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ÇalıĢmada 2-Fenilfuran Molekülü ile klorlu ve florlu türevlerinin yapısal parametreleri 

hesaplanmıĢ, elektronik ve lineer olmayan optik özellikleri teorik olarak incelenmiĢtir. 

2-Fenilfuran ve türevi moleküller organik sentezlerde ve ilaç sanayiinde yaygın olarak 
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ÖZET 

 

 

Bu çalıĢmada, 2-Fenilfuran molekülü ile Klorlu ve Florlu türevlerinin geometrik 

optimizasyon durumu için, yapısal parametreleri, elektronik ve çizgisel olmayan optik 

özellikleri ile Fenil ve Furan halkaları arasındaki dihedral açının bir fonksiyonu olarak 

elektronik ve çizgisel olmayan optik özellikleri teorik olarak incelenmiĢtir. Tüm 

hesaplamalar HF/6-31++G(d,p) ve DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) metodu ile GAUSSIAN 

03W ve GAUSSIAN VĠEW 3.1 paket programı kullanılarak yapılmıĢtır. Sonuç olarak, 

Orto-Klor ve Orto-Flor atomlarının enerji karakteristiğini değiĢtirdiği, Klor ve Flor 

atomlarının dipol moment değerini, Klor atomunun polarizebilite değerini arttırdığı, 

Para-Klor ve Para-Flor atomlarının hiperpolarizebilite değerinin davranıĢını değiĢtirdiği 

görülmüĢtür. 
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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 VĠEW 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 
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Ĥ      Hamiltonyen iĢlemcisi 

ˆ
eH      Elektronik hamiltonyen iĢlemcisi 

k     Kuvvet sabiti 

T      Kinetik enerji fonksiyonu 

etV      Etkin potansiyel 

      Kutuplanabilirlik katsayısı 

      Dipol moment 

      Elektron yoğunluğu 

      Atomik orbital 

      Slater determinantı dalga fonksiyonu 

      Dalga fonksiyonu 

e      Elektronik dalga fonksiyonu  

 

2. Kısaltmalar 

  

AO               Atomik orbital 

B3LYP              LYP korelasyon enerjili 3 parametreli Becke 

                                                          karma metodu 

DFT               Yoğunluk fonksiyon teoremi 

HF               Hartree-Fock 



 

ix 

 

PES               Potansiyel enerji yüzeyi 

LCAO               Atomik orbitallerin lineer kombinasyonu 

LDA              Yerel yoğunluk fonksiyonu yaklaĢımı 

MM              Moleküler mekanik 

MO               Moleküler orbital 



 

x 

 

 

ÇĠZELGELERĠN LĠSTESĠ 

 

Çizelge                 Sayfa No 

 

Çizelge 4. 1  Denge durumları dihedral açıları, dipol moment ve elektronik enerji 

değerleri 24 

Çizelge 4. 2  Denge durumları  polarizebilite   ve   hiperpolarizebilite  değerleri 26 

Çizelge 4. 3  Moleküllerin hesaplanan torsiyon bariyer yükseklikleri 27 

 

 



 

xi 

 

 

ġEKĠLLERĠN LĠSTESĠ 

 

ġekil                                 Sayfa No 

 

ġekil 2.1    Ġki boyutta potansiyel enerji yüzeyi 13 

ġekil 2.2    Potansiyel enerji eğrisindeki maksimum ve minimum noktaların                  

karakteristiği (Burada g gradyant, k kuvvet sabitidir.) 14 

ġekil 3.1     2-fenilfuran molekülü, klorlu ve florlu türevlerinin adlandırılmasında        

kullanılan kimyasal ve geometrik yapı konfigürasyonu 20 

ġekil 3.2     2-(2-klorofenil)furan molekülü konfigürasyonu 21 

ġekil 3.3     2-(2-florofenil)furan molekülü konfigürasyonu 21 

ġekil 3.4     2-(4-klorofenil)furan molekülü konfigürasyonu 22 

ġekil 3.5     2-(4-florofenil)furan molekülü konfigürasyonu 22 

ġekil 4.1    HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün  

bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 28 

ġekil 4.2    HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan  

molekülünün   bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 29 

ġekil 4.3    HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan  2-(2-florofenil)furan   

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 29 

ġekil 4.4    HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan   2-(4-klorofenil)furan  

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 30 

ġekil 4.5    HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 30 

ġekil 4.6    DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran 

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 31 

ġekil 4.7    DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan 

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 31 

ġekil 4.8    DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan 

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 32 



 

xii 

 

ġekil 4.9    DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan 

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 32 

ġekil 4.10  DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral    açıya bağlı olarak değiĢimi 33 

ġekil 4.11  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran  molekülünün  

dipol  momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 35 

ġekil 4.12  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan  

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 35 

ġekil 4.13  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan  

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 36 

ġekil 4.14  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan,  2-(4-klorofenil)furan  

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 36 

ġekil 4.15  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(4-florofenil)furan  

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 37 

ġekil 4.16  DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran  

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 37 

ġekil 4.17  DFT/B3LYP  6-31++G(d,p)  modeli  ile  hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan 

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 38 

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

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 38 

ġekil 4.19  DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan  2-(4-klorofenil)furan 

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 39 

ġekil 4.20  DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 39 

ġekil 4.21  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 41 

ġekil 4.22  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan  

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 41 

ġekil 4.23  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(2-florofenil)furan  

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 42 



 

xiii 

 

ġekil 4.24  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan  

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 42 

ġekil 4.25  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan   

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 43 

ġekil 4.26  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran  

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 43 

ġekil 4.27  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan 

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 44 

ġekil 4.28  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan 

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 44 

ġekil 4.29  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan 

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 45 

ġekil 4.30  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

molekülünün polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 45 

ġekil 4.31  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 47 

ġekil 4.32  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekülünün 

hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 47 

ġekil 4.33  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan molekülünün 

hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 48 

ġekil 4.34  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan molekülünün 

hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 48 

ġekil 4.35  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan molekülünün  

hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 49 

ġekil 4.36  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 49 

ġekil 4.37  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile  2-(2-klorofenil)furan molekülünün 

hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 50 



 

xiv 

 

ġekil 4.38  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan 

molekülünün hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya 

bağlı olarak değiĢimi 50 

ġekil 4.39  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan 

molekülünün hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya  

bağlı olarak değiĢimi 51 

ġekil 4.40  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

molekülünün hiperpolarizebilitesinin  dihedral açıya  

bağlı olarak değiĢimi 51 



 

1 

 

1. GĠRĠġ 

 

Maddelerin özellikleri, o maddeyi oluĢturan moleküllerin özelliklerine,  moleküllerin 

özellikleri ise molekülleri oluĢturan atomların ve atomları bir arada tutan kimyasal 

bağların özelliklerine bağlıdır. Bir molekülün özellikleri yapısında bulunan atomlara ve 

bağlara bağlı olduğuna göre, özellikler ile yapı birbiriyle bağlantılıdır. Bir maddenin 

yapısında değiĢiklik yapılarak, o maddenin özellikleri değiĢtirilebilir. Bu nedenle Fizik 

ve Kimya alanında çalıĢanlar maddelerin özelliklerini belirlemek adına sayısız 

çalıĢmalar yapmıĢlar ve iyi özellikleri tek bir malzeme üzerinde toplamaya 

çalıĢmıĢlardır. AraĢtırmacılar, malzeme biliminde yeni malzeme üretimi için polimerleri 

oluĢturan dimer ve moleküller üzerinde yaptıkları substitüent etkileri veya doplama 

iĢlemleri ile bu moleküllerin elektriksel ve optiksel özelliklerinin değiĢebileceğini 

göstermiĢlerdir [1-2]. 

  

2-Fenilfuran ve türevi moleküller organik sentezlerde ve ilaç sanayisinde yaygın olarak 

kullanılmaktadır [3-4]. Bu sebeple bu moleküllerin yapılarının ve özelliklerinin 

incelenmesi önemlidir. 

 

Bu moleküllerle ilgili literatürde deneysel çalıĢmalara rastlanmamıĢtır. R. Abu-

Eittah,R.Hilal ve M.M. Hamed yaptıkları teorik çalıĢmada,  2-fenilfuran molekülünün 

denge geometrisini 0° olarak bulmuĢlardır [5]. 

 

1981‘de W.M.F.Fabien, yarı deneysel AM1 metodunu  kullanarak yaptığı çalıĢmada 

denge geometrisini 0° olarak bulmuĢ, yine bu çalıĢmada 2-fenilfuran molekülünün  0°  

deki bariyer yüksekliğini 0 K.Joule/mol, 90°  deki bariyer yüksekliğini ise 10,25 

K.Joule/mol bulmuĢtur [6]. 

