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1. GİRİŞ 
 

N-pentylamine CH3(CH2)4NH2 kimyasal formülüne sahip bir kimyasal 

bileşiktir. Çözücü ve tatlandırıcı olarak kullanılır. Ayrıca boyalar, 

emülsiyonlaştırıcılar ve ilaçlarında dahil olduğu bir çok farklı bileşiğin 

üretiminde hammadde olarak kullanılır. Kimyasal olarak farklı isimlere 

sahiptir (Pentanamine, n-Amylamine, 1-Aminopentane) [1]. 

 

N-Pentylamine molekülünün üç boyuttaki yaklaşık geometrisi GaussViev 

programında çizilerek Gaussian 03 paket programında giriş verileri olarak 

kullanıldı. Bu program yardımıyla molekülün kararlı haldeki bağ 

uzunlukları, bağ açıları ve titreşim frekansları Yoğunluk Fonksiyonu 

Teorisinde (DTF) B3LYP ve BLYP fonksiyonelleri ile Hartree-Fock (HF) 

teorisi kullanılarak hesaplandı. Hesaplamalar için 6-31G(d) baz seti 

kullanıldı. 

 

N-Pentylamine molekülünün teorik titreşim frekansları, deneysel İnfrared 

spektrumu verileri ile karşılaştırılarak korelasyon grafikleri çizildi. 

 

 Teorik bağ uzunlukları ve bağ açıları, literatürde bu moleküle ait 

geometrik parametreler bulunamadığı için, 1,5 diaminopentane 

molekülünün X-ışınlarından elde edilen deneysel verileriyle karşılaştırıldı 

ve korelasyon grafikleri çizildi.  
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2. MOLEKÜLER SPEKTROSKOPİ 
 
2.1. Molekül Titreşimleri 
 

Moleküler spektroskopi, madde ile elektromanyetik dalganın etkileşmesini 

inceler. Elektromanyetik dalganın maddeyi oluşturan moleküllerle 

etkileşmesi, molekülün değişik enerji düzeyleri arasındaki geçişe sebep olur. 

Bu geçişler gelen elektromanyetik dalganın enerjisine bağlı olarak değişik 

spektrum bölgelerine ayrılır.  

 

Çizelge 2.1 Elektromanyetik spektrum bölgeleri [2]. 

 
BÖLGE SPEKTROSKOPİ TÜRÜ DALGABOYU FREKANS 

Radyo dalgaları NMR ve NQR 300 m-3 m 106-108 

Mikrodalga ESR ve Moleküler dönme 30 m-0,3 m 1010-1012 

Infrared Moleküler dönme ve 

titreşim 
300 μm-1μm 1012-3.1014 

Görünür veya 

Morötesi 

Elektronik geçişler (dış e-) 1 μm-300 A0 3.1014-1016 

X-ışınları Elektronik geçişler (iç e-) 100 A0-0,3 A0 3.1016-1019 

 

Farklı spektrum bölgelerine (radyo dalgaları, mikrodalga, infrared, morötesi, 

x-ışınları ve γ-ışınları) karşılık gelen elektromanyetik dalganın madde ile 

etkileşmesi uygun spektroskopi yöntemiyle (NMR, NQR, ESR, moleküler 

dönme, moleküler titreşim, elektronik geçişler) incelendiğinde molekül 

hakkında bilgi sahibi olunabilir. 

 

Serbest bir molekülün toplam enerjisi; titreşim, dönme, elektronik, öteleme ve 

nükleer dönme enerjileri olmak üzere beş kısımda incelenir. Bunlardan 

öteleme enerjisi sürekli bir enerji olmasından dolayı dikkate alınmaz. Nükleer 

dönme enerjisi ise titreşim, dönme ve elektronik enerjilerin yanında çok küçük 

olduğundan ihmal edilebilir. Elektronik, titreşim ve dönme enerjilerinin 
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birbirinden çok farklı olduğunu varsayan Born Oppenheimer yaklaşımına 

göre toplam enerji; 

 

T elek tit dönE E E E= + +                                                                                     (2.1) 

 

titreşim, dönü ve elektronik enerjilerinin toplamı olarak yazılabilir. Moleküldeki 

toplam enerjinin değişimi;  

 
1( )toplam elek tit dönE E E E cm−Δ = Δ +Δ +Δ                                  (2.2)                

 

ile verilir. Elektronik, titreşim ve dönü enerji değişimlerinin birbirlerine göre 

oranları ise; 

 
3 610 10elek tit dönüE E EΔ ≅ Δ × = Δ ×                                   (2.3) 

 

şeklinde ifade edilir [3].  

 
2.2. İnfrared Spektroskopisi 
 
Bu spektroskopi dalında, infrared bölgede tüm frekansları içeren 

elektromanyetik dalga, numune üzerine gönderilerek, geçen veya soğurulan 

ışık incelenir. 

 

Çizelge 2.2. İnfrared spektral bölge 

 
BÖLGE  λ(μm)  −ν  (cm-1)  ν (Hz)  

Yakın IR  0,78-2,5  12 800-4 000  3,8x1014-1,2x1014  

Orta IR  2,5-50  4 000-200  1,2x1014-6,0x1012  

Uzak IR  50-1 000  200-10  6,0x1 012-3,0x1 011  
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İnfrared spektroskopisinde soğurulan elektromanyetik dalganın elektrik alan 

bileşeni ile molekülün elektriksel dipol momentinin (veya bileşenlerinden en 

az biri) etkileşmesi incelenir. İnfrared spektroskopisi dalga boyuna, frekansa 

veya dalga sayısına göre yakın, orta ve uzak infrared bölge olmak üzere üç 

kısımda incelenir. 

 

Yakın İnfrared: Bu bölgede molekül titreşimlerinin üst ton ve harmonikleri 

incelenir. 12 800 ile 4 000 cm-1 arasındadır.  

 

Orta İnfrared: Moleküllerin hemen hemen bütün titreşimlerinin gözlendiği 

bölgedir. Dalga sayısı cinsinden 4 000-200 cm-1 arasıdır.  

 

Uzak İnfrared: Moleküllerin saf dönü hareketiyle ilgilidir. Ağır atomların 

titreşimlerinin incelendiği bölgedir. Mikrodalga bölgesine yakın olduğu için 

moleküllerin dönme hareketleri de incelenebilir. 200-10 cm-1 arasındadır [3]. 

 

Moleküllerin hemen hemen bütün titreşimlerinin gözlendiği orta infrared 

bölgede, elektromanyetik dalga bir madde üzerine gönderildiğinde geçen 

veya soğurulan ışın incelenir. Madde ile etkileşen ışının soğurulma miktarı 

Beer kanunu ile verilir.  

