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ONSOZ

Bu ¢alisma Kafkas Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik Anabilim dalinda yiiksek

lisans tezi olarak hazirlanmistir.

Calismada 2-Fenilfuran Molekiilii ile klorlu ve florlu tiirevlerinin yapisal parametreleri
hesaplanmis, elektronik ve lineer olmayan optik 6zellikleri teorik olarak incelenmistir.

2-Fenilfuran ve tiirevi molekiiller organik sentezlerde ve ila¢ sanayiinde yaygin olarak
kullanilmaktadir. Bu sebeple, bu molekiillerin yapilarinin ve 6zelliklerinin incelenmesi

Onemlidir.

Tez calismamda bilgi birikimi ve tecriibesiyle bana her zaman destek olan danismanim
ve degerli hocam Saym Yrd.Dog.Dr. Giiventiirk UGURLU’ya tesekkiirlerimi sunarim.
Yiiksek Lisans programindaki ¢alismalarimda benden yardimlarini hi¢bir zaman eksik
etmeyen degerli hocam Sayin Yrd.Dog¢.Dr. Engin ATESER e tesekkiirlerimi sunarim.
Tezimin alt yapisinin olusmasinda degerli katkilarindan dolay1 Kafkas Universitesi Fen
Edebiyat Fakiiltesi Fizik Boliimii Ogretim Uyelerine tesekkiir ederim. Bu calismada,
Gaussian 03W ve GaussView 3.1 paket programlarinin kullanilmasina izin veren
Sayin Prof.Dr. Ziya KANTARCIya tesekkiir ederim.
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OZET

Bu ¢alismada, 2-Fenilfuran molekiilii ile Klorlu ve Florlu tiirevlerinin geometrik
optimizasyon durumu ig¢in, yapisal parametreleri, elektronik ve ¢izgisel olmayan optik
ozellikleri ile Fenil ve Furan halkalar1 arasindaki dihedral aginin bir fonksiyonu olarak
elektronik ve cizgisel olmayan optik Ozellikleri teorik olarak incelenmistir. Tim
hesaplamalar HF/6-31++G(d,p) ve DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) metodu ile GAUSSIAN
03W ve GAUSSIAN VIEW 3.1 paket programi kullanilarak yapilmistir. Sonug olarak,
Orto-Klor ve Orto-Flor atomlarinin enerji karakteristigini degistirdigi, Klor ve Flor
atomlarmin dipol moment degerini, Klor atomunun polarizebilite degerini arttirdigi,
Para-Klor ve Para-Flor atomlarinin hiperpolarizebilite degerinin davranigini degistirdigi

gorilmiistiir.

2009, 71 sayfa

Anahtar Kelimeler : 2-fenilfuran, Dipol moment, HF, DFT, B3LYP
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ABSTRACT

In this study, 2-Phenylfuran molecule and its Chlorine and Fluorine derivatives’
structural parameters, electronic and non-linear optical properties for geometrical
optimization status and as a function of dihedral angle between phenyl and furan rings,
electronic and non-linear optical properties are inspected theoretically. All calculations
are performed by GAUSSIAN 03W and GAUSSIAN VIEW 3.1 software, using HF/6-
31++G(d,p) and DFT/B3LYP++6-31G(d,p) methods. It is observed that Ortho-Clor and
Ortho-Flor atoms change the characteristic of energy, Clor and Flor atoms increase the
dipole moment value, Clor atom increases the polarizability value, Para-Clor and Para-
Flor atoms changes the behavior of hyperpolarizability.

2009, 71 page

Keywords: 2-Phenylfuran, Dipole moment, HF, DFT, B3LYP
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1. GIRIS

Maddelerin 6zellikleri, o maddeyi olusturan molekiillerin 6zelliklerine, molekiillerin
ozellikleri ise molekiilleri olusturan atomlarin ve atomlar1 bir arada tutan kimyasal
baglarin 6zelliklerine baghdir. Bir molekiiliin 6zellikleri yapisinda bulunan atomlara ve
baglara bagli olduguna gore, ozellikler ile yapi birbiriyle baglantilidir. Bir maddenin
yapisinda degisiklik yapilarak, o maddenin 6zellikleri degistirilebilir. Bu nedenle Fizik
ve Kimya alaninda ¢alisanlar maddelerin 6zelliklerini belirlemek adina sayisiz
calismalar yapmiglar ve 1yi Ozellikleri tek bir malzeme iizerinde toplamaya
caligmislardir. Arastirmacilar, malzeme biliminde yeni malzeme iiretimi i¢in polimerleri
olusturan dimer ve molekiiller tlizerinde yaptiklar1 substitiient etkileri veya doplama
islemleri ile bu molekiillerin elektriksel ve optiksel 6zelliklerinin degisebilecegini

gostermislerdir [1-2].

2-Fenilfuran ve tiirevi molekiiller organik sentezlerde ve ilag¢ sanayisinde yaygin olarak
kullanilmaktadir [3-4]. Bu sebeple bu molekiillerin yapilarinin ve 6zelliklerinin

incelenmesi 6nemlidir.

Bu molekiillerle ilgili literatiirde deneysel calismalara rastlanmamistir. R. Abu-
Eittah,R.Hilal ve M.M. Hamed yaptiklar1 teorik ¢calismada, 2-fenilfuran molekiiliiniin

denge geometrisini 0° olarak bulmuslardir [5].

1981°de W.M.F.Fabien, yar1 deneysel AM1 metodunu kullanarak yaptigi ¢alismada
denge geometrisini 0° olarak bulmus, yine bu ¢alismada 2-fenilfuran molekiiliiniin 0°
deki bariyer yiiksekligini 0 K.Joule/mol, 90° deki bariyer yiiksekligini ise 10,25
K.Joule/mol bulmustur [6].

Bizim bu g¢alismamizda, GAUSSIAN 03 paket programinda, Hartree-Fock (HF) ve
yogunluk fonksiyonu teorisi (DFT) ile 6-31++g(d,p) temel setti kullanilarak 2-fenilfuran
molekiiliiniin kendisi, klorlu ve florlu tiirevleri, geometrik optimizasyon durumlarina
getirilmis ve yapisal parametre, elektronik enerji, dipol moment, polarizebilite,

hiperpolarizebilite degerleri hesaplanmistir. Hemen arkasindan bu molekiillerin yapisini



olusturan Fenil ve Furan halkalarminin arasindaki denge dihedral ag1 degeri 0° den 180°
ye kadar periyodik olarak 10° lik arttirimlarla degistirilerek her arttirimda molekiillere
ait elektronik enerji degerleri hesaplanmistir. Denge dihedral agisi, 0° den 180° ye kadar
periyodik olarak 30° lik arttirimlarla degistirilerek her arttirimda molekiillere ait dipol
moment, polarizebilite ve hiperpolarizebilite degerleri hesaplanmistir. Molekiillere ait
elektronik ve ¢izgisel olmayan optik 6zellikler dihedral agmin bir fonksiyonu olarak

ifade edilmistir.



2. TEMEL BiLGILER

Kuantum teorisinin gelismesiyle, kuantum kanunlari, atom ve molekiil sistemleri
lizerine uygulanmaya baslanmigtir. Kuantum mekanigiyle, bir molekiil sisteminin
enerjisini ve diger 6zelliklerini hesaplamak i¢in, bu sisteme ait Schrodinger denkleminin
¢oziilmesi gerekmektedir. Ancak, Schrodinger denkleminin tam ¢dziimii tek pargacikli
sistemler i¢in miimkiin olup, sadece Hidrojen atomu i¢in tam ¢oziimii mevcuttur. Cok
parcacikli sistemler i¢in, Schrodinger denkleminin tam ¢oziimii yapilamamaktadir.
Bundan dolay1 ¢ok elektronlu sistemlerde Schrodinger denkleminin ¢oziilebilmesi i¢in
matematiksel yaklagimlar kullanilarak bazi yaklasik ¢oziim metotlar1 gelistirilmistir. Bu
yaklagik ¢oziim metotlar1 kullanilarak yapilan hesaplama sonuglarindaki farkliliklar,
yapilan farkli matematiksel yaklagimlardan kaynaklanmaktadir. Bu yaklasik

metotlardan bazilari;

1- Molekiiler mekanik metotlar
2- Yari-deneysel (Semi-emprical) metotlar

3- Ab initio metotlar?’dur.

Bu metotlardan ab initio metotlar1, yaygin olarak kullanilmaktadir [7].
Ab initio metotlarinda, diger metotlardan farkli olarak, hesaplama yaptig1 sistemlerde
151k hizi, Planck sabiti, elektronlarin kiitlesi ve hiz1 gibi temel fiziksel degerler harig,

deneysel degerler kullanilmaz [7].

2.1. Hartree-Fock Metodu (HF)

Kuantum mekanigi ile bir sistemin enerjisini ve diger fiziksel 06zelliklerini
belirleyebilmek igin, sisteme ait Schrodinger denkleminin (HY =EWY) ¢oziillmesi
gerektigini belirtmistik. Burada; y Sisteme ait dalga fonksiyonu, H Hamilton islemcisi,
E Hamiltoniyen islemcisinin enerji 6zdegeridir. Hamiltoniyen islemcisi, sistemin

toplam potansiyel ve kinetik enerjilerinin toplamina karsilik gelir.



Bu sistem i¢in, hamiltoniyen operatorii asagidaki sekilde yazilabilir:

2,7
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Schrodinger denkleminin ¢6ziimiinde kullanilan ilk yaklagim, Born-Oppenheimer

27

yaklagimidir [8]. Protonun kiitlesinin ( 1,67x10 kg), elektronun kiitlesinden
(9,1x107%" kg), 1840 kat daha fazla olmasi sebebiyle, elektronun hareketi ¢ekirdegin

hareketinden ¢ok daha hizlidir. Bu yaklagima gore, bu iki hareketin birbirinden
bagimsiz oldugu kabul edilirse, ¢ok elektronlu sistemlerin toplam dalga fonksiyonu olan

WV, ¢ekirdek ve elektron dalga fonksiyonlarinin ¢arpimi seklinde yazilabilir.

Y=y ¥ (2.2)

Born-Oppenheimer yaklagiminda, ¢ekirdegin kinetik enerjisi ihmal edilir ve
Schrédinger denklemi,

HY, =EW¥ (2.3)

seklinde yazilir.

Es. 2.1 ile verilen hamiltoniyen ifadesi, Born-Oppenheimer yaklasimi yapildiginda ayr1

A

ayri |:|0, I-AI1 ve H, operatorleri olarak yazilir [9].

|;|O _ ezzz ZSZﬂ (2.4)
off

a<p

ﬁl:i[_iviz_ze Za]:iﬁl(i) (2.5)



H=YS< (2.6)

2
i<i §

Burada, H1 terimi sadece i. elektronun hamilton operatoriidiir. Ancak, |:|2teriminde

hala iki elektronun birebir etkilesimi vardir. Dolayisiyla ¢ok elektronlu sistemlerin
hamiltoniyen operatorleri, tek elektron hamiltoniyen operatorlerinin toplami olarak
yazilamamakta ve  sonu¢ olarak; Schrédinger denklemi  degiskenlerine
ayrilamamaktadir. Bu olumsuz durumu ortadan kaldirmak icin, Hartree, bagimsiz
parcacik modelini 6ne siirmiistiir. Bu modele gore her elektron, diger elektronlarla
birebir etkilesmemekte, ¢ekirdegin potansiyel alani ve diger elektronlardan kaynaklanan

ortalama bir potansiyel etkisinde hareket etmektedir.

ZZ%—int(i) (2.7)

i<j
Boylece, cok elektronlu sistemdeki her elektron, kendi dalga fonksiyonu ile tanimlanir

ve ¢ok elektronlu bir sistemin dalga fonksiyonunu, tek elektron dalga fonksiyonlarmin

carpimi olarak verilir.

PL2,3 e 1) = 30,2 é.(n) (2.8)

Buna Hartree ¢arpimi denilir.

Hartree toplam dalga fonksiyonu, elektron koordinatlarina goére anti simetrikligi
icermemektedir. Bu durum ise, Pauli disarlama ilkesiyle c¢elisir ve yetersiz bir dalga

fonksiyonu oldugu sonucu ¢ikarilabilir.

Anti simetrikliginde hesaba katilarak 1930°da Fock ve Slater tarafindan, sistemin dalga
fonksiyonu bir determinant (Es. 2.9) seklinde yazilarak yapilmstir [10].



