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Arastirma Makalesi Ozet
Bu c¢aligma kapsaminda biyolojik 6neme sahip amin bilesiklerinin bazi
Gelis Tarihi teorik (hesapsal) o6zelliklerinin incelenmesi HyperChem programi

kullanilarak gerceklestirilmistir. Bu amagla, HyperChem programi
kullanilarak ~ 2-amino-6-metil-pridin  ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin

15/08/2022 bilesiklerinin bag uzunluklari, elektrostatik potansiyelleri, toplam yiik
yogunlugu ve yiik dagilimi, bazi enerji parametreleri, HOMO, LUMO, AE,
Kabul Tarihi iyonlagma potansiyeli, elektron ilgisi, elektronik UV spektrumu ve gegis

degerleri gibi birgok parametre hesaplanmstir. Yari-deneysel geometrik
optimizasyonla hesaplanmis deneysel UV spektrumu ve gegis degerleri,

07/09/2022 deneysel UV-VIS spektroskopisiyle karsilastirilmistir. Elde edilen verilerin
birbiriyle uyumlu oldugu gézlenmistir. Bilesiklerin reaktivitesi ile ilgili
DOI 6nemli bir parametre olan, AE degerlerinin birbirine olduk¢a yakin oldugu

gozlenmistir (8.8924 ve 8.8330 eV).

10.5281/zenodo.7236656 Anahtar  Kelimeler:  2-amino-4,6-dimetilprimidin, ~ 2-amino-6-metil-pridin,
HyperChem, teorik (hesapsal) kimya.
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Research Article Abstract

In this study, some theoretical (computational) properties of amine
compounds of biological importance were investigated using the

Received HyperChem software. For this purpose, many parameters, such as bond
lengths, electrostatic potentials, total charge density, and charge

15/08/2022 distribution, various energy parameters, HOMO, LUMO, LUMO-HOMO
gap (AE), ionization potential, electron affinity, electronic UV spectrum,

Accepted and UV transition values of 2-amino-6-methylpyridine and 2-amino-4,6-
dimethylpyrimidine compounds were calculated using the HyperChem
software. Theoretical electronic spectra were compared to the experimental

07/09/2022 UV spectra and transition values were calculated via semi-empirical
geometric optimization. It has been observed that the obtained data are

DOI compatible with each other. The AE values, which is an important
parameter in determining the reactivity of compounds, have been found to
be quite close to each molecule (8.8924 ve 8.8330 eV).

10.5281/zenodo.7236656
Keywords: 2-amino-4,6-dimethylpyrimidine, 2-amino-6-methyl-pyridine,
HyperChem, theoretical (computational) chemistry.

1. Giris

Teorik kimya, kimyanin en temel dallarindan birisi olup son yillarda sentez kimyasi basta olmak
iizere bir¢ok alanda Oncii ¢alismalarin yapilmas1 amaciyla sik sik kullanilmaktadir. Bir ¢alismanin
deneysel olarak gergeklesme olasiliginin belirlenmesi, modellenmesi ve elde edilen sonuglar 15181nda
canli yasamina etki edecek sarf malzemelerin kullammminin yesil kimyay1 destekleyecek sekilde
diizenlenmesine olanak saglamasi, deneysel kimyada oncii olarak kullanilmasinin baslica sebepleridir
D).

