ise sistemdeki diizensizlik degisimini ifade eder. AS°’nin sifirdan
biiyiik oldugu durumda sistem diizenli bir yapidan daha diizensiz bir yapiya ge¢mis
demektir. AS°’in (+) isaretli olmast AG® lizerinde daha da azaltici bir etki yapar.
Reaksiyon enerji yoniinden incelendiginde iriinler lehine ilerlemektedir. Reaktif ve
tirtinlerin molekiil sayilarinin esit olmasi durumunda sistemdeki entropi degisimi (AS®)
sifira yakin deger alir. Bu durumda reaksiyonun hangi taraf lehine baskin oldugunu
belirlemede entalpi degisiminin (AH®) biiyiikliigii ve isareti dSnemli rol oynar. AH® eksi
isaretli olursa AG® degeri de eksi deger alacagindan reaksiyon iiriinler lehine baskin,
AH® degeri pozitif ve biiyiikse, standart serbest enerji (AG°) degeri de pozitif
olacagindan sistem girenler lehine baskin hale gelir (Demirtas, 2003).

1.5. Kimyada Kullanilan Hesaplama Yontemleri ve Bilgisayar Programlari

Giiniimiizde yapilan son c¢alismalar sonucunda deneyler, hesaplamalar ve
bilgisayara dayali hesaplamalar ile ilgili yeni fikirler ortaya ¢ikmis, kimya biliminde

kuantum mekanigi ve bilgisayara dayali teorik hesaplamalar arasinda belirli bir sinir
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cizgisi kalmamistir. Bilgisayar biliminin gelismesiyle birlikte, kuantum kimyasal
hesaplamalardaki yetersizlik ve basarisizlik ortadan kalkmis, bdylece bilgisayar

hesaplamalari1 (computational chemistry) popiiler hale gelmistir (Schaefer, 2001).

Bilgisayar hesaplamalar1 sayesinde bazi deneysel hatalarin da 6nceden tahmin
edilebilecegine iliskin John Pople'nin bir tespiti bulunmaktadir. Pople'nin goriisiine gore
oncelikle tahmini bir model olusturulur. Tahmini modelin parametreleri gergek
modellerle karsilastirilarak birbiri ile uyum igerisinde olup olmadigi arastirilir. Eger
uyum saglanirsa tahmini modelin parametrelerine giiven duyulabilir ve bu parametreler

deneysel sonug¢lan olmayan diger molekiiller i¢in de kullanilabilir (Hargittai, 2001).

Matematiksel ve teorik hesaplamalarin kimyadaki uygulamalart i¢in pek cok
farkli 6rnekten bahsedilebilir. Tim bu drneklerin 15181inda matematiksel hesaplamalarin
ve bilgisayar hesaplamalarinin kimya bilimi ile ne kadar i¢ ige oldugu anlasilmaktadir

(Demirtas, 2003).

1.5.1. Teorik Hesaplama Yontemleri

Glinimiizde kimyasal arastirmalarda molekiillerin yapisi, enerjisi ve diger
ozelliklerin kuramsal incelenmesinde yaygin olarak kullanilan teorik hesaplama
yontemleri ile molekiillerin birgok o6zelligi deney yapmaya gerek kalmadan
hesaplanmaya baslanmistir. Deneysel verileri bilinen sistemlerle ilgili teorik inceleme
ile teorik yaklagimin eksikleri belirlenebilmekte ve daha iyi teorik yaklagimlar
tiretilmektedir. Hatta bu yaklagimlar ile simdiye kadar elde edilmemis veya edilememis
ve gergek kosullarda var olamayacak bilesiklerle ilgili uygun sonuglar alinabilmektedir
(Kalafatgioglu, 2005).

Bir tek deneyle molekiiler yapi, termodinamik degerler, dipol moment, iyonlasma
potansiyeli, elektron yiikleri, elektron yogunluklari, bag uzunluklar1 vb. birgok bilgiyi
elde etmek miimkiin degildir. Fakat teorik hesaplama yontemleri ile bu bilgilere ¢ok
daha kisa siirede ve az maliyetle ulasmak miimkiin olmaktadir. Bu tiir verilerin deneysel

yontemler ile hesaplanmasinda sonuglarin giivenilirligi de goz onilinde bulundurulursa,
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yayginlagmakta olan bir ¢ok hesaplama yontemi sonug¢larinin, deneysel sonuglara gore
ne kadar giivenilir oldugu goriilebilir. Sonugta yapilan en hassas ¢aligmalarda bile elde
edilen degerlerin dogrulugu bu g¢alismay1 yiiriiten kisinin gozlemlerine ve titizligine
bagli olacaktir. Ayrica reaksiyon ortaminda olusabilecek yan iiriinlerin varhigr da
sonuclarin giivenilirligini azaltacaktir. Ancak tiim bu olumlu 6zelliklerine ragmen higbir
zaman teorik hesaplamalar deneysel hesaplamanin yerini alamaz. Sonugta 6nemli olan,
elde edilen sonuglarin giincel yasamda kullanisli oldugundan, her kimyager i¢in en
gercek ve giivenilir sonug deneysel veriler olacaktir. Bunun yaninda teorik veriler her
zaman deneysel calismay1 yonlendirici ve aydinlatici olmakta ve birkag istisna diginda
teorik c¢alisma ile deneysel c¢alisma kiyaslanarak olarak kullanilmakta ve
yorumlanmaktadir. Bodylece deneysel ¢alismalarin veya bulgularin gilivenilirligi

artmakta veya yontem desteklenmektedir (Yarligan, 2001).

1.5.2. Bilgisayarla Kimya Hesaplamalar

Uzun yillardir kimya egitiminde molekiillerin yapilarint anlamak i¢in ¢ogunlukla
modeller kullanilmig ancak son zamanlarda bu modellerin yerini bilgisayarlarda
kimyasal ¢izim programlari almaya baglamistir. Bununla beraber fizigin temel
kanunlariin bir kismint veya tiimiinii esas alarak, kimyasal yapilar1 ve reaksiyonlari
taklit ederek bilgisayarla kimya hesaplamalart adi verilen bir yontem gelistirilmistir.
Bilgisayarla kimya hesaplamalari, reaksiyonlar1 ve bilesikleri deneysel olarak inceleme
yerine kimyasal olaylar1 bilgisayarla ¢alisma olanag: saglar. Bu amagla kullanilan bazi
yontemler sadece kararli molekiilleri degil, ayn1 zamanda kisa Omiirlii, kararsiz ara

iriinleri ve hatta gegcis hallerini modellemekte kullanilir (Tasc1, 2004).

Bilgisayarla kimya hesaplamalart hem bagimsiz bir arastirma alani hem de
deneysel c¢alismalara ¢ok Onemli katkilart olan teorik kimya hesaplamalari saglar.
Bilgisayarla kimya hesaplamalarinin molekiillerin yapilarini ve bunlarin reaktivitelerini
inceleyen iki alani vardir. Bunlar molekiiler mekanik ve elektronik yapi kuramidir

(Yarligan, 2001).
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1.5.2.1. Molekiiler Mekanik

Molekiiler mekanikte benzer molekiillerin 6zelliklerini ve yapisini tahmin etmek
icin klasik fizigin kanunlar1 kullanilir. Molekiiler mekanik yontemler HYPERCHEM,
QUANTA, SYBYL, ALCHEM, MACMIMIC, PCMODEL, CHEMS3D,
MACROMODEL gibi birgok bilgisayar programinda mevcuttur. Kullanilan bu
molekiiler mekanik yontemlerden her biri kendine 0zgii giic alani karakterize eder

(Kalafatgioglu, 2005). Bir gii¢ alan1 olusturan faktorler asagidaki gibidir:

1) Molekiilii meydana getiren atomlarin yerlesimi ile bu molekiiliin potansiyel

enerjisinin nasil degistigini tanimlayan esitlikler verir.

2) Kendine 6zgii kimyasal sartlar iginde bir elementin karakteristik 6zelligini
tanimlar, bir karbon atomuna, ii¢ hidrojene bagli bulunan bir karbon atomundan farkl
islem yapar. Atom tiplerini, hibritlesmeye, yiike ve atomun bagli oldugu diger atomlarin

tipine bagli olarak olusturur.

3) Bir veya daha fazla parametre seti. Bu parametreler bag uzunlugu, bag acilari,
enerji bilesenleri ile iligkili esitliklerde kullanilan kuvvet sabitlerini tayin eder
(Yarligan, 2001) (Kalafatgioglu, 2005).

Molekiiler mekanik hesaplamalar bir molekiil sistemindeki elektronlar yerine
cekirdekler arasi etkilesimleri goz Oniine alan hesaplamalar1 yapar. Bu programlar
oldukg¢a hizlidir ve temel haldeki sistemin enerjisini tam olarak hesaplayabilirler

(Demirtas, 2003).

Molekiiler mekanik hesaplamalar binlerce atomdan meydana gelmis ¢ok biiyiik
sistemleri de inceleme imkani verir. Enzimler gibi biiyiik yapili sistemler i¢in bile
tepkime 1s1s1 ve konformasyon kararliliklart gibi nicelikler hesaplanabilir. Bununla
beraber bu yontemlerle elektronik yapiya bagli olan ozellikler yada elektronik yapi
hakkinda bilgi edinilememektedir. Bir tepkime sistemi modellenerek bag olusumu yada

bag pargalanmasini iceren islemler yapilamaz (Yarligan, 2001).
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1.5.2.2. Elektronik Yap1 Yontemleri

Elektronik yap1 yontemleri hesaplamalarda klasik fizikten daha ¢ok kuantum
mekaniginin kanunlarim1 kullanir. Kuantum mekanigi, bir molekiiliin enerjisinin ve
enerji ile iliskili diger ozelliklerinin Schrodinger esitliginin (Hy = Ey) ¢oziilmesiyle
elde edilebilecegini ifade eder. Elektronik yap1 yontemleri bu esitligi cesitli
matematiksel yaklasimlar ile ¢oziimlemeye galisir. Bu amagla yari1 deneysel (semi-
emprik) molekiiler orbital yontemler ve ab-inito molekiiler orbital yontemler kullanilir.
Yontemlerden ikisi de ayni temel hesaplamalari gerceklestirir. Ancak her birinin iyi

yada kotii oldugu durumlar mevcuttur (Yarligan, 2001).

Ab-initio yontemlerde hesaplamalar deneysel parametreler kullanilmadan yapilir.
Ab-initio teoride birgok basitlestirici yaklasim ve ©on kabuller vardir. Ab-initio
molekiiler orbital yontemleri kuantum mekaniksel temellere dayanir ve bu yontemler ile
elektronik yap1 ve buna bagh ozellikler hesaplanabilir (Foresman ve Frisch, 1996).
Teoride bir tepkime sistemi tam olarak modellenebilir. Hesaplama siiresi molekiiler
mekanik yontemlere gore oldukca fazladir. Hesaplama siiresini azaltmak igin
geometrilerde ve kullanilan parametrelerde bazi basitlestirmeler yapilabilir. Ancak bu
basitlestirmeler kesin olmayan sonuglarin elde edilmesine neden olur (Richards and

Cooper, 1983).

Yar1 deneysel molekiiler orbital (SE-MO) yontemleri ise molekiiler mekanik
yontemler ile Ab-initio yontemler arasinda yer alir. Ab-initio molekiiler orbital
yontemleri gibi SE-MO yontemleri de kuantum mekaniksel esaslara dayanir. Bu
yontemlerde molekiiler ozelliklerin deneysel degerlerine yakin sonuglar verecek
parametreler mevcuttur. Bu parametreler referans bilesikler igin gbzlenebilir
bliytikliklerin, hesaplanan degerlerle ayni olmasin1 saglayacak oOzellikte secilir

(Kalafat¢ioglu, 2005).

Molekiiler mekanikte oldugu gibi incelenen sistem i¢in tiim parametrelerin uygun
olmasi gerekir. SE-MO yontemlerde etkilesim integralleri i¢in yaklasik fonksiyonlarin

kullanilmastyla hesaplama siiresi Ab-initio yoOntemlerin hesaplama siiresiyle
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karsilastirilmayacak kadar azalir. Cok kiiciik sistemler i¢in kullanilabilecegi gibi biiyiik
kimyasal sistemler i¢in de kullanilabilir. Hesaplamalar1 kolaylastirmak igin deneysel
verilerden elde edilen parametreler SE-MO yontemlerde kullanilmaktadir. Bunlar

Schrodinger esitliginin yaklasik formunu ¢6zmektedirler (Yarligan, 2001).

Degisik yaklagimlart anlayabilmek i¢in SCF yonteminin agiklanmasi gerekir.
Hiickel kuraminda, molekiiler orbitaller ve atomik orbitallerin dogrusal bilesimi yazilir.
Bu LCAO-SCF (Linear Combinations of Atomic Orbitals-Self Consistan Field)
yaklasimidir. SCF yontemi serbest tanecik yontemini esas alir. Her elektronun, diger
elektronlarin ve ¢ekirdegin yarattigi bir elektrostatik alan i¢inde hareket ettigini kabul
eder. Genelde bir molekiiler sistem i¢in tam bir Hamiltonian (H), ¢ekirdek ve
elektronlarin orbital ve spin hareketinden olusan manyetik momentler arasindaki

etkilesimleri igerir (Demirtas, 2003).

CNDO; LCAO-SCF molekiiler orbital yaklasimina dayanan ilk yari deneysel
molekiiler orbital yontemi. Daha sonralart INDO ve NDDO yaklasimlart gelistirilmistir.
1975 yilina kadar bir¢ok organik bilesigin hesaplanmasinda bu yontemler kullanilmistir.
CNDO ve INDO yontemleri molekiiler 6zelliklerin hesaplanmasinda oldukca zayiftir.
Dewar ve arkadaslar1 bu yaklagimlara dayanarak MINDO/3 adini verdikleri yeni bir
yontem gelistirmislerdir. Sadece on element i¢in gelistirilen bu yontem C, H, N ve O
iceren molekiillerin  olusum 1silarinda, bag uzunluklarinda ve iyonlasma
potansiyellerinde uygun sonuclar vermesine ragmen yine de bazi yetersizlikleri vardi.
Diatomik parametrelerin kullanilmasi nedeniyle diger elementler i¢in bu yontemi
gelistirmek oldukga zordu. Bu nedenle Dewar ve arkadaslari tarafindan NDDO
yaklasimma dayanan MNDO yontemi gelistirildi. Bu yontemle C, H, N ve O igeren
molekiillerin hesaplanan ¢esitli degerlerindeki ortalama hatalar azaldi. Bu yontemlerde
sadece atomik parametre kullanildigindan yontemin diger elementler igin de gelisimini
saglamak olduk¢a kolaydi. Bundan sonraki sekiz yil icinde C, H, N ve O elementlerine

ek olarak 16 element i¢in de bu yontem kullanilabilir hale geldi (Tasc¢1, 2004).

Austin Model 1 adi verilen AMI yontemi tarafindan MNDO yOnteminin

gelistirilmis halidir. Bu yontem esas olarak molekiildeki biiyiik itmeleri ortadan
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kaldirmak i¢in MNDO yonteminin ¢ekirdek-¢ekirdek itme fonksiyonlarinda kiigiik bir
degisiklik yapilmasiyla olusturulmustur. MNDO-PM olarak adlandirilan ve MNDQO'nun
ticlincii parametrizasyonu oldugunu gostermek igin PM3 (parametrik metot 3) seklinde
gosterilen program ise en son gelistirilen yontemlerden birisidir. Cok sayida element
icin parametreleri ayn1 anda optimize edebilen bir yaklasimdir. MINDO/3, MNDO,
AM1 ve PM3 gibi yar1 deneysel molekiiler orbital yontemleri deneysel olusum 1sisin1
(heat of formation) ve deneysel olarak gbzlenen geometrileri 25°C*de olusturmak tizere

optimize edilmislerdir (Yarligan, 2001).

1.6. Benzimidazoller

Benzimidazol, benzen ve imidazol halkalarindan olusmus bir halka sistemidir. Bu
halka sisteminde numaralandirmaya, tizerinde hidrojen atomu tasiyan ve ‘imino azotu’
olarak adlandirilan azot atomundan baslanir. Bu azot ‘pirol azotu’ olarak da adlandirilir.
Numaralandirmaya tersiyer yapidaki ‘piridin azotu’ ya da ‘tersiyer azot’ olarak

adlandirilan azot atomuna dogru devam edilmektedir (Preston, 1974).