(2.9)

Sistemin anti-simetrik olan dalga fonksiyonlarina gore etkin potansiyel Es. 2.10 ile

verilmistir.
V) =3 [0 - B, ()dr = X (9, (DA~ B)g, () (2.10)

Etkin potansiyel terimindeki FA’ij elektronlarm koordinatlarini degistiren operatdrdiir ve

Es. 2.11 ile verilmistir.
R[4 04,2 =440 (2.11)

Cok elektronlu sistemlerde enerjinin beklenen degeri Es. 2.12 ile verilmistir.

E:<q>‘|3|q>>=<q>‘lf|oq>>+<q>

Zn:ﬁl(i)q>>+<d>

> 36 (ij)cb> (212)

i<j

@, tiim sistemin dalga fonksiyonu olup, elektronlarin dalga fonksiyonlarinin ¢arpiminin

lineer kombinasyonudur. Buna gore, enerjinin beklenen degeri Es. 2.13 ile verilir.

E=E,+ D (dOROAD)+ 2 (406, (D) (), (D))

i<j

~ (), (DR, i) (1), () (213)
~ B+ (A OROAD )+ X > (6006, () e B 006, (1)

i=j =L



Es. 2.13’de cift kath toplam ifadesindeki ilk terim, Coulomb etkilesimini, ikinci terim
ise degis-tokus etkilesimini gosterir. Sistemin taban durum enerjisine karsilik gelen
dalga fonksiyonu, varyasyon prensibinden, dalga fonksiyonunun ortanormal olmasi

Lagrange carpimi yardimui ile yapilir. Bu islemlerden sonra Hartree-Fock (HF) esitligi;
Fi)g =D &4, i=12,....N (2.14)
i

seklinde yazilir. Buradaki n, elektronlarm ve Fock operatorlerinin (F) sayisidir. Bu

ifadenin matris gosterimi asagidaki gibidir [10]:

E1Egprnnnnnnnnns Ein

A Y ETTITTTTTTPrpon Eon

Fo==cp=(dByr... S| B 2 (2.15)
Epfrrrrnnnnrnnnnns Enn

2.2. Yogunluk Fonksiyonu Teorisi (DFT)

Yogunluk Fonksiyonu Teorisi, elektron sisteminin taban durum elektronik enerjisinin,
elektron yogunlunun (p) bir fonksiyonu olarak yazilmasina dayanir.

Bu da yogunluk fonksiyonu teorisinin (DFT) temelini teskil eder. Burada bir molekiil,
cevresini elektron bulutu saran, sabitlestirilmis c¢ekirdek kiimesi olarak diisiiniiliir.
Cekirdekler, sanki elektron gazina gomiilmiis gibi diisiiniiliir. Cekirdegin elektron
bulutu lizerine etkisi, bir dis potansiyel olarak bilinir. Enerjinin beklenen degeri,

elektron yogunlugunun bir fonksiyonu olarak Es. 2.16 ile verilir.

E=(¥[p]H¥[p)
=(¥[p]T¥[pD+(¥[p V¥ [p) + (¥ [pV, ¥ [ £ (2.16)
=T[p]+Ve[P]+V.e[ P]



Burada dis potansiyelin enerji katkisi Vpe elektron yogunlugu kullanilarak ifade
edilebilir.

Vo =2 > E =) (2.17)
V. [p]= j ¥ (L)Y (L) Y V(). dr, = j p(r)v(r)dr (2.18)

Sistemdeki tiim elektronlar ayni dis potansiyelin V(r) etkisindedirler. Toplam elektronik

enerji fonksiyonu Es. 2.19 ile verilir.
E[p]=F[p]+ j p(r)v(r)dr (2.19)

Buradaki |:[/0]=T[,0]+Vee [p] ifadesi, Hohenberg-Kohn fonksiyoneli olarak taninir

[11-12]. Elektron yogunlugu, minimizasyon (ikinci Hohenberg-Kohn teoremi) prensibi

kullanilarak belirlenebilir. Bu, elektron yogunlugu i¢in varyasyon prensibinin temelidir.

Herhangi bir p# p, deneme yogunlugu igin enerji fonksiyoneli E, [p]>E, olur.

Burada p,(r) yogunluk ve E, temel durumdaki enerjidir. Bu E[p,]=E, icin de

dogrudur. Enerji fonksiyonunu minimize etmek i¢in ;

8| Enelpl- ([ p(r)—n =0 (2.20)
E

ifadesi kullanilir. Bu ifadedeki = i—{rp)]-i-v(r) belirsiz Lagrange garpanidir.
0

E. [plicindeki  F[p]=T[p]+V.[p] ifadesinde, T[p] tam olarak

hesaplanabilmektedir. Ancak V [p] icin yaklasik ¢dziimler kullanmak gerekmektedir.



DFT’nin pratik uygulamalari, Kohn ve Sham tarafindan sunulan bir prosediirle miimkiin
hale getirildi. Elektronlarin birbirleri ile etkilesmedigi bir sistem disiiniildi. Bu
sistemde, Schrodinger denklemi, bir elektron denklemine ayrilabilir olsun. Tek-elektron

denklemleri elektron yogunlugunu ifade edebilmek i¢in kullanild1.
L2

p=2.1¢l (221)
i=1

Bu sistemde, kinetik enerji fonksiyonu asagidaki forma sahiptir:
n hZ

T, [p]= D (|- 5= V¢ (2.22)
i1 2m

Bu, etkilesmeyen sistemin enerji fonksiyonudur. Gergek sistem igin;

E =T[p]-T[p] (2.23)
Bu fark, elektronlarin korelasyon enerjisini i¢erir. Degis-tokus enerjisi ile birlestirilerek;
Flol=T.[p]+3[p]+Ec[p] (2:24)

J [ p] Coulomb terimi, E,_ elektron degis-tokus ve korelasyon terimidir. Es. 2.24,

gj—([rp)hvﬂ(r) = u (2.25)

formunu alir. Burada ;

(2.26)



Burada; T [p], J[p]’nun klasik elektrodinamikteki degeri i¢in hesaplanabilir.

Problem artik E, ’nin belirlenmesine indirgenmistir.

R oo,y N
{—ﬂv +V (r)}¢i=§gij¢j (2.27)

Enerjinin beklenen degerinin minimum olabilmesi i¢in varyasyon prensibinde
kullanilan V * tek-elektron fonksiyonu degistirilerek, en uygun olani segilir. Buradan

Kanonik Kohn-Sham denklemi asagidaki sekilde yazilir:

[_h_'zvz +Vet(r):|¢i :‘9i¢i (228)

2m

Sonug olarak; burada SCF prosediirii kullanilarak Kohn-Sham orbitalleri elde edilebilir.

E,. degerini hesaplayabilmek i¢in bu terim E, ve E. seklinde iki kisma ayrilir. Yerel

yogunluk yaklasimi metotlarinda (LDA), bu fonksiyonlar sadece elektron yogunluguna
baghdir. Gradyan-diizeltmeli fonksiyonlarda ise, hem elektron yogunluguna hem de
yogunlugun gradyantma baghdir. Bir LDA fonksiyoneli tekdiize gaz modelinden su

sekilde verilmektedir:

woa_ 3( 3V s
EM=-2l jp dr (2.29)
JT

Bu ifade, tekdiize elektron gazi i¢cin degis-tokus enerjisidir. Bu degis-tokus ifadesi 1988
yilinda Becke tarafindan gelistirilerek asagidaki sekilde formiile edilmistir:

p4/3x2
A | ~___dr (2.30)
(1+6bsinh™ x)
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Buradaki b Becke tarafindan deneysel olarak 0,0042 a.u. bulunmustur. Becke
fonksiyonu LDA degis-tokus fonksiyonuna bir diizeltmedir [13].

Lee-Yang-Parr (LYP), Perdew (P86) ve Perdew-Wang (PW91) tarafindan
gelistirilmistir ve icinde hem yogunluk hem de yogunluk gradyantini iceren

fonksiyonlar bu konuda en iyi bilinen fonksiyonlardir.

Gelismis DFT fonksiyonlari, hem degis-tokus hem de korelasyon terimlerinin beraber
kullanilmast sonucu elde edilmislerdir. Bunlardan en yaygin olarak kullanilani,
Beck’nin degis-tokus terimini (Es. 2.30) ve LYP korelasyon fonksiyonunu kullanan
BLYP (Beck-Lee-Yang-Parr) fonksiyonelidir [14-15].

HF teorisinin kinetik enerji i¢in uygun sonug¢ vermesi, ancak; degis-tokus enerjisi ve
kolerasyon enerjisini iyi hesaplayamamasi, DFT modelinin ise degis-tokus enerjisi ve
kolerasyon enerjisini iyi hesaplamas1 sebebiyle, tam enerji ifadesi i¢in saf HF veya saf
DFT modelleri yerine; bu modellerin enerji ifadelerinin  toplam elektronik enerji

ifadesinde kullanilmalar1 sonucu, karma (hibrit,melez) modeller tiiretilmistir.(Es. 2.31).
E:ﬁb = CHFEXHF + CDFTEECFT (2.31)

Bu karma modellerde, en iyi sonug verenlerden biri 1993 yilinda gelistirilen Beck’nin 3

parametreli fonksiyonudur (Es. 2.32).
ES™ = ELPA 4 ¢, (ELF — ELSPA )+ ¢ EX®® + EYW™ + C AETY (2.32)
Burada c,, c, ve c. katsayilar1 deneysel degerlerden tiiretilmis sabitlerdir. Es. 2.32°de

PWO91 yerine, Lee-Yang-Parr fonksiyoneli kullanildiginda B3LYP metodu elde edilir
[10].
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2.3. Molekiil Geometrisi ve Optimizasyonu

Molekiildeki atomlarm wuzaydaki yerlesimleri ve molekiiliin yapisi, Molekiiliin
Geometrisi’ni olusturur. Molekiilin minimum enerjisine karsilik gelen, molekiildeki
atomlarin uzay yerlesimlerini bulmaya geometrik optimizasyon denir. Bunun i¢in genel

program algoritmasi [16];

i)  Molekiildeki atomlarin baglangi¢ koordinatlar1 verilir.

i) Molekiilin enerjisi ve molekiildeki her bir atom fiizerine etki eden net kuvvet
hesaplanir.

iii) Eger molekiildeki her bir atom iizerine etki eden net kuvvet sifir (~10) ise
geometrik optimizasyon tamamlanir.

iv) Eger molekiildeki her bir atom iizerine etki eden net kuvvet sifir degilse,
molekiildeki atomlarin koordinatlari, atomlar iizerine etki eden kuvveti azaltacak

sekilde degistirilir ve basamak 1i)'ye doniiliir.

Burada, molekiiler sistemin toplam enerjisinin birinci tiirevi (gradyant) ve ikinci tiirevi
(Hessian Matrisi) hesaplanarak, sistemin minimum enerjideki yapis1 tespit edilir [17].
Bu algoritmada gegerli grid olarak (75,302) kullanilir [18]. Grid ifadesindeki birinci
say1; atomdan itibaren radyal kabuk sayisini, ikincisi ise; her bir kabuktaki grid nokta
sayisini belirtir.

Molekiiliin yapisindaki kiiciik degisikliklere karsi, sistemin enerjisinin koordinata
bagimliligma potansiyel enerji yiizeyi (PES) denir. Bir molekiil i¢in potansiyel enerji
ylizeyi bilinirse, denge durumundaki geometriye karsilik gelen minimum enerjili nokta

bulunabilir.

Bir molekiil i¢in potansiyel enerji ylizeyinde Sekil 2.1'de goriildiigii gibi birden fazla

maksimum, minimum veya eyer noktalar1 olabilir.

Bu noktalar, molekiiler yapilarin kararli oldugu durumlar olarak bilinir ve bu noktalar
enerjinin birinci ve ikinci tiirevi ile belirlenir. Bu noktalarda enerjinin birinci tlirevi yani

gradyenti sifirdir. Kuvvet, gradyentin negatifi oldugundan bu noktada kuvvet de sifir

12



olur. Enerjinin ikinci tiirevi kuvvet sabitini verir. Kuvvet sabitleri bu noktalardaki
yiizeyin egriligini tanimlar ve bir sonraki asama hakkinda bilgi verir [19-20]. Ikinci
tirevlerin tamami pozitif ise, o noktaya yerel minimum, tamami negatif ise, yerel

maksimum sadece bir tanesi negatif ise eyer noktasi denir (Sekil 2.2).

