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Sivi  fazda Timin molekiiliiniin  yapisimin  belirlenmesi  ve
radikallerinin ESR parametrelerinin yogunluk fonksiyonel teorisi
ile hesaplanmasi

Levent ATES™2, Ayhan OZMEN 2, Omer DERELI 3
Ozet

Bu calismada DNA biyosentez siirecine katilan, ayrica genetik bilginin transferi ve korunmasinda dnemli rol oynayan Timin
molekiiliiniin kararli yapisini elde etmek i¢in Spartan14 programi araciligtyla konformasyon analizi yapilmistir. Konformasyon
analizi sonucunda iki konformasyon elde edilmistir. Bu konformasyonlarin geometri optimizasyon hesaplamalar1 yapilmistir. En
kararli yap1 kullanilarak olasi radikaller modellenmis, Radikallerin Elektron Paramanyetik Rezonans parametreleri hesaplanmig
ve deneysel degerlerle karsilagtirilarak radikal yapisi ilk defa bu caligmada verilmistir. Bu hesaplamalarm hepsi Yogunluk
Fonksiyonelleri Teorisi (DFT) kullanilarak Gaussian03 programinda yapilmustir. Literatiirde sivi fazda hidrojen peroksitle
karistirilarak yapilan Elektron Paramanyetik Rezonans ¢alismasi mevcuttur ve karsilastirmalarda bu ¢alismadan faydalanilmigtir.
Molekiiliin 1sinlanmasi ile olusabilecek radikallere ait deneysel bir ¢alisma literatiirde mevcut olmadigindan, bu sekilde
olusabilecek radikallerin yapilart ve Radikallerin Elektron Paramanyetik Rezonans parametreleri ilk defa bu caligmada
verilmistir.

Anahtar Kelimeler: Yogunluk fonksiyonelleri teorisi, EPR parametreleri, Timin

Determination of structure of Thymine in liquid phase, and computation of
ESR parameters of the radicals generated from Thymine using density
functional theory

Abstract

In this study, conformational analysis was performed via the Spartan14 program to obtain the stable structure of the Thymine
molecule involved in the DNA biosynthesis process, which also plays an important role in the transfer and conservation of
genetic information. Two conformations were determined by the conformation analysis. The geometry optimization calculations
of these conformations have been made. Possible radicals were modeled by using the most stable structure, the electron
paramagnetic resonance parameters of the radicals were calculated and the radical structure was given for the first time in
comparison with the experimental values. All of these calculations were performed in the Gaussian03 program using the Density
Functional Theory (DFT). There are studies about Electron Paramagnetic Resonance made by mixing hydrogen peroxide in the
liquid phase in the literature and comparisons in these studies utilized from this study. Since there is no experimental study of
radicals that can be formed by molecular irradiation in the literature, the structures of such radicals and the Electron
Paramagnetic Resonance parameters of radicals are given for the first time in this study.

Keywords: Density functional theory, EPR parameters, Thymine
1. Giris

DNA, tiim organizmalar ve bazi viriislerin canlilik icerir. DNA’da bulunan dort temel niikleotitten biri