 

Bizim bu çalıĢmamızda, GAUSSIAN 03 paket programında, Hartree-Fock (HF) ve 

yoğunluk fonksiyonu teorisi (DFT) ile 6-31++g(d,p) temel setti kullanılarak 2-fenilfuran 

molekülünün kendisi, klorlu ve florlu türevleri, geometrik optimizasyon durumlarına 

getirilmiĢ ve yapısal parametre, elektronik enerji, dipol moment, polarizebilite, 

hiperpolarizebilite değerleri hesaplanmıĢtır. Hemen arkasından bu moleküllerin yapısını 
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oluĢturan Fenil ve Furan halkalarınının arasındaki denge dihedral açı değeri 0° den 180°
 

ye kadar periyodik olarak 10°
 
lik arttırımlarla değiĢtirilerek her arttırımda moleküllere 

ait elektronik enerji değerleri hesaplanmıĢtır. Denge dihedral açısı, 0° den 180°
 
ye kadar 

periyodik olarak 30°
 
lik arttırımlarla değiĢtirilerek her arttırımda moleküllere ait dipol 

moment, polarizebilite ve hiperpolarizebilite değerleri hesaplanmıĢtır. Moleküllere ait 

elektronik ve çizgisel olmayan optik özellikler dihedral açının bir fonksiyonu olarak 

ifade edilmiĢtir. 
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2. TEMEL BĠLGĠLER 

 

Kuantum teorisinin geliĢmesiyle, kuantum kanunları, atom ve molekül sistemleri 

üzerine uygulanmaya baĢlanmıĢtır. Kuantum mekaniğiyle, bir molekül sisteminin 

enerjisini ve diğer özelliklerini hesaplamak için, bu sisteme ait Schrödinger denkleminin 

çözülmesi gerekmektedir. Ancak, Schrödinger denkleminin tam çözümü tek parçacıklı 

sistemler için mümkün olup, sadece Hidrojen atomu için tam çözümü mevcuttur. Çok 

parçacıklı sistemler için,  Schrödinger denkleminin tam çözümü yapılamamaktadır. 

Bundan dolayı çok elektronlu sistemlerde Schrödinger denkleminin çözülebilmesi için 

matematiksel yaklaĢımlar kullanılarak bazı yaklaĢık çözüm metotları geliĢtirilmiĢtir. Bu 

yaklaĢık çözüm metotları kullanılarak yapılan hesaplama sonuçlarındaki farklılıklar, 

yapılan farklı matematiksel yaklaĢımlardan kaynaklanmaktadır. Bu yaklaĢık 

metotlardan bazıları; 

 

1- Moleküler mekanik metotlar 

2- Yarı-deneysel (Semi-emprical) metotlar 

3- Ab initio metotları‘dır. 

 

Bu metotlardan ab initio metotları, yaygın olarak kullanılmaktadır [7]. 

Ab initio metotlarında, diğer metotlardan farklı olarak, hesaplama yaptığı sistemlerde 

ıĢık hızı, Planck sabiti, elektronların kütlesi ve hızı gibi temel fiziksel değerler hariç, 

deneysel değerler kullanılmaz [7]. 

 

 

2.1. Hartree-Fock Metodu (HF) 

 

Kuantum mekaniği ile bir sistemin enerjisini ve diğer fiziksel özelliklerini 

belirleyebilmek için, sisteme ait Schrödinger denkleminin ( H E   ) çözülmesi 

gerektiğini belirtmiĢtik. Burada; ψ Sisteme ait dalga fonksiyonu, H Hamilton iĢlemcisi, 

E Hamiltoniyen iĢlemcisinin enerji özdeğeridir. Hamiltoniyen iĢlemcisi, sistemin 

toplam potansiyel ve kinetik enerjilerinin toplamına karĢılık gelir. 
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Bu sistem için, hamiltoniyen operatörü aĢağıdaki Ģekilde yazılabilir: 
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 (2.1) 

 

Schrödinger denkleminin çözümünde kullanılan ilk yaklaĢım, Born-Oppenheimer 

yaklaĢımıdır [8]. Protonun kütlesinin ( 
271067,1 x kg), elektronun kütlesinden              

(
31101,9 x  kg), 1840 kat daha fazla olması sebebiyle, elektronun hareketi çekirdeğin 

hareketinden çok daha hızlıdır. Bu yaklaĢıma göre, bu iki hareketin birbirinden 

bağımsız olduğu kabul edilirse, çok elektronlu sistemlerin toplam dalga fonksiyonu olan 

 , çekirdek ve elektron dalga fonksiyonlarının çarpımı Ģeklinde yazılabilir.  

 

ç e    (2.2) 

       

Born-Oppenheimer yaklaĢımında, çekirdeğin kinetik enerjisi ihmal edilir ve  

Schrödinger denklemi, 

 

ˆ
e e e eH E     (2.3) 

 

Ģeklinde yazılır. 

 

EĢ. 2.1 ile verilen hamiltoniyen ifadesi, Born-Oppenheimer yaklaĢımı yapıldığında ayrı 

ayrı  0 1
ˆ ˆ,H H  ve 2Ĥ  operatörleri olarak yazılır [9].  

 

2

0
ˆ

Z Z
H e

R

 

  

   (2.4) 
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  

 
     
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     (2.5) 
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2

2
ˆ

i j ij

e
H

r


 

 (2.6) 

 

Burada,  1



H  terimi sadece i. elektronun hamilton operatörüdür. Ancak, 2Ĥ teriminde 

hala iki elektronun birebir etkileĢimi vardır. Dolayısıyla çok elektronlu sistemlerin 

hamiltoniyen operatörleri, tek elektron hamiltoniyen operatörlerinin toplamı olarak 

yazılamamakta ve sonuç olarak; Schrödinger denklemi değiĢkenlerine 

ayrılamamaktadır. Bu olumsuz durumu ortadan kaldırmak için, Hartree, bağımsız 

parçacık modelini öne sürmüĢtür. Bu modele göre her elektron, diğer elektronlarla 

birebir etkileĢmemekte, çekirdeğin potansiyel alanı ve diğer elektronlardan kaynaklanan 

ortalama bir potansiyel etkisinde hareket etmektedir.  

 

2

1 ( )
n

et

i j iij

e
V i

r

     (2.7) 

 

Böylece, çok elektronlu sistemdeki her elektron, kendi dalga fonksiyonu ile tanımlanır 

ve çok elektronlu bir sistemin dalga fonksiyonunu, tek elektron dalga fonksiyonlarının 

çarpımı olarak verilir. 

 

1 2(1,2,3,..............., ) (1) (2).............. ( )nn n        (2.8) 

 

Buna Hartree çarpımı denilir.   

 

Hartree toplam dalga fonksiyonu, elektron koordinatlarına göre anti simetrikliği 

içermemektedir. Bu durum ise, Pauli dıĢarlama ilkesiyle çeliĢir ve yetersiz bir dalga 

fonksiyonu olduğu sonucu çıkarılabilir. 

 

Anti simetrikliğinde hesaba katılarak 1930‘da Fock ve Slater tarafından, sistemin dalga 

fonksiyonu bir determinant (EĢ. 2.9) Ģeklinde yazılarak yapılmıĢtır [10].  
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 

                                             

(2.9) 

 

Sistemin anti-simetrik olan dalga fonksiyonlarına göre etkin potansiyel EĢ. 2.10 ile 

verilmiĢtir.  

 

2

1

1 1

ˆ ˆ( ) ( ) (1 ) ( ) ( ) (1 ) ( )
n n

et

j ij j i j ij j

j jij

e
V i j P j d j P j

r
    

 

      (2.10) 

  

Etkin potansiyel terimindeki ˆ
ijP  elektronların koordinatlarını değiĢtiren operatördür ve 

EĢ. 2.11 ile verilmiĢtir.  

 

ˆ (1) (2) (2) (1)ij i j i jP         (2.11) 

 

Çok elektronlu sistemlerde enerjinin beklenen değeri EĢ. 2.12 ile verilmiĢtir.  

 

0 1 2

1

ˆ ˆˆ ˆ ( ) ( )
n n n

i i j

E H H h i h ij
 

              (2.12) 

 

 , tüm sistemin dalga fonksiyonu olup, elektronların dalga fonksiyonlarının çarpımının 

lineer kombinasyonudur. Buna göre, enerjinin beklenen değeri EĢ. 2.13 ile verilir.   
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 (2.13) 
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EĢ. 2.13‘de çift katlı toplam ifadesindeki ilk terim, Coulomb etkileĢimini, ikinci terim 

ise değiĢ-tokuĢ etkileĢimini gösterir. Sistemin taban durum enerjisine karĢılık gelen 

dalga fonksiyonu, varyasyon prensibinden, dalga fonksiyonunun ortanormal olması 

Lagrange çarpımı yardımı ile yapılır.  Bu iĢlemlerden sonra Hartree-Fock (HF) eĢitliği;  

 

ˆ ( ) 1,2,.......,i ij j

j

F i i n     (2.14) 

 

Ģeklinde yazılır. Buradaki n, elektronların ve Fock operatörlerinin (F)  sayısıdır. Bu 

ifadenin matris gösterimi aĢağıdaki gibidir [10]: 

 

11 22 1

21 2

1 2

1

...........

................
ˆ ( ............. )

...

................

n

n

n

n nn

F

  

 
    

 

 
 
  
 
 
 

 (2.15) 

 

 

2.2. Yoğunluk Fonksiyonu Teorisi (DFT) 

 

Yoğunluk Fonksiyonu Teorisi, elektron sisteminin taban durum elektronik enerjisinin, 

elektron yoğunlunun (ρ)  bir fonksiyonu olarak yazılmasına dayanır. 

Bu da yoğunluk fonksiyonu teorisinin (DFT) temelini teĢkil eder. Burada bir molekül, 

çevresini elektron bulutu saran, sabitleĢtirilmiĢ çekirdek kümesi olarak düĢünülür. 

Çekirdekler, sanki elektron gazına gömülmüĢ gibi düĢünülür. Çekirdeğin elektron 

bulutu üzerine etkisi, bir dıĢ potansiyel olarak bilinir. Enerjinin beklenen değeri, 

elektron yoğunluğunun bir fonksiyonu olarak EĢ. 2.16 ile verilir. 

 

   

           

     

ˆ

ˆ
ee ne

ee ne

H

T V V

T V V

 

     

  

    

           

  

 (2.16) 
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Burada dıĢ potansiyelin enerji katkısı Vne, elektron yoğunluğu kullanılarak ifade 

edilebilir. 