= (0

A

lararl nokta [ aral nokta

Eyer noktas)

L
—

Sekil 2.1 iki boyutta potansiyel enerji yiizeyi [21].
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>
'
>

Sekil 2.2 Potansiyel enerji egrisindeki maksimum ve minimum noktalarin

karakteristigi (Burada g gradyant, k kuvvet sabitidir.)
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2.4. Cizgisel Olmayan Optik Ozellikler

Organik metaryaller hizli bilgi erisimi ve optiksel depolama uygulamalar1 i¢in dnemli
metaryallerdir. Cizgisel olmayan organik metaryeller, icerisinde elektromanyetik
dalgalarin etkilesebildigi metaryallerdir [22]. Organik materyallerde optik ozellikler,
polarizebilite ile belirlenir. Bir atom veya molekiilin polarizebilitesi, c¢ekirdek ve
elektronlarm kararli durumlarindan ne kadar kolayca yer degistirebildiklerinin bir

Olciistidiir.

Bir atom veya molekiilde kolaylikla yer degistiren elektronlar, ¢ekirdekten en uzakta
olan valans elektronlaridir. Bu nedenle valans elektronlarmin polarizebiliteye katkisi

cok biuytiktiir. Bir molekiil, dis bir E elektrik alana konuldugunda, molekiilde yeni bir

yiik diizenlenmesi meydana gelir ki bu molekiiliin dipol momenti £, nin

4, = 11,(& =0) + (U 2)aé + (L 6) BE* +.......... (2.33)

denklemine gore degismesine neden olur [23-24]. Burada, ,(&=0) elektrik alan

bulunmadigi durumdaki molekiiliin dipol momentini, & dipol polarizebilitesini, A

ikinci derece polarizebilite veya birici derece hiperpolarizebiliteyi gosterir.

o (polarizebilite) oOzelligi bir & elektrik alani etkisi altinda molekiiler elektronik
dagilimla birlestirilen ¢izgisel optik 6zellik olarak diisiiniiliirken; £ ise ¢izgisel olmayan

optik 6zellik olarak diigiiniiliir. Sistemin toplam enerjisinin Taylor seri agilimi1 [24-25]
E=E(0) — S — (1/2)05”'&68] _(1/6)ﬁijk§i§j§k Fo (2.34)
seklindedir. Burada, E(0) sistemin elektrik alan olmadig1 durumdaki toplam enerjisidir.

Alt indisler Kartezyen koordinatlar1 belirtir ve carpimlar bu kartezyen koordinatlar

(x,y,z) lizerinden yapilir.
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Zayif elektrik alanlar igin lineer ¢  polarizebilite 6zelligi molekiiler materyalleri
karakterize eder. Biiyiik elektrik alanlar i¢in ¢izgisel olmayan etkiler dnemlidir ve
materyaller g3 cizgisel olmayan optik 6zellikleriyle karakterize edilirler.

Yon degistiren (ossilasyon yapan) alanlar i¢in (elektromanyetik radyasyon gibi) bu
ozellikler frekansa baghdir ve dinamik 6zellikler olarak bilinir. Frekansin sifira gitmesi

limiti ( |jm ) durumunda, bu 6zellikler statik 6zellikler olarak bilinir.

w—0
Cizgisel olmayan optik 6zellikler hesaplanirken;

Polarizebilite i¢in:

1
Aot = 3 (o + o +ay) (2.35)

Hiperpolarizebilite i¢in:

Biop = [(/Biii + B + P )2 + (ﬂjjj + B +ﬁjii)2 + (ﬂkkk + B +ﬁkjj)2:|% (2.36)
ifadeleri kullanildi.

2.5. Temel Setler

Bu kisimda, hesaplamalarda kullanilan atomik setler ile ilgili temel bilgiler verilecektir.
Temel setler, atomik orbitallerin (AO) matematiksel olarak ifade edilmesidir.
Bilinmeyen bir molekiiler orbital (MO); molekiillerin atomlardan olusmasi ve ayni cins

atomlarin farkli cins molekiillerde benzer Ozellikler gdstermeleri nedeniyle atomik

orbitallerin ¢izgisel toplamlari olarak yazilabilir. (Es. 2.37) [26].
Vi= Cuby (2.37)
pu=1

Burada, y, molekiiler orbitali 9, atomik orbitalleri Ci ise molekiiler orbital agilim

katsayismi ifade eder. Fakat molekiilleri olusturan atomlarm, atomik orbitallerinde
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biyiiklik, sekil veya yik bakimindan onemli degisiklikler olur. Bu da bazi
tanimlamalar gerektirir. Bunun i¢in, temel sete polarize ve difiiz fonksiyonlar eklenerek
genigletilmis temel set tanimlanmistir. Genisletilmis temel setler, molekiiliin yiiksek
dereceden orbitallerini hesaba katarak molekiiler yiik dagilimindaki, komsu atomlarin

etkilesmesinden kaynaklanan sekil ve boyut degisikliklerini tanimlar.

Atomlar birbirine yaklastirildiginda diger ¢ekirdeklerin etkisiyle elektronik yogunluk
bozulur. Yiik dagiliminin yeniden yapilanmasi, kutuplanma etkisine sebep olur. Bunu

gidermek i¢in eklenen temel fonksiyonlara polarize fonksiyonlar denir.

Uyarilmis ve iyonik molekiillerde elektron yogunlugu, molekiiliin temel durumuna gore
daha dagmiktir. Bu durumu matematiksel olarak modellemek i¢in daginik fonksiyonlar
(difiize) kullanilir. Temel setlere eklenen bu fonksiyonlara difiize fonksiyonlar denir.
Literatiirde degisik sekillerde gosterilen veya program verilerinde bulundurulan ¢ok

sayida temel set vardir.

k-nImG temel set split-valans tipi temel set olarak bilinir. Bu gdsterimde k orbital veya
i¢ kabuktaki elektronlarin ka¢ tane ilkel gaussian tipi fonksiyon ile temsil edildigini
gosterir. nlm ise hem valans orbitallerinin kaga yarildigini hem de bunlarin kag tane
ilkel gaussian fonksiyonu ile temsil edildigini gosterir. Eger gosterimde sadece (nl) var
ise ikili yarilma, (nlm) var ise ti¢lii yarilma dikkate alinir. Temel set gosteriminde G den
once difiize fonksiyonlar i¢in + veya ++ gdsterimi kullanilir. + agir atomlar igin p-
fonksiyonunu, ++ ise Hidrojen atomu i¢in s- fonksiyonunu tanmimlar. Polarize
fonksiyonlar1 belirtmek i¢in G den sonra parantez iginde agwr atomlar i¢in d, df ve

Hidrojen atomu i¢in p, pd harfleri kullanilir.

Genelde atomik orbitali tam ifade edebilmek i¢in ¢ok sayida temel fonksiyona ihtiyag
duyulur. Kullanilan temel fonksiyon sayisi arttik¢a, orbital daha iyi tanimlanir. Bunun
icin molekiil sisteminin elektriksel o6zellikleri (dipol moment, polarizebilite, vb.)
hesaplanirken, temel setlere difiize ve polarize fonksiyonlar eklenerek dogrulugu

arttirilir. Ornegin 6-31+G(d), 6-31++G(d), 6-31++G(d, p) ve 6-311++G(d, p) Vvb.
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Temel fonksiyon sayis1 fazlalagtikca, daha fazla hesaplama siiresi ve daha fazla
bilgisayar hafizasi gerekir. Bu nedenle, yapilacak bir hesaplamada amaglanan sonuca

uygun temel set se¢ilmelidir.
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3. MATERYAL VE METOT

3.1. Metot

Bu ¢alismada, 2-fenilfuran molekiilii ve bu molekiilden tiiretilen 2-(2-klorofenil)furan,
2-(2-florofenil)furan, 2-(4-klorofenil)furan ve 2-(4-florofenil)furan molekiillerinin giris
dosyalar1 Gauss View 03 paket programinda olusturulmus, tiim hesaplamalar HF ve
DFT/B3LYP metotlarinda, 6-31++g(d,p) temel seti kullanilarak Gaussian 03W paket
programinda yapilmistir [27-28]. Yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen yapisal

parametre degerleri EK-1, EK-2, EK-3, EK-4 ve EK-5 ’de verilmistir.

Molekiillerin geometrik optimizasyonlari, HF ve DFT/B3LYP metotlarinda, higbir
smirlama konulmadan yapilmistir. Geometrik optimizasyonlar1 sonucu, molekiillerin
denge durumlarina ait yapisal parametreleri, bag uzunluklari (A), bag acilar1 (°),
dihedral acilar1 (°), elektronik enerjileri (a.u.)” ve dipol momentleri (Debye) elde

edilmistir.

Molekiillerin,  elektronik  enerjileri,  dipol ~ momentleri,  polarizebilite  ve
hiperpolarizebilite degerleri, bu molekiilleri olusturan Fenil ve Furan halkalarin

arasindaki dihedral a¢1 degisiminin bir fonksiyonu olarak hesaplanmistir.

Molekiiler 6zelliklerin sonuglari, grafiksel hale getirilmis ve molekiil tizerindeki flor ve

klor atomlarinin konumuna gore degisimleri yorumlanmistir.

" a.u.=627,51530 kcal/mol
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3.2. Materyal

Bu ¢alismada incelenen molekiillerin adlandirilmasinda kullanilan sistematik, Sekil
3.1°de, kimyasal ve geometrik yap1 konfigiirasyonlar1, Sekil 3.2, Sekil 3.3, Sekil 3.4

Sekil 3.5°de ve adlandirilmalari, ¢izelge 3.1°de verilmistir.

Sekil 3.1 2-fenilfuran molekiilii, klorlu ve florlu tiirevlerinin adlandirilmasinda

kullanilan kimyasal ve geometrik yap1 konfigiirasyonu

Cizelge 3. 1 2-fenilfuran molekiilii, klorlu ve florlu tiirevlerinin adlandirilmasi

MOLEKUL R
R7 R8 R9 R10 R11
2-fenilfuran H H H H H
2-(2-klorofenil)furan Cl H H H H
2-(2-florofenil)furan F H H H H
2-(4-klorofenil)furan H H Cl H H
2-(4-florofenil)furan H H F H H
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Sekil 3.2 2-(2-klorofenil)furan molekiilii konfigiirasyonu

Sekil 3.3 2-(2-florofenil)furan molekiilii konfigiirasyonu
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Sekil 3.4 2-(4-klorofenil)furan molekiilii konfigiirasyonu

Sekil 3.5 2-(4-florofenil)furan molekiilii konfigiirasyonu
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4. HESAPLAMA SONUCLARI

Bolim 3 de belirtilen metot ve yontemler kullanilarak, {iizerinde c¢alistigimiz
molekiillere ait yapisal parametreler, dipol moment, elektronik enerji, polarizebilite ve

hiperpolarizebilite degerleri hesaplanmistir.

4.1. Yapisal Parametreler

Molekiilii olusturan fenil ve furan halkalar1 izerinde bulunan 7 -elektronlar1 etkilesimi,
halkalar1 diizlemsel tutma egilimindedir [29]. Halkalar iizerinde orto pozisyonunda
bulunan atomlarm sterik etkilesimleri ise halkalar1 diizlemsellikten ayirma
egilimindedir. Molekiil geometrisinde 6nemli bir faktor olan denge dihedral agisi, bu iki
etkilesim sonucu olusmaktadir ve molekiillerin bircok fiziksel o6zelliklerini
etkilemektedir [30]. Bizim {izerinde ¢alistigimiz molekiillerde denge dihedral agis1, fenil

halkasi diizlemi ile furan halkas1 diizlemi arasindaki agidir.

Cizelge 3.1 de belirtilen molekiillerin geometrik optimizasyonlari, hi¢bir smirlama
yapilmadan HF/6-31++G(d,p) ve DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modelleri kullanilarak
hesaplanmistir. Molekiiliin denge durumuna ait yapisal parametreler (bag uzunluklari,
bag agilar1 ve dihedral agilar) EK-1, EK-2, EK-3, EK-4 ve EK-5’de verilmistir.

