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ÖZET 

 

 

Bu tezde, yeni organik anot katalizör olan (E)-2-siyano-3-(5-(1-metil-2-(naftalin-1-

il)-1H-indol-3-il)furan-2-il)akrilik asit (h) bileşiğini, D-π-A (Donör-π-Akseptör) moleküler 

tasarımını gerçekleştirdik. Anot elektro katalizör sistemi için, güçlü elektron verici N-

metilindol grubu ve farklı donör/bağlayıcı gruba bağlı naftalin grubunu sentezledik ve 

bağlayıcı/akseptör grubu olarak siyanoasetik asit ile organik anot katalizör sentezini 

hedefledik. Sonogashira kenetlenme tepkimesi, iyodosiklizasyon reaksiyonu, Suzuki-

Miyaura kenetlenme tepkimesi ve Kondensasyon tepkimesi yoluyla bu yöntemleri 

kullanılarak yeni indol-siyanoasetik asit içeren organik anot katalizör sentezi 

gerçekleştirilmiştir. Hedef bileşiğin (h) hidrazin elektro-oksidasyon performansı, 1 M KOH 

+ 0,5 M N2H4 çözeltisinde döngüsel voltametri (CV) ve elektrokimyasal empedans 

spektroskopisi (EES) gibi elektrokimyasal yöntemlerle incelenmiştir. Hedef bileşik (h) 

24.67 mA/cm2 ile çok yüksek katalitik aktivite sergilemektedir. Bu tez çalışması ile yeni 

temiz enerji uygulamaları için güçlü donör ve akseptör gruplar içeren yeni bir indol–

siyanoasetik asit temelli organik anot katalizör tasarımı ile metal sistemlerinin hidrazin yakıt 

hücrelerinde çevre dostu malzemeler olması öngörülmektedir. 

 

 

Anahtar kelimeler: İndol, Siyanoasetik asit, Organik anot katalizör, Donör-π-Akseptör, 

Elektrokimyasal Empedans Spektroskopisi (EES), Döngülü voltametre (CV), DFT.
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SUMMARY 

 

 

In this thesis, we have realized the D-π-A (Donor-π-Acceptor) molecular design of 

the new organic anot catalyst (E)-2-cyano-3-(5-(1-methyl-2-(naphthalen-1-yl)-1H-indol-3-

yl)furan-2-yl)acrylic acid (h). For the anode electrocatalyst system, we synthesized the 

strong electron donor N-methylindole group and naphthalene group linked to different 

donor/acceptor group and targeted the synthesis of organic anot catalyst with cyanoacetic 

acid as the donor/acceptor group. By using Sonogashira coupling, iodocyclization reaction, 

Suzuki-Miyaura coupling and condensation reactions, the synthesis of new indole-

cyanoacetic acid containing organic anot catalyst was carried out. The hydrazine electro-

oxidation performance of the target compound (h) was investigated by electrochemical 

methods such as cyclic voltammetry (CV) and electrochemical impedance spectroscopy 

(EES) in 1 M KOH + 0.5 M N2H4 solution. The target compound (h) exhibits very high 

catalytic activity with 24.67 mA/cm2. In this thesis, a new indole-cyanoacetic acid based 

organic anot catalyst containing strong donor and acceptor groups for new clean energy 

applications and metal systems are envisaged to be environmentally friendly materials in 

hydrazine fuel cells. 

 

 

Keywords: İndole, Cyanacetic acid, Organic anot catalyst, Donor-π-Acceptor, 

Electrochemical impedance spectroscopy (EIS), Cyclic voltammetry (CV), DFT 
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1. GİRİŞ VE AMAÇ 

 

 

Aromatik polinükleer hetero-aril, bir veya daha fazla, özellikle nitrojen, oksijen veya 

kükürt gibi heteroatom içeren, ve aromatik halkalardan oluşan bir yapıya sahip organik 

bileşiklerdir. Genellikle heteroaromatik bileşikler olarak adlandırılan bu bileşiklere, 

benzo[b]tiyofen, dibenzotiyofen, benzotriazol, indol gibi bileşikler örnek olarak verilebilir. 

Heteroaromatik bileşikler, birçok farklı biyolojik ve endüstriyel uygulamalarda kullanılırlar. 

Örneğin ilaçlar, boya ve pigmentler, kozmetik malzemeler, polimerler ve elektronik 

malzemelerdir (Tandel vd., 2023).   

 

İndoller birçok bileşiğin ana maddesidirler (Kaushik vd., 2013). İndoller ilaç 

üretiminde, boya üretiminde, tarım kimyasında, ve organik sentezlerde kullanılabilir.  

Farmakoloji özellikleri sebebi ile özellikle ilaç üretiminde kullanılır. İndol boyaların sensör 

olarak, yakıt hücrelerinde ve özellikle güneş panellerinde geniş kullanımı vardır.  

 

D-π-A tipi moleküler yapılar, birimler arasında yük transferini kolaylaştıran elektron 

etkileşimleri nedeniyle genellikle olağandışı fotofiziksel özelliklere sahiptir (Xu vd., 2023). 

Organik boyaların en az bir donör ve bir akseptöre sahip olması verimliği arttırır. Çünkü bu 

yapı molekül içi yük transferini oluşturur ve absorpsiyon dalga boyunda kırmızıya kayma 

gerçekleştirir (Ji vd., 2020). Özellikle boya duyarlı güneş pillerinde kullanılan D-π-A 

boyalar oldukça esnek optoelektronik özelliklere sahip olurlar (El Mzioui vd., 2019). 

 

Birçok ülkede kaynakların yetersizliği, küresel ısınma, enerji krizleri oluşması sebebi 

ile alternatif enerjilerin önemi oldukça arttı (Degefa vd., 2021). Alternatif enerjilerin en 

önemli güneş panelleridir. Güneş pillerinin daha düşük üretim maliyetleri ve güneş 

enerjisinden maksimum güç alımı için yeni araştırmalara başlandı (Sakr vd., 2022). 

Keşfedildiği 1991 yılından bu yana boya duyarlı güneş pilleri üzerine yoğun çalışmalar 

yapılmaktadır (Urnikaite vd., 2015). Boya duyarlı güneş pilleri, özel boya tabakası olan 

cihazlardır. Boya duyarlı güneş pillerinin en önemli parçası boya duyarlı sensörlerdir (Xie 

vd., 2019). İndol boyalar da metal içermeyen organik boyalardandır ve boya duyarlı güneş 

pilleri için oldukça önemlidir. 
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Yakıt hücreleri de önemli enerji kaynaklarındandır. Fosil yakıtlarının yakılması hava 

kirliliğine ve sera gazlarının havada miktarının artmasına sebeb olduğu için yakıt hücreleri 

geleceğin önemli temiz ve yenilenebilir enerji kaynağı olacağı düşünülmüştür. 

 

İndol boyalardan sensör olarak da kullanılmaktadır. Çevremizde veya herhangi 

numunedeki bileşikleri ve iyonları algılamak, hareket, ısı, pH değişikliğini gözlemlemek için 

sensörler kullanılır. Optik sensörler doğrusal ve reaktif aracılı sensörler olarak ayrılır. 

Reaktif aracılı sensör olarak boyalar kullanılabilir. Numune karmaşık olduğu zaman, 

numuneyi izlemek için boya molekülü kullanılır ve boyadaki optik değişiklikler esas 

götürülür (McDonagh vd., 2008). 

 

İndol-siyanoasetik asit içeren boyanın sentezi Sonogashira kenetlenme tepkimesi, 

Suzuki-Miyaura kenetlenme tepkimesi ve Kondenzasyon tepkimesi yöntemleri kullanılarak 

gerçekleştirilmiştir. Sentezlenen bileşikler kolon kromatografisi ve kristallendirme 

yöntemleri ile saflaştırılmıştır. Hedef bileşik (h) spektroskopik yöntemler ile (1H-NMR, 13C-

NMR, LCMS) karakterize edilerek kanıtlanmıştır.  DFT yöntemiyle HOMO ve LUMO 

enerji seviyeleri hesaplanmıştır. Bu tez kapsamında, güçlü D-π-A sistemi içeren indol-

siyanoasetik asit temelli boyanın temiz enerji uygulamaları için yeni bir organik anot 

katalizör uygulaması gerçekleştirildi. 
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2. LİTERATÜR ARAŞTIRMASI 

 

 

2.1. Heterosiklik Bileşikler. İndoller 

 

Heterosiklik bileşikler günlük hayatımızda önemli yer tutmaktadır. Heterosiklik 

bileşikler yapılarında bir veya birden fazla heteroatom olan bileşiklerdir (Arora vd., 2012). 

En yaygın olan heteroatomlar nitrojen, oksijen ve kükürt içerenlerdir (Al-Mulla, 2017). 

Genel olarak döngüsel (indol, benzimidazol, piridin ve furan) ve döngüsel olmayan (benzen, 

naftalin) olabilirler (Şekil 2.1) (Arora vd., 2012).  

 

 

Şekil 2.1. Döngüsel (a) ve döngüsel olmayan (b) heterosiklik bileşiklere örnek (Arora vd., 

2012) 

 

Sahip oldukları özelliklere göre geniş kullanım alanları vardır (Ozok vd., 2020). 

Özellikle birçok hastalıklara karşı aktif oldukları için biyolojik olarak öneme sahiptirler. 

Hayati öneme sahip olan DNA ve RNA gibi moleküller ve vitaminler, hemoglobinler 

heterosiklik bileşiğe sahiptirler. Heterosiklik bileşikler artık tıbbi kimyada önemli bir yapı 

olmuştur (Al-Mulla, 2017). 

 

Heterosiklik bileşiklerden olan indollerin formülü C8H7N şeklindedir, azotlu halka 

yapısına sahiptir (Şekil 2.2). Doğal olarak bulunurlar ve birçok önemli bileşiklerin ana 

maddesidirler (Kaushik vd., 2013).  
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Şekil 2.2. İndol bileşiği 

 

Doğal olarak bulunan indollere melatonin (Hardeland vd., 2006), triptofan (Heravi 

vd., 2021), serotonin (Vangveravong vd., 1998), rezerpin (Muryanti vd., 2005), ajmalkin 

(Zenk vd., 1976), indirubin (Yang vd., 2022) örnek göstere biliriz (Şekil 2.3).  

 

 

Şekil 2.3. Doğal olarak bulunan indol bileşiklerine örnekler 
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2.2. İndollerin Sentezi 

 

İndoller doğadaki en önemli halka yapısına sahip bileşiklerdendir. Doğada bulunan 

indoller özellikle bitkilerden elde edilir, sentetik indoller ise birkaç önemli sentez yoluyla 

alınır. Her iki yolla alınan indollerin önemli biyolojik karakteristikleri vardır (Inman ve 

Moody, 2013). 