 

 
 


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i

i

n

i

N

i

ne rv
r
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V

11 1
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 (2.17) 

 

  *

1(1,... ) (1,... ) ( ) ... ( ) ( )ne i n

i

V n n v r dr dr r v r dr                         (2.18) 

 

Sistemdeki tüm elektronlar aynı dıĢ potansiyelin V(r) etkisindedirler. Toplam elektronik 

enerji fonksiyonu EĢ. 2.19 ile verilir. 

 

    ( ) ( )F r v r dr         (2.19) 

 

Buradaki      eeF T V     ifadesi, Hohenberg-Kohn fonksiyoneli olarak tanınır 

[11-12]. Elektron yoğunluğu, minimizasyon (Ġkinci Hohenberg-Kohn teoremi) prensibi 

kullanılarak belirlenebilir. Bu, elektron yoğunluğu için varyasyon prensibinin temelidir. 

Herhangi bir 0   deneme yoğunluğu için enerji fonksiyoneli 0[ ]HK E   olur. 

Burada 0 ( )r  yoğunluk ve 0E  temel durumdaki enerjidir. Bu  0 0E E   için de 

doğrudur. Enerji fonksiyonunu minimize etmek için ; 

 

[ ] ( ( ) 0HK r n       
    (2.20) 

 

ifadesi kullanılır. Bu ifadedeki 
[ ]

( )
( )

F
v r

r

 



    belirsiz Lagrange çarpanıdır.  

 

 HK  içindeki      eeF T V     ifadesinde,   T   tam olarak 

hesaplanabilmektedir.  Ancak  V   için yaklaĢık çözümler kullanmak gerekmektedir. 
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DFT‘nin pratik uygulamaları, Kohn ve Sham tarafından sunulan bir prosedürle mümkün 

hale getirildi. Elektronların birbirleri ile etkileĢmediği bir sistem düĢünüldü. Bu 

sistemde, Schrödinger denklemi, bir elektron denklemine ayrılabilir olsun. Tek-elektron 

denklemleri elektron yoğunluğunu ifade edebilmek için kullanıldı.  

 

2

1

n

i

i

 


  (2.21) 

 

Bu sistemde, kinetik enerji fonksiyonu aĢağıdaki forma sahiptir: 

 

 
2

2

1 2

n

s i i

i

T
m

  


      (2.22) 

  

Bu, etkileĢmeyen sistemin enerji fonksiyonudur. Gerçek sistem için; 

 

   c sT T      (2.23) 

 

Bu fark, elektronların korelasyon enerjisini içerir. DeğiĢ-tokuĢ enerjisi ile birleĢtirilerek;  

 

       s xcF T J         (2.24) 

 

 J   Coulomb terimi, xc  elektron değiĢ-tokuĢ ve korelasyon terimidir. EĢ. 2.24, 

 

[ ]
( )

( )

etsT
V r

r

 



    (2.25) 

 

formunu alır. Burada ; 

 

   
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 
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J
rvrV xcet
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



 
      (2.26) 
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Burada;  [ ]ST  , [ ]J  ‘nun klasik elektrodinamikteki değeri için hesaplanabilir. 

Problem artık xcE ‘nin belirlenmesine indirgenmiĢtir.  

 

2
2

1

( )
2

n
et

i ij j

j

V r
m

  


 
    
 

    (2.27) 

 

Enerjinin beklenen değerinin minimum olabilmesi için varyasyon prensibinde 

kullanılan etV  tek-elektron fonksiyonu değiĢtirilerek, en uygun olanı seçilir.  Buradan 

Kanonik Kohn-Sham denklemi aĢağıdaki Ģekilde yazılır:  

 

2
2 ( )

2

et

i i iV r
m

  
 
    
 

 (2.28) 

 

Sonuç olarak; burada SCF prosedürü kullanılarak Kohn-Sham orbitalleri elde edilebilir.  

 

XCE  değerini hesaplayabilmek için bu terim XE ve CE  Ģeklinde iki kısma ayrılır. Yerel 

yoğunluk yaklaĢımı metotlarında (LDA), bu fonksiyonlar sadece elektron yoğunluğuna 

bağlıdır. Gradyan-düzeltmeli fonksiyonlarda ise, hem elektron yoğunluğuna hem de 

yoğunluğun gradyantına bağlıdır. Bir LDA fonksiyoneli tekdüze gaz modelinden Ģu 

Ģekilde verilmektedir: 

 

1/ 2

4/33 3

2 4

LDA

x dr


 
    

 
   (2.29) 

 

Bu ifade, tekdüze elektron gazı için değiĢ-tokuĢ enerjisidir. Bu değiĢ-tokuĢ ifadesi 1988 

yılında Becke tarafından geliĢtirilerek aĢağıdaki Ģekilde formüle edilmiĢtir: 

 

dr
xb

x
bLDA

x

B

x  


)sinh61( 1

23/4
88 

   (2.30) 
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Buradaki b Becke tarafından deneysel olarak 0,0042 a.u. bulunmuĢtur. Becke 

fonksiyonu LDA değiĢ-tokuĢ fonksiyonuna bir düzeltmedir [13]. 

 

Lee-Yang-Parr (LYP), Perdew (P86) ve Perdew-Wang (PW91) tarafından 

geliĢtirilmiĢtir ve içinde hem yoğunluk hem de yoğunluk gradyantını içeren 

fonksiyonlar bu konuda en iyi bilinen fonksiyonlardır. 

 

GeliĢmiĢ DFT fonksiyonları, hem değiĢ-tokuĢ hem de korelasyon terimlerinin beraber 

kullanılması sonucu elde edilmiĢlerdir. Bunlardan en yaygın olarak kullanılanı, 

Beck‘nin değiĢ-tokuĢ terimini (EĢ. 2.30) ve LYP korelasyon fonksiyonunu kullanan 

BLYP (Beck-Lee-Yang-Parr) fonksiyonelidir [14-15]. 

HF teorisinin kinetik enerji için uygun sonuç vermesi, ancak;  değiĢ-tokuĢ enerjisi ve 

kolerasyon enerjisini iyi hesaplayamaması, DFT modelinin ise değiĢ-tokuĢ enerjisi ve 

kolerasyon enerjisini iyi hesaplaması sebebiyle, tam enerji ifadesi için saf HF veya saf 

DFT modelleri yerine; bu modellerin enerji ifadelerinin  toplam elektronik enerji 

ifadesinde kullanılmaları sonucu, karma (hibrit,melez) modeller türetilmiĢtir.(EĢ. 2.31). 

 

hyb HF DFT

xc HF x DFT xcc c        (2.31) 

 

Bu karma modellerde, en iyi sonuç verenlerden biri 1993 yılında geliĢtirilen Beck‘nin 3 

parametreli fonksiyonudur (EĢ. 2.32). 

 

  PW

c

VWN

c

B88

x

LSDA

xc

HF

x0

LSDA

x

B3PW

xc EEEEEEE  cx ccc   (2.32) 

 

Burada 0c , xc  ve cc  katsayıları deneysel değerlerden türetilmiĢ sabitlerdir. EĢ. 2.32‘de 

PW91 yerine, Lee-Yang-Parr fonksiyoneli kullanıldığında B3LYP metodu elde edilir 

[10]. 
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2.3. Molekül Geometrisi ve Optimizasyonu 

 

Moleküldeki atomların uzaydaki yerleĢimleri ve molekülün yapısı, Molekülün 

Geometrisi‘ni oluĢturur. Molekülün minimum enerjisine karĢılık gelen, moleküldeki 

atomların uzay yerleĢimlerini bulmaya geometrik optimizasyon denir. Bunun için genel 

program algoritması [16]; 

 

i) Moleküldeki atomların baĢlangıç koordinatları verilir. 

ii) Molekülün enerjisi ve moleküldeki her bir atom üzerine etki eden net kuvvet 

hesaplanır. 

iii) Eğer moleküldeki her bir atom üzerine etki eden net kuvvet sıfır (~10
-6

) ise 

geometrik optimizasyon tamamlanır.  

iv) Eğer moleküldeki her bir atom üzerine etki eden net kuvvet sıfır değilse, 

moleküldeki atomların koordinatları, atomlar üzerine etki eden kuvveti azaltacak 

Ģekilde değiĢtirilir ve basamak ii)'ye dönülür. 

 

Burada, moleküler sistemin toplam enerjisinin birinci türevi (gradyant) ve ikinci türevi 

(Hessian Matrisi) hesaplanarak, sistemin minimum enerjideki yapısı tespit edilir [17]. 

Bu algoritmada geçerli grid olarak (75,302) kullanılır [18]. Grid ifadesindeki birinci 

sayı; atomdan itibaren radyal kabuk sayısını, ikincisi ise; her bir kabuktaki grid nokta 

sayısını belirtir.  

Molekülün yapısındaki küçük değiĢikliklere karĢı, sistemin enerjisinin koordinata 

bağımlılığına potansiyel enerji yüzeyi (PES) denir. Bir molekül için potansiyel enerji 

yüzeyi bilinirse, denge durumundaki geometriye karĢılık gelen minimum enerjili nokta 

bulunabilir. 

 

Bir molekül için potansiyel enerji yüzeyinde ġekil 2.1'de görüldüğü gibi birden fazla 

maksimum, minimum veya eyer noktaları olabilir.  