islevleri ile biyolojik gelismeleri i¢in gerekli olan genetik
talimatlar1 tagiyan bir niikleik asittir. DNA'min baslica rol,
bilginin uzun siireli saklanmasidir. Protein ve RNA gibi
hiicrenin diger bilesenlerinin insasi i¢in gerekli olan bilgileri
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makalede c¢aligtigimiz timindir molekiilidir (CsHeN202).
Timin, adenin ile bir baz ¢ifti olusturabilir. Adenin ile
aralarinda 2 adet zayif Hidrojen bagi bulunur. Cift sarmali
iki DNA ipligine bagl bazlar arasindaki hidrojen baglar
DNA'y1 stabilize eder. Timin ilk kez 1893 yilinda Albrecht
Kossel ve Albert Neumann tarafindan izole edilmistir [1].
DNA'nin ortak mutasyonlarindan biri, iki bitisik timin veya
sitozini igerir; bu da mor Otesi 1518 varliginda timin
dimerleri olusturarak DNA molekiilinde normal islevi
engelleyen "kivrimlara" neden olabilir [2]. Timin bu nedenle
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O6nemli bir molekiildiir ve literatiirde timin hakkinda bir¢ok
calisma bulunmaktadir. Ilk olarak Gerdil, timinin kristal
yapisint ¢alismug ve Kristal yapi parametrelerini ortaya
koymustur [3]. Ancak literatiirde konformasyon uzaymin
olusturuldugu bir ¢alisma bulunamamistir. Kanser, diyabet,
akciger ve karaciger bozukluklari, g6z hastaliklari,
yaslanma, bag ve doku hastaliklart gibi ciddi hastaliklara
neden olan serbest radikallerin incelemesi, timin gibi
DNA’nin temel tasi olan bir molekill i¢in Onemlidir.
Dohrmann ve Livingston timine %1 hidrojen peroksit ve su
katkis1  yaparak olusturduklart radikallerin  Elektron
Paramagnetik Rezonans (EPR) Parametrelerini deneysel
olarak Ol¢miisler ve muhtemel radikal yapisini tahmin
etmeye calismiglardir [4]. Bunun disinda radikal elde
etmenin bir baska yolu olan 1smmlama ile olusabilecek
radikallere iligkin herhangi bir deneysel c¢aligmaya
literatiirde rastlanamamustir.

Bu ¢alismanin amaci, molekiiler modelleme tekniklerini
kullanarak timin molekiiliiniin konformasyon uzayini
belirlemek, en kararli yapiy1 kullanarak olusturulan model
radikallerin EPR parametrelerini hesaplayip deneysel
degerlerle karsilastirarak radikal yapisini ortaya koymak ve
molekiiliin 1smlanmasi ile olusabilecek olasi radikallerin
EPR parametrelerinin belirlenmesi ile daha sonra ¢alisacak
deneycilere 151k tutmaktir. Yapilan literatiir incelemeleri
cergevesinde galigmanin yontemi belirlenmistir [5-12].

2. Materyal ve Metod

Molekiiler modelleme teknikleri kullanilarak molekiiliin
kararli yapist tayin edilmistir. Konformasyon analizi ve
geometri optimizasyonu yapilmistir. Konformasyon analizi
icin Spartanl4 programu kullanilmigtir [13]. Geometri
optimizasyonu igin ise Gaussian 03 programi kullanilmigtir
[14]. Bu analizlerin hesaplamasi i¢in  yogunluk
fonksiyonelleri teorisinin Becke-3-Lee Yang Parr (B3LYP)
metodu ve 6-311 ++ G (d,p) temel setleri kullanilmustir [15-
17]. Enerji ve frekans hesaplamalar1 yapildiktan sonra en
kararli konformasyon tespit edilmistir. Bu konformasyon
degerleri alinarak iki tipte radikaller modellenmistir. Birinci
tip radikaller, numuneye hidrojen peroksit c¢ozeltisi
eklenerek, timin molekiiliine bir hidrojenin tutunmasi
saglanarak olusan radikaller modellenmistir. kinci olarak
ise Timin molekiiline radyasyon uygulanmasi sonucu
olusabilecek radikaller modellenmistir. Her iki durum igin
de modellenen radikallerin yapisi yogunluk fonksiyonelleri
teorisinin B3LYP metodu ve 6-311 ++ G (d,p) temel setleri
kullanilarak hesaplanmigtir. Modellenen radikallerin en
kararl1 yapilar1 dikkate alinarak EPR hesaplamalarina
gecilmistir. Bu kararli radikallerin analizleri sonucunda
cikan sonuglar EPR parametreleri olan izotropik yarilma
carpani (g) ve asirl ince yapi sabitinin (A) degerleri elde
edilmesinde kullanilmistir. Radikallerin izotropik yarilma
carpant (g) ve asirl ince yapt (A) degerleri hesaplanirken
NMR/GIAO hesaplamast yapilmistir. Bu analizlerin elde
edilmesi i¢in Gaussian03 programinda B3LYP metodu ve
TZVP [18] temel setleri kullanilmustir.