Pridin ve primidin tiirevlerini i¢eren bilesikler, biiyiik biyolojik dneme sahiptir (2). Bu aromatik
bilesiklerin serbest amin grubu igermesi durumunda niikleofilik 6zellikleri artmakta ve bir¢ok oncii
bilesigin sentezine olanak saglamaktadir (3-5). 2-amino-6-metil-pridin bilesiginin yaygin adi1 2-amino-
pikolin’dir. 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin yaygin ad1 ise asetilasetonguanidin’dir. 2-amino-6-
metil-pridin  bilesigi ile gergeklestirilen ¢alismalar incelendiginde, bazi kompleks olusumu
calismalarinda giimiis baglayici ajan olarak kullanildigi gézlenmistir (6,7). Ayrica Gaussian 03 ve Gauss
view yazilimi kullanilarak DFT yaklasimi ve B3LYP/6-311++G(d,p) metodu kullanilarak 2-amino-6-
metilpiridin bilesiginin birgok hesapsal parametresi hesaplanarak rapor edilmistir (8). Bununla beraber
teorik infrared spektrumu DFT yontemi kullanilarak elde edilmistir (9). 2-amino-4,6-dimetilprimidin
bilesiginin aromatik halka icerisinde ve serbest pozisyonda azot atomu i¢ermesi katyonlarin baglanmasi
icin milkemmel bir ajan olarak kullanimina olanak saglamistir. Bu sebeple altin, nikel, bakir, paladyum,
platinyum ve rutenyum metal kompleksleri elde edilmistir (10-15). Bilesigin diger biyolojik 6neme
sahip bilesiklerin sentezinde kullanimi ve komplekslesme 6zellikleri Gaussian programi ile bazi teorik
verilerinin hesaplanmasini saglamistir (16—19). 2-amino-6-metilpridin bilesigi i¢eren oligoniikleotidler,
oligoniikleotid tedavisi ve biyoteknoloji i¢in potansiyel olusturan DNA'nin diziye 6zel tanimmmasi
calismalarinda yiiksek segicilikle hedef ¢iftin taninmas1 amaciyla basartyla kullanilmustir (20). Ayrica

2-amino-6-metilpridin bilesiginin, trombin inhibit6rlerinin se¢iciligini arttirmak i¢in orta derecede bazik
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grup olarak kullanildig1 ¢alismalar mevcuttur (21). 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin ise bazi
stilfametazin tiirevi antibiyotiklerin ve fungusitlerin biyodegradasyon ile uzaklastirilmasi esnasinda yan
tirin olarak ¢iktig1 rapor edilmistir (22—26).

Bu calisma kapsaminda, HyperChem Professional 8.0.1 programu ile 2-amino-6-metil-pridin ve
2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinin bazi teorik hesaplamalart yapilmis, bilesiklerin reaktiviteleri
ve niikleofillikleri karsilastirilmistir. Son olarak bilesiklerin polar bir ¢6ziicii igerisinde deneysel UV

spektrumu elde edilmis, teorik UV gegisleri ile kiyaslanmistir.

2. Materyal ve Yontem

2.1. Hesapsal Calismalar

Teorik verilerin hesaplanmasinda HyperChem Professional 8.0.1 yazilimi ve Intel (R) Core
(TM) i3 CPU M380 @ 2.53 GHz islemci iceren bir bilgisayar kullanilmistir. Bilesiklerin 2D yapilar
HyperChem programinda ¢izilmistir. Ik olarak, bilesiklerin molekiiler mekanik (MM+) teknigi
kullanilarak geometrik optimizasyonu gergeklestirilmistir. ikinci olarak ise yari-deneysel (semi-
empirical, PM3) teknigi kullanilarak geometrik optimizasyonu gerceklestirilmis ve en diisiik enerjili
konformasyon belirlenmistir. Geometri optimizasyonlarinin belirlenmesinde vakum segeneginde,
Polak-Ribiere algoritmasi ile sonlanma kosulu olan RMS gradient 0.01 kcal A* mol* veya 500

maksimum dongii kullanilmstir.

PM3 yaklasimi, hesaplamali kimyanin 3 numarali parametrik yontemine dayanmaktadir ve
molekiiler yap1 kuantum hesaplamalari igin yar1 deneysel yonteme dahil edilmistir. PM3, ¢ok cesitli

molekiiler 6zellikleri simiile edebilen parametreli bir Hamilton’dur (27).