 

Bu noktalar, moleküler yapıların kararlı olduğu durumlar olarak bilinir ve bu noktalar 

enerjinin birinci ve ikinci türevi ile belirlenir. Bu noktalarda enerjinin birinci türevi yani 

gradyenti sıfırdır. Kuvvet, gradyentin negatifi olduğundan bu noktada kuvvet de sıfır 
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olur.  Enerjinin ikinci türevi kuvvet sabitini verir. Kuvvet sabitleri bu noktalardaki 

yüzeyin eğriliğini tanımlar ve bir sonraki aĢama hakkında bilgi verir [19-20]. Ġkinci 

türevlerin tamamı pozitif ise, o noktaya yerel minimum, tamamı negatif ise, yerel 

maksimum sadece bir tanesi negatif ise eyer noktası denir (ġekil 2.2). 

 

 

 

ġekil 2.1 Ġki boyutta potansiyel enerji yüzeyi [21]. 
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ġekil 2.2  Potansiyel enerji eğrisindeki maksimum ve minimum noktaların                  

karakteristiği (Burada g gradyant, k kuvvet sabitidir.)
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2.4. Çizgisel Olmayan Optik Özellikler 

 

Organik metaryaller hızlı bilgi eriĢimi ve optiksel depolama uygulamaları için önemli 

metaryallerdir. Çizgisel olmayan organik metaryeller, içerisinde elektromanyetik 

dalgaların etkileĢebildiği metaryallerdir [22]. Organik materyallerde optik özellikler, 

polarizebilite ile belirlenir. Bir atom veya molekülün polarizebilitesi, çekirdek ve 

elektronların kararlı durumlarından ne kadar kolayca yer değiĢtirebildiklerinin bir 

ölçüsüdür. 

 

Bir atom veya molekülde kolaylıkla yer değiĢtiren elektronlar, çekirdekten en uzakta 

olan valans elektronlarıdır. Bu nedenle valans elektronlarının polarizebiliteye katkısı 

çok büyüktür. Bir molekül, dıĢ bir E elektrik alana konulduğunda, molekülde yeni bir 

yük düzenlenmesi meydana gelir ki bu molekülün dipol momenti e nin 

 

..........)6/1()2/1()0( 2   ee        (2.33) 

 

denklemine göre değiĢmesine neden olur [23-24]. Burada, )0( e  elektrik alan 

bulunmadığı durumdaki molekülün dipol momentini,   dipol polarizebilitesini,   

ikinci derece polarizebilite veya birici derece hiperpolarizebiliteyi gösterir. 

 

 (polarizebilite) özelliği bir  elektrik alanı etkisi altında moleküler elektronik 

dağılımla birleĢtirilen çizgisel optik özellik olarak düĢünülürken;  ise çizgisel olmayan 

optik özellik olarak düĢünülür. Sistemin toplam enerjisinin Taylor seri açılımı [24-25]  

 

..........)6/1()2/1()0(  kjiijkjiijjiEE      (2.34) 

 

Ģeklindedir. Burada, )0(E  sistemin elektrik alan olmadığı durumdaki toplam enerjisidir. 

Alt indisler Kartezyen koordinatları belirtir ve çarpımlar bu kartezyen koordinatlar 

(x,y,z) üzerinden yapılır. 
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Zayıf elektrik alanlar için lineer    polarizebilite özelliği moleküler materyalleri 

karakterize eder. Büyük elektrik alanlar için  çizgisel olmayan etkiler önemlidir ve 

materyaller    çizgisel olmayan optik özellikleriyle karakterize edilirler. 

Yön değiĢtiren (ossilasyon yapan) alanlar için (elektromanyetik radyasyon gibi) bu 

özellikler frekansa bağlıdır ve dinamik özellikler olarak bilinir. Frekansın sıfıra gitmesi 

limiti ( lim
0w

) durumunda, bu özellikler statik  özellikler olarak bilinir. 

 

Çizgisel olmayan optik özellikler hesaplanırken; 

 

Polarizebilite  için:  

)(
3

1
kkjjiiort                      (2.35) 

 

Hiperpolarizebilite  için: 

       2
1

222

kjjkiikkkjiijkkjjjikkijjiiitop         (2.36) 

 

ifadeleri kullanıldı. 

 

2.5. Temel Setler 

 

Bu kısımda, hesaplamalarda kullanılan atomik setler ile ilgili temel bilgiler verilecektir. 

Temel setler, atomik orbitallerin (AO)  matematiksel olarak ifade edilmesidir. 

Bilinmeyen bir moleküler orbital (MO); moleküllerin atomlardan oluĢması ve aynı cins 

atomların farklı cins moleküllerde benzer özellikler göstermeleri nedeniyle atomik 

orbitallerin çizgisel toplamları olarak yazılabilir. (EĢ. 2.37) [26]. 

   

1

n

i ic 


 


    (2.37) 

 

Burada, i  moleküler orbitali    atomik orbitalleri ic  ise moleküler orbital açılım 

katsayısını ifade eder. Fakat molekülleri oluĢturan atomların, atomik orbitallerinde 
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büyüklük, Ģekil veya yük bakımından önemli değiĢiklikler olur. Bu da bazı 

tanımlamalar gerektirir. Bunun için, temel sete polarize ve difüz fonksiyonlar eklenerek 

geniĢletilmiĢ temel set tanımlanmıĢtır. GeniĢletilmiĢ temel setler, molekülün yüksek 

dereceden orbitallerini hesaba katarak moleküler yük dağılımındaki, komĢu atomların 

etkileĢmesinden kaynaklanan Ģekil ve boyut değiĢikliklerini tanımlar.  

 

Atomlar birbirine yaklaĢtırıldığında diğer çekirdeklerin etkisiyle elektronik yoğunluk 

bozulur. Yük dağılımının yeniden yapılanması, kutuplanma etkisine sebep olur. Bunu 

gidermek için eklenen temel fonksiyonlara polarize fonksiyonlar denir.  

 

UyarılmıĢ ve iyonik moleküllerde elektron yoğunluğu, molekülün temel durumuna göre 

daha dağınıktır. Bu durumu matematiksel olarak modellemek için dağınık fonksiyonlar 

(difüze) kullanılır. Temel setlere eklenen bu fonksiyonlara difüze fonksiyonlar denir. 

Literatürde değiĢik Ģekillerde gösterilen veya program verilerinde bulundurulan çok 

sayıda temel set vardır.   

 

k-nlmG temel set split-valans tipi temel set olarak bilinir.  Bu gösterimde k  orbital veya 

iç kabuktaki elektronların kaç tane ilkel gaussian tipi fonksiyon ile temsil edildiğini 

gösterir. nlm ise hem valans orbitallerinin kaça yarıldığını hem de bunların kaç tane 

ilkel gaussian fonksiyonu ile temsil edildiğini gösterir. Eğer gösterimde sadece (nl) var 

ise ikili yarılma, (nlm) var ise üçlü yarılma dikkate alınır. Temel set gösteriminde G den 

önce difüze fonksiyonlar için + veya ++ gösterimi kullanılır. + ağır atomlar için p-

fonksiyonunu, ++ ise Hidrojen atomu için s- fonksiyonunu tanımlar. Polarize 

fonksiyonları belirtmek için G den sonra parantez içinde ağır atomlar için d, df ve 

Hidrojen atomu için p, pd harfleri kullanılır.  

 

Genelde atomik orbitali tam ifade edebilmek için çok sayıda temel fonksiyona ihtiyaç 

duyulur. Kullanılan temel fonksiyon sayısı arttıkça, orbital daha iyi tanımlanır. Bunun 

için molekül sisteminin elektriksel özellikleri (dipol moment, polarizebilite, vb.) 

hesaplanırken, temel setlere difüze ve polarize fonksiyonlar eklenerek doğruluğu 

arttırılır.  Örneğin 6-31+G(d), 6-31++G(d), 6-31++G(d, p) ve 6-311++G(d, p)  vb.  
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Temel fonksiyon sayısı fazlalaĢtıkça, daha fazla hesaplama süresi ve daha fazla 

bilgisayar hafızası gerekir.  Bu nedenle, yapılacak bir hesaplamada amaçlanan sonuca 

uygun temel set seçilmelidir. 
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3. MATERYAL VE METOT 

 

3.1. Metot 

 

Bu çalıĢmada, 2-fenilfuran molekülü ve bu molekülden türetilen 2-(2-klorofenil)furan, 

2-(2-florofenil)furan, 2-(4-klorofenil)furan  ve 2-(4-florofenil)furan moleküllerinin giriĢ 

dosyaları Gauss View 03 paket programında  oluĢturulmuĢ,   tüm hesaplamalar HF ve 

DFT/B3LYP metotlarında, 6-31++g(d,p) temel seti kullanılarak Gaussian 03W  paket 

programında yapılmıĢtır [27-28]. Yapılan hesaplamalar sonucunda elde edilen yapısal 

parametre değerleri EK-1, EK-2, EK-3, EK-4 ve EK-5 ‘de verilmiĢtir.  

 

Moleküllerin geometrik optimizasyonları,  HF ve DFT/B3LYP metotlarında,  hiçbir 

sınırlama konulmadan yapılmıĢtır. Geometrik optimizasyonları sonucu, moleküllerin 

denge durumlarına ait yapısal parametreleri, bağ uzunlukları (Å),  bağ açıları (º), 

dihedral açıları (º), elektronik enerjileri (a.u.)
*
 ve dipol momentleri (Debye) elde 

edilmiĢtir. 

 

Moleküllerin, elektronik enerjileri, dipol momentleri, polarizebilite ve 

hiperpolarizebilite değerleri,  bu molekülleri oluĢturan Fenil ve Furan  halkaların 

arasındaki dihedral açı değiĢiminin bir fonksiyonu olarak hesaplanmıĢtır. 

 

Moleküler özelliklerin sonuçları, grafiksel hale getirilmiĢ ve molekül üzerindeki flor ve 

klor atomlarının  konumuna göre  değiĢimleri yorumlanmıĢtır. 