3. Sonuclar

Molekiiler yapimin deneysel olarak belirlenmesi igin
kullanilan metotlardan biri x 11 kirmnimmidir.  Timin
molekiiliiniin x 151 kirmimu ile elde edilmis yapi ¢aligmasi
bulunmaktadir. Ancak konformasyon uzay1
belirlenmemistir. Ayrica yapidaki hidrojenlerin  bagh
olduklart konumlar, bag acilari ve uzunluklari deneysel x
151 kirmimu ¢alismasinda bulunmamaktadir. Bu bilgiler
is1ginda Spartanl4  programma molekiilin  deneysel
degerleri baslangic verisi olarak girilmistir. Bu giris
dosyasindaki yapida bulunan tekli baglara 10’ar derece

dondiiriilmiistiir. Hesaplama sonucunda iki konformasyon
elde edilmistir. Bu konformasyonlarin enerjileri Gaussian 03
programinda hesaplanmustir.

(b)

Sekil 1. Timin molekiiliiniin konformasyonlar1 (@)
konformasyon 1 ve (b) konformasyon 2

Bu hesaplama yapilirken Yogunluk Fonksiyonelleri
Teorisi B3LYP metodu 6-311++G(d,p) temel seti
kullanilmigtir. Elde edilen konformasyonlarin yapilart ve
atomlara verilen kodlar Sekil 1°de goriilmektedir. Sekil
1’den anlasildigina gore metil halkasinin tekli baginin
donmesi ile timin molekiilin konformasyonlar1 ortaya
¢ikmig ve konformasyon uzayimiz olusmustur. Bu
konformasyonlara ait enetjiler Tablo 1°de verilmistir. Metil
halkasinin donmesi ile enerjilerinde kiigiik de olsa farklilik
oldugu AE degerlerine bakildiginda goriilmektedir. Konf 1
daha kararl1 yapimizdir ¢iinkii enerjisi biraz daha diisiiktiir.

Tablo 1. Timin molekiilinin konformasyonlarinin gaz
fazinda enerji ve dipol momentleri

Konformasyon Enerjiler AE Dipol
(kcal mol) (kcal/mol) Moment
(Debye)
Konfl 28433710 0.0027 45312
Konf2 2845.0633 0.0000 4,5339

Kararl1 konformasyonun teorik olarak hesaplanmisg
sonuglart  ve deneysel olarak x 1smnmm  kirminu
caligmasindan alinan sonuglarin kiyaslanmasi Tablo 2°de
verilmistir. Deneysel geometri parametreleri ile teorik yapi
parametrelerinin ¢ok yakin oldugu Tablo 2 den goriilebilir.
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Tablo 2. Timin molekiiliiniin teorik ve deneysel parametreleri*

Dihedral agilar
Derece (%)

Teorik Deneysel

Teorik  Deneysel

Bag uzunluklar Bag acilar1

A° Derece (%)

Teorik Deneysel

C1=Cs 1,349 1,349 C2-C3-Ci2 118,1
Ci-Ha 1,083 - 0O5=Ce-Ns 124,2
C1=N1o 1,380 1,382 0Os5=Ce-N10 123,3
C2>-Cs 1,468 1,447 Ng-Ces-N1o 112,6
Co=07 1,217 1,231 C2-Ng-Cs 128,1
C2-Ns 1,407 1,391 C2-Ng-Hg 116,2
Cs3-C2 1,500 1,503 Ce-Ns-Hg 115,7
05=Cs 1,213 1,234 C1=N10-Cs 123,8
Ce-Nsg 1,384 1,361 C1=N1o-Hu1 120,9
Ce-N10 1,388 1,355 Ce-N1o-H11 115,3
Ns-Hg 1,013 - Cs3-C12-His 110,8
N1o-Hi1 1,009 - Cs3-Ci12-Hus 1111
Ci12-His 1,093 - C3-C12-Hs 110,8
Ci12-Hua 1,092 - C1=C3-C12 123,9
Ci2-His 1,093 - H14-Ci12-His 108,7
His-C12-Has 106,6
H14-C12-H1s 108,7