2.2. Deneysel UV Spektrumu

2-amino-6-metil-pridin ~ ve  2-amino-4,6-dimetilprimidin  bilesiklerinin ~ deneysel UV
spektrumlar1 Thermo Scientific Evoluation 201 marka-model ultraviyole-gériiniir bélge (UV-VIS)
spektrofotometresi kullanilarak elde edilmistir. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin
bilesiklerinin ultra saf su igerisinde 10 ppb’lik ¢zeltileri hazirlanarak 190-350 nm dalgaboyu arasindaki

spektrumu almmustir.

3. Bulgular ve Tartisma

Tablo 1’de verilen, bilesiklerin agik yapilar1 ChemBioDraw Ultra 12.0 programiyla, 3D

gosterimleri ise HyperChem programiyla ¢izilmistir.
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Tablo 1. Bilesiklerin agik yapilart ve 3D gésterimi

2-Amino-6-metil-pridin 2-Amino-4,6-dimetilprimidin
AN CH3
Agik
yapilari / G \N/lkNH
H,C N NH, 3 “
3D
gosterimi

¢ C® N e H

Bilesiklerin HyperChem programiyla ilk olarak molekiiler mekanik yontemleriyle geometrik
optimizasyonu gerceklestirilmistir. Sistemin hesaplanan toplam enerji ve gradienti Tablo 2’de
verilmistir. Buna gore, 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin toplam enerjisinin, 2-amino-6-metil-
pridin bilesiginin toplam enerjisinden daha yiiksek oldugu tespit edilmistir. Bununla beraber 2-amino-

6-metil-pridin bilesiginin gradienti yaklasik yedi kat daha biiytiktiir.

Tablo 2. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinin geometrik optimizasyon (molekiiler
mekanik) verileri

Enerji (kcal/mol) Gradient
2-amino-6-metil-pridin 8.0193 0.006070
2-amino-4,6-dimetilprimidin 9.0306 0.000841

Molekiiler mekanik yontemleri, hesaplama yaparken sistemin elektronlarini ihmal etmektedir.
Bu durum niikleofilik bilesiklerin yer aldig1 sistemlerde hatalara yol agmaktadir. Niikleofilik bag
olusumu ve bag kirilmalar1 molekiiler mekanik yontemleriyle agiklanamamaktadir (28). Bu sebeple
yari-deneysel (semi-empirical) yontemler kullanilmistir. Yari-deneysel yontemde PM3 fonksiyonlar
kullanilarak hidrojen bagi benzeri molekiiller arasi etkilesimler de hesaplanmustir (29). PM3 kullanilarak
sistemin toplam enerjisi, baglanma enerjisi, izole atomik enerjisi, elektronik enerjisi, ¢cekirdek-¢ekirdek
etkilesimi, konfiglirasyon etkilesimi (Cl), olusum 1s1s1, referans konfigiirasyon gradienti ve simetrisi
(Sym.) hesaplanmistir (Tablo 3). Her iki bilesikte de net yiik sifir olup CI enerji hesaplanmasinda 19

konfigiirasyon iizerinde bir etkilesim goriilmemistir. Bilegiklerin toplam enerjileri birbirine yakin olarak
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belirlenmistir. Ancak hem toplam enerji hem de baglanma enerjisi 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesigi
icin daha diigiik oldugu tespit edilmistir. Toplam enerji ve baglanma enerjisinin diisiik olmasi yiiksek

baglanma egilimi saglamaktadir. Her iki bilesik de diizlemsel olmalari sebebiyle C1 simetriye sahiptir.

Bilesiklerin molekiiler orbitallerinin (HOMO ve LUMO) enerji seviyeleri olasi elektronik gecisler
hakkinda bilgi vermektedir. Ayrica HOMO ve LUMO bilesigin elektrofilik veya niikleofilik 6zelligi
hakkinda bilgi vermektedir. Kimyasal reaktivite icin ise LUMO-HOMO aralig1 (AE) olduk¢a 6nemlidir.
Diisiik AE degeri, yliksek reaktivite anlamina gelmektedir. Tablo 4’de HOMO-LUMO orbitalleri ve AE

degerleri verilmistir. Burada yesil renk pozitif deger ve mor renk negatif degeri gostermektedir (30-32).

