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Ozet

Bu cali smada, 5-nitro-1H-indol-2,3-dion-3-(N-feniltiyosemikarbazp (A) molekllinin
yapisal ve elektronik 6zellikleri, ab initio RHF todu ve ygunluk fonksiyoneli B3LYP
metodu (DFT)le STO-3G, 3-21G, 6-31G, 6-31G(d), 6-31G(d,pptakiimeleri kullanilarak
incelenmgtir. A molekiluntn tam bir infrared spektral analjekillendirilmistir. Molekdlin
gozlenen frekanslari, teorik olarak RHF/6-31G(dypetodu ile hesaplanan gerleri ile
karsilastirilmigtir.  Isaretlemeler grup frekanslari, bangiddetleri, benzer molekiiller ve
teorik hesaplama sonuglari temel alinarak yapgtmi

Anahtar Kelimeler 5-Nitro-1H-indol-2,3-dion-3-(N-feniltiyosemikarkan), ab-initio, DFT,
FTIR.

Abstact

In present study, structural and electronic propestof 5-nitro-1H-indole-2,3-dione-3-(N-
phenylthiosemicarbazone\) have been investigated theoretically by performabginitio
RHF levels and DFT/B3LYP using the STO-3G, 3-286&31G, 6-31G(d), 6-31G(d,p) basis
sets. A complete infrared spectral analysi®\dfas been performed in this paper. Observed
frequencies of the molecules were compared witbréieally calculated values of RHF/6-
31G(d,p) method. The assignment are based on dheept of group frequencies, band
intensities and taking into account the resultthebretical calculations.

Keywods 5-Nitro-1H-indole-2,3-dione-3-(N-phenylthiosemibazone), ab-initio, DFT,
FTIR.
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1. Giris

Heterosiklik tiyosemikarbazonlar ve bunlarin mekaimplekslerinin antitimaor, antiviral,
antibakteriyel, antimalarial ve antifungal gibi geapektrumlu biyolojik etkileri vardirisatin
(1H-indol-2,3-dion) ve 1-metilisatinin 3-tiyosemikadmn turevierinin 40 yil 6nce cicek
hastalginin tedavisinde aktif oldiunun bulunmasindan beri, bu Bilder argtiricilarin ilgi
odazl olmuwstur. Yakin zamanlarda, isatin-3-tiyosemikarbazanlaCu(ll), La(lll), Pr(lll),
Zn(Il), Co(ll) ve Hg(ll) metal komplekslerinin sextleri ve yapisal karakterizasyonu rapor
edilmis ve artan  biyolojik  aktiviteleri  belirlenmgiir ~ [1-5]. Ornezin,
isatintiyosemikarbazonlarin bakir (1) komplekstigimal etkilidir [4].

Deneysel cajmalari desteklemek veya deneysel sgai yapmadan elde edilecek sonuclari
onceden tahmin edebilmek amaciyla molekiler moah&lerogramlari kullaniimaktadir. Bu
programlar, molekuler mekanik, yari deneysel mdkekdrbital, ab-initio (RHF ve UHF) ve
yogunluk fonksiyoneli (DFT) yontemlerini icermektedir.

Bu calsmada, Karalh [6] tarafindan sentezlenen 5-nitrbidol-2,3-dion-3-(N-
feniltiyosemikarbazon) A) nin molekiler yapisi teorikab-initio kuantum mekaniksel
hesaplamalar) olarak incelemyti. Hesaplanan elektronik parametreler; HOMO-LUMO
enerjileri, molekdl orbital katsayilari, elektrorgkerjiler, dipol moment, yuk yoinlugu, ba
enerjisi, b& uzunluklari, bg acilari ve bg mertebesidir. RHF/6-31G(d,p) metodu ile
hesaplanan IR spektroskopisi gdderi, daha ©6nce Karali ve arkaldau tarafindan
sentezlenen [7] 5-floraH-indol-2,3-dion-3-(N-benziltiyosemikarbazoB)( molekulindn
deneysel infrared spektrumu &énin deneysel sonuclariyla kalastiriimistir.

2. Deneysel casma

2.1infrared spektrumu

Molekuliin  FT-IR spektrumu Kocaeli Universitesi FEdebiyat Fakiltesi Kimya
laboratuarinda bulunan Shimadzu FTIR 8001 PC spaidiresi ile KBr tekrgi kullanarak
4000-600 crit aralginda kaydedilmitir. Spektrofotometre polistren bandlari ile kadib
edilmigtir.

