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Bu yiiksek lisans tez calismasinda; Organik Isik Yayan Diyotlarin (OLEDs-Organic
Light-Emitting Diodes) tarihsel gelisimi, ¢alisma prensibi, sahip olduklar1 avantajlar,
OLED tipleri, mevcut ve devam eden malzeme calismalari, OLED’ler igin gelecek
ongoriileri ve geleneksel OLED’lere gore daha yiiksek verimlilige sahip Fosforesent Isik
Yayan Diyotlarda kullanilan iridium (III) kompleks c¢alismalari hakkinda bilgi
verilecektir. Ayrica; verimlilik agisinda biiyiik avantaj saglayan Fosforesent Isik Yayan
Diyotlardaki emisyon malzemenin tasarimi i¢in teorik bir calisma yapilmasi
amaglanmistir. Bu cercevede; kuantum mekaniksel hesaplama yontemleri ile ilgili kisa
bilgi verilerek daha once deneysel ve kuramsal c¢alismasi yapilan dfbpy-Ir-dfppy ve
dfppy-Ir-dfbpy yapisinin fotofiziksel 6zellikleri Gaussian16 paket programi kullanilarak
Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi ve Zamana Bagli Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi yontemi
ile incelenmistir.
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In this thesis study; information on historical development of OLEDs, operating principle
of OLED’s, advantages they have, types of OLED, current and ongoing material studies,
future predictions for OLEDs technologies and iridium (111) complex studies used in
Phosphorescent Light Emitting Diodes with higher efficiency than conventional OLEDs
will be given. Moreover; It is aimed to carry out a theoretical study for the design of the
emitting material in Phosphorescent Light Emitting Diodes, which provide a great
advantage in terms of efficiency. In this context; by giving brief information about
qguantum mechanical calculation methods, the photophysical properties of dfbpy-Ir-dfppy
and dfppy-Ir-dfbpy structures, which have been previously studied experimentally and
theoretically, were investigated by using the Gaussian 16 package program with Density
Functional Theory and Time Dependent Density Functional Theory methods.
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1. GIRIS

Organik bilesikli malzemeler karbon atomlarinin birbirleri ile kovalent bag ve diger
elementlerin atomlariyla yaygin olarak hidrojen, oksijen veya azota baglandigi herhangi
bir kimyasal bilesiklerdir. Bu tiir bilesikler kullanilarak yapilan ve 151k yayan diyotlara
Organik Isik Yayan Diyotlar (OLED) adi verilir (Demir 2023). Basit anlamda OLED,
elektroliiminesans olayma dayanan ve elektrik enerjisini 151k enerjisine doniistiiren bir
aygittir. (Sahu ve Soni 2022) OLED aygitlari, kalinliklari birkag yiiz nanometre arasinda
degisen ince yariiletken filmlerden olusan elektronik cihazlardir (Yeter 2020). Organik
molekiiller; sentezlenmesindeki esneklik, liminesans ve iletkenlik gibi 6zellikleri kontrol
edilebildiginden OLED’lerde, OFET ’lerde ve Fotovoltaik hiicrelerde kullanilmaktadir.
OLED’ler, LED’lerle benzer sekilde; elektrotlar arasinda elektriksel bir potansiyel
etkisinde kalan organik yari iletkenler elektrotlardan yayilan elektron ve desik yiik
tastyicilarinin organik madde iginde bir sekilde birlesmeleriyle ortama 1s1ik yayarlar
(Demir 2014).

OLED teknolojileri, ekran ve aydinlatma teknolojilerinde kullanilmaktadir. OLED
teknolojisi glindelik yasamimizda TV, akilli telefon, akilli saat, diziistii bilgisayarlar vb.
cthazlarm bilgi ekranlarinda ya da (katihal) aydinlatma sistemlerinde yaygin bir sekilde
kullanilmaktadir (Sekil 1.1).

Sekil 1.1 OLED uygulama alanlar1 (https://www.samsung.com/)

OLED aygit1, iki elektrot arasina sikistirilmis bazi1 organik maddelerden olusan ve bu
aygit lizerinden elektriksel bir akim gegirildiginde 151k yayan bir teknolojiye sahiptir
(Gaspar ve Polikarpov 2015). OLED aygitlar; ekranlar ya da aydinlatma sistemleri i¢in
yeterince parlak 151k yaymak icin ¢ok sayida elektriksel yiikii iletmek igin organik



molekiilerin kullanilmasina dayanan emsalsiz bir teknolojidir. OLED’ler optoelektronik

cihazlar smifindadirlar.

OLED kullanilarak yapilan cihazlar, gelencksel ekranlara gore; yiiksek parlaklik ve
keskinlik, yiiksek 151k verimliligi, diisiik elektrik gii¢ tiiketimi, hizli tepki siiresi, genis
goriiniirlik agisi, kiitlesel hafiflik gibi avantajlara sahiptir (Li ve Meng 2015) OLED
ekranlar; esnek alt katmanlar dahil olmak {izere biiyiik alanli alt katman iizerine
iiretilebilmekte ve neredeyse sinirsiz renk secenegi sunabilmektedir. Ayrica; yeni
teknolojilerin gelismesinin aygit tiretim maliyetlerini diislirmesi ile beraber, OLED’ler
sahip olduklar1 bu benzersiz 6zelliklerinin vaat ettigi teknolojik gelisim; birgok devlet
kurumu, endiistri ve tiniversitenin OLED teknolojileri tizerine aragtirma yapmasina neden
olmustur. Tiiketici elektronigi alaninda pek c¢ok endiistriyel elektronik firmasi OLED
arastirma ve gelitirme ¢alismalarina biiyiik yatirnmlar yapmaktadir. Ayrica; diinyada
elektrik tiiketiminde dnemli bir paya sahip aydinlatma sistemleri i¢in, elektrik tiiketimini
minumum seviyeye indirebilen aygitlarin tasarimina yogun bicimde caligilmaktadir.
Klasik ampiillere gore %95 daha az enerji ile ayn1 parlaklikta 151k yayabilen LED
ampuller son yillarda yogun olarak kullanilmaktadir. Bunun yani sira; ince ve esnek
yiizeylerde iiretilebilen aydinlatma amagli OLED teknolojilerine yonelik, kullanim
acisindan getirecegi avantajlar goz oniinde bulundurularak yogun ARGE c¢alismalari

yiriitiilmektedir.