 

bc
I
ITA ε=−=−=
0

log)log(                                                                         (2.4) 

0

%
I
IT =                                                                                                      (2.5) 

 

Burada 0I  gelen ışının şiddeti, I  örnekten geçen ışının şiddeti, ε  her madde 

için farklı olan soğurma katsayısı, c konsantrasyon ve b maddenin 

kalınlığıdır.  
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2.2.1. Klasik kuram 
 
İnfrared spektroskopisinde soğurulan elektromanyetik dalganın elektrik alan 

bileşeni ile molekülün elektriksel dipol momentinin (veya bileşenlerinden en 

az biri) etkileşmesi incelenir. Bir molekülün titreşimi boyunca değişen bir dipol 

moment varsa bu titreşim infrared spektroskopide gözlenir. 

 

Basit harmonik yaklaşımda, moleküler dipol momentin titreşim genliği, bütün 

Q titreşim koordinatlarının bir fonksiyonudur. μr  dipol momenti, molekülün 

denge konumu civarında Taylor serisine açılırsa ve küçük genlikli salınımlar 

için, iyi bir yaklaşıklıkla Qk ‘nın birinci dereceden terimi alınıp daha yüksek 

dereceden terimler ihmal edilirse; molekülün elektrik dipol momenti, 

∑
⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧
∂
∂

+= k
k

Q
Q

0
0

μμμ
r

rr                                                                                 (2.6) 

 

şeklinde yazılabilir[3]. 

 

Klasik teoriye göre, bir titreşimin aktif olabilmesi için o molekülün elektrik 

dipol momentindeki (bileşenlerinden en az birindeki) değişimin sıfırdan farklı 

olması gerekir.  

 

( )zyxi
Qk

i ,,0
0

=≠⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂μr                                                                   (2.7) 

 

Eş. 2.7 ile verilen ifade infrared spektroskopisinde aktiflik şartıdır. 

 

2.2.2. Kuantum kuramı 
 
Kuantum mekaniğine göre, iki titreşim enerji düzeyi arasındaki geçiş 

olabilmesi için geçiş dipol momentinin veya bileşenlerinden en az birinin 

sıfırdan farklı olması gerekir.  
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∫ ≠ΨΨ= 0τμμ dmnnm
rr                                                                                   (2.8) 

 

Burada nmμr ; geçiş dipol momenti, nΨ ; n. uyarılmış enerji seviyesindeki 

molekülün titreşim dalga fonksiyonu, mΨ ; taban enerji seviyesindeki 

molekülün titreşim dalga fonksiyonu, τd ; hacim elemanı ve μr ; elektriksel 

dipol moment operatörüdür. 

 
2.3. Çok Atomlu Moleküllerin Titreşimleri 
 
N atomlu bir molekülde her atomun konumu x,y,z yer değiştirme koordinatları 

ile verilir. Çok atomlu moleküllerin titreşim hareketi genel olarak oldukça 

karışıktır. Bir molekülün temel titreşim kipleri, bütün atomların aynı fazda ve 

aynı frekansta yaptıkları titreşim hareketidir. N atomlu bir molekülün 3N tane 

serbestlik derecesi vardır.  

 

Doğrusal olmayan moleküller için; 3 tane eksen boyunca öteleme ve 3 eksen 

etrafında dönme titreşimleri, serbestlik derecesinden çıkarılırsa 3N-6 tane 

temel titreşim elde edilir [4]. Kapalı halka oluşturmayan N atomlu bir 

molekülün N-1 bağ gerilmesi, 2N-5 açı bükülme titreşimi vardır. 

 

Doğrusal moleküller için; 3 tane eksen boyunca öteleme ve 2 eksen etrafında 

dönme titreşimleri, serbestlik derecesinden çıkarılırsa 3N-5 tane temel 

titreşim elde edilir [4]. Kapalı halka oluşturmayan N atomlu bir molekülün N-1 

bağ gerilmesi, 2N-4 açı bükülme titreşimi vardır. 

 

2.4. Grup Frekansları 
 
Grup frekansı yöntemi, çok atomlu moleküllerin titreşim spektrumlarının 

yorumlanmasında en çok kullanılan yöntemlerden birisidir. 
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Molekül içindeki bir grup, moleküldeki diğer atomlara oranla daha hafif (OH, 

NH, NH2 gibi) veya daha ağır atomlar içeriyorsa (CCl, CBr, Cl gibi), bu tip 

grupların molekülün geri kalan kısmından bağımsız olarak hareket ettiği 

kabul edilir. Bunun nedeni bu grupların harmonik titreşim genliğinin 

molekülün diğer atomlarına oranla daha büyük veya daha küçük olmasıdır. 

 

Harmonik titreşicinin frekansı, 

 

μπ
ν k

2
1

=                                                                                                   (2.9) 

 

ifadesi ile verilir. Burada; k kuvvet sabiti, μ  indirgenmiş kütledir [3]. 

 

Çizelge 2.3. Grup Frekansları [3] 

 
Grup Gösterim Titreşim Dalga Sayısı 

Aralığı (cm-1) 

-N-H gerilme ν (NH) 3500-3380 

-C-H gerilme (aromatik halkalarda) ν (CH) 3100-3000 

-C-H gerilme ν (CH) 3000-2900 

-CH3 gerilme ν ( CH3) 2962m 10-2872m 10 

-CH2 gerilme ν ( CH2) 2926m 10-2853m 10 

-NH2 bükülme δ ( NH2) 1600-1540 

-CH2 bükülme δ ( CH2 ) 1465-1450 

-CH3 bükülme δ ( CH3) 1450-1375 

C-CH3 bükülme rρ ( CH3) 1150-850 

-C-H düzlem dışı açı bükülme γ (CH) 800-650 
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2.5. Molekül Gruplarının Titreşim Türleri 
 
Çok atomlu moleküllerin titreşimleri “grup frekansı” kavramı bakımından 

dörde ayrılır [5]. 

 

1. Gerilme titreşimi: Bağ ekseni doğrultusundaki peryodik uzama kısalma 

hareketine gerilme titreşimi denir. Molekülün tüm bağlarının uzaması veya 

kısalması hareketine simetrik gerilme denir. Simetrik gerilme titreşimi υ  ile 

gösterilir. (Şekil 2.1.a) Bağların biri veya birkaçı uzarken diğerinin kısalmasına 

asimetrik gerilme denir. Asimetrik gerilme titreşimleri asυ  ile gösterilir. (Şekil 

2.1.b) 

 

2. Açı bükülme titreşimleri: İki bağ arasındaki açının peryodik olarak değişim 

hareketidir. Yer değiştirme vektörleri bağ doğrultusuna diktir. Açı bükülme 

titreşimleri δ ile gösterilir. (Şekil 2.1.c) 

 

a. Makaslama: İki bağ arasındaki açının bağlar tarafından kesilmesi ile 

peryodik olarak değişim hareketidir. Yer değiştirme vektörleri bağa dik 

doğrultuda aynı noktaya doğrudur. δs ile gösterilir. (Şekil 2.1.d) 

 

b. Sallanma: İki bağ arasındaki veya bir bağ ile bir grup atom arasındaki 

açının yer değiştirmesidir. Bağ uzunluğu ve açının değeri değişmez. Yer 

değiştirme vektörleri birbirini takip edecek yöndedir. rρ ile gösterilir. (Şekil 

2.1.e) 

 

c. Dalgalanma: Bir bağ ile bir düzlem arasındaki açının değişim hareketidir. 