2.2 Hesaplama metodlari

Batin hesaplamalar, Gaussian 03 (Revision B.05) 8] Gaussview 3.09 molekiler
goruntileme programlari kullanilarak yapigtm [9]. Gaz fazdaA molekilintn yapisi ve
elektronik Ozellikleri, DFT/B3LYP ve lainitio metotlarindan olan Sinirh Hartree Fock
(RHF) yontemleri ile geometri optimizasyonu yapktdn sonra incelenstir. RHF ve
DFT/B3LYP metodlarinda taban kime olarak, STO-Bx1G, 6-31G, 6-31G(d), 6-
31G(d,p) kullaniimgtir.

Hesaplanan dalga sayilarinigaretlienmesi RHF metodu ile 6-31G(d,p) taban kiimesi
kullanilarak ayni programin titggn modlarinin bir gosterimini veren animasyon segen
yardimiyla yapilmgtir. RHF ile hesaplanan tigien frakanslari icin 0.85 carpani [10] vezdr
titresim frekanslari icin 0.88 ¢arpani kullaniktir [11].
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3. Bulgular ve tartisma

3.1.Elektronik yapisinin incelenmesi

A nin molekuler yapisi teorik olara&b-initio/RHF ve DFT/B3LYP hesaplamalari ile
incelenmgtir. A ve B nin [12] B3LYP/6-31G(d,p) ile yapilan optimize piai Sekil 1. de
gOsterilmitir. Bu metodlarla, geometri optimizasyonu sonuwaimolekilin €simetrisinde
kararli duruma ulgigl bulunmutur.

A molekilininRHF/STO-3G,RHF/3-21G,RHF/6-31G(d),RHF/6-31G(d,p) ve B3LYFSTO-3G,
B3LYP/3-21G, B3LYP/6-31G(d), B3LYF6-31G(d,p) ile hesaplanan secil;ni geometrik
parametreleri Tablo 1 de verilgiir. Bu sonuclara gore farkl taban kimeleri knllarak
B3LYP metodu ile hesaplanan @auzunluklarinin genelde RHF metodu kullanilarak
hesaplanan @auzunluklarina gére daha uzun ofdugorialmigtar (C12-C13 dunda). B&g
acilart ve dihedral acilarinda ise farklhh metodlagare onemli bir d@siklik olmadig
gozlenmgtir. Boylece bu metodlardan birinin hesaplamadaetcihli olarak

(b)
Sekill. a)A andb)B nin RHF/6-31G(d,p) ile optimize geometrileri



Tablol. Ceitli hesaplama metodlariyla elde edildif’ in secilmg geometrik parametreleri

RHF B3LYP

Den.® STO 6-31 6-31(d 6-31(d.p) STO 6-31 6-31(d) 6-31(d.p)
Baglar Bag uzunluklari (A)
Cl1-Ci12 1.395(6) 1.408 1.401 1.398 1.398 1.439 1.424 1.418 1.418
C12-C13 1.456(6) 1.480 1.462 1.467 1.467 1476 1.454 1.456 1.456
C13-C15 1.495(6) 1.521  1.492 1506  1.506 1528 1.482  1.494 1.494
C11-N14 1.398(7) 1.411 1.394 1.388 1.388 1.423 1.403 1.394 1.394
N14-C15 1.350(6) 1.420 1.371 1.369 1.368 1450 1.391 1.389 1.389
C15-016 1.235(6) 1.224 1.219 1.192 1.192 1.265 1.253 1.225 1.225
C13-N17 1.286(5) 1.297  1.270 1.261 1.261 1357 1311  1.302 1.302
N17-N18 1.356(5) 1.389 1.339 1.328 1.329 1.409 1.345 1.327 1.327
N18-C19 1.366(5) 1.433  1.372 1.370 1.370 1470 1.404  1.403 1.403
C19-821 1.663(4) 1.607 1.725 1.668 1.668 1.632 1.717 1.669 1.669
C19-N20 1.321(5) 1.397  1.329 1.331 1.331 1416 1351  1.350 1.350
N20-C1 - 1.431 1.431 1.427 1.426 1.437 1.418 1.413 1.412
C1-C5 - 1.399 1.386 1.383 1.383 1.422 1.409 1.406 1.406
Cl-C2 - 1.393 1.386 1.385 1.385 1.419 1.404 1.401 1.401
C8-N32 - 1504 1442 1.452 1453 1552 1460  1.466 1.467