4 3

5 N
\>2

6 1

N

7 |

H

Sekil 1. Benzimidazol halkasinin numaralandirilmasi

Benzimidazollerin imino hidrojeninin zayif bazik 6zelliginin yam sira, zayif asit
Ozellige de sahip ‘amfoter’ karakterde bilesiklerdir (Vogel et al. 1996). Bazik
karakterleri, asit karakterlerinden daha fazla olan benzimidazoller, bazik 6zelliklerini,
tizerlerindeki ortaklanmamig elektron ciftini reaksiyona girdikleri atom ya da gruba
verebilme 6zelliginde olan tersiyer azot atomu nedeni ile gosterirler (Brown 2008). Asit

ozelliklerini, tasidiklari imino hidrojenini ortama proton halinde vererek gdsteren
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benzimidazoller, elektron g¢ekici gruplar ile siibstitiie edildiklerinde asit 6zelliklerini

artirirlar (Wang 2010).

Benzimidazol, vitamin B12 ve bir¢ok dogal bilesigin 6n bileseni olarak ¢ok genis
farmakolojik dzellikler gosterir. Ornegin, anti-tiimor etki (Ram et al. 1992) ve niikleik
asit sentezinin inhibisyonu (Carter 1967). Baz1 anti-kanser ilaglar, 6rnegin imet 3393
(cytostasan) yapisi benzimidazol halkaya sahiptir (Preston 1974). Bazi benzimidazol
tiirevlerinin metal kompleksleri bir¢ok biyolojik molekiil i¢cin model bilesik olarak
kullanilir. Bunlara metalloenzimler (Brown et al. 1984) ve serine proteases (Jones and
Taylor 1977) drnek verilebilir. Benzimidazol tiirevleri ayn1 zamanda anti-viral ve anti-

fungal etki gostermektedir (Alessio et al. 1997).
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Sekil 2. Benzimidazol olusum mekanizmasi




Benzimidazoller, genellikle kristal yapida, yiiksek erime ve kaynama noktasina
sahip, polar ¢oziiciiler i¢inde ¢oziinen, apolar ¢oziiciilerde ¢oziintrliikkleri sinirli olan
kat1 bilesiklerdir. Benzimidazoller, bir serbest imino hidrojeni bulunduran tautomerik
sistemlerdir. Imino hidrojenindeki siibstitasyon erime ve kaynama noktasinin diismesine
neden olur. Ciinkii N-siibstitie benzimidazoller —asosiyasyon yapamazlar.
Benzimidazoller ile imidazollerin pek ¢ok agidan benzerligi vardir. Her iki yapida
asidik ve bazik karakterlere sahiptir. Benzimidazoldeki -NH- grubu ¢ok zayif bazik ve
goreli olarak giiclii asidik 6zellik gosterir. Cogu benzimidazoller sulu asit ve sulu baz
¢ozeltilerinde ¢oziiniirler. Benzimidazoller, imidazollere gore suda ¢ok az ¢oziiniirler.

Fakat baz1 6rneklerde goriilecegi gibi sicak suda kristallendirilebilirler (Tutkun, 2013).
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2. YAPILAN CALISMALAR

2.1. Cahsilan Molekiiller

Bu yiiksek lisans c¢alismamizda dort adet (Fenil[2-(3-bromobenzil)-1H-1,3-
benzimidazol-5-ilJmetanon (1), Fenil[2-(3-florobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-
ilmetanon (2), Fenil[2-(3-klorobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon (3) ve
Fenil[2-(3-metilbenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-ijmetanon (4)] benzimidazol tiirevi
bilesik kullanilmistir. Bu bilesiklerin molekiil formiilleri asagida Sekil 3-6’da

verilmigtir.

Sekil 3. Calisilan 1. Molekiil:
Fenil[2-(3-bromobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-il]metanon
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Sekil 4. Calisilan 2. Molekiil:
Fenil[2-(3-florobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-il]metanon

Sekil 5. Calisilan 3. Molekiil:
Fenil[2-(3-klorobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon
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Sekil 6. Calisilan 4. Molekiil:
Fenil[2-(3-metilbenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-ilmetanon

Bu dort farkli benzimidazol tirevi bilesigin pKa degerleri teorik olarak
MOPAC2012 bilgisayar programu ile tayin edildi. pKa degerleri hesaplanan molekiiller,
yukarida agik yapilar ile birlikte verilmistir. Bu molekiiller Recep Tayyip Erdogan
Universitesi Fen — Edebiyat Fakiiltesi Organik Kimya Arastirma Laboratuvari’nda

sentezlenmistir.

2.2. Materyal ve Metot

2.2.1. Hesaplama Metodu

Bilgisayar ile kimyasal hesaplamalarinda kullanilan iki yontem vardir. Bunlar
molekiiler mekanik ve elektronik yapi kuramidir. Elektronik yapi kuraminda yar
deneysel (semi-ampirik) ve ab-inito yontemleri yer almaktadir. Yapilan temel
hesaplamalar her iki yontemde de aynidir. Molekiiliin enerjisi hesaplanip optimize

edildikten, sonra atomlarin titresim frekanslari hesaplanir (Agikkalp ve ark., 2011;
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Ozogiit ve ark., 2011). Yari-deneysel yontem hesaplamalarinda MOPAC2012 programi
kullanilmigtir. Hesaplamalar oda sicakhginda (T = 298°K) ve su, etanol, metanol, n-
propanol, izo-propanol, n-butanol, tert-butanol, etilen glikol, N,N-dimetilformamit
(DMF), dimetil stilfoksit (DMSO) ve asetonitril fazinda yapilmstir.

2.2.2. Geometri Optimizasyon

Molekiilde hesaplamalar; molekiilii tanimlayan bag uzunluklari, bag agilar gibi
koordinatlarla tanimlanir ve enerjisi minimuma indirilir. Enerji degeri sabit olana kadar
geometrisi degistirilir. Gradient norm degeri 0 oldugunda uygun kabul edilir. Gradient
norm degeri atomlarin konumlarinin bir fonksiyonu oldugu molekiiliin enerjisindeki
degisimin hizidir. Gradient normun beklenen degeri 0,4’diir. Bu civardaki degerlerde
molekiiliin enerjisinin minimum oldugu sdylenebilir (Acikkalp ve ark., 2011; Ozogiit

ve ark., 2011).

2.3. Yar1 Deneysel Yontemlerle Asitlik Sabitlerinin Bulunmasi

Zay1f bir asidin (HA) herhangi bir ¢oziicii (S) ortaminda iyonlagsmasi

HA + S € SH" + A (32)
reaksiyon denklemi ile ifade edilebilir. Bu ¢alismamizda kullandigimiz MOPAC2012
bilgisayar programi ile yukarida ki reaksiyonda yer alan tiim tiirlerin (HA, S, SH* ve A")
entalpi degisimleri (AH®) ve entropi degisimleri (AS°) 298°K’de birincil islem olarak
hesaplandi. Hesaplanan bu degerler kullanilarak;

AG® = AH® - T.AS° (33)

formiilii yardimiyla her bir tiirlin serbest enerji degisimi (AG®°) hesaplandi. Hesaplanan

bu serbest enerji degisimleri kullanilarak;

YAG® = [AG sy + [AG ()] — [AG°ma) + [AG s)] (34)
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reaksiyonun toplam serbest enerji degisimi hesaplanmistir. Hesaplanan bu son toplam

serbest enerji degisimi kullanilarak agagida verilen;
pKa = YAG® /2,303.R. T (35)

formiil yardimiyla her bir molekiil sekiz farkli yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla
(AM1, MNDO, MNDOD, PM3, PM6, PM6-DH2, PM7 ve RM1) ve onbir farkli ¢6ziicii
(su, etanol, metanol, n-propanol, izo-propanol, n-butanol, tert-butanol, etilen glikol,
N,N-dimetilformamit (DMF), dimetil siilfoksit (DMSO) ve asetonitril) fazinda pKa

degerleri bu yontem tizerinden hesaplanmustir.
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3. BULGULAR

Calisilan on bir farkli ¢6ziictiniin (su, etanol, metanol, n-propanol, izo-propanol,

n-butanol, tert-butanol, etilen glikol, N,N-dimetilformamit (DMF), dimetil siilfoksit

(DMSO) ve asetonitril) sekiz farkli yari deneysel kuantum kimyasal metotla (AML,
MNDO, MNDOD, PM3, PM6, PM6-DH2, PM7 ve RM1) hesaplanan AHs) (kcal/mol),
AHsH (kcal/mol), ASs) (cal/K.mol), ASsHy (cal/K.mol), AGs) (kcal/K.mol), AGsH
(kcal/K.mol) ve YAG (kcal/K.mol) degerleri Tablo 3-13’de verilmistir. Ayni tiirden

hesaplamalar g¢alisilan her bir benzimidazol tiirevi bilesik iginde yapilmistir. Fenil[2-(3-

bromobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-il]jmetanon (1. Molekiil) i¢in hesaplanan degerler
Tablo 14-21’da, fenil[2-(3-florobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-ilJmetanon (2. Molekiil)
icin Tablo 22-29°de, fenil[2-(3-klorobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon (3.
Molekiil) igin Tablo 30-37’de ve fenil[2-(3-metilbenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-

il]metanon (4. Molekiil) i¢in ise Tablo 38-45 arasinda verilmistir.

Tablo 3. Su ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan
termodinamik degerleri

AHs) AHg ASs) AS(sH' AGs) AGs
cOzUcU | MODEL (kcal/ (kcal/ (call (call (kcal/ (kcal/
mol) mol) K.mol) K.mol) | K.mol) K.mol)
AM1 -5,9132 | 14,3175 | 4,4996 46102 | -7,2541 12,9437
MNDO -6,0825 | 13,3882 | 4,4855 46016 |-7,4192 | 12,0169
MNDOD -6,0816 | 13,3896 | 4,4856 48192 | -7,4183 | 11,9534
PM3 -5,3326 | 15,8748 | 4,4899 45943 | -6,6706 | 14,5057
Sy PM6 -5,4197 | 14,0801 | 4,4907 4,6345 | -6,7580 | 12,6990
PM6-DH2 | -5,4197 | 14,0800 | 4,4907 4,6345 | -6,7580 | 12,6989
PM7 -5,7684 | 14,5755 | 4,4961 4,8558 | -7,1083 | 13,1285
RM1 -5,7739 | 14,0150 | 4,4967 46056 |-7,1139 | 12,6426
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Tablo 4. Etanol ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan

termodinamik degerleri

o A AHgw'y | ASg) ASehy | AG AGsH')
COZUCU | MODEL (keal/mol) (kcal/ (cal/ (cal/ (kcal/ (kcal/
mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)

AM1 -6,2576 | 12,5488 | 6,4569 6,8237 -8,1817 10,5153

MNDO -6,2906 | 12,6507 | 6,3959 6,4691 -8,1966 10,7229

MNDOD | -6,2867 12,6505 | 6,5047 6,6420 -8,2251 10,6712

PM3 -5,6775 | 14,3615 | 6,4798 6,5621 -7,6086 12,4060

PM6 -5,4780 12,2874 | 6,7353 7,1179 -7,4851 10,1662

Etanol PM6-DH2 | -5,4920 | 12,2668 | 7,0098 | 6,9303 |-7,5809 | 10,2016

PM7 -5,5758 | 12,7453 | 6,7183 7,0461 -7,5779 10,6456

RM1 -5,5694 | 13,0857 | 6,5475 6,6668 -7,5206 11,0990

Tablo 5. Metanol ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan

termodinamik degerleri

AHgs) AHsy'y AS(s) AS(sH' AGgs) AGsh'

CcOzUCU | MODEL (keal/ (keal/ (cal/ (cal/ (keal/ (kcal/
mol) mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)

AM1 -5,6939 | 13,7982 | 5,6815 5,7842 -7,3870 | 12,0746

MNDO -5,7264 | 13,5061 | 5,7111 5,9457 -7,4283 | 11,7343

MNDOD | -5,7239 | 13,4604 | 5,6969 5,8303 -7,4216 | 11,7230

PM3 -5,1794 | 21,9032 | 5,7008 5,8570 -6,8782 | 20,1578

PM6 -4,8249 | 13,7419 | 5,7335 5,7961 -6,5335 | 12,0146

Metanol PM6-DH2 | -4,8259 | 13,7390 | 5,7334 5,7917 -6,5345 | 12,0130
PM7 -4,8840 | 14,3945 | 5,7287 5,9106 -6,5912 | 12,6331

RM1 -5,0027 | 14,4607 | 5,6810 5,8627 -6,6956 | 12,7136

Tablo 6. N-Propanol ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan

termodinamik degerleri

AHs) AHsy'y AS(s) AS(sH' AGgs) AGsH'
Cc0OzUCU | MODEL (kcal/ (kcal/ (cal/ (cal/ (keal/ (keal/
mol) mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)
AM1 -6,9444 | 11,8377 | 7,3627 17,4722 | -9,1385 | 9,6109
MNDO -6,7641 | 12,0906 | 7,3053 7,4026 | -8,9411 | 9,8846
MNDOD -6,7588 | 12,0964 | 7,3053 7,4026 | -8,9357 | 9,8904
PM3 -6,2121 | 13,8501 | 7,3781 7,4759 | -8,4107 11,6223
N- PM6 -5,9998 | 11,7179 | 7,6022 7,7314 | -8,2652 | 9,4139
Propanol PM6-DH2 | -6,0341 | 11,6791 | 7,6032 7,7356 | -8,2999 | 9,3739
PM7 -6,0984 | 12,2622 | 7,5203 7,7076 | -8,3394 | 9,9653
RM1 -6,0828 | 12,5668 | 7,2825 7,3759 | -8,2530 10,3688
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Tablo 7. izo-Propanol ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan

termodinamik degerleri

AHgs) AHgh'y | ASg) ASehy | AGg AGsH')
cOzUCU | MODEL (kcal/ (kcal (cal/ (cal/ (keal/ (keal/
mol) /mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)
AM1 -6,7954 | 11,4692 | 7,2865 7,4236 -8,9667 9,2569
MNDO -6,5337 | 12,1412 | 7,2021 7,2654 -8,6799 9,9761
MNDOD -6,5283 | 12,1470 | 7,2022 7,2656 -8,6745 9,9818
PM3 -6,3867 | 13,0653 | 7,2453 7,4126 -8,5458 10,8563
izo- PM6 -6,4817 | 10,4579 | 7,5498 7,5488 -8,7315 8,2085
Propanol PM6-DH2 | -6,5194 | 10,4117 | 7,5528 7,5556 -8,7701 8,1601
PM7 -6,5221 | 11,0397 | 7,4518 7,6435 -8,7428 8,7619
RM1 -6,4672 | 11,6556 | 7,1748 7,2761 -8,6054 9,4874

Tablo 8. N-Butanol ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan

termodinamik degerleri

AHgs) AHsHy | ASg) ASsH') AGgs) AGsH")

cOzUCU | MODEL (kcal/ (keal/ (cal/ (cal/ (kcal/ (keal/
mol) mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)

AM1 -7,6232 | 11,1136 | 8,1766 8,2433 -10,0598 | 8,6572

MNDO -7,2363 | 11,5874 | 8,1003 8,1637 -9,6502 9,1546

MNDOD -7,2295 | 11,5946 | 8,1000 8,1642 -9,6433 9,1616

PM3 -6,7499 | 13,2769 | 8,1386 8,2420 -9,1752 10,8208

PM6 -6,4816 | 11,1619 | 8,4479 8,5863 -8,9991 8,6033

N-Butanol  "prvi6-DH2 | -6,5388 | 11,0094 | 8,4521 | 8,5934 | -9,0575 | 8,5385
PM7 -6,5855 | 11,6959 | 8,3289 8,6328 -9,0675 9,1233

RM1 -6,5763 | 12,0306 | 8,0350 8,1297 -8,9707 9,6079

Tablo 9. Tert-Butanol ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan

termodinamik degerleri

AHgs) AHgHy | ASs) ASsH') AGgs) AGsH")
cOzUcU | MODEL (kcal/ (kcal/ (call (call (kcall (kcal
mol) mol) K.mol) K.mol) K.mol) /K.mol)
AM1 -7,1522 | 10,7519 | 7,8942 8,1827 -9,5047 8,3134
MNDO -6,4214 | 12,0291 | 7,7545 7,8012 -8,7323 9,7044
MNDOD -6,4145 | 12,0363 | 7,7548 7,8016 -8,7254 9,7114
PM3 -7,1193 | 11,9709 | 7,8281 8,2014 -9,4522 9,5269
Tert- PM6 -7,4984 | 8,9193 | 8,0539 8,4187 -9,8985 6,4106
Butanol PMé-DH2 | -7,5725 | 8,8310 | 8,0520 8,4270 -9,9720 6,3197
PM7 -7,4601 | 9,1517 | 7,9842 9,4866 -9,8395 6,3246
RM1 -7,5199 | 10,3342 | 7,7196 7,8918 -9,8204 7,9824
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Tablo 10. Etilen Glikol ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan
termodinamik degerleri

o A AHgi'y | ASgs) ASerhy | AGg AGsH')
COZUCU | MODEL (kcal/ (cal/ (cal/ (kcal/ (kcal/
(kcal/mol)

mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)