WOLED’lerin (Sekil 1.2) tungsten flamanli lamba, inorganik LED ve floresan lambaya
gore; yik tasiyicilarinin yayilmasi ile 1s1ma yapabilmelerini saglayan genis aydinlatma
acisina sahip, diiz alan aydinlatma ve tasarim alternatifleri gibi 6zellikleri mevcuttur
(Oner 2015).

Sekil 1.2 WOLED panel resimleri (Oner 2015)



Bununla birlikte; 6zellikle, yiiksek verimli ve yaydiklari 15181n kararli olmamasi, OLED
malzemelerin eksikligi, OLED aygitlarin ¢alisma Omiirlerinin yetersizligi ve OLED
ekranlarin bliyiik 6l¢ekli tretim verimlilikerindeki teknik engeller gibi zorluklarin

astlmasi i¢in daha fazla disiplinlerarasi ¢alisma yapilmasi gerekmektedir.

OLED’de iki elektrot arasina aktif materyal yerlestirilmistir. Basit anlamda bir OLED,
aktif organik materyallerin iki elektrot arasina yerlestirildigi bir yapidan olusmaktadir
(Sekil 1.3). Anot ve katot arasina bir gerilim farki uygulandigi zaman emisyon malzemesi

aldig1 enerjiyi 151k olarak yayimlar. Bu olay elektroliiminesans (EL) olarak adlandirilir.

& 4
/
(, Katot

Emisyon Malzemesi [

Anot

Cam

ISIK

Sekil 1.3 Temel OLED aygit yapist (Jou vd. 2015)

Elektroliiminesans (EL) olay1; Pope ve grubu tarafindan ilk olarak 1963 yilinda
gozlemlenmistir (Pope 1963). Arastirmacilar, olduk¢a kalin (10 mikrometre-5mm)
antresen tabakasma 400 V gibi yiiksek elektriksel gerilim uyguladiklarinda
elektroliiminesans olaymi gozlemlemiglerdi. Antresen tabakasina bu kadar yiiksek
elektriksel gerilimin uygulanmasinin nedeni, organik malzemelerin elektriksel
iletkenliklerinin diisiik olmasiydi. Sonraki yillarda EL ¢aligmalar1 tek kristaller
malzemelerden organik ince film malzemelerine dogru evrilmis ve kullanmisli hale

gelmistir.

Organik elektronik teknolojisindeki 6nemli kilometre taslarindan biri, arastirmacilarin
(Tang, C.W. ve VanSlyke, S. 1987) 1987 yilinda ilk kiigiik organik molekiil OLED
cihazini gelistirilmesidir (Sekil 1.4).
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Sekil 1.4 ilk OLED teknolojisi a) Ching W. Tang ve Steve VanSlyke b) Aygit mimarisi

(Nazl1 2023)

Tang ve Steve Van Slyke bu ¢alismalarinda; vakum ortaminda buharlastirma yontemi ile
organik molekiilleri alttaglar iizerine kaplayarak iki tabakali OLED gelistirdiklerini
belirtmislerdir. Bu aygitta; HTL malzemesi olarak diamin, elektron iletim ve emisyon
katmani1 malzemesi olarak Algs kullanilmigtir. (Sekil 1.5). Bahse konu aygit i¢in; verim
1.5 Im/W, calisma gerilimi yaklasik olarak 10 V ve parlaklik 1000 cd/m? ‘nin iizerinde
oldugu rapor edilmistir.
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Sekil 1.5 Alg3 ve diamin molekiiler yapis1 (Usluer 2010)

Burroughs ve grubu tarafindan ilk polimer LED 1990 yilinda raporlandirilmigtir. Bahse
konu cihaz i¢in; liminesans malzemesi olarak poli(p-fenilen vinilen) (PPV) polimeri

(Sekil 1.6) kullanilmistr.

\

Sekil 1.6 PPV Polimerinin kimyasal yapis1 (Usluer 2010)



1.1 Organik Malzemelerde Isima Olay:

Isima olayi, floresans ve fosforesans 1is1ma olarak ikiye ayrilir. Organik malzemelerde
enerji seviyeleri, bunlar arasinda muhtemel gegisleri ve meydana gelen 1s1ma olaylarini

Jablonski Diyagrami (Sekil 1.7) ile agiklamak miimkiindiir.
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Sekil 1.7 Jablonski diyagram1 (Havare 2011)

Atomun enerji agisindan So temel halinden uyarilan bir elektronu, yeterli enerjiyi
sogurduysa, Si1 veya daha yiiksek enerji seviyelerine gecebilir. Uyarilan elektron, bu
enerji seviyelerinden So kararli enerjili hale gelmek, kararli oldugu temel enerji haline
donmek ister. Bu olasi gegisler; S1 enerji seviyesinden So temel haline gegise floresans
yani uyarilma ile 151k sagilmasi yaparak veya elektron S: singlet durumundan T; triplet

durumuna gecger ve oradan da Sp temel enerji seviyesine fosforesans 1s1ma yaparak olur.
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Bir polimer veya organik yariiletkene dis elektriksel alan uygulandiginda, molekiiliin
HOMO enerji diizeyindeki bir elektronu LUMO enerji diizeyine uyarilir/geger. Bu
durumda, enerji kazanan elektron bir {ist enerji seviyesine uyarilmis olur; fakat LUMO
enerji diizeyindeki elektron enerjice kararsiz oldugu i¢cin HOMO enerji seviyesine geri

donmek ister.