Molekülün tüm atomları denge konumunda düzlemsel iken, bir atomun bu 

düzleme dik hareket etmesidir. w ile gösterilir. (Şekil 2.1.f) 
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d. Kıvırma: Doğrusal ve düzlemsel olmayan moleküllerde bağların atomlar 

tarafından bükülmesidir. Yer değiştirme vektörü bağ doğrultusuna diktir. t ile 

gösterilir. (Şekil 2.1.g) 

 

3. Burulma: İki düzlem arasındaki açının bir bağ veya açıyı deforme ederek 

periyodik olarak değişim hareketidir. τ  ile gösterilir. (Şekil 2.1.h) 

 

4. Düzlem dışı açı bükülme: Atomların hareketi ile bir düzlemin yok edilmesi 

hareketidir. Genelde kapalı bir halka oluşturan moleküllerde görülür. γ  ile 

gösterilir. (Şekil 2.1.i) 
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   (a) Simetrik gerilme υ                                           (b) Asimetrik gerilme asυ  

 

 

 

 

(c) Açı bükülmesi δ                                                (d) Makaslama sδ  

 

                                                                                       
(e) Sallanma rρ                                                         (f) Dalgalanma w 

 

 
 

(g) Kıvırma t                                                                  (h) Burulma τ                               

                     
                            (i) Düzlem dışı açı bükülme γ  

 
Şekil 2.1. Moleküler Titreşim Türleri 
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3. MOLEKÜLER MODELLEME METOTLARI 
 
Doğadaki maddelerin fiziksel ve kimyasal özellikleri, moleküllerin yapısının 

bilinmesine bağlıdır.  Bir molekülün yapısının belirlenmiş olması, molekülün 

kimyasal yeteneği ve oluşturduğu maddenin özellikleri hakkında fikir sahibi 

olmamıza yardımcı olur.  

 

Bir molekül ya da molekül grubu teorik ve deneysel yöntemlerle incelenebilir. 

Teorik yöntemlerden biri olan moleküler modelleme, molekül ya da molekül 

grubunun özelliklerinin fizik kanunları yardımıyla bilgisayar ortamında 

hesaplanmasını sağlar.  

 
3.1. Moleküler Mekanik Metotlar 
 

Moleküler mekanik metot; bir molekülün enerjisini ve yapısını belirlemek için 

kullanılan hesaplama metodudur. Bu metotta, molekülün toplam potansiyel 

enerjisini minimum yapan molekül yapısı bulunur. Moleküler mekanik 

hesaplamalarında elektronlar dikkate alınmazlar. Bir molekül yaylarla 

birbirine bağlanmış ağırlıklardan oluşan bir sisteme benzer tarzda harmonik 

kuvvetlerle birbirleriyle etkileşen kütleler topluluğu olarak ele alınır. Burada 

kütleler, elektronların etrafında küresel olarak dağıldığı atom çekirdeklerini, 

yaylar ise atomlar arası kimyasal bağları temsil eder. 

 
3.2. Elektronik Yapı Metotları 
 
Elektronik yapı metotları klasik fizik yasaları yerine kuantum mekaniksel 

yasaları kullanır. Kuantum mekaniksel olarak bir molekülün enerjisi; 

 

Ψ=Ψ EH
)

                                                                                                  (3.1) 

 

Schrödinger denklemi ile belirlenir. Bu denklem ile sadece hidrojen atomunun 

belirli durumlarının tam çözümü mümkündür. Bu nedenle çok atomlu 
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sistemler için farklı yaklaşım metotları kullanılması gerekir. Elektronik yapı 

metotları farklı yaklaşık matematiksel metotlar ile karakterize edilir. Bu 

metotlar, yarı deneysel metotlar ve ab initio metotlar olmak üzere iki kısımda 

incelenebilir [6]. 

 
3.2.1. Yarı deneysel metotlar 
 
Yarı deneysel metotlar kullanılarak yapılan hesaplamalarda molekül için 

oldukça fazla deneysel veri kullanmaya ihtiyaç vardır. MINDO, AM1 ve PM3 

hesaplama metotları yarı deneysel metotlara örnek olarak verilebilir.  

 

3.2.2. Ab initio metotları 
 
Ab initio metotları, moleküler mekanik ve yarı deneysel metotların tersine 

hesaplamalar için ışık hızı, Planck sabiti, elektronun kütlesi gibi temel fizik 

sabitlerini kullanır. Deneysel değerlere ihtiyaç duymaz [6].  

 

1969 yılında Pulay tarafından başlatılan bu çalışmalar moleküllerin kuvvet 

alanlarının ve titreşim spektrumlarının kuantum mekaniksel ab initio 

yöntemler ile hesaplanmasına dayanır. Hesaplamalarda ‘kuvvet’ veya 

‘gradyent’ metotları kullanılarak çok atomlu moleküllerin kuvvet alanlarının 

hesaplanmasında gerçekçi ve iyi sonuç veren bir yaklaşım oluşturulur. Bu 

yöntem Hatree-Fock metodu için geliştirilmiştir. 1970 yılından sonra birinci ve 

ikinci analitik türevleri kullanılarak ab initio metotları ile spektroskopik 

büyüklükler hesaplanmıştır. Spektroskopik büyüklükler Hartree-Fock (HF), 

Yoğunluk Fonksiyon Teorisi (DFT), Möller-Pleset Teorisi (MP2) gibi 

yöntemler kullanılarak hesaplanır [7,8]. Bu yöntemde birinci türevlerin 

hesaplanması sonucunda kararlı noktalar hesaplanarak geometrik 

optimizasyon yapılır. İkinci türevlerin hesaplanması sonucuda kuvvet sabitleri 

bulunur. Bu kuvvet sabitleri bulunduktan sonra ise titreşim frekansları 

hesaplanır. Günümüzde kuantum mekaniksel yöntemler kullanılarak yapılan 

hesaplamalar; GAUSSIAN, CASTEP, GAMES, HONDO ve Q-CHEM gibi 
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paket programları ile yapılmaktadır. Bu programların tamamında değişik 

mertebeden analitik türevler kullanmaktadır. Çizelge 3.1' de enerjinin 

türevlerinden hangi büyüklüklerin hesaplanabileceği verilmektedir.  