Bag acilan1 Derece (©)
Teorik  Deneysel

C3=C1-Hs 122,2 - H4-C1=C3-C>
C3s=C1=N1o 1228 121,8 Hs-C1=C3-C12
Hs-C1=N1o  115,0 - N10=C1=C3-C>

C3-C2=07 125,1 126,1 N10=C1=C3-C12

C3-C2-Ng 114,7 115,6 C3=C1-N10-Cs
0O7=C2-Ng 120,2 118,3 C3=C1=N10-H11

C1=C3-C> 118,0 118,2 Ha-C1=N10-Cs

180,0
0,0
0,0

180,0
0,0

Dihedral agilar Derece (0)

119,0 Hs4-C1=N10-H11 0,1 -
122,1 07=C2-C3=C1 180,0 180,0
122,7 07=C2-C3-C12 0,0 0,0
115,2 Ng-C2-C3=C1 0,0 0,0
126,3 Ns-C2-C3-C12 180,0 180,0
- C3-C2-Ng-Ce 0,1 0,0
- C3-C2-Ng-Ho 180,0 -
122,8 07=C>-Nsg-Cs 180,0 180,0
- 0O7=C2-Ng-Hg 0,1 -
- C1=C3-C12-H13 120,9 -
- C1=C3-C12-H14 0,0 -
- C1=C3-C12-H1s 120,9 -
- C2-C3-C12-His 59,1 -
122,8 C2-C3-C12-His  180,0 -
- C2-C3-C12-His 59,1 -
- 05=Cs-Ns-C2 180,0 180,0
- 0O5=Ce-Ng-Hg 0,0 -
Teorik Deneysel  Ns-Ce-N10=C1 0,1 -
- N10-Cs-Ng-C2 0,1 0,0
- N10-Cs-Ng-Ho 180,0 -
0,0 Ng-Cs-N10-H1iz  180,0 -
180,0 0s5=Cs-N10=C1  180,1 180,0
0,0 05=Cs-N10-H11 0,0 -
- Ng-Ce-N10=C1 0,0 0,0

180,1
180,0

*Deneysel degerler Referanslar [3]’ten alinmustir.

Calismamizda bundan sonra kararli yap1 olarak
belirledigimiz Konf 1 yapis1 kullanilacaktir. Timine ait
genis EPR spektrumu 35°C sicaklikta, 32 mM ve 3,2 PH
degerine sahip sulu-hidrojen peroksit igerisinde elde
edilmigtir. EPR parametreleri Dohrmann ve Livingston
tarafindan Ol¢iilmiistiir. Sonug olarak g degerini 2,0028
bulmuslardir. Ayrica iki hidrojen i¢in sirastyla 18,3 G, 34 G
ve azot i¢in 1,35 G asin ince yap1 etkilesmesini elde
etmiglerdir. Bu nedenle ilk olarak sulu-hidrojen peroksitle
yapilabilecek bir deney sonucunda elde edilebilecek 6 tane
radikal modellenmigtir. Sekil 1’deki kodlamalara gore,
Konformasyon 1’de; Model Radikal 1(MR1) 1C atomuna,
MR2 3C atomuna, MR3 2C atomuna, MR4 6C atomuna,
MR5 70 atomuna, MR6 ise 50 atomuna hidrojenler

Model Radikal 1(MR1)

eklenerek elde edilmislerdir. Her bir radikal i¢in, yapiy1
bulmakta kullanilan metot ve temel setleriyle geometri
optimizasyonu  yapilmustir.  Geometri  optimizasyonu
yapilan model radikal sonuglart kullanilarak A ve g
parametreleri hesaplanmistir. DFT metoduyla yapiyr ve
EPR parametrelerini hesaplarken daha iyi sonug¢ veren
TZVP temel seti kullanilmustir.