AM1 -10,7332 | 8,5246 | 7,2826 7,4312 -12,9034 | 6,3102

MNDO -10,5943 | 8,5592 | 7,0679 7,4168 -12,7005 | 6,3491

MNDOD -10,5892 | 8,5648 | 7,0680 7,4170 -12,6955 | 6,3546

PM3 -9,5069 10,8587 | 7,2983 7,5591 -11,6818 | 8,6062

Etilen PM6 -9,2373 9,2372 | 17,7367 7,5156 -11,5429 | 6,9976
Glikol PM6-DH2 | -9,2624 9,2081 | 7,7370 7,5099 -11,5680 | 6,9702
PM7 -9,2776 9,8442 | 7,6510 7,8048 -11,5576 | 7,5183

RM1 -9,3825 90,6687 | 7,1328 7,5600 -11,5080 | 7,4158

Tablo 11. DMF ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan
termodinamik degerleri

AH(S) AH(SH ) AS(S) AS(SH ) AG(S) AG(SH+)
cOzUcU | MODEL (keal/ (kcal/ (call (call (kcal/ (kcal/
mol) mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)
AM1 -3,6879 | 14,0588 | 8,0304 7,8193 -6,0810 11,7287
MNDO -3,7390 | 14,9451 | 8,1791 7,5399 -6,1764 12,6983
MNDOD | -3,7321 | 14,5858 | 8,3453 7,6688 -6,2190 12,3004
PM3 -4,4582 | 14,1739 | 7,8167 7,7933 -6,7876 11,8514
PM6 -4,0822 | 14,2031 | 8,0644 8,6321 -6,4854 11,6308
DMF PM6-DH2 | -4,1406 | 14,2116 | 8,1158 8,5099 -6,5592 11,6757
PM7 -4,3784 | 12,9635 | 7,9778 8,3616 -6,7559 10,4717
RM1 -4,1435 | 11,0532 | 7,9633 8,1560 -6,5165 8,6228

Tablo 12. DMSO ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan
termodinamik degerleri

AHs) AHgsh'y | ASgs) ASsh'y AGgs) AGsH")
CcOZUCU | MODEL | (kcal/ (kcal/ (cal/ (cal/ (keal/ (keal/
mol) mol) K.mol) K.mol) K.mol) K.mol)
AM1 -3,9330 | 10,8449 | 7,6987 7,9142 -6,2272 8,4864
MNDO 0,3899 14,2972 | 7,4405 7,5961 -1,8273 12,0336
MNDOD | -3,3506 | 12,5200 | 7,3383 7,5544 -5,6374 10,2688
PM3 -3,8765 | 11,2737 | 7,6832 79773 -6,1661 8,8965
PM6 -3,2701 | 11,3777 | 7,7737 8,3209 -5,5867 8,8981
DMSO MoMeDH2 | 33021 | 11,3336 | 7,7761 | 8,1538 | 56193 | 8,0038
PM7 -3,7518 | 11,1081 | 7,7773 8,1515 -6,0694 8,6790
RM1 -4,1245 | 11,0027 | 7,6170 7,8013 -6,3944 8,6779
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Tablo 13. Asetonitril ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

e AH AHgh' AS AS(sH" AG AGeH"

cozvcy MODEL (kc:(j)/mol) (kc:(jlsr;rr)lol) (ca(lj)K.moI) (ca(ler)moI) (kc;SI)/K.moI) (kc;SI7I<).moI)
AM1 1,9210 19,5689 5,9548 5,8591 0,1464 17,8229
MNDO 1,9162 20,7315 5,9476 5,8568 0,1438 18,9862
MNDOD 1,9195 20,7353 5,9477 5,8569 0,1470 18,9900
PM3 2,3209 19,7427 5,9737 5,8502 0,5408 17,9994

Asetonitril PM6 2,0470 19,0507 5,9654 5,8706 0,2693 17,3012
PM6-DH2 2,0354 19,0340 5,9651 5,8706 0,2578 17,2845
PM7 1,8173 18,9273 5,9591 5,8563 0,0414 17,1821
RM1 2,1717 18,9071 5,9552 5,8405 0,3971 17,1666




Ve

Tablo 14. 1. Molekiiliin AM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1

YONTEM : AMI1

COZUCT AHap) AH) ASan) AS(n) AGan) AGa) AG) AG' YAG
(kcal/mol) (kcal/mol) (cal/K.mol) (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 8,8954 5,9012 15,1146 15,1477 4,3912 1,3872 -7,2541 12,9437 17,1937
Etanol 8,7175 5,7832 14,8123 14,8447 4,3034 1,3595 -8,1817 10,5153 15,7530
Metanol 7,8280 5,1931 13,3008 13,3300 3,8644 1,2208 -7,3870 12,0746 16,8180
N-Propanol 8,5396 5,6652 14,5100 14,5418 4,2156 1,3317 -9,1385 9,6109 15,8655
2-Propanol 8,3617 5,5471 14,2077 14,2388 4,1278 1,3039 -8,9667 9,2569 15,3997
N-Butanol 8,1838 5,42901 13,9054 13,9359 4,0400 1,2762 -10,0598 8,6572 15,9532
Tert-Butanol 8,0059 5,3111 13,6031 13,6329 3,9522 1,2485 -9,5047 8,3134 15,1144
Etilen Glikol | 7,6500 5,0750 12,9986 13,0270 3,7764 1,1930 -12,9034 6,3102 16,6301
DMF 7,1163 4,7210 12,0917 12,1182 3,5130 1,1098 -6,0810 11,7287 15,4065
DMSO 7,4721 4,9570 12,6963 12,7241 3,6886 1,1652 -6,2272 8,4864 12,1902
Asetonitril 7,2942 4,8390 12,3940 12,4211 3,6008 1,1375 0,1464 17,8229 15,2132
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Tablo 15. 1. Molekiiliin MNDO yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1.
YONTEM : MNDO
COZUCY AHa) AH@) AS(an) AS(n) AGan) AGa) AG) AG' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) (cal/K.mol) (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) (kcal/K.mol) (kcal/K.mol) (kcal/K.mol)
Su 6,0859 19111 15,3711 15,9645 1,5053 -2,8463 -7,4192 12,0169 15,0845
Etanol 5,9642 1,8729 15,0637 15,6452 1,4752 -2,7894 -8,1966 10,7229 14,6549
Metanol 5,3556 1,6818 13,5266 14,0488 1,3247 -2,5047 -7,4283 11,7343 15,3332
N-Propanol 5,8425 1,8347 14,7563 15,3259 1,4451 -2,7324 -8,9411 9,8846 14,6482
2-Propanol 5,7207 1,7964 14,4488 15,0066 1,4150 -2,6756 -8,6799 9,9761 14,5655
N-Butanol 5,5990 1,7582 14,1414 14,6873 1,3849 -2,6186 -9,6502 9,1546 14,8013
Tert-Butanol | 5,4773 1,7200 13,8340 14,3681 1,3548 -2,5617 -8,7323 9,7044 14,5202
Etilen Glikol | 5,2339 1,6435 13,2191 13,7295 1,2946 -2,4479 -12,7005 6,3491 15,3071
DMF 4,8687 1,5289 12,2969 12,7716 1,2042 -2,2770 -6,1764 12,6983 15,3934
DMSO 5,1122 1,6053 12,9117 13,4102 1,2645 -2,3909 -1,8273 12,0336 10,2054
Asetonitril 4,9904 1,5671 12,6043 13,0909 1,2343 -2,3340 0,1438 18,9862 15,2741
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Tablo 16. 1. Molekiiliin MNDOD yari deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1.
YONTEM : MNDOD

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 6,0563 3,4591 15,4765 15,5431 1,4443 -1,1727 -7,4183 11,9534 16,7547
Etanol 5,9352 3,3899 15,1670 15,2322 1,4154 -1,1493 -8,2251 10,6712 16,3316
Metanol 5,3295 3,0440 13,6193 13,6779 1,2709 -1,0320 -7,4216 11,7230 16,8416
N-Propanol | 5,8140 3,3207 14,8574 14,9214 1,3865 -1,1259 -8,9357 9,8904 16,3137
2-Propanol | 5,6929 3,2516 14,5479 14,6105 1,3576 -1,1023 -8,6745 9,9818 16,1963
N-Butanol 5,5718 3,1824 14,2384 14,2997 1,3288 -1,0789 -9,6433 9,1616 16,3972
Tert-Butanol | 5,4507 3,1132 13,9289 13,9888 1,2999 -1,0555 -8,7254 9,7114 16,0814
Etilen Glikol | 5,2084 2,9748 13,3098 13,3671 1,2421 -1,0086 -12,6955 6,3546 16,7994
DMF 4,8450 2,7673 12,3812 12,4345 1,1554 -0,9382 -6,2190 12,3004 16,4258
DMSO 5,0873 2,9056 13,0003 13,0562 1,2132 -0,9851 -5,5374 10,2688 13,6078
Asetonitril 4,9662 2,8365 12,6907 12,7453 1,1844 -0,9616 0,1470 18,9900 16,6970
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Tablo 17. 1. Molekiiliin PM3 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1.
YONTEM : PM3
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 6,7151 3,6893 16,4620 15,8059 1,8094 -1,0209 -6,6706 14,5057 18,3460
Etanol 6,5808 3,6155 16,1328 15,4898 1,7732 -1,0005 -7,6086 12,4060 17,2409
Metanol 5,9093 3,2466 14,4866 13,9092 1,5923 -0,8983 -6,8782 20,1578 24,5454
N-Propanol | 6,4465 3,5417 15,8035 15,1737 1,7371 -0,9801 -8,4107 11,6223 17,3159
2-Propanol | 6,3122 3,4679 15,4743 14,8575 1,7009 -0,9596 -8,5458 10,8563 16,7416
N-Butanol 6,1779 3,3942 15,1450 14,5414 1,6647 -0,9391 -9,1752 10,8208 17,3922
Tert-Butanol | 6,0436 3,3204 14,8158 14,2253 1,6285 -0,9187 -9,4522 9,5269 16,4319
Etilen Glikol | 5,7750 3,1728 14,1573 13,5931 1,5561 -0,8779 -11,6818 8,6062 17,8539
DMF 53721 2,9514 13,1696 12,6447 1,4476 -0,8167 -6,7876 11,8514 16,3747
DMSO 5,6407 3,0990 13,8281 13,2770 1,5199 -0,8575 -6,1661 8,8965 12,6851
Asetonitril 5,5064 3,0252 13,4988 12,9608 1,4838 -0,8371 0,5408 17,9994 15,1377
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Tablo 18. 1. Molekiiliin PM6 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1.
YONTEM : PM6
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AGp) AGgs) AGn' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 6,3351 2,6455 15,8107 16,5012 1,6235 -2,2719 -6,7580 12,6990 15,5616
Etanol 6,2084 2,5926 15,4945 16,1712 1,5910 -2,2264 -7,4851 10,1662 13,8338
Metanol 5,5749 2,3280 13,9134 14,5211 1,4287 -1,9993 -6,5335 12,0146 15,1201
N-Propanol | 6,0817 2,5397 15,1783 15,8412 1,5586 -2,1810 -8,2652 9,4139 13,9396
2-Propanol | 5,9550 2,4868 14,8621 15,5111 1,5261 -2,1355 -8,7315 8,2085 13,2784
N-Butanol 5,8283 2,4339 14,5458 15,1811 1,4937 -2,0901 -8,9991 8,6033 14,0187
Tert-Butanol | 5,7016 2,3810 14,2296 14,8511 1,4612 -2,0446 -9,8985 6,4106 12,8033
Etilen Glikol | 5,4482 2,2751 13,5972 14,1910 1,3962 -1,9538 -11,5429 6,9976 15,1904
DMF 5,0681 2,1164 12,6486 13,2010 1,2988 -1,8175 -6,4854 11,6308 14,9999
DMSO 5,3215 2,2222 13,2810 13,8610 1,3638 -1,9084 -5,5867 8,8981 11,2127
Asetonitril 5,1948 2,1693 12,9648 13,5310 1,3313 -1,8629 0,2693 17,3012 13,8377
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Tablo 19. 1. Molekiiliin PM6-DH?2 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1.
YONTEM : PM6-DH2
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 5,5431 1,8462 15,9175 15,9607 0,7997 -2,9101 -6,7580 12,6989 15,7471
Etanol 5,4322 1,8093 15,5992 15,6415 0,7836 -2,8519 -7,5809 10,2016 14,1470
Metanol 4,8779 1,6247 14,0074 14,0454 0,7037 -2,5608 -6,5345 12,0130 15,2830
N-Propanol | 5,3214 1,7724 15,2808 15,3223 0,7677 -2,7936 -8,2999 9,3739 14,1124
2-Propanol | 5,2105 1,7354 14,9625 15,0031 0,7517 -2,7355 -8,7701 8,1601 13,4430
N-Butanol 5,0997 1,6985 14,6441 14,6838 0,7358 -2,6773 -9,0575 8,5385 14,1830
Tert-Butanol | 4,9888 1,6616 14,3258 14,3646 0,7197 -2,6191 -9,9720 6,3197 12,9529
Etilen Glikol | 4,7671 1,5877 13,6891 13,7262 0,6877 -2,5027 -11,5680 6,9702 15,3477
DMF 4,4345 1,4770 12,7340 12,7686 0,6398 -2,3280 -6,5592 11,6757 15,2671
DMSO 4,6562 1,5508 13,3707 13,4070 0,6717 -2,4445 -5,6193 8,9038 11,4069
Asetonitril 4,5453 1,5139 13,0524 13,0878 0,6557 -2,3863 0,2578 17,2845 13,9848
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Tablo 20. 1. Molekiiliin PM7 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1.
YONTEM : PM7
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AGp) AGgs) AGn' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 6,3703 2,9309 16,1928 16,2721 1,5448 -1,9182 -7,1083 13,1285 16,7738
Etanol 6,2429 2,8723 15,8689 15,9467 1,5140 -1,8798 71,5779 10,6456 14,8297
Metanol 5,6059 2,5792 14,2497 14,3194 1,3595 -1,6880 -6,5912 12,6331 16,1768
N-Propanol | 6,1155 2,8137 15,5451 15,6212 1,4831 -1,8414 -8,3394 9,9653 14,9802
2-Propanol | 5,9881 2,7550 15,2212 15,2958 1,4522 -1,8031 -8,7428 8,7619 14,2494
N-Butanol 5,8607 2,6964 14,8974 14,9703 1,4213 -1,7647 -9,0675 9,1233 15,0048
Tert-Butanol | 5,7333 2,6378 14,5735 14,6449 1,3904 -1,7264 -9,8395 6,3246 13,0473
Etilen Glikol | 5,4785 2,5206 13,9258 13,9940 1,3286 -1,6496 -11,5576 7,5183 16,0977
DMF 5,0962 2,3447 12,9542 13,0177 1,2358 -1,5346 -6,7559 10,4717 14,4572
DMSO 5,3511 2,4620 13,6020 13,6686 1,2977 -1,6112 -6,0694 8,6790 11,8395
Asetonitril 5,2236 2,4033 13,2781 13,3431 1,2667 -1,5729 0,0414 17,1821 14,3010
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Tablo 21. 1. Molekiiliin RM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 1.
YONTEM : RMI1

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 5,3534 2,2152 15,6360 13,4362 0,6939 -1,7888 -7,1139 12,6426 17,2738
Etanol 5,2463 2,1709 15,3233 13,1675 0,6800 -1,7530 -7,5206 11,0990 16,1866
Metanol 4,7110 1,9494 13,7597 11,8239 0,6106 -1,5741 -6,6956 12,7136 17,2245
N-Propanol | 5,1393 2,1266 15,0106 12,8988 0,6661 -1,7172 -8,2530 10,3688 16,2384
2-Propanol | 5,0322 2,0823 14,6978 12,6300 0,6523 -1,6814 -8,6054 9,4874 15,7591
N-Butanol 4,9251 2,0380 14,3851 12,3613 0,6383 -1,6457 -8,9707 9,6079 16,2946
Tert-Butanol | 4,8181 1,9937 14,0724 12,0926 0,6245 -1,6099 -9,8204 7,9824 15,5684
Etilen Glikol | 4,6039 1,9051 13,4470 11,5551 0,5967 -1,5383 -11,5080 7,4158 16,7888
DMF 4,2827 1,7722 12,5088 10,7490 0,5551 -1,4310 -6,5165 8,6228 13,1532
DMSO 4,4969 1,8608 13,1342 11,2864 0,5829 -1,5025 -6,3944 8,6779 12,9868
Asetonitril 4,3898 1,8165 12,8215 11,0177 0,5690 -1,4668 0,3971 17,1666 14,7337
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Tablo 22. 2. Molekiiliin AM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.
YONTEM : AMI1