 

 

Şekil 2.4. Bazı sentetik indollerin sentez yöntemleri 

 

2.2.1. Fischer sentezi 

 

Fischer yöntemi, indol sentez yönteminden es eski ve en faydalı olanlarındandır. İlk 

olarak 1883 yılında Emil Fischer tarafından gerçekleştirilmiştir. Bu yöntemde katalizör 

olarak asit katalizörleri kullanılmıştır. Asit katalizörleri kullanılarak N-arilhidrazonların 
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indollere dönüştürülmesi etkili bir yöntemdir. Asit katalizör seçimi oldukça önemlidir. BF3, 

ZnCl2, FeCl3, AlCl3 gibi Lewis asitleri ve HCl, H2SO4 gibi Bronsted asitleri katalizör gibi 

kullanılabilir. Sentez arilhidrazinin aldehit veya keton ile tepkimesiyle oluşur. Ara ürün 

olarak amonyak ayrılır, ve indol elde edilir (Şekil 2.5) (Heravi vd., 2017; Wagaw vd., 1999). 

 

 

Şekil 2.5. Fischer sentezi 

 

2.2.2. Castro sentezi 

 

İlk kez 1963 yılında yapılan Castro yönteminde bakır katalizörü kullanılmıştır. 

Yöntemde 2-iyodoanilinden 2-aril-indol türevleri sentezlenmiştir. Fischer yöntemine 

alternatif olarak 2 substitue indollerin elde edilmesi için bir yöntemdir. Castro yöntemi iki 

substitue indollerin sentezinde yaygın olarak kullanılır (Şekil 2.6) (Krüger vd., 2008; Castro 

vd., 1966; Taber ve Tirunahari, 2011). 

 

 

Şekil 2.6. Castro sentezi 

 

2.2.3. Larock sentezi 

 

1991 yılında Larock vd. tarafından yapılan bu yöntemde 2,3-disubstitüe indolleri 

elde etmek için Pd katalizörü kullanılmıştır. Sentez, orto-iyodoanilin halka kapanması 

sonucu indol edilmesiyle gerçekleşiyor. İyi verim elde etmek için orto-iyodoanilinin N-



7 

 

metil, -asetil ve -tosil türevleri kullanılabilir (Şekil 2.7) (Taber ve Tirunahari, 2011; Larock 

vd., 1998) 

 

 

Şekil 2. 7. Larock sentezi 

 

2.2.4. Bartoli sentezi 

 

İlk kez 1989’da yapılan Bartoli reaksiyonu 7 substitue indoller almak için en iyi 

yöntemlerden biridir. Bu reaksiyonda indoller, 1 mol orto-sübstituent nitrobenzen ile 3 mol 

vinil magnezyum halojenürlerin reaksiyonu sonucu elde ediliyor. Orto-sübstituent 

nitrobenzen ile en iyi verim elde edilir (Şekil 2.8) (Bartoli vd., 1989). 

 

 

Şekil 2.8. Bartoli sentezi 

 

2.2.5. Ma sentezi 

 

2,3-disübstitüe indolleri sentezlemek için kullanılan yöntemdir. Sentez 2-

halotrifloroasetanilidlerin, β-keto esterler arasındaki tepkimeyle oluşur. Reaksiyon, bakır 

katalizörü ile yapılır (Şekil 2.9) (Chen vd., 2007).  
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Şekil 2.9. Ma sentezi 

 

2.2.6. Mori-Ban sentezi 

 

1977’de Hokkaido Üniversitesinde Yoshio Ban ve Miwako Mori tarafından yapılan 

bu yöntemde, orto-halo-N-alillanilinlerin Heck reaksiyonu ile indol türevleri elde edilir. 

Katalizör olarak Pd kullanılır. Sentezde orto-holejen -Br ya da -I olmalıdır (Şekil 2.10) 

(Taber ve Tirunahari, 2011).  

 

 

Şekil 2.10. Mori-Ban sentezi 

 

2.2.7. Hegedus sentezi 

 

Hegedus L. S. Tarafından 1980’de yapılan bu sentez, Pd katalizörü ile yapılmıştır. 

Hegedus siklizasyon için bromürlerin iyodürlerden daha etkili olduğunu bildirmiş ve serbest 

aminlerden yeni indol sentezlemiştir (Şekil 2.11) (Taber ve Tirunahari, 2011). 
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Şekil 2.11. Hegedus sentezi 

 

2.2.8. Cacchi sentezi 

 

Cacchi yönteminde 3-aril-indol elde edilmektedir. Sentez, orto-

Alkiniltrifloroasetanilitler ve aril iyodürün tepkimeye girmesiyle oluşuyor. Reaksiyonda Pd 

katalizörü kullanılıyor (Şekil 2.12) (Cacchi ve Fabrizi, 2005). 

 

 

Şekil 2.12. Cacchi sentezi 

 

2.3. İndollerin Kullanım Alanları 

 

İndollerin başta farmakolojik özelliklerinin yanısıra geniş kullanım alanları vardır 

(Kaushik vd., 2013). İndoller ilaç üretiminde (Konus vd., 2022; Sravanthi ve Manju, 2016; 

Karamyan ve Hamann, 2010; Hamid vd., 2017), boya üretiminde (Sun vd., 2020; Gawale ve 

Sekar, 2018; Nitha vd., 2021), tarım kimyasında (Karakeçili vd., 2019; Lobo vd., 2022), 

sensörler olarak (Li vd., 2011; Wang vd., 2022), yakıt hücrelerinde (Long vd., 2021; Luo 

vd., 2010), ve organik sentezlerde kullanılabilir. 
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2.3.1. İndollerin farmakolojik özellikleri ve ilaç üretiminde kullanımı 

 

İlaca dirençli mikrobiyal enfeksiyonların sayısında büyük bir artış vardır ve insan 

sağlığı için tehlikelidir. Bunu önlemek için artık yaygın olan hastalıklara karşı yeni ilaçların 

üretimi ve geliştirilmesi gerekmektedir (Konus vd., 2022). İndol bileşiklerinin farmakolojik 

özellikleri sebebi ile ilaç üretiminde geniş kullanım alanları vardır. İndol bileşiklerinin 

antikanser (Zhuang vd., 2013; Mehra vd., 2022), anti-inflamatuar (Singh vd., 2008; Rani 

vd., 2004), anti-tümör (Zhang vd., 2011), antioksidan (Rodriguez-Naranjo vd., 2012), 

antimikrobiyal (Sakhuja vd., 2011), antidiyabetik (Xiao vd., 2022), antiviral (Abdel-Gawad 

vd., 2010), analjezik (Radwan vd., 2007),  gibi farmakolojik özellikleri vardır (Şekil 2.13). 

 

 

Şekil 2.13. İndol bileşiklerinin farmakolojik özellikleri 

 

Biyolojik uygulamalarda kullanılan, indol içeriği olan, Apazikon (anti-kanser), 

İndometasin (anti-enflamatuar), Arbidol (anti-viral), Oksiperitin (anti-psikotik), Atevirdin 

(antiviral), Delavirdin (antiviral), Pravadolin (analjezik), Oglufanid (anti-hipertansif), 

Pindolol (anti-hipertansif) gibi ilaçlar vardır (Şekil 2.14) (Sravanthi ve Manju, 2016). 
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Şekil 2.14. İndol içeren bazı ilaçlar örnekleri (Sravanthi ve Manju, 2016) 

 

2.3.2. İndollerin antikanser özellikleri 

 

Kanser tüm dünyada insan sağlığını tehdit eden en korkulu hastalıklardan biridir. 

Kanserin şiddetle artması sebebiyle, etkili antikanser terapötiklerinin geliştirilmesine 

yönelik çalışmalar yoğunlaşmıştır (Keri vd., 2017). Bazı antikanser ilaçların düşük tansiyon, 

gastrointestinal toksisite, saç dökülmesi gibi yan etkileri de vardır bu yüzden yeni ilaçların 

geliştirilmesi mühimdir (Singh vd., 2009). İndol bileşiği, antikanser ilaçların gelişiminde 

oldukça önemlidir. Vinblastine, vizimpro, rubraca, rydapt, vinorelbine, sutent, vincristine, 
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alecensa ve vinflunine gibi indol türevleri antikanser ajanlar olarak kullanılmaktadır(Şekil 

2.15) (Mehra vd., 2022).  

 

 

Şekil 2.15. Bazı onaylanmış ve anti-kanser ajan olarak kullanılan indol türevleri (Mehra vd., 

2022) 

 

İndol türevlerinin antikanser etkisiyle ilgili literatürde çalışmalar vardır. Hu vd. 

(2017) yaptıkları çalışmada indol türevi sentezlemiş ve sentezledikleri maddelerin birçok 

kanser türüne karşı etkisini araştırmışlar. İlk olarak 2-adamantane-1H-indol-5-amine 

sentezlenmiş sonra uygun türevleri sentezlenmiştir. Sentezledikleri indol türevlerinden 

birçoğunun üç insan kanser hücresine karşı antiproliferatif etki gösterdiği bilinmiştir. (3) 
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numaralı bileşik özellikle daha etkili olmuştur. Şekil 2.16’da sentezlenen bileşikler 

verilmiştir (Hu vd., 2017). 

 

 

Şekil 2.16. Hu vd.nin (2017) sentezledikleri bazı indol türevleri (Hu vd., 2017) 

 

Zhuang vd. (2013) ise yaptıkları çalışmada yeni 2,4-disubstituted furo[3,2-b] 

türevleri sentezlemiş ve antikanser etkilerini araştırmışlardır. Test edilen maddeler arasında 

özellikle birinin antikanser aktifliğinin çok iyi olduğu gözlemlenmiştir (Şekil 2.17) (Zhuang 

vd., 2013). 

 

 

Şekil 2.17. Zhuang vd. (2013) sentezledikleri anti-kanser etkili indol türevi (Zhuang vd., 

2013) 

 

2.3.3. İndollerin anti-inflamatuar özellikleri 

 

Enflasyonlar ve artrit türleri insan sağlığı için tehlikeli inflamatuar bozukluklardır. 

Bunun için anti-inflamatuar ilaçların geliştirilmesi önemlidir. İndol türevlerinden anti-

inflamatuar ilaçlar da geliştirilir. Anti-inflamatuar etkili bazı indol türevleri Şekil 2.18’de 

verilmiştir (Sravanthi ve Manju, 2016). 
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Şekil 2.18. Bazı anti-inflamatuar etkili bazı indol türevleri (Sravanthi ve Manju, 2016) 

 

Bazı çalışmalarda indollerin anti-inflamatuar etkileri araştırılmıştır. Singh vd. (2008) 

yaptıkları çalışmalarda yeni tiyazolil/oksazolil formazanil indoller sentezlemiş ve anti-

inflamatuar etkilerini test etmişlerdir. Sentezlenen bileşikleri anti-inflamatuar etkili ilaçlar 

olan, fenil bütazon ve asetil salisilik asit ile karşılaştırmışlar. Sentezledikleri bileşiklerden 

“3b”-nin (Şekil 2.19) en güçlü anti-inflamatuar etki gösterdiğini gözlemlemişler (Singh vd., 

2008).  