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

 

Bu çalıĢmada incelenen moleküllerin adlandırılmasında kullanılan sistematik, ġekil 

3.1‘de, kimyasal ve geometrik yapı konfigürasyonları, ġekil 3.2, ġekil 3.3, ġekil 3.4 

ġekil 3.5‘de ve adlandırılmaları, çizelge 3.1‘de verilmiĢtir. 

 

 

ġekil 3.1  2-fenilfuran molekülü, klorlu ve florlu türevlerinin adlandırılmasında 

 kullanılan kimyasal ve geometrik yapı konfigürasyonu 

 

 

 

Çizelge 3. 1  2-fenilfuran molekülü, klorlu ve florlu türevlerinin adlandırılması 

MOLEKÜL 
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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ġekil 3.2  2-(2-klorofenil)furan molekülü konfigürasyonu 

 

 

 

 

 

ġekil 3.3  2-(2-florofenil)furan molekülü konfigürasyonu 
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ġekil 3.4  2-(4-klorofenil)furan molekülü konfigürasyonu 

 

 

 

 

 

ġekil 3.5  2-(4-florofenil)furan molekülü konfigürasyonu 
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4. HESAPLAMA SONUÇLARI 

 

Bölüm 3 de belirtilen metot ve yöntemler kullanılarak, üzerinde çalıĢtığımız  

moleküllere ait  yapısal parametreler, dipol moment, elektronik enerji, polarizebilite ve 

hiperpolarizebilite değerleri hesaplanmıĢtır. 

 

4.1. Yapısal Parametreler 

 

Molekülü oluĢturan fenil ve furan halkaları üzerinde bulunan  -elektronları etkileĢimi, 

halkaları düzlemsel tutma eğilimindedir [29]. Halkalar üzerinde orto pozisyonunda 

bulunan atomların sterik etkileĢimleri ise halkaları düzlemsellikten ayırma 

eğilimindedir. Molekül geometrisinde önemli bir faktör olan denge dihedral açısı, bu iki 

etkileĢim sonucu oluĢmaktadır ve moleküllerin birçok fiziksel özelliklerini 

etkilemektedir [30]. Bizim üzerinde çalıĢtığımız moleküllerde denge dihedral açısı, fenil 

halkası düzlemi ile furan halkası düzlemi arasındaki açıdır.  

 

Çizelge 3.1 de belirtilen moleküllerin geometrik optimizasyonları,  hiçbir sınırlama 

yapılmadan HF/6-31++G(d,p) ve DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modelleri kullanılarak 

hesaplanmıĢtır. Molekülün denge durumuna ait yapısal parametreler (bağ uzunlukları, 

bağ açıları ve dihedral açılar) EK-1, EK-2, EK-3, EK-4 ve EK-5‘de verilmiĢtir.  

2-fenilfuran için (C1-C12), 2-(2-klorofenil)furan için (C1-C11), 2-(2-florofenil)furan 

için (C1-C12), 2-(4-klorofenil)furan  için (C1-C10), 2-(4-florofenil)furan için (C1-C11) 

merkez karbon atomları arasındaki bağ uzunlukları hariç, moleküllerdeki diğer bütün 

bağ uzunluklarını, DFT/B3LYP modelinin HF modeline göre, ortalama 0,01 Å daha 

büyük hesapladığı görülmüĢtür. Merkez karbon atomları arasındaki bağ uzunluklarını 

ise DFT/B3LYP modelinin HF modeline göre ortalama 0,009 Å daha küçük hesapladığı 

görülmüĢtür. Bu durum literatürde üzerinde çalıĢılan farklı moleküllerin geometrik 

optimizasyonlarında da görülmüĢtür [31-32]. 

 

DFT/B3LYP modelindeki hesaplamalarda bağ uzunluğunun, HF modeline göre büyük 

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

enerjisini hesaba katmamasıdır. Merkez karbon atomları arasındaki bağ uzunlukların 
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tam tersi çıkmasının nedeni ise; halkalar üzerinde bulunan  π-elektronlarının 

etkileĢimidir [31]. 

 

HF ve DFT/B3LYP modelleri ile hesaplanan denge durumu dihedral açıları, elektronik 

enerjileri ve denge durumu dipol moment değerleri çizelge 4.1 de, denge durumu 

polarizebilite ve hiperpolarizebilite değerleri çizelge 4.2 de verilmiĢtir. 

 

Çizelge 4. 1  Denge durumları dihedral açıları, dipol moment ve elektronik enerji 

 değerleri 

 

2-fenilfuran molekülünün yapısal parametreleri üzerinde, klor ve flor atomlarının 

konumlarının etkili olduğu hesaplama sonuçlarından görülmektedir. Fenilfuran 

molekülünün fenil halkasındaki orto ve para pozisyonunda bulunan Hidrojen Atomu 

yerine, Klor ve Flor atomlarının sırasıyla bağlanılmasıyla oluĢturulan türev 

moleküllerden         2-(2-klorofenil)furan molekülü orto pozisyonda bulunan klor atomu 

etkisiyle, fenil ve furan halkaları arasındaki denge dihedral açısı, ilk duruma göre 

değiĢmiĢtir. Diğer türev moleküllerde ise ilk duruma göre denge dihedral açılarında 

değiĢiklik görülmemiĢtir.  

 

Literatürde bu moleküllerden yalnız  2-fenilfuran molekülünün denge durumu teorik  

yapı parametreleri  bulunmakta olup, R. Abu-Eittah, R Hilal ve M.M Hamed tarafından 

gerçekleĢtirilen çalıĢmada, 2-fenilfuran molekülünün denge durum dihedral açısının 0º 

MOLEKÜLÜN ADI 

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

DĠHEDRAL 

AÇI  

(derece)  

DĠPOL 

MOMENT 

(Debye) 

ELEKTRONĠK 

ENERJĠ  

(a.u) 

DĠHEDRAL 

AÇI 

 (derece)  

DĠPOL 

MOMENT 

(Debye) 

ELEKTRONĠK 

ENERJĠ  

(a.u) 

2-FENĠLFURAN 0 0,6061 -458,210434 0 0,6483 -461,115548 

2-(2-KLOROFENĠL)FURAN 27,3 1,3074 -917,10141 8,06 1,0895 -920,705003 

2-(2-FLOROFENĠL)FURAN 0 0,9181 -557,063267 0 0,8122 -560,35539 

2-(4-KLOROFENĠL)FURAN 0 2,499 -917,107588 0 2,4554 -920,709883 

2-(4-FLOROFENĠL)FURAN 0 2,1133 -557,063691 0 2,1776 -560,355668 
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olduğu görülmüĢtür [16]. Bizim çalıĢmalarımızda da HF/6-31++G(d,p) modeliyle 0º, 

DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeliyle 0º bulunmuĢtur. Her iki hesaplama sonucunda 

elde edilen denge durumu dihedral açılarının, yapılan teorik çalıĢmalarla uyum içinde 

olduğu görülmektedir.  

 

2-(2-klorofenil)furan molekülünün  dipol moment değerinin, ilk duruma göre, arttığı 

görülmüĢtür. 2-(2-florofenil)furan molekülünün dipol moment değerinin 2-fenilfuran ve                    

2-(2-klorofenil)furan moleküllerine ait dipol moment değerleri arasında olduğu 

görülmüĢtür. 2-(4-klorofenil)furan molekülünün dipol moment değerinin, diğer 

moleküllerin dipol moment değerlerinden  daha büyük olduğu görülmüĢtür.                  

2-(4-florofenil)furan molekülünün dipol moment değerinin, 2-(4-klorofenil)furan 

molekülünün dipol moment değerinden küçük ve diger moleküllerin dipol moment 

değerlerinden büyük olduğu görülmüĢtür. 

   

Türev moleküllerin elektronik enerjilerinde ilk duruma göre artıĢlar görülmüĢtür. Bunun 

en önemli nedeni, Hidrojen atomu yerine, daha fazla enerjiye sahip klor ve flor 

atomlarının bağlı olmasıdır. Klorlu molekülün enerjisi, florlu molekülün enerjisinden 

daha fazla olup, enerji değerinin, klor ve flor atomlarının orto veya para konumunda 

bulunmalarından fazla etkilenmediği görülmüĢtür. Moleküllerin enerjilerinde klor ve 

flor atomlarının konumlarının fazla etkili olmadığı, klor ve flor atomlarının cinslerinin 

daha etkili olduğu görülmüĢtür. 
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Çizelge 4. 2  Denge durumları polarizebilite ve hiperpolarizebilite  değerleri 

 

Türev moleküllerin polarizebilite değerlerinde, klor ve flor atomlarının pozisyonlarının 

fazla etkili olmadığı ve klor atomunun polarizebiliteye etkisinin flor atomunun 

etkisinden daha fazla olduğu görülmüĢtür. 

 

Türev moleküllerin hiperpolarizebilite değerlerinin,  klor ve flor atomlarının orto 

pozisyonundaki durumlarında en yüksek değerlerini aldıkları, para pozisyonundaki 

durumlarında ise en küçük değerlerini aldıkları görülmüĢtür.  

 

4.2. Bağıl Enerji ve Torsiyon Potansiyeli 

 

Moleküllerin enerjileri, molekülün yapısını karakterize eden değiĢik parametrelerin 

karıĢık bir fonksiyonu olarak ifade edilebilir. Moleküllerin enerjilerinin minimum 

olduğu durumlarda, molekül fiziksel olarak denge durumuna geldiğinden, molekülün 

enerji fonksiyonunun minimum değerleri bu parametrelerle ifade edilmelidir. 