COZUCT AHan AHp) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 3,8936 0,8383 14,5212 13,5400 -0,4337 -3,1966 -7,2541 12,9437 17,4349
Etanol 3,8157 0,8215 14,2308 13,2692 -0,4251 -3,1327 -8,1817 10,5153 15,9894
Metanol 3,4264 0,7377 12,7787 11,9152 -0,3817 -2,8130 -7,3870 12,0746 17,0302
N-Propanol | 3,7379 0,8048 13,9404 12,9984 -0,4163 -3,0687 -9,1385 9,6109 16,0970
2-Propanol | 3,6600 0,7880 13,6499 12,7276 -0,4077 -3,0048 -8,9667 9,2569 15,6264
N-Butanol 3,5821 0,7712 13,3595 12,4568 -0,3990 -2,9409 -10,0598 8,6572 16,1751
Tert-Butanol | 3,5042 0,7545 13,0691 12,1860 -0,3904 -2,8769 -9,5047 8,3134 15,3316
Etilen Glikol | 3,3485 0,7209 12,4882 11,6444 -0,3730 -2,7491 -12,9034 6,3102 16,8375
DMF 3,1149 0,6706 11,6170 10,8320 -0,3470 -2,5573 -6,0810 11,7287 15,5993
DMSO 3,2706 0,7042 12,1978 11,3736 -0,3643 -2,6851 -6,2272 8,4864 12,3928
Asetonitril 3,1928 0,6874 11,9074 11,1028 -0,3556 -2,6212 0,1464 17,8229 15,4109
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Tablo 23. 2. Molekiiliin MNDO yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.
YONTEM: MNDO

COZUCT AHan AHp) ASan) AS() AGan AGp) AGgs) AGn' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 1,1902 -2,4089 14,9102 15,0885 -3,2530 -6,9053 -7,4192 12,0169 15,7839
Etanol 1,1664 -2,3607 14,6120 14,7867 -3,1880 -6,7671 -8,1966 10,7229 15,3403
Metanol 1,0474 -2,1198 13,1210 13,2779 -2,8627 -6,0766 -7,4283 11,7343 15,9486
N-Propanol | 1,1426 -2,3125 14,3138 14,4850 -3,1229 -6,6290 -8,9411 9,8846 15,3196
2-Propanol | 1,1188 -2,2644 14,0156 14,1832 -3,0578 -6,4910 -8,6799 9,9761 15,2229
N-Butanol 1,0950 -2,2162 13,7174 13,8814 -2,9928 -6,3529 -9,6502 9,1546 15,4447
Tert-Butanol | 1,0712 -2,1680 13,4192 13,5797 -2,9277 -6,2148 -8,7323 9,7044 15,1497
Etilen Glikol | 1,0236 -2,0717 12,8228 12,9761 -2,7976 -5,9386 -12,7005 6,3491 15,9086
DMF 0,9522 -1,9271 11,9282 12,0708 -2,6024 -5,5242 -6,1764 12,6983 15,9529
DMSO 0,9998 -2,0235 12,5246 12,6743 -2,7325 -5,8004 -1,8273 12,0336 10,7930
Asetonitril 0,9760 -1,9753 12,2264 12,3726 -2,6675 -5,6623 0,1438 18,9862 15,8475
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Tablo 24. 2. Molekiiliin MNDOD yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.

YONTEM : MNDOD

COZUCY AHan AHp) ASan) AS() AGan AG) AGg) AGeh' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 1,2219 -2,3781 14,8212 15,3420 -3,1948 -6,9500 -7,4183 11,9534 15,6165
Etanol 1,1975 -2,3305 14,5248 15,0352 -3,1309 -6,8110 -8,2251 10,6712 15,2162
Metanol 1,0753 -2,0927 13,0427 13,5010 -2,8114 -6,1160 -7,4216 11,7230 15,8400
N-Propanol | 1,1730 -2,2830 14,2284 14,7283 -3,0671 -6,6720 -8,9357 9,8904 15,2211
2-Propanol | 1,1486 -2,2354 13,9319 14,4215 -3,0031 -6,5330 -8,6745 9,9818 15,1264
N-Butanol 1,1241 -2,1879 13,6355 14,1146 -2,9393 -6,3941 -9,6433 9,1616 15,3501
Tert-Butanol | 1,0997 -2,1403 13,3391 13,8078 -2,8754 -6,2550 -8,7254 9,7114 15,0571
Etilen Glikol | 1,0508 -2,0452 12,7462 13,1941 -2,7476 -5,9770 -12,6955 6,3546 15,8206
DMF 0,9775 -1,9025 11,8570 12,2736 -2,5559 -5,5600 -6,2190 12,3004 15,5153
DMSO 1,0264 -1,9976 12,4498 12,8873 -2,6836 -5,8380 -5,5374 10,2688 12,6518
Asetonitril 1,0020 -1,9500 12,1534 12,5804 -2,6197 -5,6990 0,1470 18,9900 15,7638
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Tablo 25. 2. Molekiiliin PM3 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.
YONTEM : PM3
COZUCT AHan AHp) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 1,6005 -1,3708 15,1589 14,3468 -2,9169 -5,6461 -6,6706 14,5057 18,4470
Etanol 1,5685 -1,3434 14,8557 14,0599 -2,8585 -5,5333 -7,6086 12,4060 17,3398
Metanol 1,4084 -1,2063 13,3398 12,6252 -2,5669 -4,9686 -6,8782 20,1578 24,6343
N-Propanol | 1,5365 -1,3160 14,5525 13,7729 -2,8001 -5,4203 -8,4107 11,6223 17,4128
2-Propanol | 1,5045 -1,2886 14,2494 13,4860 -2,7418 -5,3074 -8,5458 10,8563 16,8365
N-Butanol 1,4725 -1,2611 13,9462 13,1991 -2,6835 -5,1944 -9,1752 10,8208 17,4850
Tert-Butanol | 1,4405 -1,2337 13,6430 12,9121 -2,6251 -5,0815 -9,4522 9,5269 16,5227
Etilen Glikol | 1,3764 -1,1789 13,0367 12,3382 -2,5085 -4,8557 -11,6818 8,6062 17,9409
DMF 1,2804 -1,0966 12,1271 11,4774 -2,3335 -4,5169 -6,7876 11,8514 16,4556
DMSO 1,3444 -1,1515 12,7335 12,0513 -2,4502 -4,7428 -6,1661 8,8965 12,7700
Asetonitril 1,3124 -1,1241 12,4303 11,7644 -2,3918 -4,6299 0,5408 17,9994 15,2205
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Tablo 26. 2. Molekiiliin PM6 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.
YONTEM : PM6
COZUCT AHan AHp) ASan) AS() AGan AGp) AGgs) AGn' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 1,3096 -2,3753 15,2103 15,1402 -3,2231 -6,8871 -6,7580 12,6990 15,7930
Etanol 1,2834 -2,3278 14,9061 14,8374 -3,1586 -6,7493 -7,4851 10,1662 14,0606
Metanol 1,1524 -2,0903 13,3851 13,3234 -2,8364 -6,0607 -6,5335 12,0146 15,3238
N-Propanol | 1,2572 -2,2803 14,6019 14,5346 -3,0942 -6,6116 -8,2652 9,4139 14,1617
2-Propanol | 1,2310 -2,2328 14,2977 14,2318 -3,0297 -6,4739 -8,7315 8,2085 13,4958
N-Butanol 1,2048 -2,1853 13,9935 13,9290 -2,9653 -6,3361 -8,9991 8,6033 14,2315
Tert-Butanol | 1,1786 -2,1378 13,6893 13,6262 -2,9008 -6,1984 -9,8985 6,4106 13,0115
Etilen Glikol | 1,1263 -2,0428 13,0809 13,0206 -2,7718 -5,9229 -11,5429 6,9976 15,3894
DMF 1,0477 -1,9002 12,1682 12,1122 -2,5784 -5,5096 -6,4854 11,6308 15,1850
DMSO 1,1001 -1,9953 12,7767 12,7178 -2,7074 -5,7852 -5,5867 8,8981 11,4070
Asetonitril 1,0739 -1,9477 12,4724 12,4150 -2,6429 -5,6474 0,2693 17,3012 14,0274
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Tablo 27. 2. Molekiiliin PM6-DH2 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.
YONTEM : PM6-DH2
COZUCT AHan AHp) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 0,5561 -3,1354 15,2315 15,4643 -3,9829 -7,7438 -6,7580 12,6989 15,6960
Etanol 0,5450 -3,0727 14,9269 15,1550 -3,9032 -7,5889 -7,5809 10,2016 14,0968
Metanol 0,4894 -2,7592 13,4037 13,6086 -3,5049 -6,8146 -6,5345 12,0130 15,2378
N-Propanol | 0,5339 -3,0100 14,6222 14,8457 -3,8235 -7,4340 -8,2999 9,3739 14,0633
2-Propanol | 0,5227 -2,9473 14,3176 14,5364 -3,7439 -7,2791 -8,7701 8,1601 13,3950
N-Butanol 0,5116 -2,8846 14,0130 14,2272 -3,6643 -7,1243 -9,0575 8,5385 14,1360
Tert-Butanol | 0,5005 -2,8219 13,7084 13,9179 -3,5846 -6,9694 -9,9720 6,3197 12,9069
Etilen Glikol | 0,4782 -2,6964 13,0991 13,2993 -3,4253 -6,6596 -11,5680 6,9702 15,3039
DMF 0,4449 -2,5083 12,1852 12,3714 -3,1863 -6,1950 -6,5592 11,6757 15,2262
DMSO 0,4671 -2,6337 12,7945 12,9900 -3,3457 -6,5047 -5,6193 8,9038 11,3640
Asetonitril 0,4560 -2,5710 12,4898 12,6807 -3,2660 -6,3498 0,2578 17,2845 13,9428
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Tablo 28. 2. Molekiiliin PM7 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.
YONTEM : PM7
COZUCT AHan AHp) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 1,3078 -2,1288 15,6738 15,1704 -3,3630 -6,6496 -7,1083 13,1285 16,9502
Etanol 1,2816 -2,0862 15,3603 14,8670 -3,2958 -6,5166 71,5779 10,6456 15,0027
Metanol 1,1509 -1,8733 13,7929 13,3500 -2,9594 -5,8516 -6,5912 12,6331 16,3321
N-Propanol | 1,2555 -2,0436 15,0468 14,5636 -3,2284 -6,3836 -8,3394 9,9653 15,1496
2-Propanol | 1,2293 -2,0011 14,7334 14,2602 -3,1613 -6,2506 -8,7428 8,7619 14,4153
N-Butanol 1,2032 -1,9585 14,4199 13,9568 -3,0939 -6,1176 -9,0675 9,1233 15,1671
Tert-Butanol | 1,1770 -1,9159 14,1064 13,6534 -3,0267 -5,9846 -9,8395 6,3246 13,2062
Etilen Glikol | 1,1247 -1,8308 13,4795 13,0465 -2,8922 -5,7187 -11,5576 7,5183 16,2494
DMF 1,0462 -1,7030 12,5390 12,1363 -2,6904 -5,3196 -6,7559 10,4717 14,5984
DMSO 1,0986 -1,7882 13,1660 12,7431 -2,8249 -5,5856 -6,0694 8,6790 11,9876
Asetonitril 1,0724 -1,7456 12,8525 12,4397 -2,7576 -5,4526 0,0414 17,1821 14,4457
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Tablo 29. 2. Molekiiliin RM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 2.
YONTEM : RMI1

COZUCT AHan AHp) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 0,3383 -1,9970 14,6293 15,3582 -4,0212 -6,5737 -7,1139 12,6426 17,2040
Etanol 0,3315 -1,9571 14,3367 15,0510 -3,9408 -6,4423 -7,5206 11,0990 16,1181
Metanol 0,2977 -1,7574 12,8738 13,5152 -3,5387 -5,7849 -6,6956 12,7136 17,1630
N-Propanol | 0,3248 -1,9171 14,0441 14,7439 -3,8603 -6,3108 -8,2530 10,3688 16,1714
2-Propanol | 0,3180 -1,8772 13,7515 14,4367 -3,7799 -6,1793 -8,6054 9,4874 15,6934
N-Butanol 0,3112 -1,8372 13,4590 14,1295 -3,6996 -6,0478 -8,9707 9,6079 16,2304
Tert-Butanol | 0,3045 -1,7973 13,1664 13,8224 -3,6191 -5,9164 -9,8204 7,9824 15,5055
Etilen Glikol | 0,2909 -1,7174 12,5812 13,2081 -3,4583 -5,6534 -11,5080 7,4158 16,7287
DMF 0,2706 -1,5976 11,7034 12,2866 -3,2170 -5,2590 -6,5165 8,6228 13,0973
DMSO 0,2842 -1,6775 12,2886 12,9009 -3,3778 -5,5220 -6,3944 8,6779 12,9281
Asetonitril 0,2774 -1,6375 11,9960 12,5937 -3,2974 -5,3904 0,3971 17,1666 14,6765




0S

Tablo 30. 3. Molekiiliin AM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.

YONTEM : AMI

COZUCY AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGg) AGeh' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 7,6936 4,9942 14,8316 14,8725 3,2738 0,5622 -7,2541 12,9437 17,4862
Etanol 7,5397 4,8943 14,5350 14,5751 3,2083 0,5509 -8,1817 10,5153 16,0397
Metanol 6,7704 4,3949 13,0518 13,0878 2,8810 0,4947 -7,3870 12,0746 17,0754
N-Propanol | 6,7704 4,3949 13,0518 13,0878 2,8810 0,4947 -9,1385 9,6109 16,3632
2-Propanol | 7,2320 4,6945 13,9417 13,9802 3,0774 0,5284 -8,9667 9,2569 15,6746
N-Butanol 7,0781 4,5947 13,6451 13,6827 3,0119 0,5173 -10,0598 8,6572 16,2224
Tert-Butanol | 6,9242 4,4948 13,3484 13,3853 2,9464 0,5060 -9,5047 8,3134 15,3777
Etilen Glikol | 6,6165 4,2950 12,7552 12,7904 2,8155 0,4835 -12,9034 6,3102 16,8816
DMF 6,1549 3,9954 11,8653 11,8980 2,6190 0,4498 -6,0810 11,7287 15,6405
DMSO 6,4626 4,1951 12,4585 12,4929 2,7500 0,4722 -6,2272 8,4864 12,4358
Asetonitril 6,3088 4,0952 12,1619 12,1955 2,6846 0,4609 0,1464 17,8229 15,4529
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Tablo 31. 3. Molekiiliin MNDO yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.
YONTEM : MNDO

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 5,0507 1,5860 15,3254 15,9170 0,4837 -3,1573 -7,4192 12,0169 15,7951
Etanol 4,9497 1,5543 15,0189 15,5987 0,4741 -3,0941 -8,1966 10,7229 15,3513
Metanol 4,4446 1,3957 13,4864 14,0070 0,4257 -2,7784 -7,4283 11,7343 15,9586
N-Propanol | 4,8487 1,5226 14,7124 15,2803 0,4644 -3,0309 -8,9411 9,8846 15,3304
2-Propanol | 7,2320 4,6945 13,9417 13,9802 3,0774 0,5284 -8,6799 9,9761 16,1070
N-Butanol 4,6466 1,4591 14,0994 14,6436 0,4450 -2,9047 -9,6502 9,1546 15,4551
Tert-Butanol | 4,5456 1,4274 13,7929 14,3253 0,4353 -2,8415 -8,7323 9,7044 15,1598
Etilen Glikol | 4,3436 1,3640 13,1798 13,6886 0,4160 -2,7152 -12,7005 6,3491 15,9184
DMF 4,0406 1,2688 12,2603 12,7336 0,3870 -2,5258 -6,1764 12,6983 15,9619
DMSO 4,2426 1,3322 12,8733 13,3703 0,4064 -2,6521 -1,8273 12,0336 10,8024
Asetonitril 4,1416 1,3005 12,5668 13,0519 0,3967 -2,5890 0,1438 18,9862 15,8567




[4]

Tablo 32. 3. Molekiiliin MNDOD yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.
YONTEM : MNDOD

