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Bu caligmada daha onceden sentezlenen ve yapilan aydimnlatilan N,N-di-n-propil-N"-2-
klorobenzoiltiyotire ve N,N-difenil-N"-2-klorobenzoiltiyotire [1] bilegiklerinin titresim
spektrumlan Slgiiliip, elde edilen titregim spektrumlar1 SPSIM (SPectrum SIMultation) paket
programi [2] yardimiyla hesaplandi ve bilinmeyen bandlar simulasyon yéntemiyle
aydinlatilmaya ¢aligildi.

Titresim frekanslari; bag uzunluklar, agilar1 ve kuvvet sabitleri kullanilarak hesaplanirken, IR
ve Raman aktiflikleri ise atom yangaplari ve elektronegatiflikleri kullamlarak hesapland.
Hesaplamalarda degerlik kuvvet alanlar1 (Valence Force Field) kuvvet sabiti tiirii olarak
secildi ve Wilson’un GF Matris Metodu’nu [3] temel alan SPSIM paket programu ile
gergeklestirildi. Bilesiklere ait Normal Koordinat Analizleri nokta grubu simetrileri iizerinden
yapildi.

Teorik olarak hesaplanan titresim spektrumlan ile aym molekiiliin deneysel spektrumlar
karsilagtinildi ve iterasyon yontemiyle bazi uyumsuzluk gdsteren bandlara ait kuvvet sabitleri
fit edilerek her bir bilesige ait kuvvet alanlan gelistirildi. Teorik olarak hesaplanan
spektrumlar yardimi ile, deneysel titregsim spektrumlarindaki tiim bandlar tamimlandi ve
sonuglarin gegerliligi tartigildi. Aymi zamanda, incelenen her iki tiir tiyoiire tiirevi igin elde

edilen, titresim spektrumu ve kuvvet alanlari verileri birbirleri ile karsilastirildi.
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