Model Radikaller Sekil 2’de verilmistir. Verilen model
radikallerin EPR parametreleri B3LYP metodu ve TZVP
temel setleri kullanilarak hesaplanmigtir. Deneysel
sonuglarla en iyi uyumlu olan MR2’nin sivi fazdaki

Model Radikal 4(MR4)

Sekil 2. Timin molekiiliiniin siv1 fazdaki modellenen radikalleri

geometri parametreleri ayrintili  olarak Tablo 3’te
verilmistir.
) 133
{"‘::. 4
Model Radikal 2(MR2) Model Radikal 3(MR3)
Model Radikal 5(MRS5) Model Radikal 6(MR6)
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Tablo 3. Model Radikal 2’nin sivi fazda hesaplanmig geometri parametreleri

Bag uzunluklar1 A° Bag acilan (%) Bag acilan (°) Dihedral acilar (©) Dihedral acilar (°)
Ci-Hs 1,080 H3-C1-Ng 116,2 H12-C11-Hia 108,4 H3-C1-C15-C2 171,2 04=Cs-N7-C> 175,5
C1-No 1,386 H3-C1-Cis 1215 H12-C11-Cis 110,9 Hs-C1-C15-C11 443 04=Cs-N7-Hs 4,0
Ci1-Css 1,493 No-C1-Ci5 118,8 H13-C11-His 108,5  H3-Ci-Cis-His 74,9 Ng=Cs-N7-C2 55
C2=0s 1,218 06=C2-N7 120,6 Hi3-C11-Cis 1106  No-Ci-Ci5-C2 30,6 No=Cs-N7-Hs 175,0
C2-N7 1,382 0=C2-Cy15 123,5 H14-C11-Css 109,7 No-C1-C15-C11 157,5 04=Cs5=No-C1 176,3
Co-Css 1,527 N7-C2-Css 115,8 C1-C15-C2 111,6 No-C1-C15-Hie 83,3 04=Cs=Ng-H10 3,6
04=Cs 1,226 04=Cs-N7 1215 Ci1-Ci5-Cus 1125  0s=C2-N7-Cs 1769 N7-C5=Ns-C1 2,6
Cs-N7 1,399 04=Cs=Ng 124,2 C1-Ci5-Hie 109,3 06=C2-N7-Hs 3,6 N7-Cs=Ng-H1o 175,3
Cs=Ng 1,364 N7-Cs=Ng 114,3 C2-C15-Cu1 112,0 Ci15-C2-N7-Cs 58 H12-C11-C15-C1 62,4
N7-Hsg 1,013 C2-N7-Cs 128,0 C2-C15-Hie 103,5 Ci15-C2-N7-Hs 173,6 H12-C11-C15-C2 64,2
No-Hio 1,011 C2-N7-Hs 116,8 C11-Ci5-His 107,4 06=C>-C15-C1 160,2  H12-C11-Cis-His  177,3
Cu-Hiz 1,092 Cs-N7-Hs 115,2 Dihedral acilari (°) 06=C2-C15-C11 33,0  His-Cu1-Ci5-Cy 176,8
Cu1-Hiz 1,090 C1-No=C5 1247 H3-C1-Ng=Cs 1788  0s=C2-Ci5-His 82,4 Hi3-C11-C15-C2 56,5
Cu1-His 1,092 C1-No-H10 119,8 H3-C1-No-Hio 6,4 N7-C2-C15-C1 22,7 H13-C11-Ci5-H1se 56,5
C11-Cis 1,535 Cs=Ny-H1o 115,2 Ci15-C1-No=Cs 218 N7-C2>-C15-C11 149,9 Hi4,C11,C15,C1 57,3
Cis-His 1,108 H1>-C11-His 108,8 C15-C1-No-H10  165,7 N7-C2-Ci15-Hie 94,7 H14,C11,C15,C2 176,1