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 5,1020 1,5797 14,9773 15,8697 0,6388 -3,1495 -7,4183 11,9534 15,5835
Etanol 5,0000 1,5481 14,6778 15,5523 0,6260 -3,0865 -8,2251 10,6712 15,1838
Metanol 4,4898 1,3901 13,1800 13,9653 0,5622 -2,7716 -7,4216 11,7230 15,8109
N-Propanol | 4,8979 1,5165 14,3782 15,2349 0,6132 -3,0235 -8,9357 9,8904 15,1894
2-Propanol | 4,7959 1,4849 14,0787 14,9175 0,6004 -2,9605 -8,6745 9,9818 15,0953
N-Butanol 4,6938 1,4533 13,7791 14,6001 0,5876 -2,8975 -9,6433 9,1616 15,3197
Tert-Butanol | 4,5918 1,4217 13,4796 14,2827 0,5749 -2,8345 -8,7254 9,7114 15,0274
Etilen Glikol | 4,3877 1,3585 12,8805 13,6479 0,5493 -2,7086 -12,6955 6,3546 15,7922
DMF 4,0816 1,2638 11,9818 12,6958 0,5110 -2,5195 -6,2190 12,3004 15,4888
DMSO 4,2857 1,3269 12,5809 13,3305 0,5366 -2,6456 -5,5374 10,2688 12,6240
Asetonitril 4,1836 1,2954 12,2814 13,0132 0,5237 -2,5825 0,1470 18,9900 15,7367
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Tablo 33. 3. Molekiiliin PM3 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.
YONTEM : PM3
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 5,2699 2,6575 15,5720 15,6469 0,6294 -2,0053 -6,6706 14,5057 18,5416
Etanol 5,1645 2,6044 15,2606 15,3340 0,6168 -1,9651 -7,6086 12,4060 17,4326
Metanol 4,6375 2,3386 13,7034 13,7693 0,5539 -1,7647 -6,8782 20,1578 24,7175
N-Propanol | 5,0591 2,5512 14,9491 15,0210 0,6043 -1,9251 -8,4107 11,6223 17,5037
2-Propanol | 4,9537 2,4981 14,6377 14,7081 0,5917 -1,8849 -8,5458 10,8563 16,9255
N-Butanol 4,8483 2,4449 14,3262 14,3951 0,5791 -1,8448 -9,1752 10,8208 17,5721
Tert-Butanol | 4,7429 2,3918 14,0148 14,0822 0,5665 -1,8047 -9,4522 9,5269 16,6079
Etilen Glikol | 4,5321 2,2855 13,3919 13,4563 0,5413 -1,7245 -11,6818 8,6062 18,0222
DMF 4,2159 2,1260 12,4576 12,5175 0,5035 -1,6042 -6,7876 11,8514 16,5312
DMSO 4,4267 2,2323 13,0805 13,1434 0,5287 -1,6844 -6,1661 8,8965 12,8495
Asetonitril 4,3213 2,1792 12,7690 12,8305 0,5161 -1,6443 0,5408 17,9994 15,2982




vS

Tablo 34. 3. Molekiiliin PM6 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.
YONTEM : PM6
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 5,1267 1,4369 15,8249 15,6969 0,4109 -3,2408 -6,7580 12,6990 15,8053
Etanol 5,0242 1,4082 15,5084 15,3830 0,4027 -3,1759 -7,4851 10,1662 14,0727
Metanol 4,5115 1,2645 13,9259 13,8133 0,3616 -2,8519 -6,5335 12,0146 15,3347
N-Propanol | 4,9216 1,3794 15,1919 15,0690 0,3944 -3,1112 -8,2652 9,4139 14,1735
2-Propanol | 4,8191 1,3507 14,8754 14,7551 0,3862 -3,0463 -8,7315 8,2085 13,5074
N-Butanol 4,7166 1,3219 14,5589 14,4411 0,3780 -2,9815 -8,9991 8,6033 14,2428
Tert-Butanol | 4,6140 1,2932 14,2424 14,1272 0,3698 -2,9167 -9,8985 6,4106 13,0226
Etilen Glikol | 4,4090 1,2357 13,6094 13,4993 0,3534 -2,7871 -11,5429 6,9976 15,4000
DMF 4,1014 1,1495 12,6599 12,5575 0,3287 -2,5926 -6,4854 11,6308 15,1948
DMSO 4,3064 1,2070 13,2929 13,1854 0,3451 -2,7222 -5,5867 8,8981 11,4174
Asetonitril 4,2039 1,1783 12,9764 12,8715 0,3369 -2,6574 0,2693 17,3012 14,0376




SS

Tablo 35. 3. Molekiiliin PM6-DH2 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.
YONTEM : PM6-DH2
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 4,3427 0,6457 15,5433 16,1938 -0,2892 -4,1801 -6,7580 12,6989 15,5661
Etanol 4,2558 0,6328 15,2324 15,8699 -0,2835 -4,0964 -7,5809 10,2016 13,9695
Metanol 3,8216 0,5682 13,6781 14,2505 -0,2545 -3,6784 -6,5345 12,0130 15,1235
N-Propanol | 4,1690 0,6199 14,9216 15,5460 -0,2776 -4,0128 -8,2999 9,3739 13,9386
2-Propanol | 4,0821 0,6070 14,6107 15,2222 -0,2719 -3,9292 -8,7701 8,1601 13,2729
N-Butanol 3,9953 0,5940 14,2998 14,8983 -0,2660 -3,8457 -9,0575 8,5385 14,0163
Tert-Butanol | 3,9084 0,5811 13,9890 14,5744 -0,2603 -3,7621 -9,9720 6,3197 12,7900
Etilen Glikol | 3,7347 0,5553 13,3672 13,9267 -0,2487 -3,5949 -11,5680 6,9702 15,1921
DMF 3,4742 0,5166 12,4346 12,9550 -0,2313 -3,3440 -6,5592 11,6757 15,1222
DMSO 3,6479 0,5424 13,0564 13,6028 -0,2429 -3,5112 -5,6193 8,9038 11,2548
Asetonitril 3,5610 0,5295 12,7455 13,2789 -0,2372 -3,4276 0,2578 17,2845 13,8362
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Tablo 36. 3. Molekiiliin PM7 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.
YONTEM : PM7
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 5,0669 1,6183 15,9561 16,2438 0,3120 -3,2224 -7,1083 13,1285 16,7025
Etanol 4,9656 1,5859 15,6370 15,9189 0,3058 -3,1579 71,5779 10,6456 14,7598
Metanol 4,4589 1,4241 14,0414 14,2945 0,2746 -2,8357 -6,5912 12,6331 16,1141
N-Propanol | 4,8642 1,5536 15,3179 15,5940 0,2995 -3,0934 -8,3394 9,9653 14,9118
2-Propanol | 4,7629 1,5212 14,9987 15,2692 0,2933 -3,0290 -8,7428 8,7619 14,1824
N-Butanol 4,6615 1,4888 14,6796 14,9443 0,2870 -2,9646 -9,0675 9,1233 14,9392
Tert-Butanol | 4,5602 1,4565 14,3605 14,6194 0,2808 -2,9001 -9,8395 6,3246 12,9832
Etilen Glikol | 4,3575 1,3917 13,7222 13,9697 0,2683 -2,7713 -11,5576 7,5183 16,0363
DMF 4,0535 1,2946 12,7649 12,9950 0,2496 -2,5779 -6,7559 10,4717 14,4001
DMSO 4,2562 1,3594 13,4031 13,6448 0,2621 -2,7068 -6,0694 8,6790 11,7796
Asetonitril 4,1549 1,3270 13,0840 13,3199 0,2559 -2,6423 0,0414 17,1821 14,2425




LS

Tablo 37. 3. Molekiiliin RM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 3.
YONTEM : RMI1

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 4,0670 1,5450 15,2470 14,6194 -0,4766 -2,8116 -7,1139 12,6426 17,4215
Etanol 3,9857 1,5141 14,9421 14,3270 -0,4670 -2,7553 -7,5206 11,0990 16,3313
Metanol 3,5790 1,3596 13,4174 12,8651 -0,4194 -2,4742 -6,6956 12,7136 17,3544
N-Propanol | 3,9043 1,4832 14,6371 14,0346 -0,4576 -2,6991 -8,2530 10,3688 16,3802
2-Propanol | 3,8230 1,4523 14,3322 13,7422 -0,4480 -2,6429 -8,6054 9,4874 15,8979
N-Butanol 3,7416 1,4214 14,0272 13,4498 -0,4385 -2,5866 -8,9707 9,6079 16,4305
Tert-Butanol | 3,6603 1,3905 13,7223 13,1575 -0,4289 -2,5304 -9,8204 7,9824 15,7013
Etilen Glikol | 3,4976 1,3287 13,1124 12,5727 -0,4099 -2,4180 -11,5080 7,4158 16,9157
DMF 3,2536 1,2360 12,1976 11,6955 -0,3813 -2,2493 -6,5165 8,6228 13,2713
DMSO 3,4163 1,2978 12,8075 12,2803 -0,4003 -2,3617 -6,3944 8,6779 13,1109
Asetonitril 3,3349 1,2669 12,5025 11,9879 -0,3908 -2,3055 0,3971 17,1666 14,8549




89

Tablo 38. 4. Molekiiliin AM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : AMI1

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 7,5854 4,6731 14,8726 15,1751 3,1534 0,1509 -7,2541 12,9437 17,1954
Etanol 7,4337 4,5796 14,5751 14,8716 3,0903 0,1479 -8,1817 10,5153 15,7545
Metanol 6,6752 4,1123 13,0879 13,3541 2,7750 0,1328 -7,3870 12,0746 16,8194
N-Propanol | 7,2820 4,4862 14,2777 14,5681 3,0272 0,1449 -9,1385 9,6109 15,8671
2-Propanol | 7,1303 4,3927 13,9802 14,2646 2,9642 0,1418 -8,9667 9,2569 15,4012
N-Butanol 6,9786 4,2993 13,6828 13,9611 2,9011 0,1389 -10,0598 8,6572 15,9548
Tert-Butanol | 6,8269 4,2058 13,3853 13,6576 2,8381 0,1358 -9,5047 8,3134 15,1159
Etilen Glikol | 6,5234 4,0189 12,7904 13,0506 2,7119 0,1298 -12,9034 6,3102 16,6316
DMF 6,0683 3,7385 11,8981 12,1401 2,5227 0,1208 -6,0810 11,7287 15,4078
DMSO 6,3717 3,9254 12,4930 12,7471 2,6488 0,1268 -6,2272 8,4864 12,1916
Asetonitril 6,2200 3,8319 12,1955 12,4436 2,5857 0,1237 0,1464 17,8229 15,2145
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Tablo 39. 4. Molekiiliin MNDO yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : MNDO

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 5,0095 1,6086 15,1627 15,8363 0,4910 -3,1106 -7,4192 12,0169 15,8345
Etanol 4,9093 1,5764 14,8594 15,5196 0,4812 -3,0484 -8,1966 10,7229 15,3899
Metanol 4,4084 1,4156 13,3432 13,9359 0,4321 -2,7373 -7,4283 11,7343 15,9932
N-Propanol | 4,8091 1,5443 14,5562 15,2028 0,4714 -2,9861 -8,9411 9,8846 15,3682
2-Propanol | 4,7089 15121 14,2529 14,8861 0,4615 -2,9240 -8,6799 9,9761 15,2705
N-Butanol 4,6087 1,4799 13,9497 14,5694 0,4517 -2,8618 -9,6502 9,1546 15,4913
Tert-Butanol | 4,5376 1,4760 13,6011 14,5713 0,4845 -2,8662 -8,7323 9,7044 15,0860
Etilen Glikol | 4,3082 1,3834 13,0399 13,6192 0,4223 -2,6751 -12,7005 6,3491 15,9522
DMF 4,0076 1,2869 12,1302 12,6690 0,3928 -2,4885 -6,1764 12,6983 15,9934
DMSO 4,2080 1,3512 12,7367 13,3025 0,4125 -2,6129 -1,8273 12,0336 10,8355
Asetonitril 4,1078 1,3191 12,4334 12,9858 0,4026 -2,5507 0,1438 18,9862 15,8891
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Tablo 40. 4. Molekiiliin MNDOD yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : MNDOD

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 5,0418 1,6400 15,1123 16,1903 0,5383 -3,1847 -7,4183 11,9534 15,6487
Etanol 4,9410 1,6072 14,8101 15,8665 0,5276 -3,1210 -8,2251 10,6712 15,2477
Metanol 4,4368 1,4432 13,2988 14,2475 0,4738 -2,8026 -7,4216 11,7230 15,8683
N-Propanol | 4,8401 1,5744 14,5078 15,5427 0,5168 -3,0573 -8,9357 9,8904 15,2520
2-Propanol | 4,7393 1,5416 14,2056 15,2189 0,5060 -2,9936 -8,6745 9,9818 15,1566
N-Butanol 4,6385 1,5088 13,9033 14,8951 0,4953 -2,9299 -9,6433 9,1616 15,3796
Tert-Butanol | 4,4727 1,8849 14,2516 14,2160 0,2257 -2,3515 -8,7254 9,7114 15,8596
Etilen Glikol | 4,3359 1,4104 12,9966 13,9237 0,4629 -2,7389 -12,6955 6,3546 15,8483
DMF 4,0334 1,3120 12,0898 12,9522 0,4306 -2,5478 -6,2190 12,3004 15,5410
DMSO 4,2351 1,3776 12,6943 13,5999 0,4522 -2,6752 -5,5374 10,2688 12,6788
Asetonitril 4,1343 1,3448 12,3921 13,2760 0,4415 -2,6114 0,1470 18,9900 15,7901
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Tablo 41. 4. Molekiiliin PM3 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : PM3
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 4,9697 2,0943 15,8351 15,7956 0,2508 -2,6128 -6,6706 14,5057 18,3127
Etanol 4,8703 2,0524 15,5184 15,4797 0,2458 -2,5606 -7,6086 12,4060 17,2082
Metanol 4,3733 1,8430 13,9349 13,9001 0,2207 -2,2992 -6,8782 20,1578 24,5161
N-Propanol | 4,7709 2,0105 15,2017 15,1638 0,2408 -2,5083 -8,4107 11,6223 17,2839
2-Propanol | 4,6715 1,9686 14,8850 14,8479 0,2358 -2,4561 -8,5458 10,8563 16,7103
N-Butanol 4,5721 1,9268 14,5683 14,5320 0,2307 -2,4037 -9,1752 10,8208 17,3615
Tert-Butanol | 4,4727 1,8849 14,2516 14,2160 0,2257 -2,3515 -9,4522 9,5269 16,4019
Etilen Glikol | 4,2739 1,8011 13,6182 13,5842 0,2157 -2,2470 -11,6818 8,6062 17,8253
DMF 3,9758 1,6754 12,6681 12,6365 0,2007 -2,0903 -6,7876 11,8514 16,3480
DMSO 4,2630 1,2771 13,4269 13,7985 0,2618 -2,8349 -6,1661 8,8965 11,9660
Asetonitril 4,0752 1,7173 12,9848 12,9524 0,2057 -2,1425 0,5408 17,9994 15,1104
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Tablo 42. 4. Molekiiliin PM6 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : PM6
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 5,0750 1,5203 15,9844 16,4268 0,3116 -3,3749 -6,7580 12,6990 15,7705
Etanol 4,9735 1,4899 15,6647 16,0983 0,3054 -3,3074 -7,4851 10,1662 14,0385
Metanol 4,4660 1,3379 14,0663 14,4556 0,2742 -2,9699 -6,5335 12,0146 15,3040
N-Propanol | 4,8720 1,4595 15,3450 15,7697 0,2992 -3,2399 -8,2652 9,4139 14,1400
2-Propanol | 4,7705 1,4291 15,0253 15,4412 0,2930 -3,1724 -8,7315 8,2085 13,4747
N-Butanol 4,6690 1,3987 14,7056 15,1127 0,2867 -3,1049 -8,9991 8,6033 14,2108
Tert-Butanol | 3,8577 0,6492 14,2684 14,9052 -0,3943 -3,7925 -9,8985 6,4106 12,9108
Etilen Glikol | 4,3645 1,3075 13,7466 14,1270 0,2680 -2,9023 -11,5429 6,9976 15,3701
DMF 3,9758 1,6754 12,6681 12,6365 0,2007 -2,0903 -6,4854 11,6308 15,8252
DMSO 4,2630 1,2771 13,4269 13,7985 0,2618 -2,8349 -5,5867 8,8981 11,3882
Asetonitril 4,1615 1,2466 13,1072 13,4700 0,2556 -2,7675 0,2693 17,3012 14,0089
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Tablo 43. 4. Molekiiliin PM6-DH2 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : PM6-DH?2
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 4,2863 0,7213 15,8538 16,5613 -0,4381 -4,2140 -6,7580 12,6989 15,6811
Etanol 4,2006 0,7069 15,5367 16,2301 -0,4293 -4,1297 -7,5809 10,2016 14,0822
Metanol 3,7719 0,6347 13,9513 14,5739 -0,3856 -3,7083 -6,5345 12,0130 15,2248
N-Propanol | 4,1148 0,6924 15,2196 15,8988 -0,4206 -4,0454 -8,2999 9,3739 14,0490
2-Propanol | 4,0291 0,6780 14,9026 15,5676 -0,4119 -3,9611 -8,7701 8,1601 13,3809
N-Butanol 3,9434 0,6636 14,5855 15,2364 -0,4031 -3,8768 -9,0575 8,5385 14,1222
Tert-Butanol | 3,8577 0,6492 14,2684 14,9052 -0,3943 -3,7925 -9,9720 6,3197 12,8934
Etilen Glikol | 3,6862 0,6203 13,6343 14,2427 -0,3768 -3,6240 -11,5680 6,9702 15,2910
DMF 3,4290 0,5770 12,6830 13,2490 -0,3505 -3,3712 -6,5592 11,6757 15,2142
DMSO 3,6005 0,6059 13,3172 13,9115 -0,3680 -3,5397 -5,6193 8,9038 11,3514
Asetonitril 3,5148 0,5915 13,0001 13,5803 -0,3592 -3,4554 0,2578 17,2845 13,9305
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Tablo 44. 4. Molekiiliin PM7 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : PM7
COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)
Su 4,9900 1,6883 16,2027 16,5443 0,1616 -3,2419 -7,1083 13,1285 16,8333
Etanol 4,8902 1,6545 15,8786 16,2134 0,1584 -3,1771 71,5779 10,6456 14,8880
Metanol 4,3912 1,4857 14,2584 14,5590 0,1422 -2,8529 -6,5912 12,6331 16,2292
N-Propanol | 4,7904 1,6208 15,5546 15,8825 0,1551 -3,1122 -8,3394 9,9653 15,0374
2-Propanol | 4,6906 1,5870 15,2305 15,5516 0,1519 -3,0474 -8,7428 8,7619 14,3054
N-Butanol 4,5908 1,5532 14,9065 15,2208 0,1487 -2,9826 -9,0675 9,1233 15,0595
Tert-Butanol | 4,4910 1,5195 14,5824 14,8899 0,1454 -2,9177 -9,8395 6,3246 13,1010
Etilen Glikol | 4,2914 1,4519 13,9343 14,2281 0,1390 -2,7881 -11,5576 7,5183 16,1488
DMF 3,9920 1,3506 12,9622 13,2354 0,1293 -2,5935 -6,7559 10,4717 14,5048
DMSO 4,1916 1,4182 13,6103 13,8972 0,1357 -2,7232 -6,0694 8,6790 11,8895
Asetonitril 4,0918 1,3844 13,2862 13,5663 0,1325 -2,6584 0,0414 17,1821 14,3498
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Tablo 45. 4. Molekiiliin RM1 yar1 deneysel kuantum kimyasal metotla hesaplanan termodinamik degerleri