Bag acllari )

C12-C11-N14 109.4(5) 109.55 109.02 109.44 109.49 109.09 108.87 109.07 109.12
N14-C15-C13 106.0(4) 104.81 105.85 105.36 105.43 104.11 105.98 105.32 105.37
C12-C13-N17 106.3(4) 126.45 126.48 126.30 126.33 125.41 12757 126.39 126.46
C15-C13-N17 127.1(4) 11497 122.35 120.93 120.89 112,98 118.57 119.30 119.26
C13-N17-N18 117.3(4) 127.08 127.33 127.72 127.70 126.85 125.06 126.50 126.44
N17-N18-C19 120.7(4) 122.31 120.86 121.38 121.24 120.21 120.98 121.76 121.59
N18-C19-S21 118.3(3) 119.35 117.78 118.11 118.08 120.68 116.51 116.76 116.77
N18-C19-N20 115.6(4) 109.74 115.46 11493 11494 107.04 112.79 112.47 112.52
C19-N20-C1 - 130.49 126.54 126.69 126.61 129.52 132.71 133.10 132.97

uIp@s's



Tablel. Devami

Dihedral Acilar )

C12-C13-N17-N18 - 179.80
C15-C13-N17-N18 - -0.389
C13-N17-N18-C19 - 178.37
N17-N18-C19-S21 - 1.807
N17-N18-C19-N20 - -178.36
N18-C19-N20-C1 - 179.90
C19-N20-C1-C2 - -0.429
C19-N20-C1-C5 - 179.61

-179.97
0.029
179.92
0.253
-179.44
179.86
-69.22
113.74

-179.99
-179.99
179.76
0.632
-179.21
-179.21
-67.96
115.48

-179.99
0.011
179.77
0.616
-179.22
-179.22
-67.88
115.58

-179.99
0.022
-179.94
-0.0505
179.97
-179.94
-0.019
179.98

-179.99
-180.00
-179.99
0.00
180.00
180.00
0.0027
-179.99

-180.00
0.00
-180.00
0.00
-180.00
-180.00
0.00
180.00

180.00
0.00
180.00
0.00
180.00
-180.00
0.00
180.00

@ Ref. [13] dan alinan dalga sayilari
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Bag Atomlari

e
AT

B8 B3LYP STO m B3LYP/ 6-31G & B3LYP/ 6-31G(d)® B3LYP 6-31G(d,k

C11-N14 N14-C15 C15-016 C13-N17 N17-N18 N18-C19 C19-S21 9-§20

1,6

T T T
N ® % o
— o o

y)uepinjunzn geq

y)uepinjunzn geg

(b)

C19-S21 9-820

N17-N18 N18-C19

C13-N17

N14-C15 C15-016

C11-N14

Bag Atomlari

Sekil 2. A molekulinin secilmibas uzunluk ve acilarinin, farkli metod ve temel setle

gore kasgilastirmasi.



5-nitro-1h-indol-2,3-dion-3-(n-feniltiyosemikarbazon) molekilin infrared spektroskopisi ve teorik incelenmesi
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Sekil 2. (devam)

kullanmamizi gerektirmemtir. Bu molekdlin bg uzunluklari ve agilar metodlara ve
taban kimelerine gore grafiksel olarak veritini(Sekil 2).

Isatin-3-tiyosemikarbazonun yapisi, Casas ve agkadaarafindan Xgini kirinimi ile
calsilmistir [13]. Bu calgmada, molekdlin isatin ve tiyosemikarbazon kisimlar
duzlemseldir (rms= 0.0152 ve 0.03) ve diizlemleB%hir dihedral aciylagekillenir. A
molekilinde ise bu gruplar arasindaki dihedral ilaa¢ farkli  metodlara gore
incelendginde, duzlemsel oldw bulunmigtur. Orngin: B3LYP/6-31G(d,p) metoduna
gére C13-N17-N18-C19 = 18diir.

Ayrica spektroskopik verileri temel alarak isatithppsemikarbazon molekilt, C13-N17
bag! ile Z konfigurasyonunu okturur. Bu, N18-H ... O16 intramolekuler hidrojengbde
stabilizasyonunu g#ar. S=C bg uzunlgu 1.663A, O=C bg uzunlyu 1.235A dur. Bu
deneysel dgerler, BALYP metodu ve 6-31G(d,p) taban kimesiyesapladiimiz A
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molekiliniin S=C (1.664) ve O=C (1.2254) dezerlerine yakindir. Casas ve arkglda
[13] tarafindan verilen sonuclar ile bizim hesaptaz arasindaki farkliliklar A
molekllinin isatin halkasina @aazot atomlarindan ve tiyosemikarbazon zincitiagli
fenil halkasindan kaynaklanir.