 

 

Şekil 2.19.  Singh vd. (2008) sentezledikleri en güçlü antiinflamatuar etkili indol türevi 

(Singh vd., 2008) 
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2.3.4. İndollerin anti-tümör özellikleri 

 

İndollerin anti-tümör özellikleri de vardır. Şekil 2.20’de bazı anti-tümör etkili indol 

bileşikleri gösterilmiştir (Sravanthi ve Manju, 2016). 

 

 

Şekil 2.20. Bazı anti-tümör etkili indol bileşikleri (Sravanthi ve Manju, 2016) 

 

Zhang vd. (2011) yaptıkları çalışmalarda bir sıra 2-amino-3-siyano-6-(1H-indol-3-

il)-4-fenilpiridin türevleri sentezlemiş ve anti-tümör etkilerini araştırmışlardır. Bileşiklerin 

dört farklı hücrede etkileri taranmış ve özellikle sentezlenen bileşiklerden on tanesinin (Şekil 

2.21) anti-tümör etki gösterdiği bildirmişlerdir (Zhang vd., 2011). 

 

 

Şekil 2.21. Zhang vd. 2011 sentezledikleri anti-tümör etkili indol bileşikleri (F. Zhang vd., 

2011) 
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2.3.5. İndollerin antioksidan özellikleri 

 

Gıda kalitesinin bozulma nedenlerinden en önemlisi lipid oksidasyonudur. Lipid 

oksidasyonu, insan vücudunda çeşitli hastalıklara ve sağlık sorunlarına neden olur. Lipid 

oksidasyonunu kontrol etmek için en etkili yöntem antioksidanlardır. Antioksidan vücutta 

çok düşük konsantrasyonlarda bulunduğu zaman, vücutta bazı hastalıklara yol açan oksidatif 

süreçleri geciktirir ve kontrol eder (Shahidi ve Zhong, 2015). İndollerin antioksidan 

özellikleri vardır ve vücut için önemli olan antioksidan ilaçların geliştirilmesinde indol 

bileşikleri de kullanılır. Şekil 2.22’de bazı antioksidan etkili indol bileşikleri gösterilmiştir 

(Sravanthi ve Manju, 2016). 

 

 

Şekil 2.22. Bazı antioksidan etkili indol bileşikleri (Sravanthi ve Manju, 2016) 

 

Melatoninin gıdalarda ve içeceklerde bulunduğu bilinmektedir. Rodriguez-Naranjo 

vd. (2012) yaptıkları çalışmada melatonin ve bazı benzer indol türevlerinin antioksidan 

etkilerini değerlendirmişler. Çalışmada farklı analitik yöntemler kullanılmış ve indol-3-

asetik asit, melatonin ve 5-hidroksiindol-3-asetik asidin en iyi antioksidan aktivite gösterdiği 

bilinmiştir (Şekil 2.23) (Rodriguez-Naranjo vd., 2012).  
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Şekil 2.23. Sırasıyla indol-3-asetik asit, melatonin ve 5-hidroksiindol-3-asetik asit 

(Rodriguez-Naranjo vd., 2012) 

 

2.3.6. İndollerin antimikrobiyal özellikleri 

 

Mikroorganizmalar vücutta birçok enfeksiyon hastalıkları oluşturabilmektedir. 

Enfeksiyon hastalıklarının tedavisi için kullanılan ilaçlar antimikrobiyal ilaçlardır (Saran ve 

Karahan, 2010). Zamanla birçok bakterilerin antibiyotiklere karşı direncinin giderek artması 

sonucunda yeni antimikrobiyal ilaçların geliştirilmesi oldukça önemlidir (Balouiri vd., 

2016). İndollerin, antimikrobiyal özellikleri olduğu için birçok antimikrobiyal ilaçlar indol 

bileşiklerinden oluşmaktadır. Şekil 2.24’te bazı antimikrobiyal etki gösteren indol bileşikleri 

verilmiştir (Kumari ve Singh, 2019). 

 

 

Şekil 2.24. Bazı antimikrobiyal etki gösteren indol bileşikleri (Kumari ve Singh, 2019) 

 

Sakhuja vd. (2011) yaptıkları çalışmada, yeni spiro[indol-tiazolidin]spiro[indol-

piranlar] sentezlemiş ve bazı gram pozitif/gram negatif bakteri türlerine karşı  antimikrobiyal 

etkilerini araştırmışlar (Sakhuja vd., 2011).  
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Şekil 2.25. Sakhuja vd. (2011) sentezledikleri yeni spiro[indol-tiazolidin]spiro[indol-

piranlar] türevleri (Sakhuja vd., 2011) 

 

2.3.7. İndollerin antidiyabetik özellikleri 

 

Fiziksel hareketsizlik, obozite, sigara içme vb. diabet hastalığının nedenlerindendir. 

Bazı ülkelerde hastalığın giderek artması ile antidiyabetik ilaçların tüketimi de artmaktadır 

(Deshpande vd., 2008). İndoller antidiyabetik ilaçların üretiminde de kullanılabilir. Şekil 

2.26’da bazı antidiyabetik etki gösteren indol bileşikleri verilmiştir (Omar vd., 2021). 

 

 

Şekil 2.26. Bazı antidiyabetik etki gösteren indol bileşikleri (Omar vd., 2021) 

 



19 

 

Nazir vd. (2018) yaptıkları çalışmada yeni N-substitüent asetamidlere sahip indol 

bileşikli hibrit oksadiazol yapıları sentelemiş ve sentezlenen bileşiklerin antidiyabetik etki 

gösterdiklerini bildirmişler (Nazir vd., 2018). 

 

 

Şekil 2.27. Nazir vd. (2018) sentezledikleri yeni antidiyabetik etki gösteren indol bileşikleri 

(Nazir vd., 2018) 

 

2.3.8. İndollerin antiviral özellikleri 

 

Viral hastalıklar yaygın enfeksiyon hastalıklarıdır. Bazı enfeksiyon hastalıkları kolay 

atlatılabilir (grib, suçiçeği) fakat bazıları hayati tehlikelidir. İndol bileşikleri antiviral 

ilaçların üretiminde oldukça kullanılır. Günümüzde indol içeren birçok ilaç vardır. Şekil 

2.28’de bazı antiviral özellik gösteren indol içeriği olan bileşikler verilmiştir ( Zhang vd., 

2015). 

 

 

Şekil 2.28. Bazı antiviral etki gösteren indol bileşikleri ( Zhang vd., 2015) 
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İndollerin antiviral etkileri ile ilgili oldukça fazla araştırma yapılmıştır. Abdel-

Gawad vd. (2010) yaptıkları çalışmada yeni indol temelli heterosikler sentezlemiş ve 

antiviral aktivitesini araştırmışlardır. Özellikle sentezlenen bileşiklerden ikisinin (Şekil 2.29) 

güçlü antiviral etki gösterdiği, diğerlerinin ise orta ve az etki gösterdiği 

bildirmişlerdir(Abdel-Gawad vd., 2010). 

 

 

Şekil 2.29. Abdel-Gawad vd. (2010) sentezledikleri yeni antiviral etki gösteren indol 

bileşikleri (Abdel-Gawad vd., 2010) 

 

2.3.9. İndollerin analjezik özellikleri 

 

İnsan vücudunda oluşan herhangi ağrı şiddetine ve süresine göre çeşitlidir. Ağrıkesici 

olarak en çok ve sık kullanılan ilaçlar analjeziklerdir (Altaş vd., 2017). İndollerin analjezik 

özellikleri olduğu için birçok analjezik etki gösteren ilaçların içeriğinde indol bileşikleri 

vardır. Örnek olarak bazı analjezik etki gösteren indol içeriği olan bileşikler Şekil 2.30’da 

gösterilmiştir (Omar vd., 2021). 
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Şekil 2.30. Bazı analjezik etki gösteren indol bileşikleri (Omar vd., 2021) 

 

2.4. İndol boyalar 

 

2.4.1. İndol boyaların boya duyarlı güneş panellerinde kullanımı  

 

Eski zamanlardan birçok farklı yöntemler ile elektrik üretiliyordu. Elektrostatik 

jeneratörler oldukça eski ve en çok kullanılan yöntemlerden biridir. Zamanla birçok ülkede 

gelişmeden kaynaklanarak oluşan enerji krizleri, küresel ısınma, kaynakların yetersizliği 

gibi bazı sorunlar oluştu (Degefa vd., 2021). Geleneksel enerji kaynakları atmosferde 

karbondioksit seviyesinin artmasına sebep oldu. Böylece temiz ve uygun fiyatlı enerji 

kaynakları araştırılmaya başlandı (Kerraj vd., 2022). Başlıca olarak güneş enerjisi, rüzgar 

enerjisi, hidro enerji ekonomik olarak çevre dostu enerji kaynağıdır. 

 

Güneş enerjisi, ekonomik olarak yenilenebilir enerji kaynaklarının en önde gelenidir. 

Tabii ki, güneş pilleri ne kadar yeşil enerji kaynağı olsa da, daha düşük üretim maliyetleri 

ve güneş enerjisinden maksimum güç alımı için yeni araştırmalara başlandı (Sakr vd., 2022). 

Keşfedildiği 1991 yılından bu yana boya duyarlı güneş pilleri üzerine yoğun çalışmalar 

yapılmaktadır (Urnikaite vd., 2015). Boya duyarlı güneş pilleri, özel boya tabakası olan 

cihazlardır. Boya duyarlı güneş pillerinin en önemli parçası boya duyarlı sensörlerdir (Xie 

vd., 2019). Sensörlerde kullanılan boya, boya duyarlı güneş pillerinin performansını etkiler. 
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Yapılan araştırmaların çoğu sensörlerde kullanım için fazla maliyetli olmayan ve metal 

içermeyen boya sentezlemektir. İndol boyalar da boya duyarlı güneş pillerinde kullanılabilir. 

 

Li vd. (2009) boya duyarlı güneş panellerinde kullanılmak üzere yeni indol temelli 

iki boya (Şekil 2.31) sentezlemişler. Sentezlenen boyalar, boya hassaslaştırıcılar olarak 

kullanılmıştır. Sonuç olarak sentezlenen bileşikler verimli şekilde foton-elektron dönüşüm 

karakteristikleri göstermişlerdir (Li vd., 2009). 

 

 

Şekil 2.31. Li vd. (2009) sentezledikleri yeni indol temelli boyalar (Li vd., 2009) 

 

Liu vd. (2014 a) bu konu hakkında araştırmalarında, boya duyarlı güneş panelleri için 

yeni indol temelli boyalar sentelemişler (Şekil 2.32). Sentezlenen metal içermeyen organik 

boyalardan biri SCN grubu içeriyor. Özellikle SCN grubu içeren boyanın diğer boyadan 

daha verimli olduğu testler sonucu görülmüştür. SCN grubunun, metal içermeyen organik 

boyalara eklenmesiyle, onların performanslarını artırabileceklerinin kanaatine varmışlar 

(Liu vd., 2014 a). 
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Şekil 2.32. Liu vd. (2014 a) sentezledikleri yeni indol temelli boyalar (Liu vd., 2014 a) 

 

Özellikle boya duyarlı güneş pillerinde kullanılan D-π-A boyalar, fiziksel ve 

kimyasal açıdan çeşitli optoelektronik özelliklere sahip olurlar (El Mzioui vd., 2019). Ayrıca 

D-π-A sistemine sahip boyaların boya duyarlı güneş pillerinin (DSSC) fotovoltaik 

performansını arttırdığı görülmüştür (Naik vd., 2017). Organik hassaslaştırıcıların verimli 

olması için en az bir donör ve bir akseptöre sahip olmalıdır. Çünkü D-π-A yapısına sahip 

bileşikler molekül içi yük transferini oluşturur ve absorpsiyon dalga boyunda kırmızıya 

kayma gerçekleştirir (Ji vd., 2020).  