MOLEKUL : 4.
YONTEM : RMI1

COZUCT AHan AH) ASan) AS() AGan AG) AGgs) AGen' YAG
(kcal/mol) | (kcal/mol) | (cal/K.mol) | (cal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol) | (kcal/K.mol)

Su 3,9397 1,7168 15,8847 15,5434 -0,7939 -2,9151 -7,1139 12,6426 17,6353
Etanol 3,8609 1,6825 15,5670 15,2325 -0,7781 -2,8568 -7,5206 11,0990 16,5409
Metanol 3,4669 1,5108 13,9785 13,6782 -0,6987 -2,5653 -6,6956 12,7136 17,5426
N-Propanol | 3,7821 1,6481 15,2493 14,9217 -0,7622 -2,7986 -8,2530 10,3688 16,5854
2-Propanol | 3,7033 1,6138 14,9316 14,6108 -0,7463 -2,7402 -8,6054 9,4874 16,0989
N-Butanol 3,6245 1,5795 14,6139 14,2999 -0,7304 -2,6819 -8,9707 9,6079 16,6272
Tert-Butanol | 3,5457 1,5451 14,2962 13,9891 -0,7146 -2,6237 -9,8204 7,9824 15,8937
Etilen Glikol | 3,3881 1,4764 13,6608 13,3673 -0,6828 -2,5071 -11,5080 7,4158 17,0996
DMF 3,1518 1,3734 12,7078 12,4347 -0,6351 -2,3321 -6,5165 8,6228 13,4423
DMSO 3,3093 1,4421 13,3431 13,0565 -0,6669 -2,4487 -6,3944 8,6779 13,2905
Asetonitril 3,2306 1,4078 13,0255 12,7456 -0,6510 -2,3904 0,3971 17,1666 15,0301




4. SONUC VE TARTISMA

Fenil[2-(3-bromobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon (1. Molekiil), fenil[2-
(3-florobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-ilJmetanon (2. Molekiil), fenil[2-(3-
klorobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-ilJmetanon (3. Molekiil) ve fenil[2-(3-metilbenzil)-
1H-1,3-benzimidazol-5-ilJmetanon (4. Molekiil)’iin su, etanol, metanol, n-propanol, izo-
propanol, n-butanol, tert-butanol, etilen glikol, N,N-dimetilformamit (DMF), dimetil
siilfoksit (DMSO) ve asetonitril ortaminda yar1 deneysel kuantum kimyasal metotlar
(AM1, MNDO, MNDOD, PM3, PM6, PM6-DH2, PM7 ve RM1) yardimi ile
hesaplanan AHs) (kcal/mol), AHsH?) (kcal/mol), AS(s) (cal/K.mol), ASsHy (cal/K.mol),
AGg) (kcal/K.mol), AGshty (kcal/K.mol) ve SAG (kcal/K.mol) degerleri kullanilarak;

pKa = YAG® /2,303 .R.T (36)

formiilii yardimiyla her bir molekiiliin pKa degerleri her bir ¢oziicli ortam ve her bir yari
deneysel kuantum kimyasal metoda gore hesaplandi. Bulunan pKa degerleri Tablo 46-
49’de verilmistir. Elde edilen bu degerlerin yar1 deneysel kuantum kimyasal metotlara
gore karsilagtirilmasi Sekil 4-11de, ¢oziicli ortam dikkate alinarak yapilan karsilastirma
grafikleri ise Sekil 12-22’da verilmistir. Bu ¢alistigimiz molekiillerin pKa degerleri bir
yiiksek lisans tez caligmasinda deneysel olarak potansiyometrik titrasyon yontemiyle
yart notralizasyon metoduna gore ve teorik olarak SPARC bilgisayar programi ile
hesaplanmistir (Cakir, 2014). Bu yiiksek tez ¢alismasindaki veriler kullanilarak bizim
elde ettigimiz sonuglar ile karsilastirma yapilmistir. Bu calismamizda kullandigimiz
sekiz farkli metodun ortalama sonucu alinarak Kkarsilastirma yapilmistir. Bu

karsilastirma grafiksel olarak Sekil 23-36’da verilmistir.
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Tablo 46. 1. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamlarinda yar1 deneysel kuantum kimyasal metoda gore hesaplanan pKa degerleri

MOLEKUL : 1.

pKa
¢cozucu METOT

AM1 MNDO MNDOD PM3 PMG6 PM6-DH2 PM7 RM1
Su 12,6084 11,0617 12,2865 13,4534 11,4116 11,5476 12,3005 12,6672
Etanol 11,5519 10,7467 11,9762 12,6431 10,1446 10,3742 10,8749 11,8699
Metanol 12,3329 11,2441 12,3502 17,9996 11,0878 11,2073 11,8627 12,6310
N-Propanol 11,6344 10,7418 11,9631 12,6980 10,2221 10,3489 10,9852 11,9079
2-Propanol 11,2929 10,6811 11,8770 12,2769 9,7373 9,8580 10,4493 11,5564
N-Butanol 11,6988 10,8540 12,0244 12,7540 10,2802 10,4006 11,0033 11,9491
Tert-Butanol | 11,0837 10,6479 11,7928 12,0498 9,3889 9,4986 9,5678 11,4166
Etilen Glikol | 12,1951 11,2250 12,3193 13,0926 11,1394 11,2547 11,8047 12,3115
DMF 11,2979 11,2882 12,0453 12,0079 10,9997 11,1956 10,6017 9,6455
DMSO 8,9393 7,4838 9,9788 9,3022 8,2225 8,3649 8,6821 9,5234
Asetonitril 11,1561 11,2008 12,2442 11,1007 10,1474 10,2553 10,4872 10,8045
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Tablo 47. 2. Molekiiliin ¢aligilan ¢oziicii ortamlarinda yar1 deneysel kuantum kimyasal metoda gore hesaplanan pKa degerleri

MOLEKUL : 2.

pKa
¢cozucu METOT

AM1 MNDO MNDOD PM3 PMG6 PM6-DH2 PM7 RM1
Su 12,7853 11,5746 11,4518 13,5275 11,5813 11,5101 12,4299 12,6160
Etanol 11,7253 11,2493 11,1583 12,7156 10,3109 10,3374 11,0017 11,8197
Metanol 12,4885 11,6954 11,6157 18,0648 11,2372 11,1741 11,9766 12,5859
N-Propanol 11,8042 11,2341 11,1619 12,7691 10,3850 10,3129 11,1095 11,8588
2-Propanol 11,4591 11,1632 11,0925 12,3465 9,8967 9,8228 10,5710 11,5082
N-Butanol 11,8615 11,3259 11,2565 12,8221 10,4362 10,3662 11,1223 11,9020
Tert-Butanol | 11,2429 11,1095 11,0416 12,1164 9,5416 9,4649 9,6843 11,3705
Etilen Glikol | 12,3472 11,6661 11,6015 13,1564 11,2853 11,2226 11,9160 12,2674
DMF 11,4392 11,6985 11,3776 12,0672 11,1354 11,1656 10,7053 9,6045
DMSO 9,0879 7,9147 9,2778 9,3645 8,3650 8,3334 8,7907 9,4804
Asetonitril 11,3011 11,6212 11,5599 11,1615 10,2865 10,2245 10,5933 10,7625
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Tablo 48. 3. Molekiiliin ¢aligilan ¢oziicii ortamlarinda yar1 deneysel kuantum kimyasal metoda gore hesaplanan pKa degerleri

MOLEKUL : 3.

pKa
¢cozucu METOT

AM1 MNDO MNDOD PM3 PMG6 PM6-DH2 PM7 RM1
Su 12,8229 11,5828 11,4277 13,5969 11,5903 11,4149 12,2482 12,7755
Etanol 11,7622 11,2574 11,1345 12,7836 10,3198 10,2441 10,8236 11,9760
Metanol 12,5217 11,7027 11,5944 18,1258 11,2452 11,0903 11,8167 12,7263
N-Propanol 11,9994 11,2420 11,1386 12,8358 10,3937 10,2214 10,9351 12,0119
2-Propanol 11,4945 11,8115 11,0696 12,4118 9,9052 9,7332 10,4002 11,6582
N-Butanol 11,8962 11,3335 11,2342 12,8859 10,4445 10,2784 10,9552 12,0488
Tert-Butanol | 11,2767 11,1169 11,0199 12,1789 9,5497 9,3791 9,5208 11,5140
Etilen Glikol | 12,3796 11,6732 11,5807 13,2160 11,2931 11,1406 11,7597 12,4046
DMF 11,4694 11,7051 11,3582 12,1226 11,1426 11,0894 10,5598 9,7321
DMSO 9,1194 7,9216 9,2574 9,4228 8,3726 8,2533 8,6382 9,6144
Asetonitril 11,3319 11,6280 11,5400 11,2184 10,2940 10,1463 10,4443 10,8934
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Tablo 49. 4. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamlarinda yar1 deneysel kuantum kimyasal metoda gore hesaplanan pKa degerleri

MOLEKUL : 4.

pKa
¢cozucu METOT

AM1 MNDO MNDOD PM3 PMG6 PM6-DH2 PM7 RM1
Su 12,6097 11,6117 11,4755 13,4290 11,5648 11,4992 12,3442 12,9323
Etanol 11,5530 11,2857 11,1814 12,6191 10,2947 10,3267 10,9176 12,1297
Metanol 12,3340 11,7281 11,6365 17,9781 11,2227 11,1646 11,9012 12,8643
N-Propanol 11,6356 11,2698 11,1846 12,6746 10,3691 10,3024 11,0272 12,1624
2-Propanol 11,2940 11,1981 11,1146 12,2540 9,8812 9,8124 10,4904 11,8056
N-Butanol 11,6999 11,3600 11,2781 12,7315 10,4210 10,3561 11,0434 12,1930
Tert-Butanol | 11,0848 11,0628 11,6301 12,0278 9,4677 9,4550 9,6072 11,6551
Etilen Glikol | 12,1962 11,6980 11,6218 13,0716 11,2712 11,2132 11,8422 12,5394
DMF 11,2988 11,7282 11,3965 11,9883 11,6049 11,1568 10,6366 9,8575
DMSO 8,9403 7,9459 9,2976 8,7749 8,3512 8,3242 8,7188 9,7462
Asetonitril 11,1571 11,6518 11,5792 11,0807 10,2730 10,2155 10,5230 11,0218




pKa

Coziicii

H |. Molekiil ®2. Molekiill =3.Molekiil m4. Molekiil

Sekil 7. AMI metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilastiriimasi

Coziicii

m 1. Molekuil m2. Molekiill =3. Molekul m4. Molekiil

Sekil 8. MNDO metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmast
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Coziicii

H 1. Molekil m2. Molekiill =3. Molekil m4. Molekiil

Sekil 9. MNDOD metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi

pKa

Coziicii

H 1. Molekil ®m2. Molekiill =3.Molekiil m4. Molekiil

Sekil 10. PM3 metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi
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Coziicii

m 1. Molekil m2. Molekiil =3. Molekil =4, Molekiil

Sekil 11. PM6 metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi

Coziicii

m 1. Molekil m®m2. Molekiill =3. Molekil =4, Molekiil

Sekil 12. PM6-DH2 metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi
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Coziicii

H 1. Molekil m®m2. Molekiill =3.Molekil =4, Molekiil

Sekil 13. PM7 metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi

Coziicu

m 1. Molekal m2. Molekiil = 3. Molekil m4. Molekul

Sekil 14. RM1 metoduna gore molekiillerin pKa degerlerinin karsilagtirilmasi
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pKa

Metot

m 1. Molekiil m2. Molekiil =3. Molekil m4. Molekiil

Sekil 15. Su ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastiriimasi
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Metot

m 1. Molekil m2. Molekiil =3. Molekil =4, Molekiil

Sekil 16. Etanol ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastiriimasi
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Metot

H 1. Molekil ®m2. Molekiill =3.Molekil m4. Molekiil

Sekil 17. Metanol ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastiriimasi

pKa

Metot

m 1. Molekil m2. Molekiil =3. Molekil =4, Molekiil

Sekil 18. N-Propanol ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi
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pKa

Metot

m 1. Molekiil m2. Molekiil =3. Molekil m4. Molekiil

Sekil 19. 2-Propanol ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastiriimasi

Metot

H 1. Molekil ®m2. Molekiill =3.Molekil m4. Molekiil

Sekil 20. N-Butanol ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilagtirilmasi
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pKa

Metot

m 1. Molekil m2. Molekiil =3. Molekil =4, Molekiil

Sekil 21. Tert-Butanol ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastiriimasi

m 1. Molekil m®m2. Molekiil =3. Molekil m4. Molekiil

Sekil 22. Etilen glikol ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilagtirilmasi
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Metot

H 1. Molekil ®m2. Molekiill =3.Molekil m4. Molekiil

Sekil 23. DMF ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi

Metot

m 1. Molekil ®m2, Molekiil =3. Molekil =4, Molekiil

Sekil 24. DMSO ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastiriimasi
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Metot

H 1. Molekil ®m2. Molekiill =3.Molekil m4. Molekiil

Sekil 25. Asetonitril ortaminda molekiillerin pKa degerlerinin karsilastirilmasi

2-Propanol DMF Tert-Butanol Asetonitril
m Deneysel 13,26 14,67 14,02 14,90
m SPARC 12,58 16,86 14,21 15,80
= MOPAC (ORT) 10,97 11,14 10,68 10,92

Sekil 26. 1. Molekiil i¢in deneysel ve teorik pKa degerlerinin karsilastirilmasi
(*Deneysel ve SPARC degerleri kaynak (Cakir, 2014)’den alinmustir.)
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2-Propanol DMF Tert-Butanol Asetonitril
m Deneysel 13,39 13,03 13,74 13,91
m SPARC 12,56 16,83 14,19 15,78
= MOPAC (ORT) 10,98 11,15 10,70 10,94

Sekil 27. 2. Molekiil i¢in deneysel ve teorik pKa degerlerinin karsilastiriimasi
(*Deneysel ve SPARC degerleri kaynak (Cakir, 2014)’den alinmistir.)