Tablo 3. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinin geometrik optimizasyonunda (yari-
deneysel) elde edilen veriler

2-Amino-6- 2-Amino-4,6-dimetil
Parametre R L

metilpridin primidin
Elektron Sayisi 42 48
Cift Eslesmis Seviye Sayisi 21 24
Sistemin Yiikii 0 0
Toplam Orbital Sayisi 40 45
Toplam Enerji (kcal/mol) -26722.7178 -30827.9068
Toplam Enerji (a.u.) -42.5854 -49.1274
Baglanma Enerjisi (kcal/mol) -1650.9831 -1819.9592
izole Atomik Enerji (kcal/mol) -25071.7347 -29007.9476
Elektronik Enerji (kcal/mol) -123978.4861 152868.8592
Cekirdek-Cekirdek Etkilesimi (kcal/mol) 97255.7683 122040.9524
CI’da kullanilan Eslesmis/Eslesmemis Orbital Sayisi 3/3 3/3
CI Enerji (kcal/mol) -0.0000000 0.0000000
CI’da Kullanilan Konfigiirasyon Sayisi 19 19
Olusum Isis1 (kcal/mol) 17.1729 13.2988
Referans Konfigiirasyon Gradienti (kcal/mol/Ang) 0.007235 0.025681
Simetri Cl C1

Tablo 4. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinin HOMO / LUMO Orbitalleri ve Orbital

Simetrileri
o HOMO LUMO AE,
Bilesik Adi HOMO, eV Sym. LUMO, eV Sym. eV
2-amino-6- 21A 22 A 8.8924
metil-pridin
2-amino-4,6- 24 A 25A 8.8330
dimetilprimidin
17
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Tablo 5 incelendiginde 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinin
LUMO-HOMO boslugu (AE) sirasiyla 8.8924 eV ve 8.8330 eV olarak hesaplanmistir. Buna gore 2-
amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin daha yiiksek reaktiviteye sahip oldugu sdylenebilir. Ayrica Tablo
4’de yer alan HOMO ve LUMO gosterimleri incelendiginde yiiksek negatif yiik sebebiyle bilesiklerin
daha cok niikleofil olarak ataklara yatkin oldugu sdylenebilir. Ayrica bilesiklerin en diisiik enerjili
formlarinin  molekiiler simetrileri incelendiginde 2-amino-6-metil-pridin bilesiginin daha diisiik
simetriye sahip oldugu gozlenmistir (HOMO igin 21 A ve LUMO i¢in 22 A). Bilesiklerin olas1
iyonlasma potansiyeli (IP) ve elektron ilgisi (EA) negatif HOMO ve LUMO enerjileri {izerinden

Koopmans teoremi kullanilarak belirlenmistir (33).

Tablo 5. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinin HOMO, LUMO, AE, iyonlagma
potansiyeli ve elektron ilgisi degerleri

N AE, (LUMO- Iyonlagsma Potansiyeli Elektron Tlgisi
Bilesik Ad1 HOMO, eV LUMO, eV HOMO arali) (IP), eV (EA), eV
2-amino-6- -8.7738 0.1186 8.8924 -8.7738 0.1186
metil-pridin

2-amino-4.6- g gg5q -0.1519 8.8330 -8.9853 -0.1519

dimetilprimidin

Bag uzunluklarinin artmasi bilesigin reaktivitesini azaltmaktadir. 2-amino-6-metil-pridin (Sekil
1-a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (Sekil 1-b) bilesiklerinin bag uzunluklari incelendiginde molekiil
iizerinde yer alan elektronegatif atomlarin konumu ve sayist nedeniyle, iki ayn1 atom arasindaki baglarin
farkli oldugu gozlenmektedir. 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinde en
yliksek bag uzunlugunun C(sp®)-C(sp?) arasinda oldugu gdzlenmistir. Ayrica en kisa bag uzunlugu ise
yiiksek enerjili N-H bagina aittir.