2-fenilfuran i¢in (C1-C12), 2-(2-klorofenil)furan igin (C1-C11), 2-(2-florofenil)furan
icin (C1-C12), 2-(4-klorofenil)furan igin (C1-C10), 2-(4-florofenil)furan i¢in (C1-C11)
merkez karbon atomlar1 arasindaki bag uzunluklar1 hari¢, molekiillerdeki diger biitiin
bag uzunluklarini, DFT/B3LYP modelinin HF modeline gére, ortalama 0,01 A daha
biiyiik hesapladig1 goriilmiistiir. Merkez karbon atomlar1 arasindaki bag uzunluklarmi
ise DFT/B3LYP modelinin HF modeline gdre ortalama 0,009 A daha kiiciik hesapladig1
gorilmiistiir. Bu durum literatiirde iizerinde ¢alisilan farkli molekiillerin geometrik

optimizasyonlarinda da goriilmiistiir [31-32].
DFT/B3LYP modelindeki hesaplamalarda bag uzunlugunun, HF modeline gore biiyiik

olmas1 beklenen durum olup, bunun nedeni; HF modelinin elektron korelasyon

enerjisini hesaba katmamasidir. Merkez karbon atomlar1 arasindaki bag uzunluklarin
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tam tersi ¢ikmasinin nedeni ise; halkalar tizerinde bulunan  m-elektronlarinin

etkilesimidir [31].
HF ve DFT/B3LYP modelleri ile hesaplanan denge durumu dihedral agilari, elektronik
enerjileri ve denge durumu dipol moment degerleri cizelge 4.1 de, denge durumu

polarizebilite ve hiperpolarizebilite degerleri ¢izelge 4.2 de verilmistir.

Cizelge 4. 1 Denge durumlar: dihedral agilari, dipol moment ve elektronik enerji

degerleri
HF 6-31++ G(d,p) DFT/B3LYP 6-31++G(d,p)
MOLEKULUN ADI DIHEDRAL | DIPOL | ELEKTRONIK | DIHEDRAL | DiPOL | ELEKTRONIK
ACI MOMENT ENERJI ACI MOMENT ENERJI
(derece) (Debye) (a.u) (derece) (Debye) (a.u)
2-FENILFURAN 0 0,6061 | -458,210434 0 0,6483 -461,115548
2-(2-KLOROFENIL)FURAN 27,3 1,3074 -917,10141 8,06 1,0895 -920,705003
2-(2-FLOROFENIL)FURAN 0 0,9181| -557,063267 0 0,8122 -560,35539
2-(4-KLOROFENIL)FURAN 0 2,499 | -917,107588 0 2,4554 -920,709883
2-(4-FLOROFENIL)FURAN 0 2,1133| -557,063691 0 2,1776 -560,355668

2-fenilfuran molekiiliiniin yapisal parametreleri tizerinde, klor ve flor atomlarinin
konumlarmm etkili oldugu hesaplama sonuglarindan goriilmektedir. Fenilfuran
molekiiliiniin fenil halkasindaki orto ve para pozisyonunda bulunan Hidrojen Atomu
yerine, Klor ve Flor atomlarinin sirasiyla baglanilmasiyla olusturulan tiirev
molekiillerden 2-(2-klorofenil)furan molekiilii orto pozisyonda bulunan klor atomu
etkisiyle, fenil ve furan halkalar1 arasindaki denge dihedral agisi, ilk duruma gore
degismistir. Diger tiirev molekiillerde ise ilk duruma gore denge dihedral agilarinda

degisiklik goriilmemistir.
Literatiirde bu molekiillerden yalniz 2-fenilfuran molekiiliiniin denge durumu teorik

yap1 parametreleri bulunmakta olup, R. Abu-Eittah, R Hilal ve M.M Hamed tarafindan

gerceklestirilen ¢aligmada, 2-fenilfuran molekiiliiniin denge durum dihedral agisinin 0°
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oldugu goriilmiistiir [16]. Bizim ¢aligmalarimizda da HF/6-31++G(d,p) modeliyle 0°,
DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeliyle 0° bulunmustur. Her iki hesaplama sonucunda
elde edilen denge durumu dihedral agilarmin, yapilan teorik ¢aligmalarla uyum iginde

oldugu goriilmektedir.

2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin dipol moment degerinin, ilk duruma gore, arttigi
goriilmiistiir. 2-(2-florofenil)furan molekiiliiniin dipol moment degerinin 2-fenilfuran ve
2-(2-klorofenil)furan molekiillerine ait dipol moment degerleri arasinda oldugu
goriilmiistiir. 2-(4-klorofenil)furan molekiiliiniin dipol moment degerinin, diger
molekiillerin dipol moment degerlerinden daha bilyiik oldugu goriilmiistiir.
2-(4-florofenil)furan molekiiliiniin dipol moment degerinin, 2-(4-klorofenil)furan
molekiiliiniin dipol moment degerinden kiiciik ve diger molekiillerin dipol moment

degerlerinden biiyiik oldugu goriilmiistiir.

Tiirev molekiillerin elektronik enerjilerinde ilk duruma gore artiglar goriilmiistiir. Bunun
en Onemli nedeni, Hidrojen atomu yerine, daha fazla enerjiye sahip klor ve flor
atomlarinin bagli olmasidir. Klorlu molekiiliin enerjisi, florlu molekiiliin enerjisinden
daha fazla olup, enerji degerinin, klor ve flor atomlarinin orto veya para konumunda
bulunmalarindan fazla etkilenmedigi goriilmiistiir. Molekiillerin enerjilerinde klor ve
flor atomlarinin konumlarinin fazla etkili olmadigi, klor ve flor atomlarinin cinslerinin

daha etkili oldugu goriilmiistiir.
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Cizelge 4. 2 Denge durumlar1 polarizebilite ve hiperpolarizebilite degerleri

HF 6-31++ G(d,p) DFT/B3LYP 6-31++G(d,p)

MOLEKULUN ADI HIiPER HiPER
POLARIZEBILITE | POLARIZEBILITE | POLARIZEBILITE | POLARIZEBILITE

(a.u) (a.u) (a.u) (a.u)

2-FENILFURAN 112,9 3336 125,1 653,9
2-(2-KLOROFENIL)FURAN 123,1 359,9 137,2 782,7
2-(2-FLOROFENIL)FURAN 1124 461,1 125,4 833,7
2-(4-KLOROFENTL)FURAN 125,6 70,8 141,2 140,5
2-(4-FLOROFENIL)FURAN 111,2 86,1 1246 445

Tiirev molekiillerin polarizebilite degerlerinde, klor ve flor atomlarinin pozisyonlarinin
fazla etkili olmadigi ve klor atomunun polarizebiliteye etkisinin flor atomunun
etkisinden daha fazla oldugu gorilmiistiir.

Tirev molekiillerin hiperpolarizebilite degerlerinin, klor ve flor atomlarinin orto
pozisyonundaki durumlarinda en yiiksek degerlerini aldiklari, para pozisyonundaki

durumlarinda ise en kiiclik degerlerini aldiklar1 goriilmiistiir.

4.2. Bagil Enerji ve Torsiyon Potansiyeli

Molekiillerin enerjileri, molekiiliin yapisin1 karakterize eden degisik parametrelerin
karigik bir fonksiyonu olarak ifade edilebilir. Molekiillerin enerjilerinin minimum
oldugu durumlarda, molekiil fiziksel olarak denge durumuna geldiginden, molekiiliin
enerji ifade edilmelidir.

fonksiyonunun minimum degerleri bu parametrelerle

Molekiillerin denge durumunda molekiil etkilesmeler ve molekiiller arasi

i¢i
etkilesmeler oldukca etkilidir.
Glinlimiizde belli

yaklagimlar kullanilarak bu istenilen ¢6ziimlere bilgisayar

sistemlerinde ulasilabilmektedir. Molekiilsel sistemlerde, O -bagi etrafinda gruplarin
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donmesinden meydana gelen gegici molekiil sekline, molekiiliin konformasyonlari,
gruplarin 0 -bag1 etrafinda donmeleri sonucu molekiiliin ugradigi enerji degisiminin

analizine de konformasyon analizi denir [33].

Bu c¢alismada HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanilarak molekiillerin i¢ enerjileri,
Fenil ve Furan halkalar1 arasindaki dihedral agmin fonksiyonu olarak hesaplanmistir.
Halkalar arasindaki dihedral a¢1 0° den 180° ye kadar 10° lik arttimlarla degistirilerek,
her arttrima karsilik gelen enerji degerleri hesaplanmig ve tiim molekiiller i¢in bu
arttirimlara karsilik gelen en kiiclik enerji degerleri sifir kabul edilerek molekiillerin
bagil enerjileri hesaplanmistir. Klor ve flor atomlarmin bagil enerji iizerine etkileri
incelenmistir. Bu bagil enerjilerin dihedral agiya gore degisim grafikleri HF modeli igin
Sekil 4.1, Sekil 4.2, Sekil 4.3, Sekil 4.4 ve Sekil 4.5 de, DFT/B3LYP modeli i¢in Sekil
4.6, Sekil 4.7, Sekil 4.8, Sekil 4.9 ve Sekil 4.10 da verilmistir.

Molekiillerde, 0° deki bariyer yiiksekligi (AEp), ortogonal (90°) durumdaki bariyer
yiiksekligi (AEgp) vel80° deki bariyer yiiksekligi (AEigo) degerleri hesaplanmis ve
cizelge 4.3 de verilmistir. Denge durumunda diizlemsel durumda bulunan molekiillerin
0° deki enerjisi ayn1 zamanda molekiiliin denge durum enerjisi oldugundan 0° deki

bariyer yiiksekligi (AEg), daima sifir olmaktadir.

Cizelge 4. 3 Molekiillerin hesaplanan torsiyon bariyer yiikseklikleri

HF 6-31++ G(d,p) DFT/B3LYP 6-31++G(d,p)
MOLEKULUN ADI
AE, AEg AE g AE, AEg AE ;g
(k.cal/mol) (k.cal/mol) (k.cal/mol) (k.cal/mol) (k.cal/mol) (k.cal/mol)
2-FENILFURAN 0 3,66 0 0 4,67 0
2-(2-KLOROFENIL)FURAN 0,17 1,91 3,71 0,002 3,3 3,07
2-(2-FLOROFENIL)FURAN 0 4,2 3,77 0 531 3,66
2-(4-KLOROFENIL)FURAN 0 3,72 0 0 4,76 0
2-(4-FLOROFENIL)FURAN 0 3,36 0 0 4,4 0
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W.M.F Fabian, 1981 yilinda yaptig1 ¢alismada, 2- fenilfuran’a ait denge durum dihedral
acisini 0 derece bulmustur. Yine bu calismada, 0 derece ve 90 derece arasindaki enerji
farki 10,25 k.joule/mol bulunmustur [17]. 2007 yilinda yaptigi diger bir ¢alismada,
2- fenilfuran’a ait denge durum dihedral agisin1 0,33 derece bulmustur. Yine bu
calismada O derece ve 90 derece arasindaki enerji farki 15,47 k.joule/mol bulunmustur
[34]. Literatiirdeki bu sonuglarla, bizim hesaplama sonuglarimiz  birbirini

desteklemektedir.(3,66 k.cal/mol=15,3 k.joule/mol)
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enerjisinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.2 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin

bagil enerjisinin dihedral ag¢iya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.3 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan molekiiliiniin

bagil enerjisinin dihedral agiya bagl olarak degisimi
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Sekil 4.4 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan molekiiliiniin

bagil enerjisinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.5 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan molekiiliiniin

bagil enerjisinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.6 DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekiiliiniin

bagil enerjisinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.7 DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan

molekiiliiniin bagil enerjisinin dihedral agtya bagh olarak degisimi
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Sekil 4.10 DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan

molekiiliiniin bagil enerjisinin dihedral agiya bagli olarak degisimi

Dihedral aginin fonksiyonu olarak molekiillere ait bariyer yiikseklikleri incelendiginde,
her iki model ile yapilan hesaplamalarda bariyer yiikseklik grafiklerinin benzer
davraniglar gosterdikleri, ancak HF modelinin DFT/B3LYP modeline gore bariyer
yiiksekliklerini daha kii¢iik hesapladigi goriilmiistiir. Diizlemsel molekiillerin, 0° deki
bariyer yiiksekliklerinin sifir oldugu, ortogonal durumdaki (90°) bariyer yiiksekliginin
ise maksimum oldugu goriilmiistiir. 180° deki bariyer yiiksekliginde, klor ve flor
atomlarinin  konumlarmin ¢ok etkili olduklar1 goriilmiistiir. Molekiillerin bariyer

yiikseklikleriyle ilgili daha 6nceki ¢alismalarda da bu durumlar gériilmiistiir [35].

Para pozisyonunda bulunan Klor ve Flor atomlarmin, molekiillerin bariyer yiiksekligi
iizerinde etkileri az olmasina ragmen, orto pozisyondaki Flor atomu molekiiliin tiim ag1
degerlerinde bariyer yiiksekligini arttirdigi goriilmiistiir. Orto pozisyondaki Klor
atomunun ise 180° ye yakin durumlar hari¢, bariyer yiiksekliklerini azalttigi
gorililmiistiir. Orto pozisyonundaki Flor ve Klor atomlarmin 180° deki bariyer

yiiksekligini arttirmasi, bu atomlarin bu durumunda Furan halkasindaki Oksijen
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atomuyla ayni tarafta ve yakin durumda bulunmalarindan olusan sterik etkiler olarak

yorumlanmistir.