Moleküllerin denge durumunda molekül içi etkileĢmeler ve moleküller arası 

etkileĢmeler oldukça etkilidir.  

 

Günümüzde belli yaklaĢımlar kullanılarak bu istenilen çözümlere bilgisayar 

sistemlerinde ulaĢılabilmektedir. Molekülsel sistemlerde,  -bağı etrafında grupların 

MOLEKÜLÜN ADI 

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

POLARĠZEBĠLĠTE 

(a.u) 

HĠPER 

POLARĠZEBĠLĠTE 

(a.u) 

POLARĠZEBĠLĠTE 

(a.u) 

HĠPER 

POLARĠZEBĠLĠTE 

(a.u) 

2-FENĠLFURAN 112,9 333,6 125,1 653,9 

2-(2-KLOROFENĠL)FURAN 123,1 359,9 137,2 782,7 

2-(2-FLOROFENĠL)FURAN 112,4 461,1 125,4 833,7 

2-(4-KLOROFENĠL)FURAN 125,6 70,8 141,2 140,5 

2-(4-FLOROFENĠL)FURAN 111,2 86,1 124,6 44,5 
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dönmesinden meydana gelen geçici molekül Ģekline, molekülün konformasyonları, 

grupların  -bağı etrafında dönmeleri sonucu molekülün uğradığı enerji değiĢiminin 

analizine de konformasyon analizi denir [33]. 

 

Bu çalıĢmada HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanılarak moleküllerin iç enerjileri, 

Fenil ve Furan halkaları arasındaki dihedral açının fonksiyonu olarak hesaplanmıĢtır. 

Halkalar arasındaki dihedral açı 0º den 180º ye kadar 10º lik arttımlarla değiĢtirilerek, 

her arttırıma karĢılık gelen enerji değerleri hesaplanmıĢ ve tüm moleküller için bu 

arttırımlara karĢılık gelen en küçük enerji değerleri sıfır kabul edilerek moleküllerin 

bağıl enerjileri hesaplanmıĢtır. Klor ve flor atomlarının bağıl enerji üzerine etkileri 

incelenmiĢtir. Bu bağıl enerjilerin dihedral açıya göre değiĢim grafikleri HF modeli için 

ġekil 4.1, ġekil 4.2, ġekil 4.3, ġekil 4.4 ve ġekil 4.5 de, DFT/B3LYP modeli için ġekil 

4.6, ġekil 4.7, ġekil 4.8, ġekil 4.9 ve ġekil 4.10 da verilmiĢtir.  

 

Moleküllerde, 0º deki bariyer yüksekliği (ΔE0), ortogonal (90º) durumdaki bariyer 

yüksekliği (ΔE90) ve180º deki bariyer yüksekliği (ΔE180) değerleri hesaplanmıĢ ve  

çizelge 4.3 de verilmiĢtir. Denge durumunda düzlemsel durumda bulunan moleküllerin 

0º deki enerjisi aynı zamanda molekülün denge durum enerjisi olduğundan 0º  deki 

bariyer yüksekliği (ΔE0), daima sıfır olmaktadır. 

 

Çizelge 4. 3  Moleküllerin hesaplanan torsiyon bariyer yükseklikleri 

MOLEKÜLÜN ADI 

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

ΔE0  

(k.cal/mol) 

ΔE90 

(k.cal/mol) 

ΔE180 

(k.cal/mol) 

ΔE0   

(k.cal/mol) 

ΔE90 

(k.cal/mol) 

ΔE180 

(k.cal/mol) 

2-FENĠLFURAN 0 3,66 0 0 4,67 0 

2-(2-KLOROFENĠL)FURAN 0,17 1,91 3,71 0,002 3,3 3,07 

2-(2-FLOROFENĠL)FURAN 0 4,2 3,77 0 5,31 3,66 

2-(4-KLOROFENĠL)FURAN 0 3,72 0 0 4,76 0 

2-(4-FLOROFENĠL)FURAN 0 3,36 0 0 4,4 0 
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W.M.F Fabian, 1981 yılında yaptığı çalıĢmada, 2- fenilfuran‘a ait denge durum dihedral 

açısını 0 derece bulmuĢtur. Yine bu çalıĢmada, 0 derece ve 90 derece arasındaki enerji 

farkı 10,25 k.joule/mol bulunmuĢtur [17].  2007 yılında yaptığı diğer bir çalıĢmada,     

2- fenilfuran‘a ait denge durum dihedral açısını 0,33 derece bulmuĢtur. Yine bu 

çalıĢmada 0 derece ve 90 derece arasındaki enerji farkı 15,47 k.joule/mol bulunmuĢtur 

[34]. Literatürdeki bu sonuçlarla, bizim hesaplama sonuçlarımız birbirini 

desteklemektedir.(3,66 k.cal/mol=15,3 k.joule/mol) 

 

 

 

ġekil 4.1  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün bağıl 

          enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.2  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekülünün 

       bağıl enerjisinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.3  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan  2-(2-florofenil)furan  molekülünün 

      bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.4  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan   2-(4-klorofenil)furan molekülünün 

      bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.5  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan molekülünün 

        bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.6  DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

      bağıl enerjisinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.7  DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan 

       molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.8  DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan 

       molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.9  DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan 

          molekülünün bağıl enerjisinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.10  DFT/B3LYP/6-31++ G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

           molekülünün bağıl enerjisinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

Dihedral açının fonksiyonu olarak moleküllere ait bariyer yükseklikleri incelendiğinde, 

her iki model ile yapılan hesaplamalarda  bariyer yükseklik grafiklerinin benzer 

davranıĢlar gösterdikleri, ancak HF modelinin DFT/B3LYP modeline göre bariyer 

yüksekliklerini daha küçük hesapladığı görülmüĢtür. Düzlemsel moleküllerin,  0º deki 

bariyer yüksekliklerinin sıfır olduğu,   ortogonal durumdaki (90º)  bariyer yüksekliğinin 

ise maksimum olduğu görülmüĢtür. 180º deki bariyer yüksekliğinde, klor ve flor 

atomlarının konumlarının çok etkili oldukları görülmüĢtür. Moleküllerin bariyer 

yükseklikleriyle ilgili daha önceki çalıĢmalarda da bu durumlar görülmüĢtür [35]. 

 

Para pozisyonunda bulunan Klor ve Flor atomlarının, moleküllerin bariyer yüksekliği 

üzerinde etkileri az olmasına rağmen,  orto pozisyondaki Flor atomu molekülün tüm açı 

değerlerinde bariyer yüksekliğini arttırdığı görülmüĢtür. Orto pozisyondaki Klor 

atomunun ise 180º ye yakın durumlar hariç, bariyer yüksekliklerini azalttığı 

görülmüĢtür. Orto pozisyonundaki Flor ve Klor atomlarının 180º deki bariyer 

yüksekliğini arttırması, bu atomların bu durumunda Furan halkasındaki Oksijen 
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atomuyla aynı tarafta ve yakın durumda bulunmalarından oluĢan sterik etkiler olarak 

yorumlanmıĢtır.    

 

4.3. ĠndüklenmiĢ Dipol Moment  

 

Moleküler sistemlerde dipol moment, moleküldeki bireysel dipol momentlerin vektörel 

toplamına eĢittir. Elektronegatiflikleri farklı atomların kovalent bağ yaparken ortaklaĢa 

kullandıkları elektronlara bağ elektronları denir. Bu bağ elektronlarını, elektronegatifliği 

büyük olan atom kendine daha fazla çeker. Bu yüzden;  elektronegatifliği büyük olan 

atoma yakın bölgede kısmî negatif yük ( -), elektronegatifliği küçük olan atoma yakın 

bölgede kısmî pozitif yük ( +) oluĢarak bağda polarlaĢma meydana gelir.  Hidrojen ve 

karbon atomlarının yaptıkları kovalent bağlar daha az polar olurlar ve bundan dolayı, 

moleküllerin dipol momentleri üzerinde klor ve flor atomunun etkisi daha baskındır. Bu 

etki Liu ve arkadaĢlarının Florlu phenylbisiklohexzan molekülü ile yaptıkları çalıĢmada 

verilmiĢtir [36].  

 

Bu çalıĢmada, HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanılarak moleküllerin Fenil ve Furan 

halkaları arasındaki dihedral açı değeri 0º den 180º ye kadar 30º lik arttırımlarla 

değiĢtirilerek, her arttırıma karĢılık gelen dipol moment değerleri hesaplanmıĢ ve dipol 

moment değerleri dihedral açının fonksiyonu olarak elde edilmiĢtir. Klor ve flor 

atomlarının dipol moment üzerine etkileri incelenmiĢtir. 