 

Çizelge 3.1. Enerji türevlerinden fiziksel büyüklüklerin hesaplanması [6] 

 
Türev Hesaplanabilen Büyüklükler 

R
Ee

∂
∂  Atomlara etki eden kuvvetler, moleküllerin geometrisi ve 

kararlı noktalar 

ji

e

RR
E
∂∂

∂2

 
Kuvvet sabitleri, Temel titreşim frekansları, Titreşim 

genlikleri İnfrared ve Raman spektrumları 

αε∂∂
∂

i

e

R
E2

 
Dipol moment türevleri ve Harmonik yaklaşımda infrared 

şiddeti 

βα εε ∂∂∂
∂

i

e

R
E3

 
Kutuplanabilirlik türevleri, Harmonik yaklaşımda Raman 

şiddeti 

 
 
3.3. Bağımsız Elektron Yaklaşımı (Moleküler Orbital) 
 
Kuantum mekaniksel yöntemler Schrödinger denkleminin çözülmesini esas 

alır. Schrödinger denklemi, çok zor bir problem olduğundan yaklaşımlar 

yapılmadan çözülemez. Born-Oppenheimer ve bağımsız elektron 

yaklaşımlarıyla problem basite indirgenir. 

 
Şekil 3.1. H2 molekülünün çekirdek ve elektron etkileşimleri 
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Born-Oppenheimer yaklaşımındaki hidrojen molekülü için hamiltoniyen, 
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2

44444422 r
e

R
e

r
e

r
e

r
e

r
e

mm
H

bbaa πεπεπεπεπεπε
++−−−−∇−∇−=

hh   (3.2) 

 

olarak verilir. İlk iki terim elektronların kinetik enerjisi ve geriye kalan terimler 

ise sistemin potansiyel enerjisidir. 

 

Çekirdeğin kütlesi elektronun kütlesinden çok büyüktür. Bu yüzden çekirdeğin 

kinetik enerjisi ihmal edilir. Buna Born-Oppenheimer yaklaşımı denir. Bu 

yaklaşımda sadece elektronik etkileşmeler göz önüne alınır. Çözüme 

ulaşmak için, elektronlar arası etkileşmenin ortalama değeri alındığında ( if ) 

Schrödinger denklemi çözülebilir hale gelir. iΦ  bir elektron dalga fonksiyonu 

olmak üzere, tek elektronlu denklemler seti Hartree-Fock denklemi adını alır. 

 

nif iiii ,.......,2,1=Φ=Φ ε                                                               (3.3) 

 

Moleküler orbital teoride dalga fonksiyonu elektron dalga fonksiyonların 

çarpımı şeklinde yazılır. Her bir molekül orbital, molekülü oluşturan atom 

orbitallerinin kombinasyonu olarak yazılabilir. 

 

nΦΦΦΦ=Ψ .......321                                                                                      (3.4) 

 

Çok elektronlu sistem için dalga fonksiyonunun karesi, birbirinden bağımsız 

tek elektron dalga fonksiyonlarının karesinin çarpımına eşittir. Bu yaklaşım 

Bağımsız elektron yaklaşımı olarak adlandırılır. [9] 
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3.4. Hartree-Fock SCF (Öz Uyumlu Alan) Yaklaşımı 
 

Hartree-Fock denklemindeki if  fonksiyonları 

 

iii v
m

f +∇−= 2
2

2
h                                                                                          (3.5)   

denklemi ile verilir. Burada iv , moleküldeki çekirdek ve diğer elektronların 

etkileşimi sırasındaki ortalama potansiyel enerjidir. Potansiyel enerjinin diğer 

elektronların orbitallerine bağlı olması Hartree-Fock denkleminin 

tekrarlanarak çözülmesini gerektirir. 

 

3.5. Hartre-Fock RHF (Dolu Kabuk) Hesaplamalar 
 

Çok elektronlu sistemlerde elektron spinini de gözönüne aldığımızda, tek 

elektron dalga fonksiyonu, uzaysal dalga fonksiyonu ve spin fonksiyonunu da 

içermelidir. Bu orbitale spin orbitali denir.α  ve β  şeklinde iki tane spin dalga 

fonksiyonu vardır. 

 

α),,(, zyxuzaysalii Φ=Φ                                                                                   (3.6) 

 

βΦ=Φ ),,(, zyxuzaysalii                                                                                   (3.7) 

 

Dolu kabuk sistemlerinde, bütün orbitaller iki elektron içermektedir. Bu 

sistemlerde SCF denklemlerinin çözümü sırasında ikili elektronların uzaysal 

dalga fonksiyonlarının çözümü sınırlanabilir. Spinler göz önüne alınmaz. Bu 

duruma dolu kabuk Hartree-Fock (RHF) hesaplama metodu denir [9]. 

 

Dört elektronlu bir sistemin enerji diyagramı aşağıdaki gibi verilmiştir. 
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Şekil 3.2. Dört elektronlu bir sistem için enerji diyagramı 

 
3.6. Hartree-Fock UHF (Açık Kabuk ve Uyarılmış Durumlar)    
       Hesaplamalar 
 
Açık kabuk sistemlerde çiftlenmemiş elektronlar bulunur. Bu yöntemde 

spinler göz önüne alınır. Böyle bir yöntem için aşağıda örnek enerji diyagramı 

verilmiştir. 

 
Şekil 3.3. Açık kabuk sistemler için örnek enerji diyagramı  

 
3.7. Yoğunluk Fonksiyonu Teorisi  (DFT) 
 

Yoğunluk fonksiyonu teorisi bir moleküler sistemin elektronik enerjisini 

elektron yoğunluğuna bağlı olarak ifade eder.  HF yönteminden farklı olarak 

değiş tokuş ve korelasyon enerjileri de hesaplanır. BP86 (Becke ve Perdew), 

BLYP (Becke, Lee, Yang ve Parr) ve BLYP’nin modifikasyonu ile oluşan 

B3LYP DFT yöntemindeki bazı fonksiyonlardır. [10,11] 

                                                                                       

3.8. Temel Setler  
 

Ab initio ve yarı deneysel moleküler orbital yöntemlerin her ikisi de orbitalleri 

hidrojen benzeri orbitaller olarak tanımlar. Dalga fonksiyonlarında Slater tipi 

orbital (STO) veya Gaussian tipi orbitaller (GTO) kullanır. 

E 

α β

E 
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Atomik orbitallerin matematiksel ifadesine temel set denir. Bir moleküler 

orbital, moleküllerin atomlardan oluşması ve aynı cins atomların farklı cins 

moleküllerde benzer özellikler göstermeleri nedeni ile atomik orbitallerin 

lineer toplamı olarak yazılabilir.  

 

Atomik orbitaller için bir çok temel set önerilmiştir. Bunlardan minimal temel 

setler; her hangi bir atom için gerektiği sayıda temel fonksiyon içerir. Minimal 

temel seti STO-XG şeklinde tanımlanmaktadır. X değeri tamsayıdır ve tek bir 

temel set içeren temel fonksiyonun sayısını gösterir. Bazı minimal temel 

setler STO-2G, STO-3G, STO-6G şeklindedir. 

 

Split valans temel setleri ise her bir valans orbitali için farklı büyüklükte iki 

veya daha fazla temel fonksiyon içerirler. Bazı split valans temel setler 3-

21G, 6-31G, 6-31G(d) şeklindedir. 