4.3. Indiiklenmis Dipol Moment

Molekiiler sistemlerde dipol moment, molekiildeki bireysel dipol momentlerin vektorel
toplamina esittir. Elektronegatiflikleri farkli atomlarin kovalent bag yaparken ortaklasa
kullandiklar1 elektronlara bag elektronlar1 denir. Bu bag elektronlarini, elektronegatifligi
biiyiik olan atom kendine daha fazla ¢eker. Bu yiizden; elektronegatifligi biiyiik olan
atoma yakin bdlgede kismi negatif yiik ( o -), elektronegatifligi kiiciik olan atoma yakin
bolgede kismi pozitif yiik (O +) olusarak bagda polarlasma meydana gelir. Hidrojen ve
karbon atomlarinin yaptiklar1 kovalent baglar daha az polar olurlar ve bundan dolay,
molekiillerin dipol momentleri iizerinde klor ve flor atomunun etkisi daha baskindir. Bu
etki Liu ve arkadaslarmin Florlu phenylbisiklohexzan molekiilii ile yaptiklar1 ¢calismada

verilmistir [36].

Bu c¢alismada, HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanilarak molekiillerin Fenil ve Furan
halkalar1 arasindaki dihedral agi degeri 0° den 180° ye kadar 30° lik arttrimlarla
degistirilerek, her arttirima karsilik gelen dipol moment degerleri hesaplanmis ve dipol
moment degerleri dihedral agmin fonksiyonu olarak elde edilmistir. Klor ve flor

atomlarinin dipol moment lizerine etkileri incelenmistir.

2-fenilfuran,  2-(2-klorofenil)furan,  2-(2-florofenil)furan,  2-(4-klorofenil)furan,
2-(4-florofenil)furan molekiillerinin dipol moment degerinin dihedral agiya bagh olarak
degisiminin, her iki hesaplama modelinde de ayni egilimde oldugu goriilmiistiir. Bu
dipol moment degerlerinin dihedral agiya gore degisim grafikleri, HF modeli igin
Sekil 4.11, Sekil 4.12, Sekil 4.13, Sekil 4.14 ve Sekil 4.15 de, DFT/B3LYP modeli i¢in
Sekil 4.16, Sekil 4.17, Sekil 4.18, Sekil 4.19 ve Sekil 4.20 de verilmistir.
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Sekil 4.12 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin

dipol momentinin dihedral agiya bagl olarak degisimi
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Sekil 4.13 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan molekiiliiniin

dipol momentinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.14 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(4-klorofenil)furan molekiiliiniin

dipol momentinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.15 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(4-florofenil)furan molekiiliiniin

dipol momentinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.16 DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekiiliiniin

dipol momentinin dihedral agiya bagl olarak degisimi
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Sekil 4.17 DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan

molekiiliiniin dipol momentinin dihedral agiya bagl olarak degisimi

——2-(2-FIF)F
1,60 -

1,40
1,20
1,00
0,80

0,60

Dipol moment (Debye)

0,40 ~

0,20 +

0,00 T T T T T 1
0] 30 60 90 120 150 180

Dihedral a¢i {Derece)

Sekil 4.18 DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(2-florofenil)furan

molekiiliiniin dipol momentinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.19 DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan

molekiiliiniin dipol momentinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.20 DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan

molekiiliiniin dipol momentinin dihedral agiya bagl olarak degisimi
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Klor ve Flor atomlarmin orto pozisyonunda bulundugu molekiiller olan
2-(2-klorofenil)furan, 2-(2-florofenil)furan molekiillerinde dipol moment degerlerinin,
ayni egilimde oldugu ve 2-fenilfuran molekiiliiniin dipol momentine gére daha biiyiik
oldugu goriilmiistiir. Bu molekiillerin dipol moment degerlerinin 0° durumunda en

diisiik seviyede oldugu ve 180° durumda daha yiiksek seviyelerde oldugu goriilmiistiir.

Klor ve Flor atomlarinin para pozisyonunda bulundugu molekiiller olan
2-(4-klorofenil)furan ve 2-(4-florofenil)furan molekiillerinde polarlanmaya geometrik
sekillerinin de etkisiyle dipol momentlerin en yliksek degerleri aldiklar1 ve ayni
egilimde olduklar1 gorilmiistiir.  2-(4-klorofenil)furan ve 2-(4-florofenil)furan
molekiillerinin dipol moment degerlerinin 0° ve 180° durumunda maksimum, ortogonal

(90°) durumda ise minimum oldugu gorilmiistiir.

4.4. Polarizebilite

Bir molekiiliin polarizebilitesi, bir elektrik alan uygulanan molekiiliin dipol momentinin,
bu elektrik alana gosterdigi dogrusal tepki olarak tanimlanir. Polarizebilite, molekiiler
optik ve spektroskopide kullanilan 6nemli bir niceliktir. Elektrik alan uygulanan bir

molekiiliin seklindeki degisim polarizebilite ile belirlenir.

Bu c¢alismada HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanilarak molekiillerin Fenil ve Furan
halkalar1 arasindaki dihedral ag1i degeri 0° den 180° ye kadar 30° lik arttrimlarla
degistirilerek, her arttirinma karsilik gelen polarizebilite degerleri hesaplanmis ve
polarizebilite degerleri dihedral a¢inin fonksiyonu olarak elde edilmistir. Klor ve flor

atomlarinin polarizebilite iizerine etkileri incelenmistir.

2-fenilfuran,  2-(2-klorofenil)furan,  2-(2-florofenil)furan,  2-(4-klorofenil)furan,
2-(4-florofenil)furan molekiillerinin polarizebilite degerinin dihedral agiya bagh olarak
degisimlerinin, her iki hesaplama modelinde de, ayni egilimde oldugu goriilmiistiir. Bu
polarizebilite degerlerinin dihedral aciya gore degisim grafikleri, HF modeli i¢in Sekil
4.21, Sekil 4.22, Sekil 4.23, Sekil 4.24 ve Sekil 4.25 de, DFT/B3LYP modeli i¢gin Sekil
4.26, Sekil 4.27, Sekil 4.28, Sekil 4.29 ve Sekil 4.30 da verilmistir.
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Sekil 4.21 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekiiliiniin

polarizebilitesinin dihedral a¢iya bagl olarak degisimi
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Sekil 4.22 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin

polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.23 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(2-florofenil)furan molekiiliiniin

polarizebilitesinin dihedral agiya bagl olarak degisimi
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Sekil 4.24 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan molekiiliiniin

polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.25 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan molekiiliiniin

polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.26 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekiiliiniin

polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.27 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan

molekiiliiniin polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.28 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan

molekiiliiniin polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.29 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan

molekiiliiniin polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.30 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan

molekiiliiniin polarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Bu molekiillerin polarizebilite degerlerinin, 0° ve 180° durumda maksimum, 90°
(ortogonal) durumda minumum oldugu ve ortogonal duruma gore simetrik yapida
olduklar1 goriilmiistiir. Para veya orto durumunda bulunan klor atomunun polarizebilite
degerini yiikselttigi, Para veya orto durumunda bulunan flor atomunun ise polarizebilite
degerini diisiirdiigii ve klor atomunun flor ataomuna gore polarizebilitede daha etkili

oldugu goriilmiistiir.

4.5. Hiperpolarizebilite

Bir molekiiliin hiperpolarizebilitesi, bir elektrik alan uygulanan molekiiliin dipol

momentinin bu elektrik alana kars1 gosterdigi dogrusal olmayan tepkinin bir 6lglistidiir.

Bu c¢alismada HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanilarak molekiillerin Fenil ve Furan
halkalar1 arasindaki dihedral a1 degeri 0° den 180° ye kadar 30° lik arttrimlarla
degistirilerek, her arttirima karsilik gelen hiperpolarizebilite degerleri hesaplanmis ve
hiperpolarizebilite degerleri dihedral aginin fonksiyonu olarak ifade edilmistir. Klor ve

flor atomlarinin hiperpolarizebilite iizerine etkileri incelenmistir.

2-fenilfuran,  2-(2-klorofenil)furan,  2-(2-florofenil)furan,  2-(4-klorofenil)furan,
2-(4-florofenil)furan molekiillerinin hiperpolarizebilite degerinin dihedral agiya bagh
olarak degisimlerinin, her iki hesaplama modelinde de, aym1 egilimde oldugu
goriilmiistiir. Bu hiperpolarizebilite degerlerinin dihedral agiya gore degisim grafikleri,
HF modeli igin Sekil 4.31, Sekil 4.32, Sekil 4.33, Sekil 4.34 ve Sekil 4.35 de,
DFT/B3LYP modeli icin Sekil 4.36, Sekil 4.37, Sekil 4.38, Sekil 4.39 ve Sekil 4.40 da

verilmistir.
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Sekil 4.31 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekiiliiniin

hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagh olarak degisimi
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Sekil 4.32 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin

hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.33 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan molekiiliiniin
hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagh olarak degisimi
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Sekil 4.34 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan molekiiliiniin

hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagh olarak degisimi
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Sekil 4.35 HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan molekiiliiniin

hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagh olarak degisimi
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Sekil 4.36 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekiiliiniin

hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.37 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile 2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin

hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagh olarak degisimi
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Sekil 4.38 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan

molekiiliiniin hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Sekil 4.39 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan

molekiiliiniin hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagl olarak degisimi
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Sekil 4.40 DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan

molekiiliiniin hiperpolarizebilitesinin dihedral agiya bagli olarak degisimi
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Tiim molekiillerin hiperpolarizebilite degerlerinin, ortogonal duruma gore simetrik
olduklar1  gozlenmis, @ HF  modelinde  2-fenilfuran,  2-(2-klorofenil)furan,
2-(2-florofenil)furan molekiillerinin hiperpolarizebilte degerlerinin diizlemsel durumda

maximum, ortalama 70° ve 110° de minumum degerlerde oldugu goriilmiistiir.

2-(4-klorofenil)furan ve 2-(4-florofenil)furan  molekiillerinin  hiperpolarizebilite
degerlerinin ortogonal durumda maksimum oldugu goriilmiistiir. 2-(4-florofenil)furan
molekiiliiniin  hiperpolarizebilite degerinin diizlemsel durumunda minumum oldugu,
2-(4-klorofenil)furan molekiiniin hiperpolarizebilite degerinin ise ortalama 30° ve 150°

lerde minumum seviyelerde oldugu goriilmiistiir.

DFT/B3LYP modelinde 2-fenilfuran, 2-(2-klorofenil)furan ve 2-(2-florofenil)furan
molekiillerinin hiperpolarizebilte degerleri i¢in 70° ve 110° de mimumumlar

goriilememistir.
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5. SONUC VE ONERILER

Bu ¢aligmada, 2-fenilfuran molekiiliiniiniin fenil halkasinda bulunan orto ve para
pozisyonundaki hidrojen atomu, sistematik olarak klor ve flor atomlariyla degistirilerek
olusturulan, 2-(2-klorofenil)furan, 2-(2-florofenil)furan, 2-(4-klorofenil)furan ve
2-(4-florofenil)furan  molekiillerinin yapisal ve elektronik ozellikleri,
HF/6-31++G(d,p) ve DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modelleri ile hesaplandi. Bu
molekiillerin denge durumlar1 yapisal parametreleri hesaplandiktan sonra, molekiillerin
elektronik enerjileri, indiiklenmis dipol momentleri, polarizebilite ve hiperpolarizebilite

degerleri, dihedral aginin fonksiyonu olarak incelendi.

Para-klor ve para-florlu molekiillerin her iki hesaplama modelinde de, torsiyon
potansiyellerinin 0° ile 180° de minimum ve birbirine esit oldugu gorilmiistiir.
Para-klor ve para-florlu molekiillerin torsiyon potansiyel egrilerinin, ortogonal duruma

gore simetrik oldugu ve torsiyon potansiyel enerjilerini etkilemedigi goriilmiistiir.

