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Bu cahiymada, N,N-di-propil-N'-(4-klorobenzoil)tiyofire bilesigi sentezlendi ve
karakterizasyonu elementel analiz, IR ve 'H-NMR teknikleri ile yapild: [1]. Bilesigin
molekiiler yapis1 ($ekil 1) X-1ginlan tek kristal difraksiyonu teknigi ile belirlendi.
Kristaller, monoklinik kristal sisteminde olup, uzay grubu: P2(1)/n; birim hiicre
boyutlan: ise @ = 11.298(2) A, b = 9.768(2) A, ¢ = 15.078(2) A, B=106.63(1)° ve

Z=4dir.

Sekil 1. N,N-di-propil-N'-(4-klorobenzoil)tiyoiire
bilesiginin (a) kristal ve (b) HF/6-31G(d,p)
optimize edilmis molekiil yapis:.

Gaz fazinda N,N-di-propil-N'-
(4-klorobenzoil)tiyoiire bilesi-
ginin kararli molekiiler kon-
formasyonunu elde etmek igin
6-31G(d,p) temel seti kullam-
larak Ab-initio hesaplamalan
yapildi. Elde edilen en kararli
konformasyona ait harmonik
titresim frekanslan ve bu fre-
kanslann infrared bant siddet-
leri hesapland: ve yorumlandi.
Hesaplanan titresim frekans-
lan deneysel titresim spektru-
mu ile kargilagtinldi, Ayrica
hesaplanan frekanslar Scott ve
Radom’un metoduna gdre
yeniden skalaland1 ve tiyotire
tiirevi bilegikleri igin yeni
skala faktor degerleri elde
edildi [2].
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