Model Radikal1(MR1)
Model Radikal 3(MR4) Model Radikal 4(MR5) Model Radikal 6(IMR6)
Sekil 3. Timin molekiiliin s1v1 fazindaki model radikallerin spin yogunlugu haritalart
Asirt ince yap1 yarilmasinin biiylikligi, eslenmemis modelledigimiz radikallerin molekiiler yapilari
elektronun spin dagilimmin manyetik ¢ekirdege yakinligima sunulmaktadir.
baghdir. Spin yogunlugu haritalar1 incelendiginde,
eslenmemis elektrona ait spin yogunlugunun hangi manyetik 9. !J &
cekirdekle etkilestigine bakilarak asir1 ince yap1 yarilmasina f
hangi manyetik ¢ekirdegin neden oldugu saptanabilir [19]. Fy ?/‘\
Timin radikallerinin spin yogunlugu haritalar1 Sekil 3’te
verilmistir. Sekil 3’te goriildiigii izere MR2’de asir1 ince J‘\ y 9 "9

yap1 yarilmasi veren halkadaki H ve N atomlar {izerinde
eslenmemis elektron spin yogunlugu artmigtir.

Son olarak molekiiliin  1sinlanmast  durumunda
olusabilecek 14 radikal modellenmistir. Bu radikalleri
modellerken yine kararli yap1 olan Konf 1 kullanilmistir. Bu
sekilde olusabilecek radikallerden Model Radikal 1la
(MR1a) molekiilden hicbir sey koparilmadan molekiiliin bir
elektron kaybettigi diigiiniilerek olusturulan katyonik bir
radikaldir. MR2a ise bu yapimnin anyonik formudur. MR3a
molekiilden 15H atomunun koparilmasi ile olusan yiiksiiz
bir radikaldir. MR4a, MR3a’nin art1 yiiklii durumudur.
MR5a, MR3a’nin negatif yiikli durumudur. MR6a,
molekiilden 4H atomunun koparilmasi ile olusan yiiksiiz bir
radikaldir. MR7a, MR6a’nin art1 yiiklii durumudur. MR8a,
MR6a’nin negatif yiiklii durumudur. MR9a, molekiilden 9H
atomunun koparilmast ile olusan yiiksiiz bir radikaldir.
MR10a, MR9a’nin artt yiklii durumudur. MR1la,
MR9a’nin negatif yiiklii durumudur. MR12a, molekiilden
H11 atomunun koparilmasi ile olusan yiiksiiz bir radikaldir.
MR13a, MRI12a’nin arti yikli durumudur. MR14a,
MR12a’nin negatif yiiklii durumudur. Sekil 4’te son olarak

Model Radikal 5a

Model Radikal 6a

Model Radikal 7a

Medel Radikal 8a

@

' .

da

]

Model Radikal 9a

Model Radikal 10a

Model Radikal 11a

Model Radikal 12a

a9
@

Model Radikal 13a

Model Radikal 14a

Sekil 4. Molekiiliiniin Isinlanmasi ile Olusabilecek Model

Radikaller
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Tablo 4. Radikallerin Teorik ve Deneysel g ve A parametreleri