 

Örneğin; 6-31G(d) temel setinde iç kabuk temel fonksiyonları altı GTO’dan 

oluşmuştur. İç valans orbitali üç tane GTO ve dış valans orbitali ise bir tane 

GTO içerir. 

 
3.9. Geometrik Optimizasyon 
 
Geometrik Optimizasyon, bir moleküle ait en kararlı geometrik yapının 

bulunmasını amaçlar. Geometrik Optimizasyon işlemi enerjinin atomik 

koordinatlara göre birinci türevi alınarak yapılır. Bu işlem yapılırken moleküle 

ait birden fazla kararlı yapı bulunabilir. Bulunan kararlı yapıların hangisinin en 

kararlı olduğunu bulmak için enerji ve frekans değerlerinin incelenmesi 

gerekir. 

 

Moleküllerdeki yapısal değişiklikler molekülün enerjisinde ve diğer birçok 

özelliklerinde kayda değer değişiklikler gösterir. Molekülün yapısındaki küçük 

değişiklikler sonucunda oluşan enerjinin koordinata bağımlılığı potansiyel 
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enerji yüzeyi olarak adlandırılır. Potansiyel enerji yüzeyi moleküler yapı ile 

sonuç enerjisi arasındaki ilişkidir.  

 

Bir molekül için potansiyel enerji eğrileri veya yüzeyi bilinirse denge 

durumundaki geometriye karşılık gelen minimum enerjili nokta bulunabilir. 

Molekülün minimum enerjili duruma karşılık gelen geometrisi, denge 

geometrisi olarak adlandırılır. Bir molekül için E(r)’nin r’ye göre potansiyel 

enerji yüzeyinin grafiği çizildiğinde birçok maksimum ve minimum noktalar 

bulunur (Şekil 3.4.).  

 

   
 

Şekil 3.4. İki boyutta potansiyel enerji yüzeyi [12] 

 

Potansiyel enerji yüzeyindeki minimumlar sistemin karalı denge durumlarını 

gösterir. Maksimumlar kararsız denge durumlarının yerlerini gösterir. 

Sırtlardaki düşük nokta bir yönde yerel minimum diğer yönde bir 

maksimumdur. Bu tür noktalara ‘Eyer noktaları’ denir. Eyer noktaları iki 

denge durumu arasındaki geçiş yapısına karşılık gelir.  

 

Geometri Optimizasyonları, genellikle potansiyel enerji yüzeyindeki 

minimumları araştırır. Bu nedenle, moleküler sistemin denge yapılarını 

tahmin eder. Optimizasyon aynı zamanda geçiş yapılarını da araştırır. 

Minimumlarda ve eyer noktalarında enerjinin birinci türevi sıfırdır. Potansiyel 
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enerji yüzeyinde birinci türevinin sıfır olduğu noktaya kararlı noktalar adı 

verilir. Geometri optimizasyonlarının amacı bu kararlı noktaları bulmaktır [12, 

13, 14]. 
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4. DENEYSEL ÇALIŞMA 
 
Bu bölümde deneysel çalışmada kullanılan cihaz hakkında bilgi verilecektir. 

 

4.1. Çalışılan Düzenek 
 
N-pentylamine molekülünün infrared spektrumu, Gazi Üniversitesi Fen 

Edebiyat Fakültesi Kimya bölümünde bulunan Mattson 1000 FTIR 

spektrometresi ile 4000-400 cm-1 bölgesinde kaydedildi. 

 
4.2. Fourier Transform İnfrared Spektrometresi (FTIR) 
 
Fourier Transform İnfrared Spektrometresine kısaca FTIR spektrometresi 

denir. Bu spektrometrede, Michelson İnterferometresi adlı bir düzenek  (Şekil 

4.1.) kullanılır. Işın demeti, bu düzeneğin ortasına yerleştirilen yarı geçirgen 

bir yüzey yardımıyla şiddetleri birbirine eşit olan iki demete ayrılır. Bu 

ışınlardan biri, A sabit aynasına kadar yol alır ve buradan yansıyarak örneğe 

ulaşır. Diğer ışın ise belli bir frekansla titreşen ve yerini periyodik olarak 

değiştiren hareketli B aynasından yansıyarak örnekle etkileşir. Böylece 

örneğe ulaşmadan önce ışığın A aynasından yansıyan demeti sabit bir yol, B 

aynasından yansıyan demeti ise değişken bir yol almış olur.  A ve B 

aynalarından yansıyarak örneğe ulaşan iki ışın demetinin aldıkları yollar 

birbirlerine eşit ise, iki ışın arasında yapıcı girişim olur ve dalga kuvvetlenir. B 

aynasının ilk konumundan 2λ  öteye gitmesi iki ışının yol farkının λ  kadar 

farklı olmasını sağlar ve bu durumda da yapıcı girişim oluşur. B aynasının ilk 

konumundan 4λ  kadar öteye gitmesi ise, iki ışının yol farkının 2λ  kadar 

farklı olmasını sağlar. Bu durumda yıkıcı girişim oluşur ve dalga tamamen 

söner [3]. 
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Şekil 4.1. Michelson İnterferometresinin şematik gösterimi 

 

 
Şekil 4.2. Fourier dönüşümlü infrared spektrometresinin şematik gösterimi 

 

Şekil 4.2.’de bir Fourier dönüşümlü infrared spektrometresinin temel parçaları 

gösterilmektedir. Örneklerimizin IR spektrumlarını çekmek için Mattson 1000 

FTIR spektrometresinde kaynak olarak He-Ne laseri kullanılır. İnfrared ışın 

demeti interferometreye gelir ve burada gelen ışın demeti karmaşık bir girişim 

deseni (interferogram) oluşturur. İnterferometreden çıkan ışınlar örnekte 

belirli dalga boylarında soğurmaya uğrayarak geçer. Sonuç interferogram 

elektriksel sinyal olarak dedektöre gelir ve analog-sayısal dönüştürücü 
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tarafından sayısal bilgilere dönüştürülür. Fourier dönüştürücüsü tarafından 

sayısal bilgilerden örneğin IR spektrumu elde edilir [8].  
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5. HESAPLAMALAR 
 
Bir molekülün simetrisi, atomların uzaydaki geometrik dağılımıyla 

oluşmaktadır. Molekülün simetrisindeki nokta, eksen ve düzlem gibi 

geometrik elemanlar bir grup oluşturur. Simetri elemanlarına simetri işlemi 

uygulanarak moleküle ait nokta grubu bulunur.  

 

Moleküle ait temel titreşim modlarının hangi simetri türlerine ait olduğu ve bu 

titreşimlerin İnfrared aktif olup olmadığı, grup teori yardımıyla karakter 

tabloları kullanılarak bulunabilir. Bunun için indirgeme bağıntısından 

yararlanılır [5]. 

 

( ) ( )∑=
s iri RRn

h
n χχ1                                                                                (2.10)   

 

Burada, ni; i. simetri türündeki titreşim mod sayısı, h; grubun derecesi (simetri 

elemanı sayısı), nr; R Sınıfındaki simetri elemanı sayısı, ( )Rχ ; R simetri 

elemanına ait indirgenebilir temsilin karakteri, ( )Riχ ; i. simetri türündeki R 

elemanına ait indirgenemez temsilin karakteridir. 