Organik bir yariiletkenin optik ya da elektrikle uyarimi sonucunda o ana kadar birbirlerine
Coulomb kuvveti ile bagli olan elektron ve desik ciftini (eksiton) ortaya ¢ikarir. Bunu bir
yariiletkene uygulanan elektriksel gerilim ile degerlik bandindaki elektronun iletkenlik
bandina c¢ikarken geride biraktigi pozitif yiiklii desik seklinde kabul edebiliriz.
Yariiletkenin iletkenlik bandindaki elektron ve degerlik bandinda kalan desik uygulanan
dis elektriksel kuvvete gore hareket ederler. Molekiilde ise uyarilmis bir elektron
iletkenlik bandina yani LUMO enerji seviyesine gecerken HOMO enerji seviyesinde bir
desik birakir. Molekiil enerji acisindan kararli duruma gegebilmesi i¢in (ideal durumda)
LUMO enerji seviyesine uyarilmig her elektronun kararli olacagi HOMO enerji
seviyesine diiserek oradaki bir desigi doldurmasi beklenir. Boylece; LUMO enerji
seviyesindeki elektronlar ve HOMO enerji seviyesindeki (yani degerlik bandindaki)
desiklerle birlesirken ortama 151k salinimi yaparlar. Maksimum veya degisik renklerde
151k salinimlart saglayabilmek i¢in ¢oklu organik ve anorganik katmanlar kullanilarak
OLED’in is fonksiyonunu (work function) veya Fermi enerji seviyelerini birbirlerine

yakin tutulmaya calisilir.

1.1.1 Floresans

Molekiil sistemindeki elektronlarin titresim enerji seviyeleri arasindaki gecisler ¢ok kisa
siirelidir (~107*2 s). Uyarilmis bir molekiilde farkli enerji seviyelerinde olan elektronlar
taban durum enerji hallerine donmek isterler. Bu taban durum, molekiildeki en diisiik
titresim enerjise sahip enerji diizeyidir. Bir molekiildeki floresans singlet eksitonunun
omrii genelde 10° -10° s araliginda degismektedir. Organik yariiletken malzemelerde,
elektriksel bir uyarilma sonucunda her {i¢ triplet eksitona kars1 1 adet singlet eksiton
olustugu literatiirde ifade edilmektedir. Temel enerji hali seviyesinde elektronun spin
simetrisini korumasi ve bu durumu sadece singlet eksitonlarin karsilayabildigi i¢in sadece

floresans olay1 meydana gelir (Sekil 1.7).



1.1.2 Fosforesans

Singlet ve Triplet arasindaki gegisler genelde spin yasaklidir. Bununla birlikte; molekiil
agir atom igeriyorsa (Pt, Ir, Ru vb.), bu atom spin-yoriinge eslesmesi (SOC) neden olarak
tekli (singlet) enerji seviyesinden tglii (triplet) seviyesine olan sistemler arasi gegis (ISC)
kolaylasir. Organometalik molekiillerde (agir atom igeren) ISC frekans: yaklasik 10%2 -
102 s mertebesindedir. Bundan dolay1; agir atom iceren organometalik molekiillerin,

verimli bir sekilde fosforesans (triplet 1s1mas1) yapma imkanlari ortaya ¢ikar (Sekil 1.7).

1.2 OLED’lerin Calisma Prensibi

Organik molekiillerden olusan malzemelerde 151k yayma olayini gergeklestirebilmek igin;
organik malzeminin elektronlarinin uygun enerjilerle uyarilmasi gerekmektedir. Bir
molekiil, yeterli miktarda bir enerji ile uyarildiginda (enerji sogurdugunda-absorption)
molekiil yoriingelerindeki elektronlarin bir kismi uyarilarak kararli olduklar1 enerjilerin
uistiindeki enerji seviyelerine ¢ikmis olurlar. Molekiilden de kopmayan fakat uyarilmig
elektronlar, kararli hale kavusacagi temel enerji seviyesine donerken molekiiliin
sogurdugu enerjiyi farklh yollarla (1s1tk emisyonu, 1s1 gibi) geri verir. Isik 1s1mast olan
floresans 1s1masi; uyarilan bir elektronun singlet enerji durumundan temel enerji
durumuna geri doniisii esnasinda olusur. Spince izinli olan bu gecis ¢cok hizli bir sekilde
meydana gelir (10 -10® s). Uyarilan bir elektronun molekiiliin enerji seviyeleri arasinda
olan bir seviyeden yani triplet enerji diizeyinden temel eneji diizeyine donerken
fosforesans 151k 151masi yapabilir. Spince yasakli olan bu gecis singlet gegise gore
genellikle daha yavastir (10 -saniye mertebesinde). Uyarilan elektron, sogurdugu bu

enerjiyi i¢ doniisiim veya sistem ici gecisle 1s1 seklinde disariya salabilir.

OLED cihazlarda yayimlanan 1s18in 6zelligi; katmanlarda kullanilan malzemelerin

ozelliklerine (kimyasal ve fiziksel) baglidir

Bir OLED aygitinin temel yapisi, Sekil 1.8'de gosterildigi gibi anot ve katotun yani iki

elektrodun arasina organik bir katman yerlestirilerek olusturulur.