Orto klor ve orto florlu molekiillerinin her iki hesaplama modelinde de torsiyon
potansiyellerinde sterik etkiler sonucu ge¢is durumlarmin olustugu gorilmistiir.
Molekiillerin torsiyon potansiyel egrilerinin ortogonal duruma gore simetrikligini
kaybettikleri goriilmiistiir. Orto-klorlu yapinin torsiyon potansiyelini yiikselttigi,
orto-florlu yapmin torsiyon potansiyelini disiirdiigii gortlmiistiir. 0° deki torsiyon
potansiyel enerjilerinin, 180° deki torsiyon potansiyel enerjilerinden kii¢iik oldugu
gorilmiistir. Orto-flor yapili molekiiller harig, diger molekiillerin ortogonal
durumlarinda torsiyon potansiyel enerjilerinin, 0° ve 180° durumdan daha yiiksek

oldugu goriilmiistiir [35].
Para-klor ve para-florlu molekiillerde, her iki hesaplama modelinde de dipol moment

degerlerinin, en yiiksek degerleri aldiklar1 ve ortogonal duruma goére simetrik oldugu

gOrilmiistiir.
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Orto klor ve orto florlu molekiillerde her iki hesaplama modelinde de dipol moment
degerlerinin ortogonal duruma gore simetrik olmadiklar1 ve 180° durumda daha yiiksek

olduklar1 goriilmiistiir.

Klor atomunun, molekiillerin polarizebilitelerini yiikselttigi, flor atomlarmin ise
molekiillerin polarizebilitelerini diistirdiigi ancak klor atomu kadar etki etmedigi
goriilmiistiir. Molekdillerin polarizebilite degerlerinin ortogonal duruma gore simetrik

oldugu goriilmiistiir.
Klorlu ve florlu molekiillerin hiperpolarizebilite degerleri ortogonal duruma gore

simetrik Ozellik gostermekte olup, hiperpolarizebiliteye klor ve flor atomlarinin

ozelliklerinden daha ¢cok konumlarinin etki ettigi goriilmiistiir.
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EK-1 2-fenilfuran molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yap1 parametreleri

Geometrik Yapisal Parametreler

HF' de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

6-31++G(d,p) 6-311++G(d,p) | 6-31++G(d,p) | 6-311++G(d,p)
R1 R(1,2) 1,3950 1,3936 1,4079 1,4047
R2 R(1,6) 1,3929 1,391 1,4072 1,404
R3 R(1,12) 1,4694 1,4688 1,4598 1,458
R4 R(2,3) 1,3835 1,3815 1,3932 1,3897
R5 R(2,7) 1,0749 1,0746 1,0857 1,0838
R6 R(3,4) 1,3887 1,3873 1,3990 1,3955
R7 R(3,8) 1,0756 1,0755 1,0863 1,0843
R8 R(4,5) 1,3858 1,3838 1,3974 1,3938
R9 R(4,9) 1,0754 1,0753 1,0859 1,084
R10 R(5,6) 1,3868 1,3854 1,3951 1,3916
R11 R(5,10) 1,0756 1,0755 1,0863 1,0844
R12 R(6,11) 1,0734 1,0732 1,0844 1,0825
R13 R(12,13) 1,3494 1,3471 1,3734 1,3696
R14 R(12,14) 1,3479 1,3458 1,3733 1,371
R15 R(13,15) 1,4376 1,4386 1,4309 1,4295
R16 R(13,16) 1,0697 1,0693 1,0802 1,0779
R17 R(14,17) 1,3445 1,3424 1,3639 1,3615
R18 R(15,17) 1,3409 1,3385 1,3633 1,3589
R19 R(15,18) 1,0703 1,07 1,0806 1,0784
R20 R(17,19) 1,0683 1,0682 1,0787 1,0767
Al A(2,1,6) 118,8 118,8 118,6 118,5
A2 A(2,1,12) 120,5 120,5 120,4 120,5
A3 A(6,1,12) 120,6 120,7 121,0 121,0
A4 A(1,2,3) 120,6 120,6 120,7 120,7
A5 A(1,2,7) 120,1 120,1 119,9 119,9
A6 A(3,2,7) 119,3 119,3 119,5 1194
A7 A(2,3,4) 120,3 120,3 120,4 120,4
A8 A(2,3,8) 119,6 119,6 119,5 119,6
A9 A(4,3,8) 120,1 120,1 120,1 120,1
Al10 A(3,4,5) 1195 119,5 1194 1194
All A(3,4,9) 120,2 120,2 120,3 120,3
Al2 A(5,4,9) 120,3 120,3 120,3 120,3
Al3 A(4,56) 1204 120,4 120,5 120,5
Ald A(4,5,10) 120,1 120,1 120,0 120,0
Al5 A(6,5,10) 1195 119,5 119,5 119,5
Al6 A(1,6,5) 1204 120,4 120,5 120,5
Al7 A(1,6,11) 119,6 119,6 1194 1194
A18 A(5,6,11) 119,9 119,9 120,1 120,1
Al19 A(1,12,13) 1334 133,2 133,8 133,7
A20 A(1,12,14) 117,1 117,2 117,3 117,3
A21 A(13,12,14) 109,5 109,6 109,0 109,0
A22 A(12,13,15) 106,3 106,2 106,9 106,9
A23 A(12,13,16) 126,9 126,9 126,4 126,4
A24 A(15,13,16) 126,8 126,9 126,7 126,7
A25 A(12,14,17) 108,0 108,0 107,7 107,7
A26 A(13,15,17) 105,7 105,6 106,2 106,2
A27 A(13,15,18) 127,6 127,6 127,3 127,4
A28 A(17,15,18) 126,7 126,7 126,5 126,5
A29 A(14,17,15) 110,5 110,5 110,3 110,3
A30 A(14,17,19) 116,3 116,4 115,9 115,9
A3l A(15,17,19) 133,2 133,1 133,9 133,8
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EK-1 (devam) 2-fenilfuran molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yap1 parametreleri

Geometrik Yapisal Parametreler

HF' de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

6-31++G(d,p)

6-311++G(d,p)

6-31++G(d,p)

6-311++G(d,p)

D1 D(6.1,2,3) 0,0 0,0 0,0 0,0
D2 D(6,1,2,7) 180,0 180,0 180,0 180,0
D3 D(12,1,2.3) 180,0 180,0 180,0 180,0
D4 D(12,1,2,7) 0,0 0,0 0,0 0,0
D5 D(2.1,6,5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D6 D(2,1,6,11) 180,0 180,0 180,0 180,0
D7 D(12,1,6,5) 180,0 180,0 180,0 180,0
D8 D(12,1,6,11) 0,0 0,0 0,0 0,0
D9 D(2,1,12,13) 0,1 0,0 0,0 0,0
D10 D(2,1,12,14) 180,0 180,0 180,0 180,0
D11 D(6,1,12,13) 180,0 180,0 180,0 180,0
D12 D(6,1,12,14) 0,0 0,1 0,0 0,0
D13 D(1,2,3,4) 0,0 0,0 0,0 0,0
D14 D(1,2,38) 180,0 180,0 180,0 180,0
D15 D(7,2,3,4) 180,0 180,0 180,0 180,0
D16 D(7,2,3,8) 0,0 0,0 0,0 0,0
D17 D(2,3,4.5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D18 D(2,3,4.9) 180,0 180,0 180,0 180,0
D19 D(8,34,5) 180,0 180,0 180,0 180,0
D20 D(8,34,9) 0,0 0,0 0,0 0,0
D21 D(3,4,5,6) 0,0 0,0 0,0 0,0
D22 D(3,4,5,10) 180,0 180,0 180,0 180,0
D23 D(9,4,5,6) 180,0 180,0 180,0 180,0
D24 D(9,4,5,10) 0,0 0,0 0,0 0,0
D25 D(4,5,6,1) 0,0 0,0 0,0 0,0
D26 D(4,5,6,11) 180,0 180,0 180,0 180,0
D27 D(10,5,6,1) 180,0 180,0 180,0 180,0
D28 D(10,5,6,11) 0,0 0,0 0,0 0,0
D29 D(1,12,13,15) 180,0 180,0 180,0 180,0
D30 D(1,12,13,16) 0,0 0,0 0,0 0,0
D31 D(14,12,13,15) 0,0 0,0 0,0 0,0
D32 D(14,12,13,16) 180,0 180,0 180,0 180,0
D33 D(1,12,14,17) 180,0 180,0 180,0 180,0
D34 D(13,12,14,17) 0,0 0,0 0,0 0,0
D35 D(12,13,15,17) 0,0 0,1 0,0 0,0
D36 D(12,13,15,18) 180,0 180,0 180,0 180,0
D37 D(16,13,15,17) 180,0 180,0 180,0 180,0
D38 D(16,13,15,18) 0,0 0,0 0,0 0,0
D39 D(12,14,17,15) 0,0 0,0 0,0 0,0
D40 D(12,14,17,19) 180,0 180,0 180,0 180,0
D41 D(13,15,17,14) 0,0 0,0 0,0 0,0
D42 D(13,15,17,19) 180,0 180,0 180,0 180,0
D43 D(18,15,17,14) 180,0 180,0 180,0 180,0
D44 D(18,15,17,19) 0,0 0,0 0,0 0,0
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EK-2. 2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yapi parametreleri

HF 'de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

Geometrik Yapisal Parametreler 6 31++G(d,p) 6 311++G(dp) 6 31++G(d.p) 6 311++G(d,p)
R1 R(1,2) 1,3947 1,3932 1,4114 1,4082
R2 R(1,6) 1,3999 1,3986 1,4147 1,4119
R3 R(1,11) 1,4736 1,4732 1,4635 1,4615
R4 R(2,3) 1,3868 1,3849 1,3963 1,3925
R5 R(2,19) 1,7458 1,7471 1,7626 1,7629
R6 R(3,4) 1,3821 1,3802 1,393 1,3894
R7 R(3,7) 1,0736 1,0733 1,0844 1,0824
R8 R(4,5) 1,3868 1,385 1,3972 1,3936
R9 R(4,8) 1,075 1,0749 1,0855 1,0835
R10 R(5,6) 1,3807 1,3789 1,3898 1,3861
R11 R(5,9) 1,075 1,0749 1,0857 1,0838
R12 R(6,10) 1,0726 1,0722 1,0831 1,0811
R13 R(11,12) 1,3489 1,347 1,3759 1,3724
R14 R(11,13) 1,3532 1,3513 1,3795 1,3775
R15 R(12,14) 1,4371 1,4379 1,4299 1,4284
R16 R(12,15) 1,067 1,0662 1,0762 1,0737
R17 R(13,16) 1,3416 1,3393 1,3604 1,3578
R18 R(14,16) 1,3407 1,338 1,3621 1,3578
R19 R(14,17) 1,0702 1,0699 1,0805 1,0783
R20 R(16,18) 1,0684 1,0684 1,0789 1,0769
Al A(2,1,6) 117,0 116,9 116,3 116,2
A2 A(2,1,11) 125,0 1251 125,3 1254
A3 A(6,1,11) 117,9 117,9 118,4 118,4
Ad A(1,2,3) 1215 1215 1218 1219
A5 A(1,2,19) 1222 122,3 1222 122,3
A6 A(3,2,19) 116,3 116,2 116,0 115,8
A7 A(2,3,4) 120,3 120,3 120,3 120,4
A8 A(2,3,7) 1191 119,1 118,9 118,9
A9 A(4,3,7) 120,6 120,7 120,8 120,7
A10 A(3,4,5) 119,5 119,5 119,3 119,3
All A(3,4,8) 119,8 119,8 119,8 119,8
Al12 A(5,4,8) 120,7 120,7 120,9 120,9
Al13 A(4,5,6) 119,9 119,9 120,1 120,1
Al4 A(4,59) 120,4 120,4 120,4 120,4
Al5 A(6,5,9) 119,7 119,7 119,5 119,6
A16 A(1,6,5) 1219 1219 1222 1222
Al17 A(1,6,10) 118,4 118,5 118,1 118,1
A18 A(5,6,10) 119,7 119,6 119,7 119,7
A19 A(1,11,12) 135,6 135,6 136,7 136,7
A20 A(1,11,13) 115,0 115,0 114,9 114,9
A21 A(12,11,13) 109,3 109,3 108,4 108,4
A22 A(11,12,14) 106,4 106,3 107,1 107,1
A23 A(11,12,15) 126,9 127,0 126,5 126,5
A24 A(14,12,15) 126,8 126,7 126,4 126,4
A25 A(11,13,16) 108,1 108,1 107,9 107,9
A26 A(12,14,16) 105,8 105,7 106,2 106,2
A27 A(12,14,17) 1274 1275 1271 1271
A28 A(16,14,17) 126,8 126,8 126,7 126,6
A29 A(13,16,14) 110,5 110,6 110,3 110,3
A30 A(13,16,18) 116,3 116,4 115,8 115,9
A31 A(14,16,18) 133,2 133,0 133,9 133,8
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EK-2(devam) 2-(2-klorofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yap1 parametreleri