 

Bir molekülde, moleküldeki toplam atom sayısı N olmak üzere, 3N tane temel 

titreşim belirlenir. Bu titreşimlerden dönme ve öteleme hareketleri molekülün 

şekline bağlı olarak çıkartılır ve molekül doğrusal ise 3N–5, doğrusal değilse 

3N–6 tane temel titreşim sayısı bulunmaktadır. İndirgenme formülünden 

bulunan sonuçlarla moleküle ait temel titreşimlerin toplam sayısı bulunur. 

 

5.1. N-pentylamine Molekülü 

 

N-pentylamine; C5H13N kapalı formülünde 19 atomlu bir moleküldür. Şekil 

4.1.’de görüldüğü gibi düzlemsel ve lineer olmayan bir yapıda olup 3N-6=51 
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tane serbest titreşimi vardır. Bu titreşimlerden N-1=18 tanesi gerilme ve    

2N-5=33 tanesi de açı bükülme titreşimleridir. N-pentylamin molekülü C1 

nokta grubundadır ve sadece E simetri elemanına sahiptir.  

 
 

Şekil 5.1. N-pentylamine molekülü (N:Azot, C:Karbon, H:Hidrojen) 

 
5.2. Deneysel ve Teorik Sonuçların Karşılaştırılması 
 

N-pentylamine molekülü, moleküler çizim programı olan Gauss-view 

yardımıyla üç boyutlu olarak çizildi. Çizilen bu yapının geometrik 

paremetreleri Gaussian 03 paket programına otomatik olarak giriş verileri 

olarak girildi. Daha sonra 6–31 G(d) baz setinde, HF metodu ve BLYP, 

B3LYP fonksiyonelleri kullanılarak optimize edildi. Optimize edilen 

konfigürasyonun titreşim frekansları, HF 6-31G(d) için 0,899, BLYP 6-31G(d) 

için 0,992 ve B3LYP 6-31G(d) için 0,960 ölçekleme faktörleriyle çarpılıp 

düzeltilerek deneysel değerler ile karşılaştırıldı ve korelasyon grafikleri çizidi.  

 
5.2.1. N-pentylamine molekülün geometrik parametreleri 
 
6-31G(d) baz setinde HF, B3LYP ve BLYP yöntemleriyle N-pentylamine 

molekülüne ait geometrik parametreler teorik olarak hesaplandı. Hesaplanan 

geometrik parametreler, literatürde N-pentylamine molekülüne ait bağ 
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uzunluğu ve bağ açılarının deneysel verileri bulunamadığından 1,5-

diaminopentan molekülünün deneysel verileriyle karşılaştırıldı.  

 

Çizelge 5.1. 1,5-diaminopentan molekülünün deneysel parametreleri ve       

                     N-pentilamine molekülünün teorik parametreleri [15] 

 
PARAMETRELER B3LYP1

6-31G(d) 
BLYP2

6-31G(d) 
HF3

6-31G(d) DENEYSEL* 

BAĞ UZUNLUKLARI 
(A0)     

N17-H18 0,98 1,02 0,90 0,90 N17-H19 0,98 1,02 0,90 
C1-H2 1,05 1,10 0,98 

0,97 

C1-H3 1,05 1,10 0,98 
C1-H4 1,05 1,09 0,98 
C5-H6 1,06 1,10 0,98 
C5-H7 1,06 1,10 0,98 
C8-H9 1,06 1,10 0,98 
C8-H10 1,06 1,10 0,98 
C11-H12 1,06 1,10 0,98 
C11-H13 1,05 1,10 0,98 
C14-H15 1,05 1,10 0,98 
C14-H16 1,06 1,11 0,98 
C14-N17 1,41 1,47 1,31 1,48 
C1-C5 1,47 1,53 1,37 

1,52 C8-C11 1,47 1,53 1,37 
C11-C14 1,47 1,53 1,37 

BAĞ AÇILARI     

H2-C1-H3 103,19 106,61 96,78 

107,59 

H2-C1-H4 103,36 106,79 96,84 
H3-C1-H4 103,36 106,78 96,83 
H6-C5-H7 101,77 105,15 95,53 
H9-C8-H10 101,73 105,12 95,48 
H12-C11-H13 101,99 105,39 95,69 
H15-C15-H16 102,12 105,51 95,87 
H18-N17-H19 101,57 104,16 96,00 107,69 
C11-C14-N17 106,23 109,71 99,44 114,71 
C1-C5-C8 108,71 112,46 101,61 

112,01 C5-C8-C11 108,90 112,62 101,77 
C8-C11-C14 108,85 112,56 101,75 
* X.G. Meng and Z.D. Lin tarafından elde edilen deneysel veriler, Ölçekleme faktörleri: 
1B3LYP 6-31G(d):0,960, 2BLYP 6-31G(d):0,992 ve 3HF 6-31G(d):0,899  
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X.G. Meng ve Z.D. Lin tarafından elde edilen deneysel C-C bağ uzunluğu 

(1,52) ; N-C (1,48) , C-H (0,97) ve N-H (0,9) bağ uzunluklarından daha 

büyüktür. B3LYP/6-31 G(d), BLYP/6-31 G(d) ve HF/6-31 G(d) hesaplama 

metotları ile elde edilen teorik veriler bu deneysel sonuçlarla uyumludur. 

 

N-pentylamine molekülünün teorik geometrik parametreleri ile 1,5 

diaminopentane molekülünün X. G. Meng ve Z.D. Lin tarafından elde edilen 

deneysel geometrik parametrelerini karşılaştırmak amacıyla korelasyon 

grafikleri çizildi. Bu grafiklerden korelasyon katsayıları hesaplandı. HF 6-

31G(d) metoduyla hesaplanan bağ uzunluklarının deneysel değerlerle daha 

uyumlu olduğu gözlendi. 

 

X.G. Meng ve Z.D. Lin tarafından elde edilen deneysel bağ açıları ile N-

pentylamine molekülünün teorik sonuçları arasındaki farklar çok küçük 

çıkmıştır. Bu sebeple bağ açıları hesaplamasında kullanılan metodların 

herhangi birinin tercih edilebileceği söylenebilir.  
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Şekil 5.2. 1,5- diaminopentan molekülünün bağ uzunlukları ile N-pentylamine  

      molekülünün teorik bağ uzunluklarının korelasyon grefikleri            

      a) HF 6-31G(d)  b)  BLYP 6-31G(d) c) B3LYP 6-31G(d). 
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Şekil 5.3. 1,5- diaminopentan molekülünün bağ açıları ile N-pentylamine  

      molekülünün teorik bağ uçılarının korelasyon grafikleri                   

      a) HF 6-31G(d)   b)  BLYP 6-31G(d) c) B3LYP 6-31G(d). 
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5.2.2. N-pentylamine molekülün frekanslarının işaretlenmesi 
 
N-pentylamine molekülünün infrared spektrumu, Gazi Üniversitesi Fen 

Edebiyat Fakültesi Kimya bölümünde bulunan Mattson 1000 FTIR 

spektrometresi ile 4000-400 cm-1 bölgesinde kaydedildi. Literatürde bulunan 

IR spektrumu Şekil 5.4’te [16], Mattson 1000 FTIR spektrometresi ile 

kaydedilen IR spektrumu Şekil 5.5.’te ve Gaussian 03 paket programıyla 6-

31G(d) baz setinde DFT (B3LYP, BLYP) ve HF metotları ile hesaplanan 

titreşimlerin IR spektrumları Şekil 5.6’da gösterilmiştir. 