Anot ve katot arasina bir elektrik alan uygulandiginda, desik tasiyict katman (HTL) ve
elektron tasiyict katman (ETL) arasinda arayiiz veya ara bolge olusur. Bdylece, bu ara
bolgede elektron-desik eslesmesi meydana gelir ve bu olay 151k yayilmasina neden olur.
Ayrica; desik-elektron baglanti ara yiizli olusturabilmek icin HTL ve ETL arasina 151k
yayan organik bir katman yerlestirilebilir. Desiklerin ve elektronlarin hareket/iletimi
sistemin diger elemanlarindan bagimsiz olarak iyilestirilebildiginden desik ve elektron
akimi dengelenebilir. Arayiizden yayilacak olan 15181n rengi, farkli organik malzemeler

kullanilarak degisik renkte 151k tiirleri elde edilebilir (Sekil 1.9).
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Sekil 1.8 Temel OLED yapis1 (Nazli 2023)
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Sekil 1.9 Temel OLED yapis1 (Nazli 2023)



Anot ve katot arasina elektriksel bir potansiyel farki uygulanarak bir elektrik alan
olusturuldugunda, katottan ayrilaran elektronlar ETL'nin enerji olarak en disiik
doldurulmamis molekiil orbitallerine (LUMO), anottan ayrilan desikler ise HTL'nin
enerji olarak en dolu molekiil orbitallerine (HOMO) dogru akin ederler. Elektrik alanin
etkisi ile; desikleri HTL ye, elektronlar1 ETL’ye dogru hareket ettirir. Bu hareketlenme
sonucunda; 151k yayan katman olarak da bilinen HTL/ETL ara yiiziinde, elektronlar ve
desikler birleserek eksitonlar1 olustururlar. Coulomb etkisiyle uyarilma kaynakli olan

liiminesans olay1, anot ve alttastan salinmaktadir (Sekil 1.10).
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Sekil 1.10 Eksiton olusumu (Nazl1 2023)
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Etkin ve verimli bir OLED aygit tasarimi i¢in elektron-desik ciftlerinin kontrolii oGnem
arz etmektedir. OLED'lerde, organik katot arayiiziindeki elektron enjeksiyonuna karsi
yiiksek bariyer (¢ogu molekiiliin hareketlilik farkliliklarindan dolay1), rekombinasyon
bolgesini daha diisiik hareketlilige sahip tasiyicilara kaydirir. Bu nedenle olusan ekstra
desikler, heniiz LUMO enerji diizeyine ulagmamis elektronlarla organik malzeme ile
katot arasindaki araytiziinde birleserek bozunmakta ve cihaz veriminde 6nemli bir diisiise
neden olmaktadir. Yiiksek hareket kabiliyetine sahip tasiyicilar, yiik tasima ve engelleme
katmanlar1 kullanilarak 151k yayan katmanla sinirlandirilabilir (Sekil 1.11). Bu sekildeki

bir tasarim ile OLED’lerin etkinligi 6nemli derecede iyilestirilebilir.

©



]

Sekil 1.11 Cok katmanli OLED cihazlarda gergeklestirilen EL islemi (Nazli 2023)

Birbirinden farkli kimyasal ve fiziksel ozellikleri olan organik malzemeler ince film
tabakasi seklinde cam veya esnek plastik yiizeyler lizerine belirli asamalardan gecirilerek
OLED’ler hazirlanir. OLED aygit iizerinden elektriksel bir akim geg¢irildiginde, OLED
ortama 1s1k yayar (Sekil 1.12 a) ). OLED’i olusturan katman yigini, ¢ok ince ve esnek
ve/veya seffaf malzemeleri de igerecek sekilde bir¢ok varyasyona sahip olabilir.
Kullanilan organik malzemeler, polimer veya kii¢iik molekiiller veya inorganik bilesenler
icerebilir (Sekil 1.12 b) ). Elektrotlar metallerden, metal oksitlerden, karbon
nanomalzemelerden veya diger tlirlerden olusabilir ancak; 1s18in yayilmasi ic¢in bir
elektrotun seffaf olmasi gerekmektedir. OLED’ler; cam, metal folyo veya polimer
tabakalar lizerinde iiretilebilir. OLED'ler tek renkli 151k, beyaz 151k ve hatta ayarlanabilir

renkler yayacak sekilde tasarlanabilir.

a) b)

Sekil 1.12. a) OLED, b) Fosforesans OLED malzemeler (www.bloomtechz.com)
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OLED aygitlar; ekran ya da aydinlatma uygulamalarinda yeterince parlak 151k yaymak
icin, biiyiik miktarlarda elektrik yiikii iletmek amaciyla organik malzeme kullanimini esas
alan yeni bir teknolojidir. Isik yayan cihazlarda organik liiminesansin basarili bir sekilde
olusturulabilmesi igin, elektrotlardan organik katmanlara dengeli elektriksel yiik
hareketinin saglanmasi igin organik malzemelerin yiiksek elektriksel direncini yenen
malzeme ve aygitlar kullanilmalidir. Bu 6zelliklerin saglanabilecegi ifade eden ilk
calisma, C. W. Tang ve S. VanSlyke tarafindan hazirlanan ve ince film heteroyapisinin
(y1&1lmis ince filmler) kullanilmasindan bahseden bir makaledir. Heteroyapiya sahip bir
OLED’de; desikler ve elektronlar katot ve anot elektrotlarindan (genellikle inorganik)
organik katmanlara dogu yayilirlar. Desik ve elektronlar daha sonra 11k yayiniminin
yapilacagi emisyon katmanina (EML) elektriksel kuvvetler araciligi ile tasinirlar. Desik
ve elektronlar, sistemin elektronik olarak temel duruma gegmesini saglarken ortama da
foton yayinlayan eksitonlar olustururlar. Bu 151k emisyonu, 1s1k yayimlayict molekiile
bagli olarak floresans ya da fosforesans olayi ile gergeklesebilir. Tang ve VanSlyke
tarafindan gelistirilen OLED cihazinda, tamamen 151k yayimlayicit molekiilden olusan bir
EML kullanilmisti. 1990'larin sonlarinda, OLED verimliliginde belirgin bir artis saglayan
151k yayimlayic1 yeni katki maddeleri ortaya c¢ikti. Kisa bir siire sonra; ince film
heteroyap1 bazli OLED'lerin piyasaya siiriilmesiyle uygun bir ana yapiya/matrise katkili
151k yayici molekiillerden olusan iki bilesenli EML'ler ortaya ¢iktt ve bu da cihaz
verimliliginde biiyiik bir artisa yol agmistir. iki bilesenli EML’lerin yiiksek verimli
olmalari, bir EML'de artan yiiklerin birlesmesi ve eksiton olayma gelen sinirlamanin
sonucu olmustur. Uglii (triplet) eksitonlarin verimli bir sekilde toplanmasi, hem tekli
(singlet) hem de tglii yayimlayici rekombinasyona yol agabilecek bir fosforesan katki
maddesini gerektirir. Bozunmay1 azaltmak ve 1sinimsal olmayan rekombinasyona goére
verimli 1s1nimli rekombinasyonu saglamak i¢in, fosforesan katki maddesinin mikrosaniye
zaman Olceginde 151n1im Omriine sahip olmasi gerekir. Giinlimiizde yapilan ¢alismalarda
hem yiiksek fosforesans verimliligine hem de mikrosaniye siireli bir 1sinim Omriine
ulasmanin bilinen tek yolunun; spin-yoriinge eslesmesi singlet ve triplet durumlar
arasinda sistemler arasi gecisi verimli bir sekilde destekleyen katki maddesine agir bir
metal atomu eklemektir. Bu nedenle, en verimli OLED’ler 6zellikle iridium gibi metal
atomu icermektedir. EML malzemesinin HOMO ve LUMO enerji seviyeleri araligi
ortama yayilan 15181n rengini belirler. Eksiton olusumu; elektronik 6zellik, organik yap1