4.99514 “1.4076 ﬂ:ﬁg:ﬁq

£.99435

Sekil 1. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bilesiklerinin bag uzunluklar

Bilesik iizerinde pozitif ve negatif yiiklerin toplandigi1 bdlgelerin haritalanmasi ile bilesigin
hangi gruplar ile niikleofilik ataklara katilacagi ve hangi konumlardan elektrofilik 6zellik gosterecegi
belirlenebilir. 2-amino-6-metil-pridin (Sekil 2-a) bilesiginin yiik dagilimi incelendiginde negatif

yiiklerin aromatik halka {izerinde yer alan karbon ve azot atomlar1 lizerinde toplandig, pozitif yiikiin ise
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yine aromatik halkadaki karbon atomlarina bagli hidrojen atomlar1 tizerinde toplandigi1 gézlenmistir. 2-
amino-4,6-dimetilprimidin (Sekil 2-b) bilesiginde ise negatif yiiklerin aromatik halka {izerinde yer alan
azot atomlar iizerinde toplandigi, pozitif yiikiin ise yine aromatik halkadaki karbon atomlarina bagh

hidrojen atomu iizerinde toplandig tespit edilmistir.

Sekil 2. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bilesiklerinin yiik dagilim1

Ayrica molekiiller lizerindeki elektrostatik potansiyel haritasi (Sekil 3) pozitif yiikiin genellikle
protonlar iizerinde toplandigini, negatif yiikiin ise azot atomlar1 ve aromatik halka atomlar1 {izerinde
toplandig1 gozlenmistir.

+ 0.562

-0.158

(@) (b)

Sekil 3. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bilesiklerinin elektrostatik potansiyeli

Bilesiklerin HyperChem programi kullanilarak konfigiirasyon etkilesimi enerjisi (CI enerji)
hesaplandiktan sonra elektronik UV spektrumlari elde edilmistir (Sekil 4). Elde edilen elektronik UV
spektrumu i¢in UV spektrum gecis degerleri Tablo 6 ve Tablo 7’de verilmistir. Ayrica bilesiklerin saf
su igerisinde hazirlanan ¢ozeltilerinin dalga boyu taramasi UV-VIS spektrofotometresinde
gerceklestirilmistir (Sekil 5). Amin bilesiklerinin su igerisindeki yiiksek ¢oziiniirliikleri ve UV-VIS
taramalarmda suyun homojen ¢ozelti olusturmasi sayesinde anlik dalgalanmalarin Oniine gegilmesi
amactyla su ¢oziicii olarak secilmistir. Bilesiklerin ¢ baglari, n elektronlar1 ve m baglar1 icermesi

sebebiyle enerji diizeyleri arasindaki gegisler bir se¢cim kuralina gore gerceklesmistir. Bu o, n ve ©t
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Programm Kullanilarak Baz Teorik (Hesapsal) Ozelliklerinin Incelenmesi

orbitallerde bulunan elektronlar uyarilarak 6* ve ©* orbitallerine gegecektir. Genel olarak ¢ift bag iceren
sistemlerde en disiik enerjili gegisler m = * gecisleridir. Bu gegisler konjuge sistemlerde daha diisiik
enerjiye (uzun dalgaboyuna) kayar. Polar bir ¢oziicii igerisinde alinan spektrumda daha diisiik enerjiye
kaymalar gerceklesir ve batokromik (kirmiziya) kayma olarak adlandirilir. Ancak heteroatom igeren
sistemlerde diisiik enerjilerde gézlenen gegisler n = m* gegisleri olup siddeti daha diistiktiir (34). Polar
bir ¢oziicli igerisinde alinan spektrumda daha yiiksek enerjiye kaymalar gergeklesir ve hipsokromik
(maviye) kayma olarak adlandirilir (35). Buna gore polar bir ¢6ziicii olan saf su igerisinde dalgaboyu
taramasi yapilan bilesiklerin spektrumlarinda elektronik spektruma gore ufak kaymalar gdzlenmistir.