A molekulu bir isatin halkasi, tiyosemikarbazon minwe bir hekzagonal halkadan
olusmaktadir. Bu molekdl icin farkh metodlardan (RldiRd DFT) elde edilen ve STO-3G,
6-31G, 6-31G (d),6-31(d,p) taban kimeleri ile hémagn enerji dgerleri Tablo 2 de
verilmistir. Sistemin en yuksek dolu orbital (HOMO) ve @itk bos orbital (LUMO)
enerjileri, sinir molekuler orbital enerji a@li(HOMO-LUMO enerji farki,AE), dipol
momenty deserleri de Tablo 2 de veriltir. Bu iki dizey arasindaki enerji agalicok
kicuk olursa molekiliin kararsiz ofgly dengede olmagi, uyariimg durumda bulundgu

Tablo 2. Temel seviyed& molekilinin enerji (Hartree) v dipol momentinin(Debye)
hesaplanan gerleri.

RHF B3LYP
STO 6-31G 6-31G(d) 6-31G STO 6-31G 6-31G(d) 6-31G
(d,p) (d,p)
EZ -1450.4 -1467.9 -1468.4 -1468.4 -1457.2 -1475.2 -1475.5 -1468.4
ETEN -1450.4 -1467.9 -1468.4 -1468.4 -1457.2 -1475.1 -1475.5 -1468.4
ETEH -1450.4 -1467.9 -1468.4 -1468.4 -1457.2 -1475.1 -1475.5 -1468.4
ETFE -1450.5 -1467.9 -1468.4 -1468.5 -1457.3 -1475.2 -1475.6 -1468.5

HOMO -0.20 -0.31 -0.31 -0.31 -0.12 -0.23 -0.23 -0.31
LUMO 0.14 0.01 0.02 0.02 -0.02 -0.12 -0.11 0.02
(AE) 0.34 0.32 0.32 0.33 0.10 0.11 0.12 0.33
Dipole 3.90 5.16 4.90 4.95 3.68 3.52 3.25 3.30
moment

EZ: Elektronik ve sifir nokta enerjilerinin toplan2 TEN: Elektronik ve termal enerjilerin
toplami; ETEH: Elektronik ve termal entalpilerinptami; ETFE: Elektronik ve termal
Serbest enerjilerin toplami; HOMO: En yiuksek dolalekiler orbital; LUMO: En diik
bos molekiler orbital,AE: HOMO-LUMO ener;ji farki (frontier molekiler orlait ener;ji
araligl) soylenebilir. A molekulinin bu enerji argliise oldukca ytksek kabul edilebilir.
LUMO enerji diizeylerine kar gelen enerjiler, bu dizeylerin molekuler orbitatsayilari
yapilacak yeni sentezlerin hangi atom Uzerindefiyéresini belirlenmesini sglar.

10
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Sekil 3. A molekilinin HOMO ve LUMO larinin 3D c¢izimi (RHF&EG(d,p) sonuclar)

Sekil 3 de A molekulinin RHF/6-31G(d,p) metodu kullanilarak danan en yiksek
molekiler orbital (HOMO) ve en dik molekiler orbital (LUMO) nun 3D cizimi
gorulmektedir. Burada en yiksek molekiler orbitdlHOMO) tiyosemikarbazon grubuna
ait olan kukurt atomundan aliwgu, en digik molekuler orbitalin (LUMO) ise 6zellikle
isatin grubundan oktugu gorulmektedir.

Taban kime, teorik hesaplamalargplumak icin kullanilan bir sistem igindeki orbitatin
matematiksel tanimidir. Blyuk taban kimeler, ua#tycelektronlarin yerkgmesinde
birkac sinirlamayi kullanarak orbitalleri daha leessbirsekilde tahmin eder.
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Of =0 06}
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(L T n
(-0. %ﬁﬁ) mi ! [%ﬁﬂMﬂ]
\ [-11'4'7 53
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Ni-he9.1)
N ’husl m&éz} SNy

;- #3563

Sekil 4. RHF/6-31G(d,p) metodu kullanilarakmolekiliintiin optimizgekli Gzerinde
atomik ytkleri.
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Sekil 5. Farkli metodlar (RHF ve DF1) ve temelnset (STO-3G, 6-31G, 6-31G(d), 6-
31G(d,p) gorA molekulinin atomik ydklerinin katastirmasi.