ve HOMO-LUMO seviyesi gibi 151k yayimlayicilarin ig¢sel faktdrlerine bagli olacaktir.
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Uyarilmis durumdaki (S1 veya T1) elektronun temel enerji durumuna (So) foton salarak
veya 1simnimsal bozunmasi ile eksitonun rekombinasyonu, Sekil 1.13°de gosterildigi gibi

OLED goriiniir bolgede belirli bir dalga boyunda 151k emisyonu iiretir.

Aragtirmacilar, uygun HOMO-LUMO seviyelerine sahip malzemeleri dikkatli bir sekilde
secerek ve OLED yapisini optimum enerji seviyesi hizalamasi i¢in tasarlayarak, verimli

151k emisyonuna sahip OLED'ler olusturabilir ve goriintiilenmek istenen renkleri kontrol
edebilir.

OLED’lerde, organik yari iletken boyunca uygulan elektriksel bir gerilim, elektron ve
desiklerin enjeksiyonuna neden olur. Organik molekiile enjekte olan elektronlar ve
desikler, rekombinasyon olmadan ve Sekil 1.13’de gosterilen eksiton olarak adlandirilan
gi¢lii elektron-desik ciftleri olusturulmadan o6nce elektron ve desikler yari iletken
boyunca hareket ederler. Elektron ve desikler yarim tam sayi spinli fermiyonlardir ve iki
spinin goreceli yonelimlerine baglhidirlar. Eksiton; ya “Singlet Eksiton” olarak
adlandirilan toplam 0 (sifir) spin (S=0), ya da “Triplet Eksiton” olarak adlandirilan toplam
1 (bir) spin (S=1) sayisina sahiptir.

l 1 | Triplet Durum S =1
Eksitonlarin 2675

1 H_H | singlet Durum S=0

N [ Eksitonlarm %025
Eksiton
EML _— Bozunma 5\\//\\//\/\’\: — 380 nm

Temel Durum (So)

Sekil 1.13 OLED Singlet ve Triplet durumlari (Dhali 2022)
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Sekil 1.13°de goriildiigi iizere; S = 1 eksitonlarini olusturan yarim tam sayi spinli 3 (ii¢)
kombinasyon, S = 0 eksitonlarini olusturan 1 (bir) kombinasyon vardir. Bu durum su
sekilde agiklanabilir; OLED’de olusan eksitonlarin %75’1 tg¢li (triplet) durumlardan,
%25’ tekli (singlet) durumlardan olusur. Bu durumlar; verimli bir OLED’te
elektroliiminesans olusumunda en dnemli problemlerden biridir. Uglii durumdan (T1)
tekli taban duruma 1sinim yapilarak bozunma (radiative decay) olusur, agisal
momentumun korunumu nedeniyle bu ge¢isler yasakli kabul edilir. Aygita enjekte edilen
elektron ve desiklerin %75’ bu nedenle rekombinasyon olusturmaz. OLED’in
maksimum i¢ kuantum verimliligi %25 ile sinirlandirilir. Bu probleme ilk ¢6ziim 6nerisi,
I’inci nesil OLED’lerde kullanilan saf organik bilesiklerden iridium gibi agir metalleri
igeren organik bilesiklerin kullanilmasi ile saglanmigtir. OLED’lerde agir metal elementi
kullanimi, eksiton spin agisal momentumu ve orbital a¢isal momentumu arasinda spin
orbit ¢iftlenimini arttirmistir. Bu yapilardaki spin-orbit ¢iftlenimi (SOC), yasakli olmayan
T1’den So’a 1s1nimhi gegise neden olmakta ve T1 durumu olusunca 151k emisyonu yapilir.
Ayrica; SOC, Si1 ve Ti enerji seviyeleri arasindaki sistemler arasi gegisleri (ISC) tesvik
eder ve bu da Si enerji seviyesi yerine T1 enerji durumunu daha fazla doldurulmasina
neden olur. OLED’ler bu mekanizmay: kullanirken; ikinci nesil OLED ya da
PHOLED’ler i¢ kuantum verimliligini %100’e yaklagtirir.