 

Babu vd. (2015) yaptıkları çalışmada 3-(1-hekzil-1H-indol-3-il)-2-(tiyofen-2-il) 

taşıyan üç yeni D-π-A sistemine sahip boya sentelemişler. Bileşiklerde akseptör olarak 2-

siyanoakrilik asit (1), rodanin-3-asetik asit (2) ve 4- aminobenzoik asit (3) kullanılmıştır 

(Şekil 2.33). Alınan sonuçlara göre (3) numaralı bileşik daha iyi performans sergilemiş, 

yüksek verim vermiştir. (3) numaralı bileşik diöerlerine göre en yüksek fotovoltaik özellik 

göstermiştir (Babu vd., 2015). 
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Şekil 2.33. Babu vd. (2015) sentezledikleri D-π-A mekanizmine sahip boyalar (Babu vd., 

2015) 

 

Nitha vd. (2020) yaptıkları çalışmada ise sadece π bağlayıcı bölgesi farklı olan üç 

yeni indol boya sentezlemişler. D-π-A sistemi ile sentezlenen boyalardan özellikle 

üçüncüsünün (Şekil 2.34) daha yüksek performans sergilediği, yapılan test sonuçlarından 

sonra bilinmişdir. Bu üç boya, boya duyarlı güneş panellerinde kullanılmak üzere 

sentezlenmiştir (Nitha vd., 2020). 
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Şekil 2.34. Nitha vd. (2020) sentezledikleri D-π-A sistemine sahip boyalar (Nitha vd., 2020) 

 

Naik vd. (2017) akseptörü değişen dört yeni metal içermeyen organik boya 

sentezlemişler. Sentezlenen boyalarda akseptör olarak, siyanoasetik asit (1), rodanin-3-

asetik asit (2), barbitürik asit (3) ve tiyobarbitürik asit (4) kullanılmıştır (Şekil 2.35). π 

bağlayıcı grup olarak ise fenilen halkası kullanılmıştır. Sentezlenen boyalar ile fotofiziksel, 

elektrokimyasal ve fotovoltaik çalışmalar yapılmış, sonuç olarak (1) numaralı boyanın, diğer 

boyalara göre performansının yüksek olduğu ve fotovoltaik özelliklerinin daha iyi olduğu 

kanıtlanmıştır. Sentezlenen boyaların fotovoltaik performansları 1>3>2>4 sıralaması ile 

azalmaktadır (Naik vd., 2017). 
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Şekil 2.35. Naik vd. (2017) sentezledikleri D-π-A mekanizmine sahip metal içermeyen 

organik boyalar (Naik vd., 2017) 

 

2.4.2. İndol boyaların sensörler olarak kullanımı  

 

Sensörler, her hangi bir numunedeki bileşikleri ve iyonları, bunlarla beraber ısı, ışık, 

hareket gibi değişiklikleri algılayan cihazlardır. Optik sensörler genel olarak doğrusal ve 

reaktif aracılı sensörler olarak gruplandırılır. Doğrusal optik sensörler numuneyi, içsel optik 

özelliklerine göre belirler. Reaktif aracılı sensörler ise, numunenin özelliklerini izlemek için, 

boya molekülü olan bir ara madde kullanılır ve onun gösterdiği optik değişiklikler algılanır. 

Bu yöntem numunelerin optik özelliklerini incelemek için daha yaygındır (McDonagh vd., 

2008). 
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Şekil 2.36. Sensörün çalışmasındaki aşamalar (McDonagh vd., 2008) 

 

Günlük hayatımızda kullandığımız birçok ürün ve malzemenin içeriğinde olan, 

çevremizde bulunan yararlı metal iyonları gibi zararlı metal iyonları da vardır. Bazı anyon 

ve katyonların gerekenden fazla miktarda olması çevreye, canlı organizmalara karşı risk 

oluşturur. Bu metal iyonları canlılara zarar verir (Mahurpawar, 2015). 

 

 

Şekil 2.37. Bazı metal iyonlarının zarar verdiği organlar (Mahurpawar, 2015) 

 

Çevre kirliliği, canlı organizmaların sağlığı için kimyasal bileşiklerin farklı 

ortamlarda tanınması ve miktarının izlenmesi oldukça önemlidir (Paolesse vd., 2017). 

Zararlı bileşiklerin algılanması, anyonlar ve katyonların tespiti için verimli, basit bir 

sensörün tasarımı ve geliştirilmesi önemli bir konudur (Anbu Durai vd., 2021). Kolorimetrik 

ve florimetrik sensörler, anyon ve katyonların belirlenmesinde önemli yöntemlerdendir 

(Yanar vd., 2016). Son zamanlarda geliştirilen kromojenik boya sensörleri, çevresel, 
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biyolojik ve kimyasal alanlarda oldukça cazip bir seçenek haline gelmiştir (Cao vd., 2019). 

Kromojenik sensörler, bir uyarıcının kimyasal bağlanmasının meydana gelmesi üzerine 

renginde veya flüoresansında değişiklik gösteren malzemelerdir (Aysha vd., 2019). 

Solvatokromik malzemeler, çözücü polaritesini belirlemede sensörler olarak kullanılabilir. 

Onlar farklı polaritelere sahip çözücülerde, çözücüdeki absorpsiyon veya emisyon 

spektrumundaki bir değişiklik sebebiyle rengini değiştirebilen maddelerdir (Khattab vd., 

2019). 

 

Bazı katyonlar biyoloji öneme sahiptir fakat birçoğu insan biyokimyasındaki 

biyotoksik etkiler gösterebilirler. Örneğin civa (Hg2+), kadmiyum (Cd2+) ve kurşun (Pb2+) 

gibi katyonlar insan sağlığına hasar verir. İndol içerikli boyalar da anyon/katyon sensörü için 

kullanılabilir. Bu konu hakkında birçok araştırmalar vardır. 

 

Civa dünyadaki en zehirli bileşiklerden biridir. Atmosferde iki yıla kadar kalabilir 

(Fitzgerald vd., 1998). Civa doğal ve antropojenik kaynaklar ile çevreye yayılır. Doğal 

kaynak olarak volkanik emisyonlar, yangınlar, ve suyun buharlaşmasını örnek göstere 

biliriz. İnsan kaynaklarına ise madencilik, metal eritme, üretim ve arıtma, atık yakma aittir 

(Pavithra vd., 2023). İnsanlar cıvaya buhar soluma ve gıda yoluyla maruz kalabilir. Su 

kaynaklarındaki cıva seviyesine göre, balık tüketimi zamanı ve kirli topraklarda yetiştirilen 

pirinç tüketimi zamanı insana bulaşır (Li ve Tse, 2015). Civaya maruz kalmış insanlarda 

Minamata hastalığı (Ekino vd., 2007), böbrek hastalıkları (Hodgson vd., 2007), kalp 

hastalıkları (Genchi vd., 2017), sinir sistemi hastalıkları (Azevedo vd., 2012), cilt hastalıkları 

(Boyd vd., 2000) görülür. Bu yüzden çevremizde, gıdalarda cıva gibi zehirli iyonların 

algılanması oldukça önemlidir. 
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Şekil 2.38. Civanın kaynakları ve insana zararı 

 

Sun ve Wu (2013) yaptıkları çalışmada dört yeni indol temelli floresan sensörler 

hazırlamış ve Hg2+ ile etkileşimini araştırmışlar. Sonuç olarak sentezlenen bileşiklerden 

ikisinin (Şekil 2.39) DMSO içerisindeki çözücüsü içerisinde birkaç katyon eklenmiş ve 

özellikle Hg2+ iyonunun daha seçici olduğu bilinmiştir. Hg2+ eklendiği zaman floresan 

yoğunluğunda değişiklik olduğu ve kırmızıya kayma olduğu gözlemlenmiştir (Sun ve Wu, 

2013). 

 

 

Şekil 2.39. Sun ve Wu (2013) sentezledikleri sensör boya (Sun ve Wu, 2013) 
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Bakır iyonu (Cu2+) insan için temel elementlerden biridir fakat insan vücudunda 

normalden fazla olması çeşitli hastalıklara sebep olur. Cu2+ iyonunun fazlası vücutta 

Alzheimer, Parkinson ve Menkes hastalığı gibi sağlık sorunları yaratabilir. Özellikle içme 

sularının kirlenmesine sebep olur (So vd., 2019). Fe3+ metali da insan vücudunda fazla 

miktarda olduğu zaman karaciğer ve böbrek hasarı, diyabet ve kalp yetmezliği gibi sağlık 

sorunları yaratır. Bu yüzden bu iyonların da tespiti oldukça önemlidir (Weerasinghe vd., 

2010). He vd. (2022) yaptıkları çalışmada Cu2+ ve Fe3+ tanınması için kolorimetrik ve 

fluoresan boyalar sentezlemişler (Şekil 2.40). Çözeltiye Cu2+ eklendiğinde rengi maviden 

mora dönmüş ve absorbans/floresan yoğunluğu azalmış, Fe3+ eklendiğinde ise çözeltinin 

rengi maviden sarıya dönmüş ve absorpsiyon yoğunluğu azalmış, floresan yoğunluğu ise 

artmıştır (He vd., 2022). 