2-amino-6-metil-pridin bilesiginin elektronik spektrumu (Sekil 4-a) incelendiginde 178,214,299 ve 316
nm’de absorbsiyon bantlar1 hesaplanmistir. Bu bantlardan 214 nm’de gbzlenen en siddetli bant aromatik
halka tizerindeki m = nn* gegisleri ile ger¢eklesmektedir. Ayrica 299 nm’de —NH; grubunun gegisleri n
- w* gegisleri olup daha diisiik siddete sahiptir. Deneysel UV spektrumunda (Sekil 5-a) ise 190, 208,
230, 254 ve 295 nm’de absorbsiyon bantlar1 gézlenmistir. Polar bir ¢dziicii igerisinde deneysel UV
spektrumu kaydedildiginden ©= > n* ge¢islerinin daha yiiksek dalgaboyuna kaymasi ve n > w*
gecislerinin de daha diisiik dalgaboyuna kaymasi beklemektedir. Bu bilgiler 1s18inda deneysel UV
spektrumunda 230 nm’de (hesaplanan 214 nm) aromatik halkada © = n* geg¢islerinin gerceklestigi
sOylenebilir. Oldukea polar bir ¢ziicii olan su igerisinde spektrum kaydedildiginden ¢oziiciiden kayakli
kirmiziya kayma (batokromik etki) gozlenmistir. Ayrica polar bir ¢oziicii icerisinde alinan deneysel
spektrumda diisiik siddete sahip —NH, grubunun n > n* gegislerinin 295 nm’de (hesaplanan 299 nm)
tespit edilmistir. Bu kii¢lik dalgaboyuna kaymanin sebebi ¢6ziicliden kaynaklanan maviye kaymadan

(hipsokromik etki) kaynaklanmaktadir.

153.08 whavelength [rm) 45268 153.28 “wavelsngth (nm) 446 87

Zoom: 4 | Zoom; 4 i
1414 1.4m
mrn 1 10T | NN N I
Dseilator Dscillatar
Strength Strength
00| A A L] /i\

Par: 4 | Fan: 4 |
Lins width: ¢ | | || Linewidth: «| | |
Transitici: & Copy Transition 14 Copy
Degeneracy: 1 Diegeneracy: 1
S Mubiplicity: Singlet (a) # Sipin Multiplicity Singlet (b) |I
\wavelength: 21455 " 21114
Dscilator Shength: 0,943 Cancel Dscilstor Strenatie 0834 Caresl

Sekil 4. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bilesiklerinin elektronik spektrumlari

2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin elektronik spektrumu (Sekil 4-b) incelendiginde 187,
211, 295 ve 319 nm’de absorbsiyon bantlar1 hesaplanmistir. Bu bantlardan 211 nm’de gézlenen siddeti
en yiiksek olan bant, m1 > w* gecislerine ait olup aromatik halka iizerindeki baglar sayesinde
gerceklesmektedir. Ayrica 295 nm’de diisiik siddete sahip —NH, grubunun n - n* gegisleri mevcuttur.
Deneysel UV spektrumunda (Sekil 5-b) ise 191, 194, 198, 207, 229, 249 ve 287 nm’de absorbsiyon
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bantlar1 gézlenmistir. 2-amino-6-metil-pridin bilesiginde oldugu gibi polar bir ¢6ziicii olan su igerisinde
deneysel UV spektrumu kaydedildiginden, aromatik halkada @ - =n* gegislerinin daha yiiksek
dalgaboyuna (229 nm) kaydigi ve —NH; grubunun n - 7* gegislerinin de daha diisiik dalgaboyuna (287

nm) kaydig1 gézlenmistir.