 

2-fenilfuran, 2-(2-klorofenil)furan, 2-(2-florofenil)furan, 2-(4-klorofenil)furan,             

2-(4-florofenil)furan moleküllerinin dipol moment değerinin dihedral açıya bağlı olarak 

değiĢiminin, her iki hesaplama modelinde de aynı eğilimde olduğu görülmüĢtür. Bu 

dipol moment değerlerinin dihedral açıya göre değiĢim grafikleri, HF modeli için     

ġekil 4.11, ġekil 4.12, ġekil 4.13, ġekil 4.14 ve ġekil 4.15 de, DFT/B3LYP modeli için 

ġekil 4.16, ġekil 4.17, ġekil 4.18, ġekil 4.19 ve ġekil 4.20 de verilmiĢtir.  
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ġekil 4.11  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran  molekülünün dipol 

          momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

ġekil 4.12  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekülünün 

 dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.13  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan molekülünün 

 dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.14  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan,  2-(4-klorofenil)furan molekülünün 

        dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.15  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(4-florofenil)furan molekülünün 

 dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.16  DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

 dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.17  DFT/B3LYP  6-31++G(d,p)  modeli  ile  hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan 

          molekülünün dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

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

           molekülünün dipol momentinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.19  DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan  2-(4-klorofenil)furan 

           molekülünün dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.20  DFT/B3LYP 6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

            molekülünün dipol momentinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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Klor ve Flor  atomlarının orto pozisyonunda bulunduğu moleküller olan                        

2-(2-klorofenil)furan,  2-(2-florofenil)furan moleküllerinde dipol moment değerlerinin, 

aynı eğilimde olduğu ve 2-fenilfuran molekülünün dipol momentine göre daha büyük 

olduğu görülmüĢtür. Bu moleküllerin dipol moment değerlerinin 0º durumunda en 

düĢük seviyede olduğu ve 180º durumda daha yüksek seviyelerde olduğu görülmüĢtür.    

 

Klor ve Flor atomlarının para pozisyonunda bulunduğu moleküller olan                        

2-(4-klorofenil)furan ve 2-(4-florofenil)furan  moleküllerinde polarlanmaya geometrik 

Ģekillerinin de etkisiyle dipol momentlerin en yüksek değerleri aldıkları ve aynı 

eğilimde oldukları görülmüĢtür. 2-(4-klorofenil)furan ve 2-(4-florofenil)furan  

moleküllerinin dipol moment değerlerinin 0º ve 180º  durumunda maksimum, ortogonal 

(90º) durumda ise minimum olduğu görülmüĢtür. 

 

4.4. Polarizebilite  

 

Bir molekülün polarizebilitesi, bir elektrik alan uygulanan molekülün dipol momentinin, 

bu elektrik alana gösterdiği doğrusal tepki olarak tanımlanır. Polarizebilite, moleküler 

optik ve spektroskopide kullanılan önemli bir niceliktir. Elektrik alan uygulanan bir 

molekülün Ģeklindeki değiĢim polarizebilite ile belirlenir.  

 

Bu çalıĢmada HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanılarak moleküllerin Fenil ve Furan 

halkaları arasındaki dihedral açı değeri 0º den 180º ye kadar 30º lik arttırımlarla 

değiĢtirilerek, her arttırıma karĢılık gelen polarizebilite değerleri hesaplanmıĢ ve 

polarizebilite değerleri dihedral açının fonksiyonu olarak elde edilmiĢtir. Klor ve flor 

atomlarının polarizebilite üzerine etkileri incelenmiĢtir. 

 

2-fenilfuran, 2-(2-klorofenil)furan, 2-(2-florofenil)furan, 2-(4-klorofenil)furan,             

2-(4-florofenil)furan moleküllerinin polarizebilite değerinin dihedral açıya bağlı olarak 

değiĢimlerinin, her iki hesaplama modelinde de, aynı eğilimde olduğu görülmüĢtür. Bu 

polarizebilite değerlerinin dihedral açıya göre değiĢim grafikleri, HF modeli için ġekil 

4.21, ġekil 4.22, ġekil 4.23, ġekil 4.24 ve ġekil 4.25 de, DFT/B3LYP modeli için ġekil 

4.26, ġekil 4.27, ġekil 4.28, ġekil 4.29 ve ġekil 4.30 da verilmiĢtir.  
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ġekil 4.21  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

ġekil 4.22  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekülünün 

 polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.23  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan, 2-(2-florofenil)furan molekülünün 

 polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.24  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan molekülünün 

 polarizebilitesinin  dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.25  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan  molekülünün 

 polarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.26  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

 polarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.27  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan 

            molekülünün polarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.28  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan 

            molekülünün polarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.29  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan 

            molekülünün polarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.30  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

            molekülünün polarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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Bu moleküllerin polarizebilite değerlerinin, 0º ve 180º durumda maksimum, 90º 

(ortogonal) durumda minumum olduğu ve ortogonal duruma göre simetrik yapıda 

oldukları görülmüĢtür.  Para veya orto durumunda bulunan klor atomunun polarizebilite 

değerini yükselttiği,  Para veya orto durumunda bulunan flor atomunun ise polarizebilite 

değerini düĢürdüğü ve klor atomunun flor ataomuna göre polarizebilitede daha etkili 

olduğu görülmüĢtür. 

 

4.5. Hiperpolarizebilite 

 

Bir molekülün hiperpolarizebilitesi, bir elektrik alan uygulanan molekülün dipol 

momentinin bu elektrik alana karĢı gösterdiği doğrusal olmayan  tepkinin bir ölçüsüdür.  

 

Bu çalıĢmada HF ve DFT/B3LYP modelleri kullanılarak moleküllerin Fenil ve Furan 

halkaları arasındaki dihedral açı değeri 0º den 180º ye kadar 30º lik arttırımlarla 

değiĢtirilerek, her arttırıma karĢılık gelen hiperpolarizebilite değerleri hesaplanmıĢ ve 

hiperpolarizebilite değerleri dihedral açının fonksiyonu olarak ifade edilmiĢtir. Klor ve 

flor atomlarının hiperpolarizebilite üzerine etkileri incelenmiĢtir. 

 

2-fenilfuran, 2-(2-klorofenil)furan, 2-(2-florofenil)furan, 2-(4-klorofenil)furan,             

2-(4-florofenil)furan moleküllerinin hiperpolarizebilite değerinin dihedral açıya bağlı 

olarak değiĢimlerinin, her iki hesaplama modelinde de, aynı eğilimde olduğu 

görülmüĢtür. Bu hiperpolarizebilite  değerlerinin dihedral açıya göre değiĢim grafikleri, 

HF modeli için ġekil 4.31, ġekil 4.32, ġekil 4.33, ġekil 4.34 ve ġekil 4.35 de, 

DFT/B3LYP modeli için ġekil 4.36, ġekil 4.37, ġekil 4.38, ġekil 4.39 ve ġekil 4.40 da 

verilmiĢtir.  
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ġekil 4.31  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

    hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

ġekil 4.32  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-klorofenil)furan molekülünün 

   hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 



 

48 

 

 

ġekil 4.33  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan molekülünün 

    hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.34  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan molekülünün 

    hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.35  HF/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan molekülünün 

    hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.36  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-fenilfuran molekülünün 

   hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.37  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile 2-(2-klorofenil)furan molekülünün 

          hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.38  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(2-florofenil)furan 

            molekülünün hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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ġekil 4.39  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-klorofenil)furan 

            molekülünün hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 

 

 

 

 

ġekil 4.40  DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modeli ile hesaplanan 2-(4-florofenil)furan 

            molekülünün hiperpolarizebilitesinin dihedral açıya bağlı olarak değiĢimi 
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Tüm moleküllerin hiperpolarizebilite değerlerinin, ortogonal duruma göre simetrik 

oldukları gözlenmiĢ, HF modelinde 2-fenilfuran, 2-(2-klorofenil)furan,                         

2-(2-florofenil)furan moleküllerinin hiperpolarizebilte değerlerinin düzlemsel durumda 

maximum, ortalama 70º ve 110º de minumum değerlerde olduğu görülmüĢtür. 

  

2-(4-klorofenil)furan ve 2-(4-florofenil)furan moleküllerinin hiperpolarizebilite 

değerlerinin ortogonal durumda maksimum olduğu görülmüĢtür. 2-(4-florofenil)furan  

molekülünün  hiperpolarizebilite değerinin düzlemsel durumunda minumum olduğu,   

2-(4-klorofenil)furan  molekünün hiperpolarizebilite değerinin ise ortalama 30º ve 150º 

lerde minumum seviyelerde olduğu görülmüĢtür.  

 

DFT/B3LYP modelinde 2-fenilfuran, 2-(2-klorofenil)furan ve 2-(2-florofenil)furan 

moleküllerinin hiperpolarizebilte değerleri için 70º ve 110º de mimumumlar 

görülememiĢtir.  
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5. SONUÇ VE ÖNERĠLER 

 

Bu çalıĢmada,   2-fenilfuran molekülününün  fenil halkasında bulunan orto ve para 

pozisyonundaki hidrojen atomu, sistematik olarak  klor ve flor atomlarıyla değiĢtirilerek 

oluĢturulan, 2-(2-klorofenil)furan, 2-(2-florofenil)furan, 2-(4-klorofenil)furan ve          

2-(4-florofenil)furan moleküllerinin     yapısal ve elektronik özellikleri,                   

HF/6-31++G(d,p) ve DFT/B3LYP/6-31++G(d,p) modelleri ile hesaplandı. Bu 

moleküllerin denge durumları yapısal parametreleri hesaplandıktan sonra, moleküllerin 

elektronik enerjileri, indüklenmiĢ dipol momentleri, polarizebilite ve hiperpolarizebilite 

değerleri, dihedral açının fonksiyonu olarak incelendi. 

 

Para-klor ve para-florlu moleküllerin her iki hesaplama modelinde de, torsiyon 

potansiyellerinin 0º ile 180º  de minimum ve birbirine eĢit olduğu görülmüĢtür.       

Para-klor ve para-florlu moleküllerin torsiyon potansiyel eğrilerinin, ortogonal duruma 

göre simetrik olduğu ve torsiyon potansiyel enerjilerini etkilemediği görülmüĢtür. 

 

Orto klor ve orto florlu moleküllerinin her iki hesaplama modelinde de torsiyon 

potansiyellerinde sterik etkiler sonucu geçiĢ durumlarının oluĢtuğu görülmüĢtür. 