Geometrik Yapisal Parametreler

HF 'de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

6 31++G(d,p) 6 311++G(d,p) 6 31++G(d,p) 6 311++G(d,p)
D1 D(6,1,2,3) 0,5 0,5 0,2 0,0
D2 D(6,1,2,19) 178,5 178,5 179,3 180,0
D3 D(11,1,2,3) 1794 179,6 179,8 180,0
D4 D(11,1,2,19) 1,6 1,4 0,6 0,0
D5 D(2,1,6,5) 0,4 0,4 01 0,0
D6 D(2,1,6,10) 179,8 179,8 180,0 180,0
D7 D(11,1,6,5) 1795 179,6 179,9 180,0
D8 D(11,1,6,10) 0,3 0,2 01 0,0
D9 D(2,1,11,12) 27,3 25,1 8,1 0,0
D10 D(2,1,11,13) 156,5 158,4 173,3 180,0
D11 D(6,1,11,12) 152,6 154,9 172,0 180,0
D12 D(6,1,11,13) 23,6 21,5 6,6 0,0
D13 D(1,2,3,4) 0,3 0,2 0,2 0,0
D14 D(1,2,3,7) 179,9 1798 180,0 180,0
D15 D(19,2,3,4) 178,8 178,9 1794 180,0
D16 D(19,2,3,7) 0,8 0,8 0,4 0,0
D17 D(2,3,4,5) 01 0,2 0,0 0,0
D18 D(2,3,4,8) 179,9 180,0 180,0 180,0
D19 D(7,3,4,5) 1795 1795 179,8 180,0
D20 D(7,3,4,8) 0,4 0,3 0,2 0,0
D21 D(3,4,5,6) 0,3 0,2 01 0,0
D22 D(3,4,5,9) 180,0 179,9 180,0 180,0
D23 D(8,4,5,6) 179,9 180,0 179,9 180,0
D24 D(8,4,5,9) 0,1 01 0,0 0,0
D25 D(4,5,6,1) 0,0 01 0,0 0,0
D26 D(4,5,6,10) 179,8 179,9 179,8 180,0
D27 D(9,5,6,1) 179,8 1798 179,9 180,0
D28 D(9,5,6,10) 0,0 0,0 0,1 0,0
D29 D(1,11,12,14) 176,5 176,7 178,7 180,0
D30 D(1,11,12,15) 2,8 2,6 0,9 0,0
D31 D(13,11,12,14) 0,2 01 0,0 0,0
D32 D(13,11,12,15) 179,1 179,2 179,6 180,0
D33 D(1,11,13,16) 1774 1776 179,1 180,0
D34 D(12,11,13,16) 0,2 0,2 0,0 0,0
D35 D(11,12,14,16) 0,0 0,0 0,0 0,0
D36 D(11,12,14,17) 179,9 179,9 180,0 180,0
D37 D(15,12,14,16) 179,2 179,3 179,7 180,0
D38 D(15,12,14,17) 0,8 0,8 04 0,0
D39 D(11,13,16,14) 0,2 0,2 0,1 0,0
D40 D(11,13,16,18) 179,4 179,4 179,7 180,0
D41 D(12,14,16,13) 01 0,1 0,0 0,0
D42 D(12,14,16,18) 179,4 1794 179,7 180,0
D43 D(17,14,16,13) 180,0 180,0 180,0 180,0
D44 D(17,14,16,18) 0,5 0,5 0,3 0,0
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EK-3 2-(2-florofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yap1 parametreleri

Geometrik Yapisal Parametreler

HF 'de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

6-31++G(d,p) | 6-311++G(d,p) | 6-31++G(d,p) 6-311++G(d,p)
R1 R(1,2) 1,3879 1,3864 1,4029 1,4002
R2 R(1,6) 1,3968 1,3949 1,4107 1,4076
R3 R(1,12) 1,4671 1,4668 1,4569 1,4549
R4 R(2,3) 1,3768 1,3751 1,3865 1,383
R5 R(2,7) 1,3348 1,3286 1,363 1,3585
R6 R(3,4) 1,3854 1,3835 1,3966 1,393
R7 R(3,8) 1,0741 1,0741 1,0847 1,0829
R8 R(4,5) 1,3872 1,3852 1,3984 1,3945
R9 R(4,9) 1,0749 1,0748 1,0854 1,0834
R10 R(5,6) 1,384 1,3821 1,393 1,3894
R11 R(5,10) 1,0748 1,0747 1,0855 1,0836
R12 R(6,11) 1,0729 1,0726 1,0839 1,0821
R13 R(12,13) 1,3498 1,3476 1,3742 1,3706
R14 R(12,14) 1,3507 1,3486 1,3756 1,3732
R15 R(13,15) 1,4376 1,4385 1,4306 1,4289
R16 R(13,16) 1,0674 1,067 1,0781 1,0758
R17 R(14,17) 1,3435 1,3413 1,3629 1,3608
R18 R(15,17) 1,3407 1,3382 1,363 1,3586
R19 R(15,18) 1,0703 1,0699 1,0806 1,0783
R20 R(17,19) 1,0684 1,0683 1,0787 1,0767
Al A(2,1,6) 116,6 116,7 116,2 116,3
A2 A(2,1,12) 1224 1224 1224 122,4
A3 A(6,1,12) 120,9 120,9 1213 1213
A4 A(1,2,3) 123,2 123,0 1234 123,3
A5 A(1,2,7) 119,2 119,3 119,0 119,0
A6 A(3,2,7) 1177 1177 117,6 117,7
A7 A(2,3,4) 119,0 119,1 119,0 119,1
A8 A(2,3,8) 1191 119,0 119,0 119,0
A9 A(4,3,8) 122,0 1219 122,0 1219
Al10 A(3,4,5) 119,7 119,7 119,6 119,6
All A(3,4,9) 1198 1198 119,8 119,8
Al2 A(5,4,9) 120,5 120,5 120,6 120,6
Al3 A(4,56) 120,1 120,1 120,4 120,3
Ald A(4,5,10) 120,2 120,2 120,1 120,1
Al5 A(6,5,10) 1196 119,7 119,5 119,5
Al6 A(1,6,5) 1214 1214 1215 1215
Al7 A(1,6,11) 118,7 118,7 118,4 118,4
A18 A(5,6,11) 119,9 119,9 120,1 120,1
A19 A(1,12,13) 134,6 1344 1349 134,8
A20 A(1,12,14) 115,8 115,9 116,1 116,2
A21 A(13,12,14) 109,6 109,7 109,0 109,1
A22 A(12,13,15) 106,2 106,1 106,8 106,8
A23 A(12,13,16) 126,6 126,6 126,0 126,0
A24 A(15,13,16) 127,2 127,3 127,3 127,3
A25 A(12,14,17) 107,9 107,9 107,6 107,5
A26 A(13,15,17) 105,8 105,8 106,3 106,3
A27 A(13,15,18) 1274 1275 127,2 127,2
A28 A(17,15,18) 126,7 126,7 126,5 126,5
A29 A(14,17,15) 110,5 110,6 110,3 110,3
A30 A(14,17,19) 116,3 116,4 115,8 115,8
A31 A(15,17,19) 133,2 133,1 133,9 133,8
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EK-3 (devam) 2-(2-florofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yap1 parametreleri

Geometrik Yapisal Parametreler

HF 'de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

6-31++G(d,p)

6-311++G(d,p)

6-31++G(d,p)

6-311++G(d,p)

DI D(6,123) 0,0 0,0 0,0 0,0
D2 D(6127) 180,0 180,0 180,0 180,0
D3 D(12,1.2.3) 180,0 180,0 180,0 180,0
D4 D(12,1,2.7) 0,0 0,0 0,0 0,0
D5 D(2,1,6,5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D6 D(2,1,6,11) 180,0 180,0 180,0 180,0
D7 D(12,165) 180,0 180,0 180,0 180,0
D8 D(12,1,6,11) 0,0 0,0 0,0 0,0
D9 D(2,1,12,13) 0,0 0,0 0,0 0,0
D10 D(2,1,12,14) 180,0 180,0 180,0 180,0
D11 D(6,1,12,13) 180,0 180,0 180,0 180,0
D12 D(6,1,12,14) 0,0 0,0 0,0 0,0
D13 D(1.2.3.4) 0,0 0,0 0,0 0,0
D14 D(1.2.38) 180,0 180,0 180,0 180,0
D15 D(7,2.3.4) 180,0 180,0 180,0 180,0
D16 D(7,2.3.8) 0,0 0,0 0,0 0,0
D17 D(2.3,4.5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D18 D(2,3,4.9) 180,0 180,0 180,0 180,0
D19 D(8,3,4.5) 180,0 180,0 180,0 180,0
D20 D(8,3,4.9) 0,0 0,0 0,0 0,0
D21 D(3,4,5,6) 0,0 0,0 0,0 0,0
D22 D(3,4,5,10) 180,0 180,0 180,0 180,0
D23 D(9,4,5,6) 180,0 180,0 180,0 180,0
D24 D(9,4,5,10) 0,0 0,0 0,0 0,0
D25 D(4,5,6,1) 0,0 0,0 0,0 0,0
D26 D(4,5,6,11) 180,0 180,0 180,0 180,0
D27 D(10,5,6,1) 180,0 180,0 180,0 180,0
D28 D(10,5,6,11) 0,0 0,0 0,0 0,0
D29 D(1,12,13,15) 180,0 180,0 180,0 180,0
D30 D(1,12,13,16) 0,0 0,0 0,0 0,0
D31 D(14,12,13,15) 0,0 0,0 0,0 0,0
D32 D(14,12,13,16) 180,0 180,0 180,0 180,0
D33 D(1,12,14,17) 180,0 180,0 180,0 180,0
D34 D(13,12,14,17) 0,0 0,0 0,0 0,0
D35 D(12,13,15,17) 0,0 0,0 0,0 0,0
D36 D(12,13,15,18) 180,0 180,0 180,0 180,0
D37 D(16,13,15,17) 180,0 180,0 180,0 180,0
D38 D(16,13,15,18) 0,0 0,0 0,0 0,0
D39 D(12,14,17,15) 0,0 0,0 0,0 0,0
D40 D(12,14,17,19) 180,0 180,0 180,0 180,0
D41 D(13,15,17,14) 0,0 0,0 0,0 0,0
D42 D(13,15,17,19) 180,0 180,0 180,0 180,0
D43 D(18,15,17,14) 180,0 180,0 180,0 180,0
D44 D(18,15,17,19) 0,0 0,0 0,0 0,0
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EK-4 2-(4-klorofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yap1 parametreleri

