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P-TOLUIDINO-p-KLOROFENIGLIOKSIM LIGANTI VE Ni KOMPLEKSININ
TITRESIM SPEKTRUMLARININ NORMAL KOORDINAT ANALIZI YONTEMiYLE
AYDINLATILMASI VE KUVVET ALANLARI

Hakan ARSLAN* Talat OZPOZAN™

* Nigde Ur_‘r_iversitesi, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Kimya Béliimii,51100 Nigde
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Bu galigmada p-Toluidino-p-kiorofeniglioksim {TKFG) bilesidi ite bu bilesigin

Ni ile yaptigi ML, tipindeki (M: Nikel, L: TKFG) kompleksinin FTIR spektrumlarn elde
edildi. Fluoresans nedeniyle raman sinyalleri gérillemeyen bilesiklere ait titesim
spektrurniar SPSIM (Spectrum SIMulation) paket programi’ yardimiyla hesaplandi ve
bilinmeyen bantlar simulasyon y8ntemi ite aydinlatiimaya calisild.
' BileTgiklerin geometrisi, her bir badin bad uzunludu, ba@ acisi ve kuvvet
sabiti>>*>%7 gibi veriler kullanilarak frekanslar, atom yangaplari, elektronegatifllikier
kultanilarak da IR ve Raman aktiflikleri hesapland. Bilesiklere ait nokia grubu
simetrileri tizerinden Normal Koordinat Analizleri yapiid:.

Hesaplamalarda Wilson'un GF Matris Metodunu® temel alan programlarda

bilegikler icin Degerlik Kuvvet Alanlan (Valance Force Field) kuvvet sabiti tiira olarak
segildi. Incelenen  bilesiklerinin titregim  spektrumlannin  hesaplanmasinda
asetonoksim klcrobenzen, toluen, benzoik asit, N-benzilidenanifin bilesiklerinin ve Ni-
bis-glioksim kompleksinin kuvvet sabitinden faydalaniidi.
Teorik incelenen molekitiere ait titresim spektrumlan ile yine bu molekiillerin
deneysel spektrumlan karsilastinldi. Her bir bilesije ait spektrumdaki bantiardan
kayma gGsteren birkagi deneyse! ferekanslar kullanilarak iterasyon yontemiyle
yaklastirilarak yeni kuvvet alanlan gelistirildi. Teorik hesaplanan spektrumlar
yardimiyla, deneysel (gdzlenen) Titresim Spektrumlanndaki  tim?  bantlar
yorumlanarak sonuclarin kaynak literatarler 1sidinda gecerliligi tartisildi.
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