 

    

Şekil 5.4. N-pentylamine molekülünün IR spektrumu  
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Şekil 5.6. N-pentylamine molekülünün teorik olarak hesaplanan infrared 

      spektrumları a) HF 6-31G(d), b)  BLYP 6-31G(d) ,  

      c) B3LYP 6-31G(d)  
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Çizelge 5.2. N-pentylamine molekülünün hesaplanan titreşimsel modların  

                    işaretlenmesi ve gözlenen titreşimsel modlarla karşılaştırılması 

 
Normal 
Mod 

B3LYP1 
6-31G(d) 

BLYP2 
6-31G(d)

HF3

6-31G(d)
Deney 
(IR)

Yaklaşık mode tasviri

 Freq IIR Freq IIR Freq IIR   

1 77 1,2 78 1,1 75 1,5 

 τ HCCC(30)+τ CCCH(19)
+τ CCCC(18) 
+τ NCCC(16) 
+ τ NCCH(11) 

2 101 3,2 104 3,1 96 3,0 
 τ HCCC(27)+τ CCCC(27)

+ τ CCCH(27) 
3 129 0,3 129 0,3 130 0,3  δ CCC(60)+ δ NCC(8) 

4 151 0,9 153 0,8 148 1,0 

 τ HCCC(29)+τ NCCH(18)
+τ NCCC(15) 
+τ CCCC(12) 
+τ CCCH(11) 

5 235 2,6 238 2,1 236 1,9  τ CCCH(57)+τ HCCH(33) 
6 253 34,9 258 32,9 255 39,1  τ HNCC(46)+τ HNCH(28) 

7 307 14,0 309 15,5 307 11,5 
 δ CCC(28)+δ NCC(19) 

+ τ HNCH(14)+υ CC(6) 
8 350 0,0 351 0,0 350 0,0  δ CCC(44)+ υ CC(32) 
9 472 7,8 473 8,1 472 7,1 495vw δ CCC(31)+ δ NCC(27) 
10 714 3,1 723 3,2 707 1,5 729vw τ HCCH(74) 

11 747 1,2 755 0,8 743 1,6 
 τ HCCH(22)+δ HCC(11) 

+ τ HNCH(8) 

12 819 46,1 828 38,4 822 40,3 

 
 
816m 

τ HNCH(19)+δ HCC(11) 
+ δ HNC(9)+τ CCCH(6) 
+ τ HNCC(5) 

13 861 82,0 864 33,1 867 2,1 

 δ HNC(21)+τ HNCH(15) 
+ τ HNCC(7)+δ HCC(6) 
+ υ NC(5) 

14 869 9,8 873 61,4 873 95,1  υ CC(53)+ δ HCC(21) 

15 936 0,9 936 1,0 939 0,7 
 υ CC(34)+δ HNC(16) 

+ δ HCC(5) 

16 965 11,2 968 8,7 974 15,3 
 δ HCC(31)+υ NC(8) 

+ τ HCCH(8)+ υ CC(5) 
17 993 0,6 986 0,5 987 1,9 992vw υ CC(81)+υ NC(10) 
18 1030 0,3 1024 0,3 1024 0,4  υ CC(83) 

19 1047 4,5 1038 3,5 1055 13,0 1046vw 
υ NC(50)+υ CC(11) 
+δ HNC(7) 

20 1072 5,6 1075 4,0 1075 4,5 
 
1071vw

υ CC(21)+δ HCC(17) 
+ υ NC(11)+ δ HNC(10) 

21 1124 5,6 1130 5,5 1135 9,2 

 
 
1124vw

υ CC(13)+δ HCC(12) 
+ δ CCC(10)+δ HNC(10) 
+ δ HCN(9) 
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Çizelge 5.2. (Devam) N-pentylamine molekülünün hesaplanan titreşimsel  

          modların işaretlenmesi ve gözlenen titreşimsel modlarla  

          karşılaştırılması 

 
Normal 
Mod 

B3LYP1 

6-31G(d) 
BLYP2

6-31G(d)
HF3

6-31G(d)
Deney 
(IR)

Yaklaşık mode tasviri

 Freq IIR Freq IIR Freq IIR   

22 1185 0,2 1191 0,3 1199 0,4 

 δ HCC(28)+τ CCCH(11) 
+ τ HCCH(9)+ τ HCCC(8) 
+ δ HNC(5) 

23 1217 3,7 1224 4,7 1235 4,8 
 
1229vw

δ HCC(39)+τ HCCH(16) 
+ δ HCN(6) 

24 1254 1,6 1262 2,8 1269 1,7 
 δ HCC(44)+τ HCCH(16) 

+δ HNC(7) 

25 1283 0,6 1290 0,7 1298 1,2 
 δ HCC(45)+τ HCCH(14) 

+ δ HNC(5) 
26 1289 0,7 1297 0,7 1305 0,5 1291vw δ HCC(56)+ δ HCN(8) 
27 1301 1,0 1307 0,9 1317 0,6 1306vw δ HCC(49)+ δ HCN(12) 

28 1327 0,7 1334 1,2 1347 0,2 
 δ HCC(30)+δ HNC(12) 

+ τ HCCH(7) 

29 1367 1,8 1365 1,0 1397 2,9 
 δ HCC(38)+τ HCCH(21) 

+ υ CC(9) 
30 1383 0,5 1390 1,3 1409 1,9 1378w δ HCH(50)+ δ HCC(44) 

31 1396 17,2 1397 18,4 1429 13,6 

 δ HCC(17)+δ HCN(17) 
+τ HNCH(16)+δ HNC(12) 
+ τ HCCH(9)+ υ CC(6) 

32 1456 0,1 1467 0,1 1470 0,3  τ HCCH(31)+ δ HCH(29) 
33 1458 0,5 1470 0,4 1471 0,4  τ HCCH(31)+δ HCH(29) 

34 1468 5,1 1481 1,3 1478 4,5 
 
1465m 

δ HCH(46)+τ HCCH(20) 
+δ HCC(12)+τ CCCH(10) 

35 1468 1,1 1481 4,4 1479 0,1 
 δ HCH(40)+τ HCCH(223)

+δ HCC(6) 
36 1479 2,7 1491 2,1 1489 2,4  δ HCH(31)+τ HCCH(24) 