Moleküllerin torsiyon potansiyel eğrilerinin ortogonal duruma göre simetrikliğini 

kaybettikleri görülmüĢtür. Orto-klorlu yapının torsiyon potansiyelini yükselttiği,        

orto-florlu yapının torsiyon potansiyelini düĢürdüğü görülmüĢtür. 0º deki torsiyon 

potansiyel enerjilerinin, 180º deki torsiyon potansiyel enerjilerinden küçük olduğu 

görülmüĢtür. Orto-flor yapılı moleküller hariç, diğer moleküllerin ortogonal 

durumlarında torsiyon potansiyel enerjilerinin, 0º ve 180º  durumdan daha yüksek 

olduğu görülmüĢtür [35]. 

 

Para-klor ve para-florlu moleküllerde, her iki hesaplama modelinde de dipol moment 

değerlerinin, en yüksek değerleri aldıkları ve ortogonal duruma göre simetrik olduğu 

görülmüĢtür.  
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Orto klor ve orto florlu moleküllerde her iki hesaplama modelinde de dipol moment 

değerlerinin ortogonal duruma göre simetrik olmadıkları ve 180º  durumda daha yüksek 

oldukları görülmüĢtür. 

 

Klor atomunun, moleküllerin polarizebilitelerini yükselttiği, flor atomlarının ise 

moleküllerin polarizebilitelerini düĢürdüğü ancak klor atomu kadar etki etmediği 

görülmüĢtür. Moleküllerin polarizebilite değerlerinin ortogonal duruma göre simetrik 

olduğu görülmüĢtür. 

    

Klorlu ve florlu moleküllerin hiperpolarizebilite değerleri ortogonal duruma göre 

simetrik özellik göstermekte olup, hiperpolarizebiliteye klor ve flor atomlarının 

özelliklerinden daha çok konumlarının etki ettiği görülmüĢtür. 
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EK-1  2-fenilfuran molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 
 

 

 

Geometrik Yapısal 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  

  A1    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)              119,3 119,3 119,5 119,4  

  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  

  A10   A(3,4,5)             119,5 119,5 119,4 119,4  

  A11   A(3,4,9)              120,2 120,2 120,3 120,3  

  A12   A(5,4,9)           120,3 120,3 120,3 120,3  

  A13   A(4,5,6)          120,4 120,4 120,5 120,5  

  A14   A(4,5,10)         120,1 120,1 120,0 120,0  

  A15   A(6,5,10)          119,5 119,5 119,5 119,5  

  A16   A(1,6,5)               120,4 120,4 120,5 120,5  

  A17   A(1,6,11)             119,6 119,6 119,4 119,4  

  A18   A(5,6,11)            119,9 119,9 120,1 120,1  

  A19   A(1,12,13)           133,4 133,2 133,8 133,7  

  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  

  A31   A(15,17,19)          133,2 133,1 133,9 133,8  
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EK-1 (devam) 2-fenilfuran molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 
 

 

 

Geometrik  Yapısal 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(1,2,3,8)          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(2,3,4,9)            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 0,1 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 molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 

 

Geometrik Yapısal 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)                  1,3947 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 

  A1    A(2,1,6)          117,0 116,9 116,3 116,2 

  A2    A(2,1,11)       125,0 125,1 125,3 125,4 

  A3    A(6,1,11)            117,9 117,9 118,4 118,4 

  A4    A(1,2,3)             121,5 121,5 121,8 121,9 

  A5    A(1,2,19)         122,2 122,3 122,2 122,3 

  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)          119,1 119,1 118,9 118,9 

  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 

  A11   A(3,4,8)         119,8 119,8 119,8 119,8 

  A12   A(5,4,8)       120,7 120,7 120,9 120,9 

  A13   A(4,5,6)       119,9 119,9 120,1 120,1 

  A14   A(4,5,9)         120,4 120,4 120,4 120,4 

  A15   A(6,5,9)        119,7 119,7 119,5 119,6 

  A16   A(1,6,5)           121,9 121,9 122,2 122,2 

  A17   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)       127,4 127,5 127,1 127,1 

  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 molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 

Geometrik Yapısal 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)       179,4 179,6 179,8 180,0 

  D4    D(11,1,2,19)      1,6 1,4 0,6 0,0 

  D5    D(2,1,6,5)         0,4 0,4 0,1 0,0 

  D6    D(2,1,6,10)     179,8 179,8 180,0 180,0 

  D7    D(11,1,6,5)        179,5 179,6 179,9 180,0 

  D8    D(11,1,6,10)     0,3 0,2 0,1 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)         179,9 179,8 180,0 180,0 

  D15   D(19,2,3,4)        178,8 178,9 179,4 180,0 

  D16   D(19,2,3,7)         0,8 0,8 0,4 0,0 

  D17   D(2,3,4,5)          0,1 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)              179,5 179,5 179,8 180,0 

  D20   D(7,3,4,8)           0,4 0,3 0,2 0,0 

  D21   D(3,4,5,6)       0,3 0,2 0,1 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 0,1 0,0 0,0 

  D25   D(4,5,6,1)           0,0 0,1 0,0 0,0 

  D26   D(4,5,6,10)      179,8 179,9 179,8 180,0 

  D27   D(9,5,6,1)          179,8 179,8 179,9 180,0 

  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 0,1 0,0 0,0 

  D32   D(13,11,12,15)      179,1 179,2 179,6 180,0 

  D33   D(1,11,13,16)   177,4 177,6 179,1 180,0 

  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 0,4 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)       0,1 0,1 0,0 0,0 

  D42   D(12,14,16,18)     179,4 179,4 179,7 180,0 

  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 molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 
 

Geometrik Yapısal 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 

  A1    A(2,1,6)               116,6 116,7 116,2 116,3 

  A2    A(2,1,12)              122,4 122,4 122,4 122,4 

  A3    A(6,1,12)              120,9 120,9 121,3 121,3 

  A4    A(1,2,3)               123,2 123,0 123,4 123,3 

  A5    A(1,2,7)               119,2 119,3 119,0 119,0 

  A6    A(3,2,7)               117,7 117,7 117,6 117,7 

  A7    A(2,3,4)           119,0 119,1 119,0 119,1 

  A8    A(2,3,8)               119,1 119,0 119,0 119,0 

  A9    A(4,3,8)               122,0 121,9 122,0 121,9 

  A10   A(3,4,5)               119,7 119,7 119,6 119,6 

  A11   A(3,4,9)               119,8 119,8 119,8 119,8 

  A12   A(5,4,9)            120,5 120,5 120,6 120,6 

  A13   A(4,5,6)               120,1 120,1 120,4 120,3 

  A14   A(4,5,10)              120,2 120,2 120,1 120,1 

  A15   A(6,5,10)              119,6 119,7 119,5 119,5 

  A16   A(1,6,5)               121,4 121,4 121,5 121,5 

  A17   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)             134,6 134,4 134,9 134,8 

  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)            127,4 127,5 127,2 127,2 

  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 molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 

Geometrik Yapısal 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)             0,0 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(1,2,3,8)             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(2,3,4,9)          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 molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 

Geometrik Yapısal 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)        1,3939 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 

  A1    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)            119,4 119,4 119,3 119,3 

  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 

  A11   A(3,4,18)             119,6 119,5 119,6 119,5 

  A12   A(5,4,18)             119,7 119,7 119,7 119,6 

  A13   A(4,5,6)              119,5 119,4 119,5 119,4 

  A14   A(4,5,8)             120,1 120,1 120,1 120,1 

  A15   A(6,5,8)              120,4 120,4 120,4 120,5 

  A16   A(1,6,5)               120,8 120,8 121,0 121,0 

  A17   A(1,6,9)             119,7 119,7 119,5 119,5 

  A18   A(5,6,9)             119,4 119,4 119,5 119,5 

  A19   A(1,10,11)         133,4 133,3 133,8 133,7 

  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)          127,5 127,6 127,3 127,4 

  A28   A(15,13,16)              126,7 126,7 126,5 126,5 

  A29   A(12,15,13)           110,4 110,5 110,3 110,3 

  A30   A(12,15,17)           116,4 116,4 115,9 115,9 

  A31   A(13,15,17)           133,2 133,0 133,9 133,8 
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EK-4 (devam) 2-(4-klorofenil)furan molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 

Geometrik Yapısal 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(19,2,3,7)              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 molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 

Geometrik Yapısal 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) 

  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 

  A1    A(2,1,6)               118,6 118,6 118,5 118,4 

  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)               119,4 119,4 119,6 119,6 

  A7    A(2,3,4)               118,7 118,8 118,7 118,8 

  A8    A(2,3,8)               121,4 121,4 121,5 121,4 

  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 

  A11   A(3,4,19)             119,1 119,2 119,0 119,0 

  A12   A(5,4,19)              118,8 118,9 118,9 118,9 

  A13   A(4,5,6)               118,6 118,7 118,6 118,7 

  A14   A(4,5,9)               119,9 119,8 119,9 119,8 

  A15   A(6,5,9)               121,5 121,5 121,5 121,5 

  A16   A(1,6,5)               121,1 121,1 121,1 121,1 

  A17   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)             133,5 133,3 133,8 133,8 

  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)            127,5 127,6 127,3 127,4 

  A28   A(16,14,17)            126,7 126,7 126,5 126,4 

  A29   A(13,16,14)            110,4 110,5 110,2 110,2 

  A30   A(13,16,18)            116,3 116,4 115,9 115,9 

  A31   A(14,16,18)            133,3 133,1 133,9 133,8 
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EK-5 (devam)  2-(4-florofenil)furan molekülünün denge durumu geometrilerinin yapı parametreleri 

Geometrik Yapısal 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 

 

 

  