OLED ekranlarinda kullanilan bir piksel, ti¢ farkli renk (kirmizi, yesil ve mavi-RGB)
salan OLED’den olusur. Ticari OLED ekranlarinda kullanilan yesil ve kirmizi renk
yayimlayicilar ikinci nesil fosforesent olayiyla 151k yayan malzemelerden yapilmistir.
Kararli mavi fosforesent yayimlayici gelistirilmesi zor bir problemdir ve hala ¢alisilan bir
konudur. Bu nedenle; ticari uygulamalarda, hala verimsiz 1’inci nesil floresans mavi
yayimecilar kullanilmaktadir ve sonug olarak mavi OLED’ler kirmiz1 ve yesile gore daha
fazla enerji harcamaktadir. Ozellikle; batarya kullamm oOmriiniin kritik oldugu
durumlarda, OLED aygitinin fazla enerji harcamasi biiyiik bir sorun olusturmaktadir. Bu
nedenle, verimli bir mavi yayimlayiciya biiytlik bir gereksinim vardir. Bu problemi umut
veren bir ¢ozlim, fosforesent 151k yayimlayicilar yerine TADF olarak bilinen olay:
gerceklestiren floresans 151k yayimlayicilarin - kullanilmasi olabilecektir. TADF
kavraminin ortaya cikist 1929 yillarina dayanmasina ragmen, 2012 yilinda Chihaya
Adachi TDAF mekanizmasini fosforesans malzeme kullanmadan verimli OLED {iretmek

i¢in kullanmistir. Bu ¢alismalardan sonra; TDAF genis bir ilgi gormiis ve glinimiizde
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diinya genelinde bircok arastirma grubu tarafindan iizerinde yogun bir sekilde
calisilmaktadir. TDAF yayimlayicida, S1 ve T enerji seviyeleri arasinda ISC gegis izni
verecek sekilde atomlar birbirlerine giiclii sekilde baglidirlar. Ayrica; S1 ve T arasinda
enerji farki (AEst) tipik organik molekiillerden daha diisiik olacak sekilde molekiiller
tasarlanabilmektedir (Verimli TDAF’ler (AEst) 100meV daha diisiik olmalidir). Bu diisiik
enerji aralig1, T1 enerji seviyesindeki eksitonlarin termal olarak aktive edildigi siirecte ise
elektronlar Sy enerji seviylerine dondiigii goriilmekte, yani tersine ISC (RISC) olaymin
olusmasina neden olmaktadir. Elektronlar S; uyarilmis enerji durumuna gegtikten sonra
floresans yoluyla So temel enerji durumlarina geri donebilirler. RISC zamana gore yavas
bir siire¢ oldugundan, iiglii enerji seviyesinde olan eksitonlardan gelen floresans,
dogrudan Si1 durumunda olusturulan eksitonlardan gelen floresanstan daha sonra ortaya
cikar. Bu nedenle {iglii seviyeden taban durumuna gegisler gecikmis floresans olarak yani
TADF adiyla isimlendirilir. TDAF mekanizmasi kullanilarak, OLED’lerde %100 i¢
kuantum verimliligi basarilabilir ve bu; kararli ve yiiksek verimli mavi 1s1k

yayimlayicisinin olusturulmasina imkéan verebilir.

Istenilen verimde OLED aygit imal edilebilmesi i¢in; kullanilan organik bilesikler, tabaka
kalinliklar1 ve kullanilacak gerilim degerlerine bagli olarak, kullanilacak katman sayisinin

belirlenmesi  gerektirmektedir. Sekil 1.14’de 1, 2 ve 3.ci nesil OLED’ler

gosterilmektedir.
—_— @ (’7‘) — —_— @ (’7) — —_— @ (\’.‘j -—
S IS A0
7\ 7\ 7\
25% /" N\75% 5%,/ N\75% 25% /" N\75%
R % » ‘\\ R \
& 3 \ @09 8- RisC®
5 N S, b S, S-RISC’y
L X X BDOS
Ty }' T, b T,
So So So
Birinci Nesil OLED fkinci Nesil OLED {iciincii Nesil OLED
Floresans Fosferasans Termal Olarak Etkinlestirilen

Gecikmeli Floresans

Sekil 1.14 1’inci, 2°nci ve 3’lincii Nesil OLED’lerin ¢alisma prensibi
(https://www.edinst.com)
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1.3 OLED Teknolojisinin Tarihsel Gelisimi

Teknolojinin gelisimine bagl olarak 15181n elektriksel olarak {iretimi 18’inci yiizyilin
sonlarinda akkor telli lambalar ile saglanmistir. 1960’l1 yillarda ise, inorganik
yariiletkenler ile iiretilen diyotlar sahip olduklar1 elektroliiminesans 6zellikleri nedeniyle
baslarda aydinlatma amagli olmasa bile bildirim ve uyarim amacl 151k yaymimi igin
kullanilmistir. Glinimiizde 151ma verimi artan inorganik LED teknoloji aydinlatma amach
tasarimlarda kullanilmaya baslanmistir. Inorganik yariiletken yapidaki iiriinlerden elde
edilen diyotlarin imalatin1 miiteakip organik yariiletkenler ile de benzer 6zelliklerde
diyotlarin yapilabilecegi fikri ortaya ¢ikmistir. OLED teknolojisi, LCD teknolojisine
alternatif olarak ortaya ¢ikmistir. OLED imalati, ince film teknolojisine dayanmaktadir

(Ongun 2005).

Bilim, teknoloji ve sanayi alaninda bir¢ok 6nemli uygulamaya sahip olan OLED (Organik
Isik Yayan Diyot) aygit teknolojileri; giiniimiizde fizik¢ilerin ve kimyacilarin ilgilendigi

baslica bilimsel ¢aligma konular1 arasinda yer almaktadir.