 

 

Şekil 2.40. He vd. (2022) sentezledikleri sensör boya (He vd., 2022) 

 

 Siyanür (CN-) iyonu oldukça zehirli ve çevreye zararlı maddedir. CN- ve hidrojen 

siyanür (HCN) altın madenciliği başta olmakla birçok uygulama alanları vardır. Uygulama 

alanları çok olduğu için siyanür atıklar oldukça fazladır (Udhayakumari, 2018). İnsanlarda 

ve hayvanlarda en önemlisi solunumun inhibisyonu olmakla bir sıra sağlık sorunu yaşatabilir 

(Xu vd., 2010). Bu yüzden CN- çevrede tespiti oldukça önemlidir. Zhu vd. (2021) yaptıkları 

çalışmada yeni CN- sensörü sentezlemişler. Sentezlenen bileşiğin CN- çeşitli etkileşim 

testleri yapılmış ve reaksiyon hızı hesaplanmıştır. CN- eklendiği zaman bileşiğin renginin 

turuncu kırmızıdan açık sarıya doğru değiştiği gözlemlenmiştir (Şekil 2.41) (Zhu vd., 2021). 
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Şekil 2.41. Zhu vd. (2021) yaptıkları yeni siyanür sensörünün CN- ile etkileşimi (Zhu vd., 

2021) 

 

D-π-A sistemine sahip bir sıra sensör bileşikleri yapılmıştır. Wang vd. (2012) flörür 

(F-) iyonu tespiti için yeni sensör boya sentezlediler. Sentezlenen boya kolorimetrik ve 

florometrik analizlerde yüksek seçicilik göstermiştir. Sentezlenen boyaya F- anyonu 

eklendiği zaman floresan yoğunluğu azalmış ve kırmızıya kayma gözlemlenmiştir. Başka 

bir çalışmada ise, Kim vd. (2011) F- iyonu algılamak  için yeni kromojenik ve floroforik 

boya sentelemişler. Sentezlenen boyada donör olarak indol, akseptör olarak ise furan 

kullanılmıştır. Yapılan UV-GB absorpsiyon ve floresan emisyon çalışmaları sonucunda 

flörür iyonunu algıladığı gözlemlenmiştir. Şekil 2.42’de Wang vd. (2012) (1) ve Kim vd. 

(2011) (2) sentezledikleri boya verilmiştir. 

 

 

Şekil 2.42. Wang vd. (2012) (1) ve Kim vd. (2011) (2) sentezledikleri florür iyonu sensörü 

(Wang vd., 2012;  Kim vd., 2011) 

 

D-π-A ssitemine sahip pH sensör boyalar son zamanlarda araştırmacılar tarafından 

dikkat çekmektedir. Bilindiği gibi “pH”, sulu çözeltinin asidik ve bazik derecesini ölçmek 

için kullanılan bir değerdir ve çözeltilerin kimyasal özelliklerini tanımlamak için önemli bir 
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parametredir. pH sensörleri kimya, biyomedikal, gıda, kozmetik ve diğer birçok alanlarda 

kullanılabilir. Numuneyi uzaktan algılaması, küçük boyutta olması, dışarıdan gelen 

elektromanyetik etkilere karşı direnç gösterme yeteneğinin olması gibi özelliklere sahip 

olduğu için diğer sönserlere kıyasla daha avantajlıdır(Alvarado-Mendez vd., 2005). pH 

sensörleri reaktif algılama aracılı sensörlerdendir, ayrıcanumunenin özelliklerine bağlı 

olarak boya molekülünün optik özelliklerinin değişmesi prensibine dayanır (Wencel vd., 

2014). Yapılan çalışmaların birinde, Liu vd. (2014 b) pH’a duyarlı indol boya sentezlemişler 

(Şekil 2.43). Çalışmada benzo[c,d]indol temelli yeni indol türevi sentezlenmiştir. 

Sentezlenen madde farklı pH değerleri olan tampon çözeltilerine eklenmiş, ve gözle görülür 

renk değişimi olmuştur. Bileşiğin rengi pH-2’den pH-8’e gittikçe, mordan pembeye doğru 

değişmiştir (Liu vd., 2014 b). 

 

 

Şekil 2.43. Liu vd. (2014 b) sentezledikleri pH sensör (Liu vd., 2014 b) 

 

2.5. Yakıt hücreleri 

 

Enerjiye her zaman ihtiyacımız olmuştur ve gelecekte de ihtiyacımız olacaktır. 

Günümüze kadar enerji ihtiyacımız fosil yakıtlardan elde edilmiştir. Fakat fosil yakıtlarının 

yakılması hava kirliliğine ve sera gazlarının havada miktarının artmasına sebeb olduğu için 

alternatif ve temiz enerjinin önemi oldukça artmıştır. CO2 miktarının azalması için umut 

verici enerji kaynaklarından biri de yakıt pilleridir. Yakıt pilleri kimyasal enerjinin elektrik 

enerjisine dönüştürme mekanizmasıyla çalışıyor (Lucia, 2014). Yakıt hücreleri oldukça 

verimliliğe sahiptir. Bu sebeple gelecekte içten yanmalı motorlara alternatif temiz enerji 

kaynağı olacağı düşünülmektedir. Çeşitli yakıt hücreleri vardır. Şuan sadece taşınabilir 

cihazlarda (cep telefonu, dizüstü bilgisayar vd.) kullanılmak için araştırılıyor. Bu tür yakıt 

hücreleri genel olarak sıvı yakıtlarla (alkol, eter, organik asitler) çalışır. Etilen glikol, 
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sodyum borohidrit, hidrazin gibi yakıt hücreleri, sıcaklığı az olan sıvı yakıt hücreleridir. Bu 

sıvı yakıt hücrelerinden en önemlisi de hidrazin yakıt hücreleridir. Çünki hidrazin yakıt 

hücreleri sera gazının emisyonunu azaltır, CO2 üretmez, sadece hidrojen ve nitrojenden 

oluştuğu ve karbon atomlarının bulunmaması sebebi ile zehirli türler üretmez (Serov ve 

Kwak, 2010). 

 

 

Şekil 2.44. Hidrazin yakıt hücre (Khalafallah vd., 2021) 

 

2.6. Döngülü voltametre (CV) 

 

Döngülü voltametre (CV), çözeltide bulunan kimyasal ve biyokimyasal türlerin 

redoks davranışlarını takip eden, çok yönlü bir elektroanalitik yöntemdir. İnorganik, organik 

ve biyokimyasal redoks reaksiyonları ile ilgili niteliksel ve niceliksel bilgiler döngülü 

voltametre (CV) tekniği ile elde edilir. Çalışma, üç elektrotlu bir elektrolitik hücrede 

yapılmaktadır. Deneyde, camsı karbon elektrot, referans elektrot olarak Ag/AgCl veya 

Hg/HgCl ve karşıt elektrot olarak platin tel kullanılır (Mott vd., 2014; Wang vd., 2002). 
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2.7. Elektrokimyasal Empedans Spektroskopisi (EES) 

 

Elektrokimyasal empedans spektroskopisi (EES), biyo-tanıma olayları analizi için 

güçlü bir yöntem olup, antikor-antijen tanıma, substrat-enzim etkileşimi ve hücre yakalama 

gibi birçok biyomedikal ve çevresel uygulamada kullanılabilir. Elektrokimyasal empedans 

spektroskopisi (EES), nanomalzemelerin (nanoparçacıklar, nanotüpler, nanoteller ve 

nanokompozitler gibi) etkisini inceleyerek impedimetrik biyosensörlerin geliştirilmesinde 

karmaşık bir yöntemdir. Bu nanomalzemelerin kullanımı, sensörlerin performansını 

artırarak daha hızlı ve güvenilir tespitlerin mümkün olmasını sağlar (Magar vd., 2021). 

 

2.8. Hesaplamalı kimya 

 

Teorik kimya, kimyasal yapıları ve reaksiyonlarını anlamak için matematiksel 

yaklaşımları fizik ilkeleriyle birleştiren bir bilim dalıdır. Hesaplamalı teorik kimya ve 

hesaplamasız teorik kimya yolları ile teorik kimyada problemleri çözülebilir. Hesaplamalı 

teorik kimya, bilgisayar programlarını kullanarak reaksiyon yollarını incelemek ve 

moleküllerin yapılarını ve elektronik yapılarını hesaplamak için teorik yöntemler kullanır 

(Grant ve Richards, 1995). Ek olarak, hesaplamalı kimya, belirlenmemiş bileşiklerin yapısını 

tahmin etmek, deneysel olarak gözlemlenemeyen reaksiyon mekanizmalarını açıklamak ve 

deneysel sonuçların spektroskopik sonuçlarını teorik olarak doğrulamak için yaygın olarak 

kullanılır. Hesaplamalı kimya, ağırlıklı olarak istatistiksel fizik, matematiksel analiz, 

termodinamik, kuantum teorisi ve klasik mekanik ilkelerine dayanan bir alan olarak öne 

çıkıyor. Hesaplamalı kimyanın desteğiyle kararlı moleküllerin oluşturduğu moleküler 

yapılar, kararsız ara maddeler ve geçiş durumları hakkında bilgi edinilir (Grant ve Richards, 

1995; Jensen, 1999). 

 

2.9. Yoğunluk fonksiyonel teorisi (DFT) 

 

Yoğunluk fonksiyonel teorisi (DFT), elektron yoğunluğu ve elektron etkileşimi 

modeline dayalı bir yöntemdir. DFT, atomların, moleküllerin ve yoğun maddenin elektronik 

yapılarını hesaplamak için kuantum mekaniği ilkelerini kullanır. DFT yaklaşımının 

temelleri, Hohenberg-Kohn tarafından oluşturulan ve Khon-Sham tarafından uygulanan 

teorilere dayanmaktadır (Hohenberg ve Khon, 1964; Khon ve Sham, 1965). Yoğunluk 
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fonksiyonel teorisi (DFT), bir molekülün toplam elektron yoğunluğunun toplam elektron 

enerjisi ile ilişkili olduğu fikrine dayanır. Önceden, DFT yöntemi 1990'ların ortalarına kadar 

kuantum hesaplama için yeterince doğru kabul edilmiyordu. Ancak günümüzde bu yöntem 

hesaplamalı kimyada en çok tercih edilen yaklaşım haline geldi ve son hesaplamaların 

yaklaşık %90'ını oluşturuyor. Ayrıca, DFT yöntemi kullanılarak elde edilen sonuçlar, temel 

setler değiştirilerek daha da iyileştirilebilir. Deneysel verilerin hesaplanan teorik sonuçlarla 

uyumu, yoğunluk fonksiyonel teorisi (DFT) yönteminin en önemli özelliğidir. Bu nedenle 

yoğunluk fonksiyonel teorisi (DFT) teorik hesaplamalarda en çok kullanılan yöntemdir.
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3. MATERYAL VE YÖNTEM  

 

 

3.1. Materyal 

 

3.1.1. Deneyde kullanılan kimyasal maddeler 

 

Bu çalışmada kullanılan kimyasallar ve çözücüler Sigma Aldrich'ten temin 

edilmiştir. Tüm kimyasallar daha fazla saflaştırılmadan kullanılmıştır. Sentez reaksiyonları 

ince tabaka kromatografisi (TLC) ile izlenmiştir. NMR spektroskopisi için döteryumlu 

çözücüler (DMSO-d6 ve CDCl3 ) Merck-Almanya'dan ticari olarak satın alınmıştır. 

 

3.1.2. Deneyde faydalanılan araç ve cihazlar 

 

Nükleer manyetik rezonans (1H/13C NMR ve anyon titrasyonları) spektrumları 

Bruker Avance (1H NMR: 600 MHz,13C NMR: 151 MHz) spektrometrelerinde 20 °C'de 

(293 K), Kütle analizi ESI cihazı ile çalışan Waters 2695 Alliance ZQ Micromass LCMS ile 

elde edilmiştir; m/z (rel. %) cinsinden (Ankara Üniversitesi Eczacılık Fakültesi Merkezi 

Laboratuvarları), FTIR (ATR) analizi Perkin Elmer Spectrum Two FT-IR Spectrometer 

modeli (LiTaO3 Detector) (Eskişehir Osmangazi Üniversitesi, ARUM) cihazı kullanılarak 

elde edilmiştir. 