2-Propanol DMF Tert-Butanol Asetonitril
m Deneysel 12,80 14,07 13,69 14,14
m SPARC 12,56 16,83 14,18 15,78
5 MOPAC (ORT) 11,06 11,15 10,69 10,94

Sekil 28. 3. Molekiil i¢in deneysel ve teorik pKa degerlerinin karsilastirilmasi
(*Deneysel ve SPARC degerleri kaynak (Cakir, 2014)’den alinmustir.)
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2-Propanol DMF Tert-Butanol Asetonitril
m Deneysel 13,62 14,64 14,62 15,08
m SPARC 12,74 17,02 14,38 15,96
MOPAC (ORT) 10,98 11,21 10,75 10,94

Sekil 29. 4. Molekiil i¢in deneysel ve teorik pKa degerlerinin karsilastirilmasi
y p 2
(*Deneysel ve SPARC degerleri kaynak (Cakir, 2014)’den alinmistir.)

Dort adet benzimidazol tiirevi bilesigindeki halka sisteminde N-H protonunun
zaylf asidik ozellik gosterdigi bilinir. Sonuglar ¢oziiciilerin dilelektrik sabitine gore
incelendiginde teorik olarak asitlik siralamasi dielektrik sabitinin artmasiyla asitlik
sabiti artar. Bu sonuca gore asitlik sabiti artis1 ; su (D : 78) > DMSO (D : 46) > etilen
glikol (D : 38) > DMF (D : 37) > asetonitril (D : 36) > metanol (D : 33) > etanol (D :
24) > n-propanol (D : 20,3) > 2-propanol (D : 19,4) > n-butanol (D : 17,5) > tert-butanol
(D : 12) seklindedir. Elde edilen sonuglar pK; degerindeki artisa gore (veya asitlikteki

azalmaya gore siralandiginda) incelendiginde 1. Molekiilde;

AMT1’e gore, DMSO > tert-butanol > asetonitril > 2-Propanol > DMF > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

MNDO’ya gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > n-propanol > etanol > n-
butanol > su > asetonitril > etilen glikol > metanol > DMF,
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MNDOD’a gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > n-propanol > etanol > n-
butanol > DMF > asetonitril > su > etilen glikol > metanol,

PM3’¢ gore, DMSO > asetonitril > DMF > tert-butanol > 2-propanol > etanol > n-

propanol > n-butanol > etilen glikol > su > metanol,

PM6’ya gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > etanol > asetonitril > n-

propanol > n-butanol > DMF > metanol > etilen glikol > su,

PM6-DH2’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > n-propanol

> etanol > n-butanol > DMF > metanol > etilen glikol > su,

PM7’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > DMF > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

RM1’e gore, DMSO > DMF > asetonitril > tert-butanol > 2-propanol > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

2. Molekiilde;

AM1’e gore, DMSO > tert-butanol > asetonitril > DMF > 2-propanol > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

MNDO’ya goére, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > n-propanol > etanol > n-

butanol > su > asetonitril > etilen glikol > metanol > DMF,

MNDOD’a gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > etanol > n-propanol > n-

butanol > DMF > su > asetonitril > etilen glikol > metanol,

PM3’e gére, DMSO > asetonitril > DMF > tert-butanol > 2-propanol > etanol > n-

propanol > n-butanol > etilen glikol > su > metanol,
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PM6’ya gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > etanol > n-

propanol > n-butanol > DMF > metanol > etilen glikol > su,

PM6-DH2’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > n-propanol

> etanol > n-butanol > DMF > metanol > etilen glikol > su,

PM7’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > DMF > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

RM1’e gore, DMSO > DMF > asetonitril > tert-butanol > 2-propanol > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

3. Molekiilde;

AM1’e gore, DMSO > tert-butanol > asetonitril > DMF > 2-propanol > etanol >

n-butanol > n-propanol > etilen glikol > metanol > su,

MNDOQ’ya gore, DMSO > tert-butanol > n-propanol > etanol > n-butanol > su >

asetonitril > etilen glikol > metanol > DMF > 2-propanol,

MNDOD’a gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > etanol > n-propanol > n-

butanol > DMF > su > asetonitril > etilen glikol > metanol,

PM3’¢ gore, DMSO > asetonitril > DMF > tert-butanol > 2-propanol > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > su > metanol,

PM6’ya gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > etanol > n-

propanol > n-butanol > DMF > metanol > etilen glikol > su,

PM6-DH2’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > n-propanol

> etanol > n-butanol > DMF > metanol > etilen glikol > su,

84



PM7’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > DMF > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

RM1’e gore, DMSO > DMF > asetonitril > tert-butanol > 2-propanol > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

4. Molekiilde;

AM1’e gore, DMSO > tert-butanol > asetonitril > 2-propanol > DMF > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,

MNDO’ya gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > n-propanol > etanol > n-
butanol > su > asetonitril > etilen glikol > metanol > DMF,

MNDOD’a gére, DMSO > 2-propanol > etanol > n-propanol > n-butanol > DMF

> su > asetonitril > etilen glikol > tert-butanol > metanol,

PM3’e gore, DMSO > asetonitril > DMF > tert-butanol > 2-propanol > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > su > metanol,

PM6’ya gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > etanol > n-

propanol > n-butanol > metanol > etilen glikol > su > DMF,

PM6-DH2’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > n-propanol

> etanol > n-butanol > DMF > metanol > etilen glikol > su,

PM7’ye gore, DMSO > tert-butanol > 2-propanol > asetonitril > DMF > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su,
RM1’e gore, DMSO > DMF > asetonitril > tert-butanol > 2-propanol > etanol >

n-propanol > n-butanol > etilen glikol > metanol > su seklindedir. Bu siralamalarin daha

iyi anlasilabilmesi i¢in bu veriler bir tablo halinde Tablo 50-53’de verilmistir. Burada
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asidik kuvvet bakimindan 1. molekiilin DMSO ortaminda MNDO metoduna gore (pKa
= 7,4838) diger molekiillere oranla daha kuvvetli, 3. molekiiliin metanol ortaminda PM3
metoduna gore (pKa = 18,1258) diger molekiillere oranla daha az kuvvetli asidik 6zellik

gosterdigi tespit edilmistir.
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Tablo 50. 1. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin siralanmasi

MOLEKUL : 1.

AM1

MNDO

MNDOD

PM3

PM6

PM6-DH2

PM7

RM1

DMSO
(8,9393)

DMSO
(7,4838)

DMSO
(9,9788)

DMSO
(9,3022)

DMSO
(8,2225)

DMSO
(8,3649)

DMSO
(8,6821)

DMSO
(9,5234)

Tert-Butanol
(11,0837)

Tert-Butanol
(10,6479)

Tert-Butanol
(11,7928)

Asetonitril
(11,1007)

Tert-Butanol
(9,3889)

Tert-Butanol
(9,4986)

Tert-Butanol
(9,5678)

DMF
(9,6455)

Asetonitril
(11,1561)

2-Propanol
(10,6811)

2-Propanol
(11,8770)

DMF
(12,0079)

2-Propanol
(9,7373)

2-Propanol
(9,8580)

2-Propanol
(10,4493)

Asetonitril
(10,8045)

2-Propanol
(11,2929)

N-Propanol
(10,7418)

N-Propanol
(11,9631)

Tert-Butanol
(12,0498)

Etanol
(10,1446)

Asetonitril
(10,2553)

Asetonitril
(10,4872)

Tert-Butanol
(11,4166)

DMF
(11,2979)

Etanol
(10,7467)

Etanol
(11,9762)

2-Propanol
(12,2769)

Asetonitril
(10,1474)

N-Propanol
(10,3489)

DMF
(10,6017)

2-Propanol
(11,5564)

Etanol
(11,5519)

N-Butanol
(10,8540)

N-Butanol
(12,0244)

Etanol
(12,6431)

N-Propanol
(10,2221)

Etanol
(10,3742)

Etanol
(10,8749)

Etanol
(11,8699)

N-Propanol
(11,6344)

Su
(11,0617)

DMF
(12,0453)

N-Propanol
(12,6980)

N-Butanol
(10,2802)

N-Butanol
(10,4006)

N-Propanol
(10,9852)

N-Propanol
(11,9079)

N-Butanol
(11,6988)

Asetonitril
(11,2008)

Asetonitril
(12,2442)

N-Butanol
(12,7540)

DMF
(10,9997)

DMF
(11,1956)

N-Butanol
(11,0033)

N-Butanol
(11,9491)

Etilen Glikol
(12,1951)

Etilen Glikol
(11,2250)

Su
(12,2865)

Etilen Glikol
(13,0926)

Metanol
(11,0878)

Metanol
(11,2073)

Etilen Glikol
(11,8047)

Etilen Glikol
(12,3115)

Metanol
(12,3329)

Metanol
(11,2441)

Etilen Glikol
(12,3193)

Su
(13,4534)

Etilen Glikol
(11,1394)

Etilen Glikol
(11,2547)

Metanol
(11,8627)

Metanol
(12,6310)

Su
(12,6084)

DMF
(11,2882)

Metanol
(12,3502)

Metanol
(17,9996)

Su
(11,4116)

Su
(11,5476)

Su
(12,3005)

Su
(12,6672)
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Tablo 51. 2. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin siralanmasi

MOLEKUL : 2.

AM1

MNDO

MNDOD

PM3

PM6

PM6-DH2

PM7

RM1

DMSO
(9,0879)

DMSO
(7,9147)

DMSO
(9,2778)

DMSO
(9,3645)

DMSO
(8,3650)

DMSO
(8,3334)

DMSO
(8,7907)

DMSO
(9,4804)

Tert-Butanol
(11,2429)

Tert-Butanol
(11,1095)

Tert-Butanol
(11,0416)

Asetonitril
(11,1615)

Tert-Butanol
(9,5416)

Tert-Butanol
(9,4649)

Tert-Butanol
(9,6843)

DMF
(9,6045)

Asetonitril
(11,3011)

2-Propanol
(11,1632)

2-Propanol
(11,0925)

DMF
(12,0672)

2-Propanol
(9,8967)

2-Propanol
(9,8228)

2-Propanol
(10,5710)

Asetonitril
(10,7625)

DMF
(11,4392)

N-Propanol
(11,2341)

Etanol
(11,1583)

Tert-Butanol
(12,1164)

Asetonitril
(10,2865)

Asetonitril
(10,2245)

Asetonitril
(10,5933)

Tert-Butanol
(11,3705)

2-Propanol
(11,4591)

Etanol
(11,2493)

N-Propanol
(11,1619)

2-Propanol
(12,3465)

Etanol
(10,3109)

N-Propanol
(10,3129)

DMF
(10,7053)

2-Propanol
(11,5082)

Etanol
(11,7253)

N-Butanol
(11,3259)

N-Butanol
(11,2565)

Etanol
(12,7156)

N-Propanol
(10,3850)

Etanol
(10,3374)

Etanol
(11,0017)

Etanol
(11,8197)

N-Propanol
(11,8042)

Su
(11,5746)

DMF
(11,3776)

N-Propanol
(12,7691)

N-Butanol
(10,4362)

N-Butanol
(10,3662)

N-Propanol
(11,1095)

N-Propanol
(11,8588)

N-Butanol
(11,8615)

Asetonitril
(11,6212)

Su
(11,4518)

N-Butanol
(12,8221)

DMF
(11,1354)

DMF
(11,1656)

N-Butanol
(11,1223)

N-Butanol
(11,9020)

Etilen Glikol
(12,3472)

Etilen Glikol
(11,6661)

Asetonitril
(11,5599)

Etilen Glikol
(13,1564)

Metanol
(11,2372)

Metanol
(11,17412)

Etilen Glikol
(11,9160)

Etilen Glikol
(12,2674)

Metanol
(12,4885)

Metanol
(11,6954)

Etilen Glikol
(11,6015)

Su
(13,5275)

Etilen Glikol
(11,2853)

Etilen Glikol
(11,2226)

Metanol
(11,9766)

Metanol
(12,5859)

Su
(12,7853)

DMF
(11,6985)

Metanol
(11,6157)

Metanol
(18,0648)

Su
(11,5813)

Su
(11,5101)

Su
(12,4299)

Su
(12,6160)




68

Tablo 52. 3. Molekiiliin ¢aligilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin siralanmasi

MOLEKUL : 3.

AM1

MNDO

MNDOD

PM3

PM6

PM6-DH2

PM7

RM1

DMSO
(9,1194)

DMSO
(7,9216)

DMSO
(9,2574)

DMSO
(9,4228)

DMSO
(8,3726)

DMSO
(8,2533)

DMSO
(8,6382)

DMSO
(9,6144)

Tert-Butanol
(11,2767)

Tert-Butanol
(11,1169)

Tert-Butanol
(11,0199)

Asetonitril
(11,2184)

Tert-Butanol
(9,5497)

Tert-Butanol
(9,3791)

Tert-Butanol
(9,5208)

DMF
(9,7321)

Asetonitril
(11,3319)

N-Propanol
(11,2420)

2-Propanol
(11,0696)

DMF
(12,1226)

2-Propanol
(9,9052)

2-Propanol
(9,7332)

2-Propanol
(10,4002)

Asetonitril
(10,8934)

DMF
(11,4694)

Etanol
(11,2574)

Etanol
(11,1345)

Tert-Butanol
(12,1789)

Asetonitril
(10,2940)

Asetonitril
(10,1463)

Asetonitril
(10,4443)

Tert-Butanol
(11,5140)

2-Propanol
(11,4945)

N-Butanol
(11,3335)

N-Propanol
(11,1386)

2-Propanol
(12,4118)

Etanol
(10,3198)

N-Propanol
(10,2214)

DMF
(10,5598)

2-Propanol
(11,6582)

Etanol
(11,7622)

Su
(11,5828)

N-Butanol
(11,2342)

Etanol
(12,7836)

N-Propanol
(10,3937)

Etanol
(10,2441)

Etanol
(10,8236)

Etanol
(11,9760)

N-Butanol
(11,8962)

Asetonitril
(11,6280)

DMF
(11,3582)

N-Propanol
(12,8358)

N-Butanol
(10,4445)

N-Butanol
(10,2784)

N-Propanol
(10,9351)

N-Propanol
(12,0119)

N-Propanol
(11,9994)

Etilen Glikol
(11,6732)

Su
(11,4277)

N-Butanol
(12,8859)

DMF
(11,1426)

DMF
(11,0894)

N-Butanol
(10,9552)

N-Butanol
(12,0488)

Etilen Glikol
(12,3796)

Metanol
(11,7027)

Asetonitril
(11,5400)

Etilen Glikol
(13,2160)

Metanol
(11,2452)

Metanol
(11,0903)

Etilen Glikol
(11,7597)

Etilen Glikol
(12,4046)

Metanol
(12,5217)

DMF
(11,7051)

Etilen Glikol
(11,5807)

Su
(13,5969)

Etilen Glikol
(11,2931)

Etilen Glikol
(11,1406)

Metanol
(11,8167)

Metanol
(12,7263)

Su
(12,8229)

2-Propanol
(11,8115)

Metanol
(11,5944)

Metanol
(18,1258)

Su
(11,5903)

Su
(11,4149)

Su
(12,2482)

Su
(12,7755)
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Tablo 53. 4. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin siralanmasi

MOLEKUL : 4.