Gilinltimiizde; OLED’ler sahip olduklar1 diisiikk maliyet, tiretim kolayligi, parlaklik, hiz,
genis goriintiileme agis1, diisiik gilic tiikerimi ve yiiksek kontrast orani ozellikleri
nedeniyle; 151k yayan diyotlar (LED'ler) ve siv1 kristal ekran (LCD) aygitlara oranla daha

umut veren bir teknolojidir.

OLED c¢alismalarimin ge¢misi, bu teknolojideki dnemli atilimlar ve kilometre taslari ile
birlikte 30 (otuz) yili askin bir siireyi kapsamaktadir. Bu alanda yapilan bilimsel
caligmalarda, aygitlarin verimliligini gelistirmek en nemli motivasyonu olusturmaktadir.
30 yili asan ¢alismalar sonucunda; OLED endiistrisi hizla gelismistir. Bunun sonucu
olarak; akademik ve endiistriyel alanda yogun caligmalar yiiriitilmektedir. Bu alanda
ilerlemelere ragmen, OLED’lerle ilgili baz1 iyilestirilmesi gereken problem sahalari halen

bulunmaktadir.
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Yiiksek performanslt OLED'leri yapmanin zorluklarindan biri; enerji doniisimi i¢in
singlet ve triplet eksitonlar1 tiimiiyle kullanmaya uygun elektriksel ve optik 6zelliklere
sahip gelismis kiigiik molekiil ve polimer emisyon malzemelerin tasarimi ve sentezidir
(Zou vd. 2020). Ayrica; yiiklerin kullanimi, esas olarak iletim malzemesi ve aygit
mimarisi 6zellikleri ile belirlenen yiik enjeksiyon siirecinden de etkilenir. Ayni zamanda,
cihaz mimarisinin OLED'lerin ¢alisma voltaji ve parlaklik verimliligi {izerindeki
eszamanli etkisi nedeniyle, uygun bir mimarinin tasarimi bir diger biliyiik zorluktur.
Bununla birlikte; ¢oklu ince film yapisina sahip tiim verimli OLED’lerin degisken aygit
mimarisine ragmen, Uretilen fotonlarm biiyiik bir kismi diiz fonksiyonel filmler
arasindaki kirilma indisi uyumsuzlugu nedeniyle aygit i¢inde hapsolmast OLED'lerin
diger bir dezavantajin1 ortaya ¢ikarir (Zou vd. 2020). Sonugcta, enerjinin yanlizca %20-
30’Iuk kismi1 aygit yayinlanabilir ve bu da yiiksek verimli OLED’lerin gelistirilmesini
siirlar. Bu dogrultuda; aygittan yayilan 15181n verimli bir sekilde aygittan cikarilmasi

yiiksek verimli aygitlarin gelistirilmesindeki ana zorluklardan biridir.

Bu amag¢ dogrultusunda; bir¢ok organik molekiil ve metal kompleks verimli ve faydali

OLED malzemesi olarak onerilmistir.

Bu alanda yapilan 6nemli ¢alismalar, gelismeler ve degisiklikler yillara gore asagida

Cizelge 1.1°de verilmektedir.

OLED teknolojisindeki gelismeler, ilerlemeler ii¢ nesil olarak siniflandirilmaktadir. 30
yil1 agkin bir siiredir lizerinde arastirmalar yapilan/galisilan OLED teknolojisi, kimyasal
malzemeler alanindaki gelismeler sayesinde ¢ok ilerlemistir. “Floresan 151k yayicilar”
birinci nesil olarak, “fosforesans 151k yayicilar” ikinci nesil olarak ve 151k yayan TADF
(termal olarak etkinlestirilen ve gecikmeli floresans 1s1ma yapan) arastirmacilar

tarafindan {i¢iincii nesil olarak adlandirilmaktadir.
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Cizelge 1.1 OLED Teknolojisinin tarihsel gelisimi

Donem

Olay

1950

OLED teknolojisinin temelini olusturan elektroliiminesans olay1
gozlenmistir.

André Bernanose; havadaki akridin turuncusuna yiiksek voltaj
uygulayarak elektrigin organik maddenin parlamasina neden oldugunu
kesfetmistir.

1960

Martin Pope ve meslektaslari, desik (+ yiik)ve elektron (- yiik) enjekte
edildigi zaman olusacak elektrot kontagi icin gereken minimum enerjiyi
tanimladilar. “Omega Dark Enjeksiyon Elektrodu” olarak adlandirilan
husus tiim OLED'lerin gelistirilmesinin temelini atmistir.

1963

1963 yilinda Pope ve grubu; dogru akimin vakum altinda bir antrasen
kristalini aydinlattigin1 bulmustur.

1987

Ching Tang and Steven Van Slyke tarafindan diisiik voltajda ¢alisabilen
ilk OLED aygit1 liretilmistir ve bu OLED teknolojisinin kesfi olarak
tanimlanmustir.

1990

Cambridge Universitesi Cavendish Laboratuvarinda, daha kararli ve
uzun Omiirlii OLED’lerin gelistirilmesinin yolunu agan, yesil renk
yayimlayan polimer OLED aygit gelistirilmistir.

1990’lar

[k ticari OLED aygitlar gelistirilmis ve teknoloji, tiiketici elektronigi
endiistrisinin dikkatini ¢ekmeye baglamistir

1995

Yamagata Universitesinden J.Kido tarafindan, arkadan aydilatmali
ekranlar ve aydinlatma uygulamasi OLED’lerin yolunu agan Beyaz
OLED caligsmalarina onciiliik edilmistir.

1997

Pioneer sirketi tarafindan kii¢iik molekiil OLED iiretimi baglamistir.

1998

OLED teknoloji tarihinde 6nemli bir kilometre tasi olan ilk OLED
ekranlar piyasaya siiriilmiistiir.