 

3.2. Yöntem 

 

3.2.1. 2-İyodo-N,N-dimetilanilin (b) sentezi  

 

 

Şekil 3.1. 2-İyodo-N,N-dimetilanilin sentezi (b) (Çalış, 2021) 

 



37 

 

2-İyodo-N,N-dimetilanilin sentezi için bir balon içerisinde 2-iyodoanilin (a) (1100 

mg, 5 mmol), CH3CN (5 mL) ve DMF (5 mL) argon gazı altında çözüldü. Karışıma K2CO3 

(1132 mg, 10 mmol) ve CH3I (2129mg, 15mmol) ilave edildi. Karışım 1 gece oda 

sıcaklığında karıştırıldı ve başlangıç maddesinin bitip bitmediği ince tabaka kromatografisi 

(İTK) ile kontrol edildi. Başlangıç maddesi bittikten sonra, EtOAc (2×30 mL) ile ekstrakte 

edildi. Organik faz, MgSO4 ile kurutuldu. Çözücü düşük vakum altında uzaklaştırıldı. 

Karışım kolon kromatografi yöntemi kullanılarak (Hekzan/Etilasetat 19:1) saflaştırıldı. Ürün 

2-iyodo-N,N-dimetilanilin (b) (1185mg, %96) verim ile elde edildi (Şekil 3.1) (Çalış, 2021). 

 

3.2.2. N,N-Dimetil-2-(naftalin-1-iletinil)anilin (d) sentezi 

 

 

Şekil 3.2. N,N-Dimetil-2-(naftalin-1-il-etinil)anilin (d) (Kavak, 2022) 

 

Bir balon içerisinde 2-İyodo-N,N-dimetilanilin (b) (2 mmol, 500 mg), Et3N (10 mL), 

PdCl2(PPh3)2 (0.08 mmol, 56 mg), 1-etinilnaftalin (c) (2,4 mmol, 283 mg), CuI (0.08 mmol, 

15 mg) çözüldü. Karışım daha sonra 1 gece oda sıcaklığında karıştırıldı. Başlangıç bileşiği 

bittiğinde, karışımın özü, EtOAc (30 mL x 3) ile çıkarıldı, ardından doymuş suyla yıkandı. 

NaCl ve organik faz susuz MgSO4 üzerinde kurutuldu. Süzüldükten sonra solvent, 

indirgenmiş basınç altında buharlaştırıldı. Ürün Heksan/EtOAc (100:1) kullanılarak kolon 

kromatografisi ile saflaştırıldı ve (%93) verim ile elde edildi (Şekil 3.2) (Kavak, 2022). 
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3.2.3. 3-iyodo-1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol (e) sentezi  

 

 

Şekil 3.3. 3-iodo-1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indole (e) (Kavak, 2022) 

 

N,N-Dimetil-2-(naftalin-1-iletinil)anilin (d) (1.47 mmol, 400 mg) ve I2 (4,42 mmol, 

1123 mg), DCM (20 mL) içerisinde tepkimede kullanıldı. Ürün Heksan çözücü sistemi 

kullanılarak kolon kromatografisiyle saflaştırıldı ve (%91) verim elde edildi (Şekil 3.3) 

(Kavak, 2022). 

 

3.2.4. 5-(1-Metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-il)furan-2-karbaldehit (g) sentezi 

 

 

Şekil 3.4. 5-(1-Metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-il)furan-2-karbaldehit (g) (Kavak, 2022) 

 

3-iyodo-1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol (e) (0,3 mmol, 125 mg) MeOH (4mL), 

Pd(PPh3)4 (0,065 mmol, 75 mg), 5-formil-2-furan boronik asit (f) (0,4 mmol, 56 mg), Li2CO3 

( 0,65 mmol, 48 mg) mikrodalgada 1 saat tepkimeye bırakıldı. Başlangıç bileşiği bittiğinde, 

karışım EtOAc (30 mL x 3) ve doymuş suyla yıkandı. Organik faz MgSO4 ile kurutuldu. 

Süzüldükten sonra çözücü düşük basınç altında uçuruldu. Ürün Heksan/EtOAc (500:1) 

kullanılarak kolon kromatografisi ile saflaştırıldı ve (%56) verim ile elde edildi (Şekil 3.4) 

(Kavak, 2022). 
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3.2.5. (E)-2-siyano-3-(5-(1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-il)furan-2-il)akrilik asit 

(h) sentezi 

 

 

Şekil 3.5. (E)-2-siyano-3-(5-(1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-il)furan-2-il)akrilik asit 

sentezi (h) 

 

5-(1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-il)furan-2-karbaldehit (g) (0,282 mmol, 0.1 

g) 10 mL asetonitrilde tamamen çözüldükten sonra, reaksiyon balonuna 10 mL asetonitril 

içinde çözülmüş siyanoasetik asit (j) (0,282 mmol, 0,024 g) damla damla ilave edildi. Azot 

gazı altında reflux başlatıldı ve tam çözüldükten sonra iki damla piperidin ilave edildi. 

Reaksiyon TLC ile kontrol edildi, ürün süzüldü ve kristallendirildi. Ürün Hekzan/ EtOAc 

(50:1) kullanılarak kolon kromatografisiyle %64 verim ile 0,390 g ürün elde edildi (Şekil 

3.5).  

 

FT-IR (ATR, νmax/cm-1): 3408, 3048, 2933, 2210, 1624, 1603, 1553, 1363, 1347, 

1260, 1193, 1032.  

 

1H NMR (600 MHz, DMSO-d6 ) δ: 8.60 (d, J = 8.1, 1.0 Hz, 1H), 8.21 (d, J = 8.3, 1.1 

Hz, 1H), 8.13 - 8.10 (m, 1H), 7.77 - 7.67 (m, 2H), 7.64 - 7.56 (m, 3H), 7.49 - 7.43 (m, 1H), 

7.37 - 7.32 (m, 2H), 7.29 - 7.21 (m, 1H), 6.86 (d, J = 3.7 Hz, 1H), 5.24 (d, J = 3.8 Hz, 1H), 

3.46 (s, 3H). 

 

 13C NMR (151 MHz, DMSO-d6 ) δ: 176.82, 156.44, 147.25, 144.20, 143.28, 137.76, 

137.24, 133.78, 132.21, 130.54, 129.92, 129.11, 128.99, 127.99, 127.12, 126.41, 125.01, 

124.63, 123.18, 122.24, 121.56, 115.36, 110.89, 106.89, 105.74, 30.99.  
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C27H18N2O3 teorik olarak hesaplanan 418.4520; LC-MS (m/z) (M+Na) deneysel 

olarak bulunan 441.78. 

 

3.3. Elektrokimyasal ölçümler 

 

3.3.1. Katalizörler İle Elektrot Hazırlama 

 

Sentezlenen katalizör (h) 5 mg tartıldıktan sonra üzerine 0.5 mL nafion çözeltisi ilave 

edilerek, elde edilen çamurun ultrasonik su banyosunda çözünmesi sağlandı. Daha sonra 

elde edilen homojen çamur mikro pipet ile 3 µm alınarak 3 mm çapına sahip olan çalışma 

elektrotu yüzeyine damlatıldı. Elektrot yüzeyi kuruduktan sonra katalizörün  (h) aktivitesi, 

1 M KOH ve 1 M KOH + 0.5 M N2H4 çözeltilerinde bulunan üç elektrotlu hücrede 

elektrokimyasal ölçümler yapılarak belirlendi. 

 

Katalizör üzerinde hidrazin elektrooksitlenme aktivitesi CV ve EIS ölçümleri 

yapılarak incelenmiştir. Elektrokimyasal ölçümlerde CHI 601E ve 660E potensiyostat cihazı 

kullanılmıştır. Çalışma elektrotu olarak camsı karbon elektrot, referans elektrot olarak 

Ag/AgCl elektrot ve karşıt elektrot olarak da platin tel kullanılmıştır. Katalizör damlatılan 

çalışma elektrotun yüzeyi kuruduktan sonra elektrokimyasal süreçte kullanılmak üzere 

elektrokimyasal değişimin gerçekleşeceği hücreye daldırılarak ölçümü yapılacak CV ve 

EES teknikleri ayrı ayrı yapılmıştır. CV ölçümleri -0.8 - 1.2V potansiyel aralığında 50mV/s 

tarama hızında gerçekleştirilmiştir. EES ölçümlerinde hidrazin elektrooksitlenmesi çalışma 

elektrotu 1 M KOH + 0.5 M N2H4 çözeltisi içeren hücreye daldırılarak -0.6 V ile 0.8V 

potansiyel aralığında elektrokimyasal empedans spektroskopisi ölçülmüştür. 

 

3.4. Teorik Hesaplamalar 

 

ChemOffice ve MarvinSketch programları ile konformasyon analizi yapıldı. 

 

ChemOffice ile konformasyonel analiz, “CS ChemBioDraw Ultra 16,0,1,4 for 

Microsoft Windows” kullanılarak yapıldı. Bu analizde ChemDraw 

(Hesaplamalar>DihedralDriver>Single Angle Plot) ile çizilen bir molekülün dört spesifik 

atomu seçilerek hesaplamalar yapılmıştır. Bu hesaplamalar sonucunda elde edilen verilere 
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göre bir grafik oluşturulmuştur. Bu grafiğe dayanarak, kararlı bir molekülün en düşük enerji 

geometrisi araştırıldı. Bu düşük enerjili geometri, h_D yapısı daha sonra Chem3D 

yazılımında MM2 yöntemi kullanılarak minimize edildi. ChemOffice yazılımında en düşük 

enerjiye sahip h_D geometrisi Şekil 1’de verilmiştir. 

 

 

Şekil 3.6. ChemOffice programında en düşük enerjili geometri h_D 

 

MarvinSketch programı, “MarvinSketch 19.27.0, https://chemaxon.com/ (Erişim 

Tarihi: 02.07.2021)” ile yapılan konformasyon çalışmalarında ChemDraw ile çizilen 

molekülün geometrisi programa aktarıldı. Programda konformasyon hesabı 

(Calculations>Conformations>Conformer ile Force Field: MMFF94, Energy unit: kcal/mol, 

optimization limit: normal, Maximum number of conformers: 10) hesaplaması yapıldı. En 

düşük enerjili geometri h_M, ChemOffice programında Chem3D ile tekrar MM2 yöntemi 

kullanılarak minimize edildi. MarvinSketch programında en düşük enerjili geometri h_M 

Şekil 2’de verilmiştir. 
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Şekil 3.7. MarvinSketch programında en düşük enerjili geometri h_M 

 

Hesaplamalarda enerjisi düşük olan h_M geometrisi kullanıldı. (h)_M molekülü 

B3LYP/6-311++g(d,p) ile optimize edildi. 