ATOMLAR Rad1 Rad?2 Rad3 Rad4 Rad5 Rad6 Deneysel
4H 37,719 17,006 4,234 2,127 14,711 1,069 18,3
8N 0,640 0,214 0,728 0,004 0,799 3,359 1,35
9H 1,976 0,208 0,432 0,964 3,320 1,633
10N 0,150 1,130 1,156 5,141 0,381 2,242 1,35
11H 0,648 1,828 2,527 9,635 3,011 1,099
13 H 32,539 0,688 0,619 28,256 0,766 5,973
14H 0,943 0,093 1,154 23,465 4,406 0,143
15H 26,684 0,612 5,184 0,488 4,406 5,729
16 H 35,427 44,851 7,885 0,083 1,687 8,989 34
Giso 2,003618 2,003034 2,007879 2,006234 2,003053 2,002648  2,0028

Tablo 5. Radyasyon 1ginlama sonucunda olugmasi muhtemel radikallerin Teorik g ve A parametreleri

Radl Rad2 Rad3 Rad4 Rad5 Rad6é Rad7 Rad8 Rad9 Radl0 Radll Radl2 Radl3 Radl4
H1 -1,867 -0,216 -10,913 -1,040 -3,503 ---- ---- - 0,383 -0,608 4,285 1,833 23,740 -4,360
017 -2538 -0,022 -1,828 -1,164 -0,588 -0,754 -1,366 -0,448 -5363 -4,466 -1,126 -4,111 -1,035 -2,812
017 -2566 -3,989 0577 -2,084 -3,114 -1,400 -2,038 -2,763 -0,117 -5269 -2,358 -2,982 -1,778 -2,856
N14 -0,894 0,588 -0,332 -0,090 -0,247 1920 1549 0,272 15386 3,499 0,384 -0,954 3,954 0,428
H1 -0,086 -2,036 0,206 0811 -0,825 0,691 0914 -0,731 - - - -0,227 6,082  -0,347
N14 4901 -0,533 -0,092 2925 -0,144 2,772 1959 2813 -0,800 1989 2283 5010 19,035 1,694
H1 -7,836 0,199 -2,234 -3,488 -0,874 14516 6,922 2,405 0,887 -3,785 -3,145 - - -
H1 38,076 -0,353 -14870 6,865 -7,779 -2,139 12985 2,294 0,952 17,447 0,116 27,577 19,601 13,138
H1 38,075 2,637 -13,837 6,866 -7,576 -2,141 25,665 0,084 3,486 17,444 16,850 27,574 19,557 0,674
H1 -0,126 3,058  ----- - - -0,814 1,259 0,771 3531 -0,026 14,858 0,297 0582 11,934
Giss, 2,00432 2,00325 2,00286 2,00747 2,00571 2,00221 2,00488 2,00424 2,00515 2,03170 2,00794 2,00510 2,00766 2,00910
4. Tartisma

Kaynaklar
Dohrmann ve Livingston’un deneysel olarak

hesapladiklar1 g ve A parametreleri ile teorik olarak [1] Kossel A., ve Neumann A., ber das thymin, ein

hesaplanan g ve A parametreleri Tablo 4’te verilmistir.
Neese, teorik ve deneysel g degerleri arasinda £1000 ppm
fark oldugu zaman bu sonuglarin kabul edilebilir oldugunu
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teorik olarak hesaplanmis deger arasinda 282 ppm’lik
farklilik vardir. Chipman, izole bir molekiiliin agir1 ince
yapt sabitlerinin deneysel ve hesaplanmig degerleri
arasindaki farkin % 20 civarinda olmasmin ¢ok makul
goriilebilecegini belirtmistir [21]. Asir1 ince yapi, yarilma
sabiti degerleri ve g sabiti degeri model radikal 2 deneysel
sonuglarla teorik sonug¢lar uyumlu bulunmustur.

Ayrica bu ¢aligmada radyasyon isinlamasi yontemiyle
elde edilmesi muhtemel radikallerin, EPR ¢alismasi
yapacak olan akademisyenlere 1g1ik tutabilmesi igin 14
radikal modellenmistir. Bu modellenen radikaller yogunluk
fonksiyonelleri teorisinin B3LYP metodu ve 6-311 ++ G
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