RHF/6-31G(d,p) metodu ile yapilan optimizasyon samda bulunan Mulliken yuk
degerleri (Sekil 4) de gosterilngtir. Sekil 5’de ise RHF ve B3LYP seviyelerinde STO-3G,
6-31G, 6-31G(d), 6-31G(d,p) taban kumeleri kullakamyni atomlar icin Mulliken
yuklerinin kaslilastiriimasi verilmgtir. Sekil 4 de goruldgu gibi farklihk géstermektedir.
STO-3G taban kimesi yerine 6-31G taban kimesi taitteasi A molekilini olgturan
atomlar Gzerinde dnemli dl¢iide polarizasyona sethap N8, O10, F11, N12, N13, N15,
S16 atomlari Uzerinde 6nemli 6élcide negatif yikimasina ve C9, C14 ve H21 atomlari
Uzerindede pozitif yikin artmasina neden olur. tBunedeni valans taban fonksiyonlari

12
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icin ikiden fazla kimenin kullaniimasindan dolayidi6-31G taban kimesi yerine 6-
31G(d) veya 6-31G(d,p) taban kumeleri kullanilarakapilan Mulliken yuk
hesaplamalarinda fazla bird@gklik gbézlenmemgtir. Ayni durum ygunluk fonksiyonel
analizi ile yapilan hesaplamalarda da gozletimi Ayni taban kimeleri kullanilarak RHF
ve B3LYP metodlari ile hesaplanan Mulliken atom lgiilkin kiyaslanmasSekil 5 de
gorulmektedir. B3LYP metodu kullanilarak yapilaeshplamalarda pozitif ve negatif
yuklerin, RHF metodu ile yapilan hesaplamalara giatea diik oldusu gbzlenmtir.

3.2 Infrared Spektrumununincelenmesi

Infrared spektroskopisi, isatin-3-tiyosemikarbazanl&arakteristik yapisal farkhhiklarini
gostermek icin uygun bir tekniktir. Daha once Yap! calsmalarda isatin-3-
tiyosemikarbazonlar ve metal komplekslerinin indcuspektroskopisi ¢alimistir [1-3].

YT

I I
2003 | 3073
|
3166 | .
1622‘ | 901 .

e 1210 |
i 340 U
| 1436JV 833’

1691 ||§

1142

3800 3400 3000 2600 2200 1800 1400 1000 600
WAVENUMBER fcm™

Sekil 6. A. molekulinun infrared spektrumu.

Daha o6nce yapilan catnalarda A molekilinin ayrintih bir infrared spektrumunun
incelenmesi yapilmartir.

5-Nitro-1H-indol-2,3-dion-3-(N-feniltiyosemikarbazo®j nin infrared spektrumu,
molekilin buyidk, cggtli fonksiyonel gruplardan okmasi Sekil 1a) ve simetrik bir
molekil olmamasi nedeniyle oldukca kadir. A molekilinin deneysel infrared
spektrumu (4000-600 cfaraliginda) Sekil 6'da verilmiti. A molekdliinin FTIR
spektrumunda gozlenen temel tire dalga sayilari ve bu dalga sayilarinin hanggsirin
tirine ait oldgu, relatif siddetleri Tablo 3 de, benzer bir molekil olan 5-#dH-indol-
2,3-dion-3-(N-benziltiyosemikarbazonB) (Sekil-1a) [10] ile kasgilastirilarak verilmitir.

13
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Bu tablo ayricaA molekiluicin 6lceklendirilmg teorik RHF/6-31G(d,p) titgem frekans
hesaplamalarini icermektedir. Buggder deneysel frekans glerleri ile uyumludur.

A molekuli G¢ ana grup iceri(a) 5-Nitro-LH-indol-2,3-dion §ekill a da halkal ve halka2
), (b) tiyosemikarbazon zinciri, (c) fenil halkaéekil 1a da halka3). Molekilin
tiyosemikarbazon grubununv(N-H) gerilme titresimleri, 3300-3160 cm aralginda
gozlenmgtir.  Rai ve arkaddarinin [1] calsmasinda, isatin-3-tiyosemikarbazonun
spektrumunda 3180 chndeki zayif bandy(N-H) gerilme titrgimi olarak karetlenmitir.