HF 'de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

Geometrik Yapisal Parametreler 6-31++G(dp) 6-311++G(d,p) 6-31++G(dp) 6-3114+G(d,p)
R1 R(1,2) 1,3939 1,3922 1,4073 1,4042
R2 R(1,6) 1,3924 1,3906 1,4068 1,4036
R3 R(1,10) 1,4686 1,4681 1,4585 1,4567
R4 R(2,3) 1,3827 1,3809 1,3924 1,3889
R5 R(2,19) 1,0744 1,0741 1,0853 1,0834
R6 R(3,4) 1,3847 1,3829 1,3961 1,3923
R7 R(3,7) 1,0737 1,0735 1,0845 1,0825
R8 R(4,5) 1,3822 1,3801 1,3949 1,391
R9 R(4,18) 1,7427 1,7441 1,7581 1,7582
R10 R(5,6) 1,3856 1,3841 1,3939 1,3905
R11 R(5,8) 1,0738 1,0736 1,0846 1,0826
R12 R(6,9) 1,0731 1,0729 1,0842 1,0823
R13 R(10,11) 1,3493 1,3469 1,3735 1,3697
R14 R(10,12) 1,3473 1,3452 1,3729 1,3707
R15 R(11,13) 1,4375 1,4385 1,4306 1,4292
R16 R(11,14) 1,0697 1,0693 1,0802 1,0779
R17 R(12,15) 1,3444 1,3423 1,3638 1,3614
R18 R(13,15) 1,3411 1,3386 1,3633 1,3589
R19 R(13,16) 1,0702 1,0698 1,0805 1,0783
R20 R(15,17) 1,0682 1,0682 1,0786 1,0767
Al A(2,1,6) 118,6 118,6 118,3 118,3
A2 A((2,1,10) 120,7 120,7 120,6 120,6
A3 A(6,1,10) 120,7 120,7 121,1 121,1
A4 A(1,2,3) 121,0 121,0 121,1 121,1
A5 A(1,2,19) 120,2 120,2 120,0 120,0
A6 A(3,2,19) 118,8 118,8 118,9 118,8
A7 A(2,3,4) 1194 1194 119,3 119,3
A8 A(2,3,7) 120,4 120,5 120,5 120,5
A9 A(4,3,7) 120,2 120,2 120,2 120,1
A10 A(3,4,5) 120,7 120,8 120,8 120,8
All A(3,4,18) 119,6 1195 119,6 119,5
Al12 A(5,4,18) 119,7 119,7 119,7 119,6
A13 A(4,5,6) 1195 1194 119,5 1194
Al4 A(4,5,8) 120,1 120,1 120,1 120,1
Al5 A(6,5,8) 120,4 1204 1204 120,5
A16 A(1,6,5) 120,8 120,8 121,0 121,0
Al7 A(1,6,9) 119,7 119,7 119,5 119,5
A18 A(5,6,9) 1194 1194 119,5 119,5
A19 A(1,10,11) 1334 133,3 133,8 133,7
A20 A(1,10,12) 117,0 117,1 117,2 117,2
A21 A(11,10,12) 109,6 109,7 109,0 109,0
A22 A(10,11,13) 106,2 106,2 106,9 106,9
A23 A(10,11,14) 127,0 127,0 126,5 126,5
A24 A(13,11,14) 126,8 126,9 126,6 126,6
A25 A(10,12,15) 108,0 108,0 107,7 107,6
A26 A(11,13,15) 105,7 105,7 106,2 106,2
A27 A(11,13,16) 1275 127,6 127,3 1274
A28 A(15,13,16) 126,7 126,7 126,5 126,5
A29 A(12,15,13) 1104 110,5 110,3 110,3
A30 A(12,15,17) 116,4 116,4 1159 115,9
A31 A(13,15,17) 133,2 133,0 1339 133,8
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EK-4 (devam) 2-(4-klorofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yapi parametreleri

Geometrik Yapisal Parametreler

HF ‘de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

6-31++G(d,p)

6-311++G(d,p)

6-31++G(d,p)

6-311++G(d,p)

D1 D(6.1,2,3) 0,0 0,0 0,0 0,0
D2 D(6,1,2,19) 180,0 180,0 180,0 180,0
D3 D(10,1,2,3) 180,0 180,0 180,0 180,0
D4 D(10,1,2,19) 0,0 0,0 0,0 0,0
D5 D(2,1,6,5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D6 D(2,1,6,9) 180,0 180,0 180,0 180,0
D7 D(10,1,6,5) 180,0 180,0 180,0 180,0
D8 D(10,1,6,9) 0,0 0,0 0,0 0,0
D9 D(2,1,10,11) 0,0 0,0 0,0 0,0
D10 D(2,1,10,12) 180,0 180,0 180,0 180,0
D11 D(6,1,10,11) 180,0 180,0 180,0 180,0
D12 D(6,1,10,12) 0,0 0,0 0,0 0,0
D13 D(1,2,3.4) 0,0 0,0 0,0 0,0
D14 D(1,2,3,7) 180,0 180,0 180,0 180,0
D15 D(19,2,3.4) 180,0 180,0 180,0 180,0
D16 D(19,2,37) 0,0 0,0 0,0 0,0
D17 D(2,3,4.5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D18 D(2,3,4,18) 180,0 180,0 180,0 180,0
D19 D(7,3,4.5) 180,0 180,0 180,0 180,0
D20 D(7,3,4,18) 0,0 0,0 0,0 0,0
D21 D(3,4,5,6) 0,0 0,0 0,0 0,0
D22 D(3,4,5,8) 180,0 180,0 180,0 180,0
D23 D(18,4,5,6) 180,0 180,0 180,0 180,0
D24 D(18,4,5,8) 0,0 0,0 0,0 0,0
D25 D(4,5,6,1) 0,0 0,0 0,0 0,0
D26 D(4,5,6,9) 180,0 180,0 180,0 180,0
D27 D(8,5.6,1) 180,0 180,0 180,0 180,0
D28 D(8,5,6,9) 0,0 0,0 0,0 0,0
D29 D(1,10,11,13) 180,0 180,0 180,0 180,0
D30 D(1,10,11,14) 0,0 0,0 0,0 0,0
D31 D(12,10,11,13) 0,0 0,0 0,0 0,0
D32 D(12,10,11,14) 180,0 180,0 180,0 180,0
D33 D(1,10,12,15) 180,0 180,0 180,0 180,0
D34 D(11,10,12,15) 0,0 0,0 0,0 0,0
D35 D(10,11,13,15) 0,0 0,0 0,0 0,0
D36 D(10,11,13,16) 180,0 180,0 180,0 180,0
D37 D(14,11,13,15) 180,0 180,0 180,0 180,0
D38 D(14,11,13,16) 0,0 0,0 0,0 0,0
D39 D(10,12,15,13) 0,0 0,0 0,0 0,0
D40 D(10,12,15,17) 180,0 180,0 180,0 180,0
D41 D(11,13,15,12) 0,0 0,0 0,0 0,0
D42 D(11,13,15.17) 180,0 180,0 180,0 180,0
D43 D(16,13,15,12) 180,0 180,0 180,0 180,0
D44 D(16,13,15,17) 0,0 0,0 0,0 0,0
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EK-5 2-(4-florofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yap1 parametreleri

HF 'de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

Geometrik Yapisal Parametreler 631++G(d)p) 6311++G(d.p) 631++G(d,p) 6311++G(dp)
R1 R(1,2) 1,3926 1,3905 1,4076 1,4042
R2 R(1,6) 1,3947 1,3929 1,4078 1,4046
R3 R(1,11) 1,4692 1,4686 1,4593 1,4577
R4 R(2,3) 1,3865 1,3848 1,3948 1,3912
R5 R(2,7) 1,0731 1,0729 1,0841 1,0821
R6 R(3,4) 1,3763 1,3745 1,3888 1,3852
R7 R(3,8) 1,0741 1,074 1,0846 1,0829
R8 R(4,5) 1,3797 1,3783 1,3904 1,3871
R9 R(4,19) 1,3331 1,3268 1,3601 1,3561
R10 R(5,6) 1,3829 1,3808 1,3932 1,3894
R11 R(5,9) 1,074 1,074 1,0845 1,0828
R12 R(6,10) 1,0744 1,0742 1,0853 1,0833
R13 R(11,12) 1,3489 1,3466 1,3733 1,3693
R14 R(11,13) 1,3473 1,3452 1,3725 1,3705
R15 R(12,14) 1,4382 1,4391 1,4308 1,4297
R16 R(12,15) 1,0698 1,0694 1,0802 1,0779
R17 R(13,16) 1,3457 1,3436 1,3649 1,3625
R18 R(14,16) 1,3405 1,338 1,363 1,3585
R19 R(14,17) 1,0703 1,0699 1,0806 1,0783
R20 R(16,18) 1,0682 1,0681 1,0785 1,0766
Al A(2,1,6) 118,6 118,6 118,5 1184
A2 A(2,1,11) 120,7 120,7 121,0 121,0
A3 A(6,1,11) 120,7 120,7 120,5 120,6
A4 A(1,2,3) 120,9 120,9 121,0 121,0
A5 A(1,2,7) 119,6 119,7 119,5 119,5
A6 A(3,2,7) 1194 1194 119,6 119,6
A7 A(2,3,4) 118,7 118,8 118,7 118,8
A8 A(2,3,8) 1214 1214 121,5 1214
A9 A(4,3,8) 119,9 119,8 119,9 119,8
A10 A(3,4,5) 122,1 121,9 122,2 122,0
All A(3,4,19) 119,1 119,2 119,0 119,0
Al12 A(5,4,19) 118,8 1189 118,9 118,9
Al13 A(4,5,6) 118,6 118,7 118,6 118,7
Ald A(4,59) 119,9 119,8 119,9 119,8
Al5 A(6,5,9) 1215 1215 121,5 1215
A16 A(1,6,5) 121,1 121,1 121,1 121,1
Al17 A(1,6,10) 120,1 120,1 120,0 120,0
A18 A(5,6,10) 118,8 118,8 118,9 118,9
A19 A(1,11,12) 1335 133,3 133,8 133,8
A20 A(1,11,13) 116,9 117,0 117,2 117,2
A21 A(12,11,13) 109,6 109,7 109,1 109,0
A22 A(11,12,14) 106,2 106,1 106,9 106,8
A23 A(11,12,15) 127,0 127,0 126,5 126,5
A24 A(14,12,15) 126,8 126,9 126,6 126,6
A25 A(11,13,16) 108,0 108,0 107,6 107,6
A26 A(12,14,16) 105,7 105,7 106,2 106,2
A27 A(12,14,17) 1275 127,6 127,3 1274
A28 A(16,14,17) 126,7 126,7 126,5 126,4
A29 A(13,16,14) 1104 110,5 110,2 110,2
A30 A(13,16,18) 116,3 116,4 115,9 1159
A31 A(14,16,18) 133,3 133,1 133,9 133,8
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EK-5 (devam) 2-(4-florofenil)furan molekiiliiniin denge durumu geometrilerinin yapi parametreleri

Geometrik Yapisal Parametreler

HF 'de denge durumu

DFT(B3LYP) 'de denge durumu

631++G(d,p) | 6311++G(d,p) | 631++G(d,p) 6311++G(d,p)
D2 D(6,1,2,7) 180,0 180,0 180,0 180,0
D3 D(11,1,2,3) 180,0 180,0 180,0 180,0
D4 D(11,1,2,7) 0,0 0,0 0,0 0,0
D5 D(2,1,6,5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D6 D(2,1,6,10) 180,0 180,0 180,0 180,0
D7 D(11,1,6,5) 180,0 180,0 180,0 180,0
D8 D(11,1,6,10) 0,0 0,0 0,0 0,0
D9 D(2,1,11,12) 180,0 180,0 180,0 180,0
D10 D(2,1,11,13) 0,0 0,0 0,0 0,0
D11 D(6,1,11,12) 0,0 0,0 0,0 0,0
D12 D(6,1,11,13) 180,0 180,0 180,0 180,0
D13 D(1,2,3,4) 0,0 0,0 0,0 0,0
D14 D(1,2,3,8) 180,0 180,0 180,0 180,0
D15 D(7,2,3,4) 180,0 180,0 180,0 180,0
D16 D(7,2,3,8) 0,0 0,0 0,0 0,0
D17 D(2,3,4,5) 0,0 0,0 0,0 0,0
D18 D(2,3,4,19) 180,0 180,0 180,0 180,0
D19 D(8,3,4,5) 180,0 180,0 180,0 180,0
D20 D(8,3,4,19) 0,0 0,0 0,0 0,0
D21 D(3,4,5,6) 0,0 0,0 0,0 0,0
D22 D(3,4,5,9) 180,0 180,0 180,0 180,0
D23 D(19,4,5,6) 180,0 180,0 180,0 180,0
D24 D(19,4,5,9) 0,0 0,0 0,0 0,0
D25 D(4,5,6,1) 0,0 0,0 0,0 0,0
D26 D(4,5,6,10) 180,0 180,0 180,0 180,0
D27 D(9,5,6,1) 180,0 180,0 180,0 180,0
D28 D(9,5,6,10) 0,0 0,0 0,0 0,0
D29 D(1,11,12,14) 180,0 180,0 180,0 180,0
D30 D(1,11,12,15) 0,0 0,0 0,0 0,0
D31 D(13,11,12,14) 0,0 0,0 0,0 0,0
D32 D(13,11,12,15) 180,0 180,0 180,0 180,0
D33 D(1,11,13,16) 180,0 180,0 180,0 180,0
D34 D(12,11,13,16) 0,0 0,0 0,0 0,0
D35 D(11,12,14,16) 0,0 0,0 0,0 0,0
D36 D(11,12,14,17) 180,0 180,0 180,0 180,0
D37 D(15,12,14,16) 180,0 180,0 180,0 180,0
D38 D(15,12,14,17) 0,0 0,0 0,0 0,0
D39 D(11,13,16,14) 0,0 0,0 0,0 0,0
D40 D(11,13,16,18) 180,0 180,0 180,0 180,0
D41 D(12,14,16,13) 0,0 0,0 0,0 0,0
D42 D(12,14,16,18) 180,0 180,0 180,0 180,0
D43 D(17,14,16,13) 180,0 180,0 180,0 180,0
D44 D(17,14,16,18) 0,0 0,0 0,0 0,0
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