(@) ] (b)

Absorbans
Absorbans
L

T ¥ 1) T T T T T T L} T T ¥ T L]
180 200 220 240 260 280 300 320 340 180 200 220 240 260 280 300 320 340

Dalgaboyu (nm) Dalgaboyu (nm)

Sekil 5. 2-amino-6-metil-pridin (a) ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin (b) bilesiklerinin deneysel UV spektrumlart

Elektronik UV spektrumu gecis degerleri, deneysel UV spektrumu degerleri ile karsilastirilirken

osilator giicliniin sifirdan farkli oldugu durumlarda gegislerin oldugu kabul edilmistir.

Tablo 6. 2-Amino-6-methylpyridine UV spektrum gegis degerleri

HOMO ve LUMO

No Gegis (Uyarma) Enerjisi Gecis Tiirii Osilator Giicii Orbitalleri
1 439.3nm / 22761.5 cm. 12 SpinS 0.0000 21 > 22
) ) ) 21 --> 23
. 21 --> 22
-1
2 389.7 nm/ 25660.5 cm 1->3 SpinS 0.0000 21 > 23
. 20 --> 22
-1
3 322.5nm/31004.6 cm 1->4 SpinS 0.0000 20 --> 23
. 21 --> 22
-1
4 316.3nm/31612.1 cm 1->5 SpinS 0.0321 20 —> 23
. 19 --> 22
-1
5 300.3 nm/33298.0 cm 1->6 SpinS 0.0000 19 --> 23
6 299.5 nm/ 33384.9 cm'! 1-> 7 SpinS 0.1800 21 -> 23
. 20 --> 22
-1 _
7 289.3 nm/ 34564.6 cm 1-> 8 SpinS 0.0000 20 --> 23
. 19 --> 22
-1 _
8 280.3 nm/35674.8 cm 1-> 9 SpinS 0.0121 19 > 23
. 19 --> 22
-1 R
9 278.9 nm/ 35858.8 cm 1-> 10 SpinS 0.0000 19 --> 23
10 272.1 nm / 36750.4 ! 1-> 11 Spin'S 0.0006 oz
11 264.5nm/37811.9 cm™* 1-> 12 SpinS 0.0000 21 > 24
12 235.1 nm/ 42537.1 cm™* 1-> 13 SpinS 0.0378 21 --> 24
13 214.6 nm / 46608.8 cm™ 1-> 14 SpinS 0.9427 20 --> 22
14 211.3nm/ 47324.3 cm™* 1-> 15 SpinS 0.5954 20 --> 23
15 187.6 nm/53292.4 cm! 1-> 16 SpinS 0.0000 19 > 24
16 178.0 nm/56172.4 cm 1-> 17 Spin S 0.0992 19 > 24
17 176.4 nm/ 56679.9 cm! 1-> 18 Spin S 0.0000 20 -> 24
18 172.4 nm/57996.0 cm! 1-> 19 SpinS 0.0025 20 --> 24
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Hesapsal olarak elde edilen verilere gore hangi HOMO orbitalinden hangi LUMO orbitaline
gecis yapildigir Tablo 6 ve Tablo 7’de verilmistir. Bilesiklerin icerdikleri metil gruplar1 konjugasyona
cok fazla etki etmedigi i¢in genel olarak 254 nm’de gozlenmistir (Tablo 6 ve Tablo 7).