AM1

MNDO

MNDOD

PM3

PM6

PM6-DH2

PM7

RM1

DMSO
(8,9403)

DMSO
(7,9459)

DMSO
(9,2976)

DMSO
(8,7749)

DMSO
(8,3512)

DMSO
(8,3242)

DMSO
(8,7188)

DMSO
(9,7462)

Tert-Butanol
(11,0848)

Tert-Butanol
(11,0628)

2-Propanol
(11,1146)

Asetonitril
(11,0807)

Tert-Butanol
(9,4677)

Tert-Butanol
(9,4550)

Tert-Butanol
(9,6072)

DMF
(9,8575)

Asetonitril
(11,1571)

2-Propanol
(11,1981)

Etanol
(11,1814)

DMF
(11,9883)

2-Propanol
(9,8812)

2-Propanol
(9,8124)

2-Propanol
(10,4904)

Asetonitril
(11,0218)

2-Propanol
(11,2940)

N-Propanol
(11,2698)

N-Propanol
(11,1846)

Tert-Butanol
(12,0278)

Asetonitril
(10,2730)

Asetonitril
(10,2155)

Asetonitril
(10,5230)

Tert-Butanol
(11,6511)

DMF
(11,2988)

Etanol
(11,2857)

N-Butanol
(11,2781)

2-Propanol
(12,2540)

Etanol
(10,2947)

N-Propanol
(10,3024)

DMF
(10,6366)

2-Propanol
(11,8056)

Etanol
(11,5530)

N-Butanol
(11,3600)

DMF
(11,3965)

Etanol
(12,6191)

N-Propanol
(10,3691)

Etanol
(10,3267)

Etanol
(10,9176)

Etanol
(12,1297)

N-Propanol
(11,6356)

Su
(11,6117)

Su
(11,4755)

N-Propanol
(12,6746)

N-Butanol
(10,4210)

N-Butanol
(10,3561)

N-Propanol
(11,0272)

N-Propanol
(12,1624)

N-Butanol
(11,6999)

Asetonitril
(11,6518)

Asetonitril
(11,5792)

N-Butanol
(12,7315)

Metanol
(11,2227)

DMF
(11,1568)

N-Butanol
(11,0434)

N-Butanol
(12,1930)

Etilen Glikol
(12,1962)

Etilen Glikol
(11,6980)

Etilen Glikol
(11,6218)

Etilen Glikol
(13,0716)

Etilen Glikol
(11,2712)

Metanol
(11,1646)

Etilen Glikol
(11,8422)

Etilen Glikol
(12,5394)

Metanol
(12,3340)

Metanol
(11,7281)

Tert-Butanol
(11,6301)

Su
(13,4290)

Su
(11,5648)

Etilen Glikol
(11,2132)

Metanol
(11,9012)

Metanol
(12,8643)

Su
(12,6097)

DMF
(11,7282)

Metanol
(11,6365)

Metanol
(17,9781)

DMF
(11,6049)

Su
(11,4992)

Su
(12,3442)

Su
(12,9323)




Sonuglar otoprotoliz sabitine gore incelendiginde ¢oziiciilerin otoprotoliz sabiti
degerlerinin kiigiikten biiyiige dogru siralanigi; su (pKs = 14), etilen glikol (pKs = 15,8),
metanol (pKs = 16,5), DMF (pKs = 18), etanol (pKs = 18,7), n-propanol (pKs = 19,2),
2-propanol (pKs = 20,6), n-butanol (pKs = 21,6), tert-butanol (pKs = 22), asetonitril
(pKs = 33) ve DMSO (pKs = 33) seklindedir. 1. molekiil, 2-propanol ortaminda PM®,
PM6-DH2, n-butanol ortaminda PM6, PM6-DH2, tert-butanol ortaminda PM6, PM6-
DH2, PM7, MNDO, DMSO ve asetonitril ortaminda ise tiim metotlara gore, 2., 3., ve 4.
molekiilde, 2-propanol ortaminda PM6, PM6-DH2, n-butanol ortaminda PM6, PM6-
DHZ2, tert-butanol ortaminda PM6, PM6-DH2, PM7, DMSO ve asetonitril ortaminda ise
tiim metotlara gore daha fazla asidik 6zellige sahip oldugu gozlenmistir. Burada yapilan
degerlendirmeyi tablosal olarak ifade etmek gerekirse, elde edilen degerlerin her bir
¢oziicli ortaminda metotlara gore degisimi Tablo 54-57 arasinda verilmistir.

Coziciilerin farklandirma ve seviyeleme etkileri incelendiginde tiim bilesiklerin

calisilan ¢oziiciiler icerisinde farklandirildigi goriildi.
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Tablo 54. 1. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin ¢alisilan modellere gore siralanmasi

MOLEKUL : 1.

Su Etanol Metanol N- 2-Propanol | N-Butanol Tert- Etilen DMF DMSO | Asetonitril

Propanol Butanol Glikol
MNDO PM6 PM6 PM6 PM6 PM6 PM6 PM6 RM1 MNDO PM6
(11,0617) | (10,1446) | (11,0878) | (10,2221) | (9.7373) | (10.2802) | (9,3889) | (11,1394) | (9,6455) | (7.4838) | (10,1474)
PM6- PM6- PM6- PM6 PM6-DH2

PM6 DH2 DH2 DH2 PM6-DH2 PM6-DH2 PM6-DH2 MNDO PM7 (8,2225) (10,2553)
(11,4116) | (10,3742) | (11,2073) | (10,3489) |  (9,8580) | (10,4006) | (9.4986) | (11.2250) | (10,6017)
PM6- PM6 PM6-DH2
DH2 MNDO MNDO MNDO PM7 MNDO PM7 PM6-DH2 (10,9997) (8,3649) | PM7
(11,5476) | (10,7467) | (11,2441) | (13,1576) | (10.4493) | (10,8540) | (9,5678) | (11,2547) (10,4872)
MNDOD | PM7 PM7 PM7 MNDO PM7 MNDO PM7 PM6-DH2 PM3 RM1
(12.2865) | (10,8749) | (11,8627) | (10.9852) | (10,6811) | (11,0033) | (10.6479) | (11.8047)| (11,1956)| (8.6821) | (10,8045)
PM7 AM1 AM1 AM1 AM1 AM1 AM1 AM1 MNDO AM1 PM3
(12,3005) | (11,5519) | (12,3329) | (11,6344) | (11,2929) | (11,6988) | (11,0837) | (121951)| (11,2882)| (8.9393) | (11,1007)
AM1 RM1 MNDOD | RM1 RM1 RM1 RM1 RM1 AM1 PM3 AM1
(12,6084) | (11,8699) | (12,3502) | (11,9079) | (11,5564) | (11,9491) | (11.4146) | (123115)| (11,2979)| (9.3032) | (11,1561)
RM1 MNDOD | RM1 MNDOD | MNDOD MNDOD MNDOD MNDOD PM3 RM1 MNDO
(12,6672) | (11,9762) | (12,6310) | (11,9631) | (11,8770) | (12,0244) | (11,7928) | (12,3193) | (12,0079) | (9.5234) | (11,2008)
PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 MNDOD MNDOD MNDOD
(134534) | (12,6431) | (17,0996) | (12,6980) | (12.2769) | (12.7540) | (12,0498) | (13,0926) | (12,0453) | (9.9788) | (12,2442)
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Tablo 55. 2. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin ¢alisilan modellere gore siralanmasi

MOLEKUL : 2.

Su Etanol Metanol N- 2-Propanol | N-Butanol Tert- Etilen DMF DMSO | Asetonitril

Propanol Butanol Glikol
PM6- PM6- RM1 MNDO PM6-DH?2

MNDOD | PM6 DH2 DH2 PM6-DH2 | PM6-DH2 | PM6-DH2 | PM6-DH2 (9,6045) (7,9147) (10,2245)
(11,4518) | (10,3109) | (11,1741) | (10,3129) |  (9.8228) | (10,3662) |  (9,4649) | (11,2226)
PM6- PM6- PM7 PM6
DH2 DH2 PM6 PM6 PM6 PM6 PM6 PM6 (10,7053) | PM6-DH2 (10,2865)
(11,5101) | (10,3374) | (11,2372) | (10,3850) |  (9.8967) | (10,4362) | (9,5416) | (11,2853) (8,3334)
MNDO PM7 MNDOD | PM7 PM7 PM7 PM7 MNDOD PM6 PM6 PM7
(11,5746) | (11,0017) | (11,6157) | (11,1095) | (105710) | (11,1223)| (9.6843) | (11,6015)| (11,1354)| (8.3650) | (10,5933)
PM6 MNDOD | MNDO MNDOD | MNDOD MNDOD MNDOD MNDO PM6-DH2 | PM7 RM1
(11,5813) | (11,1583) | (11,6954) | (11,1619) | (11,0925) | (11,2565) | (11,0416)| (11,6661)| (11,1656)| (8.7907) | (10,7625)
PM7 MNDO PM7 MNDO MNDO MNDO MNDO PM7 MNDOD AM1 PM3
(12,4299) | (11,2493) | (11,9766) | (11,2341) | (11,1632) | (11,3259) | (11,1095) | (11,9160) | (11,3776) | (9.0879) | (11,1615)
RM1 AM1 AM1 AM1 AM1 AM1 AM1 RM1 AM1 MNDOD AM1
(12,6160) | (11,7253) | (12,4885) | (11,8042) | (11,4591) | (11,8615) | (11.2429) | (122674) | (11,4392) | (9.2778) | (11,3011)
AM1 RM1 RM1 RM1 RM1 RM1 RM1 AM1 MNDO PM3 MNDOD
(12,7853) | (11,8197) | (12,5859) | (11,8588) | (11,5082) | (11,9020) | (11,3705)| (12:3472)| (11,6985)| (9.3645) | (11,5599)
PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 RM1 MNDO
(13,5275) | (12,7156) | (18,0648) | (12,7691) | (12,3465) | (12,8221) | (12,1164) | (13.1564) | (12,0672) | (9,4804) | (11,6212)
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Tablo 56. 3. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin ¢alisilan modellere gore siralanmasi

MOLEKUL : 3.
Su Etanol Metanol N- 2-Propanol | N-Butanol Tert- Etilen DMF DMSO | Asetonitril
Propanol Butanol Glikol
PM6- PM6- PM6- PM6- RM1
DH2 DH2 DH2 DH2 PM6-DH2 PM6-DH2 PM6-DH2 PM6-DH2 (9,7321) | MNDO PM6-DH2
(11,4149) | (10.2441) | (10,0903) | (10,2214) | (9.7332) | (102784) |  (9,3791) | (11,1406) (7.9216) |  (10,1463)
MNDOD | MNDO PM6 PM6 PM6 PM6 PM7 PM6 PM7 PM6-DH2 PM6
(11,4277) | (10,3198) | (11,2452) | (103937) |  (9,9052) | (10,4445) | (9.5208) | (11,2931)| (10,5598) | (8.2533) | (10,2940)
MNDO PM7 MNDOD | PM7 PM7 PM7 PM6 MNDOD PM6-DH2 PM6 PM7
(11,5828) | (10,8236) | (11,5944) | (10,9351) | (10,4002) | (10,9552) | (9.5497) | (11.5807) | (11,0894) | (8.3726) | (10,4443
PM6 MNDOD | MNDO MNDOD | MNDOD MNDOD MNDOD MNDO PM6 PM7 RM1
(11,5903) | (11,1345) | (11,7027) | (11,1386) | (11,0696) | (11,2342) | (11,0199) | (11.6732) | (11,1426) | (8.6382) | (10,8934)
PM7 MNDO PM7 MNDO AM1 MNDO MNDO PM7 MNDOD AM1 PM3
(12,2482) | (11,2574) | (11,8167) | (11,2420) | (11,4945) | (11,3335) | (11,1169) | (11,7597) | (11,3582) | (9.1194) | (11,2184)
RM1 AM1 AM1 AM1 RM1 AM1 AM1 AM1 AM1 MNDOD AM1
(12,7755) | (11,7622) | (12,5217) | (11,9994) | (11,6582) | (11,8962) | (11,2767) | (12,3796) | (11,4694)| (9,2574) | (11,3319)
AM1 RM1 RM1 RM1 MNDO RM1 RM1 RM1 MNDO PM3 MNDOD
(12,8229) | (11,9760) | (12,7263) | (12,0119) | (11,8115) | (12,0488) | (115140) | (12.4046) | (11,7051)| (9.4228) | (11,5400)
PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 RM1 MNDO
(13,5969) | (12,7836) | (18,1258) | (12,8358) | (12.4118) | (12,8859) | (121789) | (132160)| (12,1226) | (9.6144) | (11,6280
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Tablo 57. 4. Molekiiliin ¢alisilan ¢oziicii ortamina gore pKa degerlerinin ¢alisilan modellere gore siralanmasi

MOLEKUL : 4.
Su Etanol Metanol N- 2-Propanol | N-Butanol Tert- Etilen DMF DMSO Asetonitril
Propanol Butanol Glikol
PM6- PM6-
MNDOD | PM6 DH2 DH2 PM6-DH2 | PM6-DH2 | PM6-DH2 | PM6-DH2 | RM1 MNDO PM6-DH2
(11,4755) | (10,2947) | (11,1646) | (10,3024) (9,8124) (10,3561) (9,4550) (11,2132) (9,8575) (7,9459) (10,2155)
PM6- PM6-
DH2 DH2 PM6 PM6 PM6 PM6 PM6 PM6 PM7 PM6-DH2 | PM6
(11,4992) | (10,3267) | (11,2227) | (10,3691) (9,8812) (10,4210) (9,4677) (11,2712) (10,6366) (8,3242) (10,2730)
PM6 PM7 MNDOD | PM7 PM7 PM7 PM7 MNDOD PM6-DH2 | PM6 PM7
(11,5648) | (10,9176) | (11,6365) | (11,0272) (10,4904) (11,0434) (9,6072) (11,6218) (11,1578) (8,3512) (10,5230)
MNDO MNDOD | MNDO MNDOD | MNDOD MNDOD MNDO MNDO AM1 PM7 RM1
(11,6117) | (11,1814) | (11,7281) | (11,1846) (11,1146) (11,2781) (11,0628) (11,6980) (11,2988) (8,7188) (11,0218)
PM7 MNDO PM7 MNDO MNDO MNDO AM1 PM7 MNDOD PM3 PM3
(12,3442) | (11,2857) | (11,9012) | (11,2698) (11,1981) (11,3600) (11,0848) (11,8422) (11,3965) (8,7749) (11,0807)
AM1 AM1 AM1 AM1 AM1 AM1 MNDOD AM1 PM6 AM1 AM1
(12,6097) | (11,5530) | (12,3340) | (12,6356) (11,2940) (11,6999) (11,6301) (12,1962) (11,6049) (8,9403) (11,1571)
RM1 RM1 RM1 RM1 RM1 RM1 RM1 RM1 MNDO MNDOD MNDOD
(12,9323) | (12,1297) | (12,8643) | (12,1624) (11,8056) (12,1930) (11,6551) (12,5394) (11,7282) (9,2976) (11,5792)
PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 PM3 RM1 MNDO
(13,4290) | (12,6191) | (17,9781) | (12,6746) (12,2540) (12,7315) (12,0278) (13,0716) (11,9883) (9,7462) (11,6518)




5. ONERILER

Bu yiiksek lisans c¢alismamizda c¢alistigimiz fenil[2-(3-bromobenzil)-1H-1,3-
benzimidazol-5-ilJmetanon (1. Molekiil), fenil[2-(3-florobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-
5-illmetanon (2. Molekiil), fenil[2-(3-klorobenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon
(3. Molekiil) ve fenil[2-(3-metilbenzil)-1H-1,3-benzimidazol-5-iljmetanon (4. Molekiil)
bilesikleri disinda daha ¢ok benzimidazol tiirevi bilesigin pKa degeri hesaplamalari
MOPAC 2012 bilgisayar programi ile daha farkli ¢6ziicii gruplarinda yer alan bir¢ok
¢oziicli icerisinde yapilabilir. Bu yapilan teorik calismalar deneysel g¢aligmalar ile
birlikte desteklenebilir. Deneysel olarak ozellikle elektroanalitik yontemlerden olan
potansiyometri, kondiiktometri ve voltametri gibi metotlar yaninda, reaksiyon isilari
yardimiyla kalorimetriden, kimyasal kayma degerlerinden yararlanarak niikleer
magnetik rezonanstan (NMR), dis bir elektrik alanin etkisi ile yiikli bir pargacigin
¢ozelti icerisinde yonlendirilmesinden faydalanarak elektroforezden, kapasite faktorleri
yardimi ile yiiksek performansli sivi kromatografisinden (HPLC), molekiillerdeki
elektronik gegislerin verdigi spektrumlar1 kullanarak UV/GB spektroskopisinden, mor
oOtesi 151k yayarak maddelerin uyarilmasi, belirlenmesi ve disar1 verilen floresan 1s181n
karakteristik dalga boyunun Olgiimii ile bir maddenin ¢ok kiiglik miktarlarinin
tanimlanmas1 ve karakterizasyonunu ile florometriden, maddelerin i¢lerinden gegen
polarizlenmis 151k demetinin diizlemini degistirmesinden yararlanarak polarimetriden,
reaksiyon hizlarini kullanarak Kinetik metotdan faydalanilarak pKa degerlerinin
hesaplamalar1 bu metotlar yardimiyla yapilabilir. Bu yontemler sonucunda elde edilen
pKa degerleri kullanilarak calisma zenginlestirilmis olmasinin yaninda metotlar

arasinda sonuglarin karsilastirma imkani da olur.

Gilintimiizde pKa’nin belirlenmesinde de bir¢ok bilgisayar programlari mevcuttur
ve birgok calismada yaygin sekilde kullanilmaktadir. Bu programlardan bazilar
segilmek suretiyle bu molekiiller i¢in hesaplama yapilabilir ve sonuglar hem teorik
calismalar arasinda hem de teorik ve deneysel calismalar arasinda karsilastirma

yapilabilir.
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