 

Optimize olmuş h_M molekülün geometrisi kullanılarak td=(nstates=10,root=1) 

b3lyp/6-311++g(d,p) ile enerji hesaplaması yapıldı.  
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4. BULGULAR  VE TARTIŞMA 

 

 

4.1. Sonogashira kenetlenme tepkimesi ile N,N-Dimetil-2-(naftalin-1-iletinil)anilin (d)   

sentezi 

 

Sonogashira kenetlenme tepkimesi, organik kimyada karbon-karbon bağlarının 

oluşturulmasında yaygın olarak kullanılan bir yöntemdir. Bu tepkime, paladyum katalizörü 

eşliğinde terminal alkinlerin halojenli aromatik bileşiklerle reaksiyonuyla yeni karbon-

karbon bağlarının oluşturulmasını sağlar. Genellikle bir bazın kullanılması gereken bu 

reaksiyon, farklı modifikasyonlara da tabi tutulabilir. Sonogashira kenetlenme tepkimeleri, 

biyolojik olarak aktif bileşiklerin sentezi için büyük öneme sahiptir. Ayrıca, bu tepkimeler 

düşük sıcaklık ve yüksek verimlilik gibi avantajlara sahiptir. 

 

 

Şekil 4.1. Sonogashira kenetlenme tepkimesi 

 

Sonogashira kenetlenme tepkimesi paladyum ve bakır döngüsü olmakla iki katalitik 

döngüden oluşur. Başlangıçta, Pd (0) aktif katalizörü, bir aromatik halojenli bileşiğin karbon 

atomuna oksidatif bir ilave gerçekleştirir. Ardından, terminal alkin, protonunun 

çıkarılmasıyla hazırlanır ve sonrasında paladyumla metalleştirilerek bir bakır asetilid 

oluşturur. İndirgeyici eliminasyon, iki ikame edilmiş asetilen bileşiğini oluştururken Pd (0) 
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türünü yeniden üretir, bu da başka bir katalitik döngünün başlamasına olanak tanır 

(Chinchilla ve Najera, 2007; Wang vd., 2011). 

 

Tezde N-metilleme ile elde edilen  Sonogashira kenetlenme tepkimesi kullanılarak, 

2-iyodo-N,N-dimetilanilin (b) ile 1-etinilnaftalin (c) arasında paladyum katalizörlü 

Sonogashira kenetlenme tepkimesi gerçekleştirildi. Sonogashira kenetlenme tepkimesi 

paladyum katalizörlüğünde birincil alkinler ile halojenli aromatik yapıların arasında yeni 

karbon karbon bağı oluşumunu sağlayan bir tepkimedir. Buna göre yapısında iyot bulunan 

2-iyodo-N,N-dimetilanilin ile 1-etinilnaftalin paladyum katalizörlüğünde tepkimeye 

sokulduğunda N,N-Dimetil-2-(naftalin-1-iletinil)anilin (d) yüksek seçicilik ile elde 

edilebilmektedir. Sonogashira Kenetlenme tepkimesi için paladyum katalizörü olarak 

PdCl2(PPh3)2 ve bakır iyodür (CuI) kullanıldı (Kavak, 2022).  

 

4.2.Elektrofilik Halkalaşma Tepkimeleri ile 3-iyodo-1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol 

(e) sentezi 

 

Son zamanlarda, heterosiklik bileşiklerin sentezinde önemli bir rol oynayan 

elektrofilik halkalaşma tepkimeleri, çeşitli avantajları nedeniyle dikkat çekmektedir. Bu 

tepkimeler, özellikle poliheteroaromatik bileşiklerin eldesinde kullanılan etkili bir sentez 

yöntemidir. Elektrofilik halkalaşma tepkimeleri, alkin veya alkenlerdeki pi bağlarının bir 

elektrofil tarafından açılmasıyla meydana gelir. Bu tepkimeler, dönüşüm süreçleri açısından 

hızlıdır ve farklı türde elektrofiller kullanılabilir. Örneğin, I2, ICl, Br2, NBS ve PhSeBr gibi 

elektrofiller bu tepkimelerde yaygın olarak kullanılır. Bu döngüsel reaksiyonlar, 

nükleofillerin, karbon-karbon üçlü bağının polaritesinin, fonksiyonel grupların geometrik 

konumunun ve elektrofilin varlığının sonucunda oluşur (Kesharwani,2013). 
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Şekil 4.2. Elektrofilik Halkalaşma Tepkimeleri 

 

Tezde Sonogashira kenetlenme tepkimesi ile elde edilen başlangıç maddesi N,N-

Dimetil-2-(naftalin-1-iletinil)anilin (d) daha sonra elektrofilik halkalaşma tepkimesinde 

kullanıldı. Elektrofilik halkalaşma tepkimeleri son yıllarda özellikle poliheteroaromatiklerin 

elde edilmesinde kullanılan bir sentez yöntemi olarak karşımıza çıkmaktadır. Çalışmamızda 

elektrofil olarak moleküler iyot kullanılmıştır. Elektrofilik halkalaşma tepkimesi 

kullanılarak 3-iyodo-1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol (e) türevi %91 verim ile 

sentezlenmiştir (Kavak, 2022). 

 

4.3. Suzuki Miyaura Kenetlenme Tepkimesi ile 5-(1-Metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-

il)furan-2-karbaldehit (g) sentezi 

 

Suzuki-Miyaura kenetlenme reaksiyonu, boronik asitlerin Pd(0) katalizörlüğünde 

çeşitli halojenli aromatik bileşiklerle tepkimeye girdiği bir reaksiyondur. Bu tepkime 

sonucunda yeni bir C-C bağı oluşur (Şekil 2.20). Suzuki-Miyaura çapraz kenetlenme 

reaksiyonu farklı organik grupları ve toksik olmayan bor yan ürünlerini tolere eder. 

Tepkimenin reaktivitesi, kullanılan halojen türlerine bağlıdır. Bu yöntemle çeşitli biaril 

bileşikleri sentezlenmiş ve organik ürünler, işlevselleştirilmiş polimerlerin sentezi için 

önemli bir araç olmuştur. Suzuki-Miyaura kenetlenme reaksiyonu oksidatif katılma, trans-

metalasyon ve indirgeyici eliminasyon olmakla üç aşamada gerçekleştirilir (Wu ve ark., 

2010; Melchor, 2013). 
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Şekil 4.3. Suzuki Miyaura Kenetlenme Tepkimesi 

 

Elektrofilik Halkalaşma tepkimesinden sonra 3-iyodo-1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-

indol (e) ile 4-formil-2-furan boronik asit (f) arasında Pd(0) katalizörlü Suzuki Miyaura 

kenetlenme tepkimesi gerçekleştirilmiştir. Suzuki-Miyaura kenetlenme tepkimesinde 

katalizör olarak genellikle Pd(0) katalizörü olarak Pd(PPh3)4 kullanılmaktadır. Literatüre 

uygun olarak mikrodalga cihazında 1 saatte %20 Pd(PPh3)4 katalizörlüğünde ürün %56 

verim ile elde edilmiştir (Kavak, 2022).  

 

4.4. Kondezasyon Tepkimesi ile (E)-2-siyano-3-(5-(1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-

il)furan-2-il)akrilik asit (h) sentezi 

 

Organik kimyada yeni ürünler elde etmek için bazı kondenzasyon reaksiyonları 

vardır. Knoevenagel, Claisen-Schmidt, Michael ve aldol kondenzasyonları bilinen 

kondenzasyon reaksiyonlarındandır. Knoevenagel kondenzasyonu, organik kimyada bir 

aldehit veya ketonun bir amin bazı kullanılarak aktive edilmiş bir metilen bileşiği ile 

reaksiyona girmesiyle gerçekleşen bir reaksiyondur. Bu tepkimede nükleofilik bir ilave 

meydana gelir ve ardından bir dehidrasyon reaksiyonu sonucunda bir su molekülü çıkar 

(kondenzasyon). Genellikle bu reaksiyon sonucunda α, β-doymamış bir karbonil bileşiği 

elde edilir. Knoevenagel reaksiyonu, aldol reaksiyonunun özel bir türüdür ve suyun 

uzaklaştırılmasıyla oluşur. Bu tepki, organik kimyada C = C bağlarının oluşturulmasında 
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sıkça kullanılır. Aktifleştirilmiş metilen bileşiği, genellikle EÇG-CH2-EÇG şeklinde 

olmalıdır; burada EÇG, elektron çeken bir grup olan dietil malonat, malonik asit veya 

malononitril gibi bir terimdir. Kondenzasyon reaksiyonları sırasında genellikle tek bir ürün 

yüksek verimle elde edilir. 

 

 

Şekil 4.4. Kondezasyon Tepkimesi 

 

Suzuki Miyaura Kenetlenme Tepkimesi ile elde edilen 4-(1-metil-2-(naftalin-1-il)-

1H-indol-3-il)benzaldehit (g) bileşiği kondenzasyon tepkimesi ile 75 oC’de  reflux ortamında 

% 64 verimle (E)-2-siyano-3-(5-(1-metil-2-(naftalin-1-il)-1H-indol-3-il)furan-2-il)akrilik 

asit (h) elde edilmiştir. Bileşiğin fonksiyonel grupları FT-IR (ATR) spektrumu ile 3408     

cm-1 deki COOH grubuna ait –OH, 2210 cm-1 deki C≡N, 1624 cm-1 deki C=O; 1608 cm-1 

deki C=C; 1553 cm-1 deki =CH, 1348  cm-1 deki C-N ve 1260 cm-1 deki asit C-O deki 

titreşimsel bantları göstermektedir. 1H NMR spektrumunda DMSO-d6 çözücüsü içerisinde 

8.60 ppm’de tekli 1H’lık etilen =CH protonu, 3.46 ppm’de 3H’lık tekli N-CH3’e aittir. 13C 

NMR spektrumunda DMSO-d6 çözücüsü içerisinde 176.82 ppm’deki COOH ve 110.89 

ppm’deki C≡N karbonlara aittir. Hedef bileşiğin kütlesi LCMS spektrumu ile (M+Na) 

441.78 olarak bulundu. 

 

4.5. Elektrokimyasal sonuçlar  

 

Hidrazinin elektro-oksidasyon aktivitesi oldukça yüksektir. Organik Bileşiğin 

elektrokimyasal hücrede oksitlenme hızını ve verimliliğini ifade etmek için elektro-

oksidasyon aktivitesi terimi kullanılır.  
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Organik anot katalizörün (h) hidrazin elektro-oksidasyon aktivitesi 1 M KOH + 1 M 

KOH + 0,5 M N2H4 çözeltisinde CV ölçümleri ile incelenmiştir. Şekil 4.1’de organik temelli 

katalizörün (h) -0.8-1.2 V potansiyel aralığındaki CV voltammogramları verilmiştir. 

Bileşiğin (h) hidrazin elektro-oksidasyon sonuçlarında tepe noktaları tespit edilmediğinden 

dolayı, sonuçlar toplam akım üzerinden yorumlanmıştır. (h) organik anot katalizörü 24,67 

mA/cm2 değerinde yüksek katalitik performans göstermiştir. 