Tablo 7. 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin UV spektrum gecis degerleri

HOMO ve LUMO

No Gegis (Uyarma) Enerjisi Gegis Tiiri Osilator Giict Orbitalleri
1 433.8 nm/23052.0 cm™? 1-> 2 SpinS 0.0000 24 --> 26
2 371.5nm/26918.6 cm 1-> 3 SpinS 0.0000 24 --> 25
3 335.8 nm/29782.0 cm 1-> 4 SpinS 0.0000 23 -> 25
4 328.9 nm/ 30407.4 cm 1-> 5 SpinS 0.0000 22 --> 25
5 319.3nm/31322.9 cm 1-> 6 SpinS 0.0310 24 --> 25
6 313.3nm/31923.3 cm 1-> 7 SpinS 0.0113 23 -> 25
7 301.3 nm/ 33185.6 cm 1-> 8 SpinS 0.0000 23 --> 26
8 294.8 nm/ 33918.6 cm! 1-> 9 SpinS 0.2089 24 --> 26
9 293.2nm/ 34104.6 cm™ 1-> 10 SpinS 0.0012 23 -> 26
10 277.1nm/ 36093.6 cm 1-> 11 SpinS 0.0000 22 --> 26
11 264.5 nm/ 37800.4 cm'? 1-> 12 SpinS 0.0000 24 --> 27
12 237.8 nm/ 42046.8 cm’? 1-> 13 SpinS 0.0037 24 --> 27
13 212.8 nm/ 46982.4 cm 1-> 14 SpinS 0.5994 22 --> 26
14 211.1nm/ 47362.5 cm™ 1-> 15 SpinS 0.9341 22 --> 25
15 199.0 nm/50251.4 cm* 1-> 16 SpinS 0.0000 23 > 27
16 186.8 nm / 53523.0 cm! 1-> 17 SpinS 0.1431 23 > 27
17 175.1nm/57123.0 cm 1-> 18 SpinS 0.0000 22 --> 27
18 172.4 nm/58020.5 cm! 1-> 19 SpinS 0.0021 22 --> 27

4. Sonuclar

Bu ¢aligma kapsaminda 2-amino-6-metil-pridin ve 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiklerinin
en disiik enerjili konformasyonlari HyperChem programi kullanilarak MM+ ve PM3 yontemleriyle
belirlenmistir. Bilesiklerin en kararli enerjiye sahip olduklar1 konformasyonlarin 3D gosterimleri
belirlenmistir. Bilesiklerin geometrik optimizasyonu ile elde edilen enerji parametreleri ve simetrileri
belirlenmistir. En diisiik enerjili ve daha ¢ok reaktif bilesigin 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesigi
oldugu toplam enerji ve baglanma enerjisi kullanilarak tespit edilmistir. Ayrica HOMO ve LUMO
molekiiler orbital seviyeleri hesaplanmustir. 2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin 8.8330 eV olarak
hesaplanan LUMO-HOMO araligi, daha yiiksek niikleofilik 6zellige sahip oldugunu desteklemektedir.
2-amino-4,6-dimetilprimidin bilesiginin elektron ilgisi de 2-amino-6-metil-pridin bilesiginden daha
diisiik olarak hesaplanmistir. Bilesiklerin bag uzunluklari, yiik dagilimi hesaplanmis, elektrostatik
potansiyeli haritasi elde edilmistir. Buna gore negatif yiikiin daha ¢ok azot atomlar1 lizerinde toplandigi
belirlenmistir. Son olarak teorik olarak hesaplanan elektronik UV spektrumu ile deneysel olarak elde
edilen UV spektrumlari karsilastirilarak olast UV gegisleri belirlenmistir. Spektrumlarda elde edilen
gegislerin yiiksek siddete sahip, kiigliik dalgaboylarinda elde edilen adsorbsiyon bantlarindaki gegislerin
n > n* gegisleri ve diisiik siddete sahip, biiyiik dalgaboylarinda elde edilen adsorbsiyon bantlarindaki
gecislerin n = 7* gecisleri oldugu belirlenmistir. UV gegislerinin karakterizasyonu kirmiziya kayma ve
maviye kayma ile desteklenmistir. Deneysel UV spektrumunun, polar bir ¢oziicii igerisinde alinmasi

batokromik etki ve hipsokromik etki olusumunu saglamistir.
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