37 1488 1,5 1499 1,1 1501 1,1 
 δ HCH(29)+τ HCCH(17) 

+τ HNCH(14)+τ HCCC(8) 

38 1628 24,3 1638 19,0 1652 32,1 1599w 
δ HNH(51)+δ HNC(31) 
+τ HNCH(7) 

39 2823 81,1 2823 90,0 2814 74,2 2757vw υ HC(98) 
40 2891 2,8 2904 3,1 2856 8,2 2858s υ HC(99) 
41 2894 21,8 2907 21,2 2857 22,2 2871s υ HC(96) 
42 2907 48,9 2921 49,7 2868 66,9  υ HC(98) 
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Çizelge 5.2. (Devam) N-pentylamine molekülünün hesaplanan titreşimsel  

          modların işaretlenmesi ve gözlenen titreşimsel modlarla  

                    karşılaştırılması 
 
Normal 
Mod 

B3LYP1 

6-31G(d) 
BLYP2

6-31G(d)
HF3

6-31G(d)
Deney 
(IR)

Yaklaşık mode tasviri

 Freq IIR Freq IIR Freq IIR   
43 2917 5,2 2928 8,2 2875 28,9  υ HC(97) 
44 2920 37,4 2938 40,0 2876 7,7 2926vs υ HC(98) 
45 2934 42,6 2947 51,4 2895 24,3  υ HC(96) 
46 2939 4,8 2951 6,0 2901 23,4  υ HC(99) 
47 2959 76,3 2972 83,4 2920 52,4 2957vs υ HC(91) 
48 2982 71,0 2998 76,6 2931 134,2  υ HC(98) 
49 2987 42,5 3002 47,5 2931 57,6  υ HC(99) 
50 3318 3,8 3293 9,7 3347 0,8 3292w υ HN(100) 
51 3399 1,6 3377 5,7 3422 0,1 3367w υ HN(100) 
 
Titreşimsel frekans işaretlemeleri B3LYP hesaplamaları baz alınarak yapılmıştır. Ölçekleme 

faktörleri: 1B3LYP 6-31G(d):0,960, 2BLYP 6-31G(d):0,992 ve 3HF 6-31G(d):0,899.               

υ : Gerilme, δ : Açı bükülme, τ : Burulma. vs: çok kuvvetli, s: kuvvetli, , m: orta, w: zayıf, vw: çok 

zayıf.  

 

NH2 gerilme titreşimleri 3500-3380 cm-1 aralığında gözlenir. N-pentylamine 

molekülünün NH2 asimetrik gerilme titreşimi infrared  spektrumunda   3367 

cm-1 olarak gözlendi. Bu titreşim modu, B3LYP 6-31G(d) için 3410 cm-1, 

BLYP 6-31G(d) için 3387 cm-1 ve HF 6-31G(d) için 3399 cm-1 olarak 

hesaplandı. NH2 simetrik gerilme titreşimi ise, infrared spektrumunda 3392 

cm-1 olarak gözlendi. Bu titreşim modu, B3LYP 6-31G(d) için 3328 cm-1, 

BLYP 6-31G(d) için 3303 cm-1 ve HF 6-31G(d) için 3324 cm-1 olarak 

hesaplandı. Bu modlar için BLYP 6-31 G(d) metoduyla hesaplanan değerlerin 

deneysel değerlerle daha yakın olduğu görüldü. 

 

NH2 bükülme titreşimleri 1600-1540 cm-1 aralığında gözlenir. NH2 açı 

bükülme titreşimi, infrared spektrumunda 1599 cm-1 civarında gözlendi. Bu 

titreşim modu, B3LYP 6-31G(d) için 1633 cm-1,BLYP 6-31G(d) için 1643 cm-1  

ve HF 6-31G(d) için 1641 cm-1  olarak hesaplandı.  
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C-H gerilme titreşimleri 3000-2900 cm-1 aralığında, CH3 gerilme titreşimleri 

2962m 10 cm-1 ve 2872m 10 cm-1 aralığında, CH2 gerilme titreşimleri ise 

2926m 10 cm-1 ve 2853m 10 cm-1 aralığında gözlenir. Bu titreşimler infrared 

spektrumunda sırasıyla; 2757 cm-1, 2856 cm-1, 2871 cm-1, 2926 cm-1 ve 2957 

cm-1 değerlerinde gözlendi. Bu modlar B3LYP 6-31G(d) için 2987-2823 cm-1 

aralığında, BLYP 6-31G(d) için 3002-2823 cm-1 aralığında ve HF 6-31G(d) 

için 2931-2814 cm-1 aralığında 11’er titreşim hesaplandı. Bu titreşim 

modlarında deneysel değerlerle en uyumlu yöntemin B3LYP 6-31G(d) olduğu 

görüldü. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 36

HF 6-31G(d)

R2 = 0,999

0

500

1000

1500

2000

2500

3000

3500

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

DENEYSEL

TE
O

R
İK

 
       (a) 
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Şekil 5.7. N-pentylamine molekülünün titreşim modlarının korelasyon  

               grafikleri a) HF 6-31G(d) b)  BLYP 6-31G(d) c) B3LYP 6-31G(d). 
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6. HESAPLAMA SONUÇLARI 
 

Bu çalışmada Gaussian 03 paket programı kullanılarak, N-pentylamine 

molekülünün geometrik parametreleri ve titreşim frekansları hesaplanmıştır. 

Hesaplanan değerler deneysel değerlerle karşılaştırılmıştır. 

  

Hesaplamalarda HF, BLYP ve B3LYP metotları için 6-31G(d) baz seti 

kullanılmıştır.  

 

Literatürde N-pentylamine molekülünün geometrik parametreleri ile ilgili 

deneysel çalışma olmadığından, HF 6-31G(d), BLYP 6-31G(d) ve B3LYP 6-

31G(d) modellerinde optimize edilmiş geometrik yapıya ait bağ uzunlukları 

1,5 diaminopentane molekülünün deneysel değerleriyle karşılaştırılmış ve 

sonuçların birbiriyle uyumlu olduğu görülmüştür.  

 

N-pentilamine molekülünün titreşim frekansları teorik olarak hesaplanmış ve 

deneysel frekanslarıyla karşılaştırılarak korelasyon grafikleri çizilmiştir. Bu 

grafiklere bakılarak hesaplama metotları birbiriyle kıyaslanmıştır. 

 

Kıyaslamalar sonucunda HF 6-31G(d) metodu ile yapılan frekans 

hesaplamalarının, deneysel değerlerle daha uyumlu sonuç verdiği 

gözlenmiştir (Şekil 5.7.). 

 

Teorik hesaplamalarda kullanılan HF ve DFT (BLYP ve B3LYP) yöntemleriyle 

elde edilen sonuçlar arasında çok büyük farklılıklar olmadığından, bu  

molekül için kullanılan yöntemlerden herhangi birisi hesaplama yapmak için 

tercih edilebilir. 
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