 

 

Şekil 4.5. Bileşiğin (h) 1 M KOH ve 1 M KOH + 0,5 M N2H4 çözeltisindeki döngüsel 

voltammogramları (tarama hızı 50 mV/s) 

 

Elektrokimyasal sistemlerdeki frekansa bağlı empedans spektrumu, genellikle 

Nyquist ve Bode eğrileri aracılığıyla görselleştirilir. Nyquist eğrisi, elektrokimyasal 

empedans spektroskopisi (EES) analizi sırasında belirli bir frekans aralığı boyunca her 

frekansta ölçülen empedans değerlerinin reel ve sanal bileşenlerini gösteren bir grafiktir. 

Nyquist grafiği, gerçek kısmın X ekseni üzerinde ve sanal kısmın Y ekseni üzerinde çizildiği 

bir grafiktir. Her bir nokta, belirli bir frekanstaki empedans değerini temsil eder. Nyquist 

grafiği, elektrokimyasal sistemlerin frekansa bağlı olarak nasıl davrandığını anlamak için 

kullanılır. Bu grafik, elektrokimyasal hücrenin içsel özelliklerini ve elektrokimyasal 

reaksiyonların hızını değerlendirmek için önemlidir. Nyquist eğrisi ayrıca, elektrokimyasal 

analizlerde veri analizi için önemli bir araçtır.  
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EES sonuçlarından elde edilen Nyquist eğrileri, Nyquist diyagramlarında hidrazin 

elektrooksidasyonuna karşı direnci tanımlamak için kullanılmıştır. Yarım dairenin çapı ne 

kadar küçükse, yük transfer direnci o kadar düşük ve dolayısıyla elektrokatalitik aktivite o 

kadar yüksek olur (Qu vd., 2014). Hidrazin elektrooksidasyonuna karşı en iyi direnci 

belirlemek için, EES -0,6 V ile 0,8 V arasındaki farklı potansiyellerde test edilmiştir. Şekil 

4.2’de, organik anot katalizörün (h) 0,0 V'taki en iyi katalitik aktivitesi görülmektedir. 

Organik anot katalizör (h) ile modifiye edilmiş elektrotta naftil grupları bulunmaktadır ve 

bu naftil grupları yüzey üzerindeki yük transferini arttırmaktadır. Bu sonuçlar CV'den elde 

edilen sonuçlarla tutarlıdır. 

 

 

Şekil 4.6. Bileşiğin (h) KOH (1 M) + N2H4 (0.5M) içinde farklı potansiyellerde Nyquist 

grafikleri 

 

4.6. Teorik Hesaplama  

 

Kimyasal reaksiyonların temel bileşenlerinden biri, en yüksek dolu orbital (HOMO) 

ve en düşük boş orbital (LUMO) olarak bilinen sınır orbitalleridir. HOMO, elektronlarla 

dolu en dıştaki orbitaldir ve bu nedenle elektron donörü olarak görev yapar. Öte yandan 

LUMO, elektronlarla dolu olmayan ve elektron alıcısı görevi gören en içteki orbitaldir. Bir 

HOMO'nun enerjisi, iyonlaşma potansiyeli ile ilişkilidir ve elektron bağışlama yeteneğini 

yansıtır; LUMO'nun enerjisi ise elektron ilgisi ve elektronları kabul etme yeteneği ile 
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ilgilidir. HOMO ve LUMO arasındaki enerji farkı moleküler kimyasal stabiliteyi yansıtır. 

Bu HOMO-LUMO enerji boşluğu aynı zamanda molekülün elektriksel iletkenlik 

özelliklerini de belirler. HOMO-LUMO enerji aralığı büyük olan moleküller "katı" olarak 

kabul edilir çünkü bu moleküller elektronları daha güçlü tutar. Öte yandan, HOMO-LUMO 

enerji aralığı küçük olan moleküller, elektronların daha kolay aktarılabilmesi nedeniyle 

"yumuşak" olarak adlandırılmaktadır. Bu nedenle HOMO ve LUMO enerjileri moleküler 

reaktiviteyi, kimyasal reaksiyonları ve elektriksel iletkenliği anlamak için kritik öneme 

sahiptir (Temel ve Alaşalvar, 2018). 

 

Bileşiğin (h), DFT yönteminde td=(nstates=10, root=1) B3LYP/6-311++g(d,p) ile 

enerji hesaplamasında HOMO enerjisi -5,5123 eV ve LUMO enerjisi -2,5785 eV olarak 

hesaplandı. HOMO-LUMO geçiş enerjisi EGap ( EGap = ELUMO - EHOMO ) ise 2,9339 eV 

olarak hesaplandı (Şekil 4.3). 

 

Şekil 4.7. Bileşiğin (h) HOMO-LUMO diyagramı 

 

Moleküler elektrostatik potansiyeller (MEP), moleküller arasındaki etkileşimlerin ve 

reaktiflik ilişkilerinin anlaşılmasına yardımcı olan önemli bir araçtır. Son dönemlerde, 

MEP'ler, elektrofilik ve nükleofilik reaksiyonların tahmin edilmesi, moleküler etkileşimlerin 

analizi, moleküler düzenleme ve çeşitli makroskopik özelliklerin öngörülmesi gibi birçok 

kimya ve fizik uygulamasında kullanılmıştır. MEP, bir molekülün yük dağılımını gösterdiği 

için, kısmi yükler, dipol momentleri, elektronegatiflikler ve kimyasal reaktivite gibi önemli 

moleküler özelliklerin anlaşılmasına katkı sağlar. Bu nedenle, MEP'ler, kimyasal 

araştırmada ve moleküler tasarımda çok kullanışlı bir araçtır (Temel ve Alaşalvar, 2018). 
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Bileşiğin (h), MEP haritası (Molecular Electrostatic Potential) Şekil 4.4’te 

verilmiştir. MEP haritası DFT B3LYP metodu 6-311G++(d,p) temel seti ile hesaplanmıştır. 

 

 

 

Şekil 4.8. Bileşiğin (h) moleküler elektrostatik potansiyel şekli (MEP) 
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5. SONUÇ VE ÖNERİLER 

 

 

Heteroaromatik bileşikler son yıllarda malzeme biliminde önemli role sahiptirler. 

Yapısında (N,O,S) içeren heteroaromatik bileşikler sahip oldukları önemli biyolojik 

özelliklerinin yanısıra malzeme kimyasındada tercih edilmektedirler. Heteroaromatiklerin 

en önemli avantajları; kararlı olmaları, iletkenlik özelliğine sahip olmaları ve organik 

tepkimeler ile türevlendirilebilir olmaları sayılabilir. Son yıllarda fosil yakıtlarının çevreye 

verdiği zararlar ve neslinin tükenmekte olmasından dolayı yenilenebilir enerji kaynaklarına 

ihtiyaç gittikçe artmaktadır. Bu sebeple temiz enerji üretiminde yer alabilecek yeni nesil 

organik malzemelerin tasarımı, sentezi ve bunların yakıt hücrelerinde kullanımı konusunda 

önemli çalışmalar gerçekleştirilmiştir. Bu çalışmada hidrazin  yakıt hücrelerinde anot 

katalizörü olarak kullanılma potansiyeline sahip indol türevlerinin sentezi ve bunların 

elektrokimyasal davranımları araştırılmıştır.  

 

Bu tez çalışması üç aşamadan oluşmaktadır; 

1. Organik sentez ve karakterizasyonu,  

2. Elektrokimyasal ölçümler, 

3. Teorik çalışma. 

 

Sentez basamağında organik anot katalizör (E)-2-siyano-3-(5-(1-metil-2-(naftalin-1-

il)-1H-indol-3-il)furan-2-il)akrilik asit (h), Pd(0) katalizli Sonogashira kenetlenme 

tepkimesi, Suzuki-Miyaura kenetlenme tepkimesi ve Kondensasyon tepkimesi yöntemleri 

ile sentezlendi. İstenen ürün (h) %64 verimle alınmıştır. Organik temelli katalizörün (h) 

hidrazin elektrooksidasyonu için anot katalizörü olarak performansları araştırıldı. 

Elektrokimyasal ölçümler döngüsel voltametri ve elektrokimyasal empedans spektroskopisi 

ile 1 M KOH + 0,5 M N2H4 çözeltisinde gerçekleştirilmiştir. En yüksek performanslı organik 

temelli katalizör (h) hidrazin elektrooksidasyonunda 24,67 mA/cm2 akım sergilemiştir.  

 

 Bileşiğin (h) hesaplanan EGAP 2,9339 eV değeri, bileşiğin reaksiyonlarda reaktif 

olması, metaller için iyi bir ligand, iletken özellikler göstermesi, konjugasyona sahip ve 

renkli bileşik olması ve bu alanlar için aday bileşik olması anlamına gelmektedir. MEP 

(Moleküler elektrostatik potansiyel) enerji haritaları, molekülün yük dağılımını üç boyutlu 
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olarak görebiliriz. Elektronca zengin (nükleofilik merkezler) olan atom yada bölgeler 

kırmızı, elektronca zayıf (elektrofilik merkezler) atom yada bölgeler mavi olarak 

görülmektedir (Şekil 4.4.). Bileşiğin (h), MEP enerji haritasında, kırmızı bölgelerin yani 

elektronca zengin (nükleofilik) -C≡N grubununda azot atomunda ve sırası ile C=O ve OH 

oksijenlerinde olduğu görülmektedir. Bu atomlar nükleofillere en çok duyarlı olan 

bölgelerdir. Bileşiğin diğer bölgeleri ise açık mavi olarak görülmektedir ve bu bölgeler 

elektronca zayıf olan bölgelerdir. COOH hidrojenin mavi olması asidik olduğunu 

göstermektedir. Bu bölgelerde nisbeten nükleofillere duyarlı olan bölgelerdir. Molekülün 

elektronca zengin yani nükleofilik merkezleri başka sistemlerin elektrofilik merkezleri ile 

etkileşmesi yeni indol türevli bileşiklerin sentezleri için  örnek oluşturabilir. 

 

Sonuç olarak, bu indol türevi, doğrudan hidrazin yakıt hücresi anodu için Pd ve Pt 

gibi pahalı metal katalizörüne alternatif olan organik temelli bir katalizördür. Ayrıca, 

önümüzdeki dönemlerde doğrudan hidrazin yakıt hücrelerinde temiz enerji üretmek için yeni 

nesil katalizör olabilir. 
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EK AÇIKLAMALAR 

 

 

EK Açıklama-A: Sentezlenen bileşiklerin 1H-NMR, 13C-NMR, FT-IR, LC-MS 

Spektrumları 

 

 

A.1. (h) bileşiğin DMSO-d6 çözücüsü içinde 1H NMR spektrumu 
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A.2. (h) bileşiğin DMSO-d6 çözücüsü içinde 13C NMR spektrumu 

 

 

A.3. (h) bileşiğin CH3CN çözücüsü içinde LCMS spektrumu 
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A.4. (h) bileşiğin FTIR (ATR) spektrumu 