A nin infrared spektrumunda 3073¢tme  gozlenen band, aromatikC-H) geriime
bandi olarak saretlenmgtir.

Akinchan ve arkadgar [3], Vv(C=O) geriime bandini 1700 ¢ém bélgesinde
gozlemslerdir. B ve A nin her ikisinin infrared spektrumunda&C=0) gerilme bandi
yaklasik 1690 cnt de,v(C=N) gerilme bandi yakisk 1622cnt de, v(C-N) gerilme bandi
da 1530crit de go6zlenmiir. Bu bandlar, farkli fonksiyonel formlari daeignektedir.
C=S gerilme modu, 798 chde karetlenmitir.

B denfarkl olarakA molekilinde bulunanki tane (N=0) grubunun gerilme bandi, 1594
ve 1543 cm de karetlenmjtir. Molekiilde aretlenen dier bandlar ise Tablo 3 de
verilmistir.

Tablo 3.A ve B molekiilerinin deneysel dalga sayilari (e A molekilinin RHF/6-
31(d,p) temel seti ile hesaplanan teorik harmémkanslarinin (6lceklendirilng)

karsilastiriimasi.

A© B9 AL [ Isaretleme
3303(mw) 3366(m) 3364 96 UNH)haikaz
- 3239(w) 3239 79 UNH) tiyo
3166(w) 3176(w) 3160 81 UNH)tyo
- 3136(vw) 3125 10 WCH) haias
3073(w) 3072(w) 3122 2 UCH) naika1
- 2981(w) 3070 19 WCH) haika1
1691(ms) 1691(vs) 1724 245 V(C=Onaikaz
1622(mw) 1632(w) 1608 161 UC=N)iyo, ACChaka1
] - 1594 17 v(halka), (CH)
1594(mw) - 1590 141 V(N35=03y), v(halka),5(N-H)

1583(w) UC=N)nio
1543(vw) - 1556 226 V(N3=033)
1530(s) 1530(s) 1534 713 UC-Niyo, AN15H)
1480(m) 1479(vs) 1469 176 N CC)hakar (CH)haka1
1463(m) - 1445 142 v(halka)
1436(mw) - 1428 71 5(CH)+v(halka)
- 1412(w) - - o (NH)
- 1392(W) - - V(CC)ringla V(CF)ringl
1347(m) 1343(mw) 1357 293 Jrings O(CNCngol
1303(m) 1311(mw) 1336 436 UC=N) thio, C-N)tnio, UC=S)thio
1261(w) - 1264 66 UCF) ringl,V(CN) ringls ANH)
- 1254(5) - - 5(CH2)ring3(thio)15(N18H)a V(CF) ringl
1229(w) - 1229 35 ANH), CH
1210(w) 1203(ms) 1210 132 YCNy3), UNN), (CHYing1,8(CClinga
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5-nitro-1h-indol-2,3-dion-3-(n-feniltiyosemikarbazon) molekilin infrared spektroskopisi ve teorik incelenmesi

- 1169(s) - - 3(CH) ing1, (CCC), UNN) thio
- 1154(VS) - - V(CC), 5(CH) ringl,V(N N) thio
1142(vs) 1141(vs) 1143 930 O (CH) ing1, 6(CNC)ying2
1088(sh) 1091(w) 1141 85 ANCS)thio, & (C=S)io

1067(mw) &CH) rng, & rings)
1030(vw) 1031(vw) 1111 175 A CH,) rings(thioy UNN) thio
- 1002(vw) - - UCH)ing1
940(mw) 937(mw) 1099 98 Arings)
901(mw) - 1060 59 CN+NH+CC
- 876(mw) - - (CH,rock) ring3(thioy ACH) ringl
832(m) 850(mw) 924 28 y(ringy)
- 814(m) - - KCH) ringl
798(m) 788(mw) 786 96 V (C=Skhnio
- 767(W) - - dCH)ringla Kringl)
746(m) 739(m) - y(CH)
700(mw) 700(mw) 742 65 KC=0)iingz
655(m) 679(mw) 684 88 & (NH)

638(m) 7N15H), Ying1

v, gerilme; 3, dizlem ici bukilmey, dizlem dyi bukulme; p, sallanma; vs, cok kuwvetli; s,
kuvvetli; m, orta; w, zayif; vw, cok zayif; g., démen; h.,hesaplanan
% Ref. [12] den
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