2002

Kodak ve Sanyo teknoloji firmalar1 diinyanin ilk 2.4 inch aktif-matrisli
tam renkli OLED ekranini tanitmiglardir.

2007

Ik OLED TV XEL-1 Sony firmasi tarafindan piyasaya siiriilmiistiir.

Glinimiiz

OLED teknolojileri cep telefonlarii TV ve giyilebilir aygit gibi ¢ok
cesitli aygitlarda yaygin olarak kullanilmaktadir. Giiniimiizde, OLED
caligmalar1 verimlilik, omiir ve esneklik T{izerine odaklanmistir.
Esneyebilir ve gerilebilir ekranlar1 igeren dordiinci nesil OLED
caligmalar1 giiniimilizde arastirilmaktadir.
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1.4 OLED Katman Yapisi ve Kullanilan Malzemeler

Organik elektrolimiinesans olay1 yaklagik 50 yildir bilinmektedir; fakat ilk verimli ince
film OLED 1987 yilinda Ching Tang ve Steven Van Slyke tarafindan tiretilmistir. Tek
katmanlit OLED’ler, daha basit tasarim ve {iretimleri sebebiyle dikkat ¢gekmistir. Bununla
birlikte; tek katmanli aygitlar, zayif yiikk dengesi nedeniyle genelllikle verimsizdirler.
Sonug olarak; tek katmanli OLED’lerin ilgili bu sorunu ele almak adina ¢ok katmanl
OLED’ler gelistirilmistir. Giiniimiizdeki OLED’ler, emisyon katmaninda yiik tasiyicilart
arasinda daha fazla denge yaratmak i¢in iki elektrot arasina yerlestirilmis birgok organik
katman igerebilir. Tek katmanli ve ¢ok katmanli OLED aygit yapisi Sekil 1.15°de

sunulmustur.

OLED aygit yapisi; aygit verimlili§ini artirmak i¢in 6nemli bir rol oynamaktadir.
Arastirmacilar yillar boyunca, Sekil 1.16°da gosterildigi gibi, verimliligi ve kararlilig
artmig OLED yapilarini gelistirmeye calismislardir. OLED gelisimi, goriilecegi iizere

kullanilan bilesenlere baglidir.

(a) (b)

Elektron Enjeksiyon Katmani

Elektron iletim Katmani

Desik Engelleme Katman1

Kator } |
-m- Elektron Engelleme Katmani _,Z
| '

Y A Desik Tletim Katmam
Alttag '

Anot

Alttas

Sekil 1.15 a) Tek (Single) katmanli b) Cok katmanli OLED’in yapis1 (Bauri vd. 2021)

OLED'lerin Verimliligi ve Kararhgmdaki Artig Egilimi

Cok Katmanh Sistemler

Tek Katman Cift Katman EIL

_ ol EBL
HIL
Anot ’ '

Anot Anot ’ Anot ’

Sekil 1.16 OLED aygit yapisinin gelisimi (Bauri vd. 2021)
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OLED aygitlar yapilarina gore dort kategoriye ayrilabilir.
- Tek Katmanli (Single-layer) OLED

- Cift Katmanli (Bilayer) OLED

- Ug Katmanli (Three-layer) OLED

- Cok Katmanli (Multilayer) OLED

Iki elektrottan (anot-katot) olusan desik ve elektron hareketini saglayan sadece bir aktif
organik katmandan olusan tek katmanli OLED aygitlar, verimlilik agisindan ideal
degildir. Cift katmanli OLED'de, iki katman, 6rnek olarak desik iletim katmani (HTL) ve
elektron iletim katmani (ETL) aktif organik emisyon katmani yerine yerlestirilir ve
rekombinasyon mekanizmasi (desik ve elektronlarin yrniden birlesmesi) bu katmanlarin
arayiiziinde olur. Ug katmanli OLED’de HTL ve ETL arasinda, bir tane daha ince organik
katman vardir. Sekil 1.16’daki ii¢ katmanli organik kisim, tiim eksitonlarin toplandigi ve
gorliniir bolgede foton olarak enerjinin ortama salindigi emisyon katmani olarak
kullanilir. En gelismis OLED aygitlar, ¢cok katmanli OLED aygitlaridir. Cok katmanli
OLED aygitlar; farkli fonksiyona sahip iki ilave katman HBL/EBL ve HIL/EIL karsilikl1
olarak yerlestirilerek olusturulur. OLED aygitlarda kullanilan bilesen ve Sekil 1.16°da

verilmektedir.

1.4.1 Alttabaka (Substrate)

Kati (rigid) OLED aygitlardan esnek OLED (katlanabilir ekranlar gibi) aygitlara gegiste,
alt katman diger OLED bilesenlerinden daha 6nemli bir bilesen olmustur. OLED’lerin
esnek ozellikleri; degisik organik malzemeler ve organik-inorganik gibi melez (polimer
ve polimer yari iletken) malzemelerin kullanimi ile saglanmaktadir. Anot ve katot
elektrotlarida dahil olmak {izere tiim organik katmanlar alt tabaka tizerine istiflenir. Alttas
olarak cam (sert ve ultra ince esnek cam), metal folyo ve plastik folyo gibi malzemeler

kullanilmaktadir.

1.4.2 Elektrotlar

OLED aygitlarmin temel pargalari olan yiiksek elektriksel potansiyeldeki anot ve diisiik
potansiyeldeki katot elektrot olarak isimlendirilir. OLED aygitinin parlakligi veya ortami
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aydinlatmas1 (liiminesansi) ve c¢alisma voltaji, anot ve katot malzemelerinin is

fonksiyonlarina baglidir.

1.4.2.1 Anot

OLED'deki anot, 1s1k emisyonu siirecini baslatmada kritik bir rol oynar. Anot, OLED
aygitlarda elektriksel olarak pozitif yiikli elektrottur. Anotun esas fonksiyonu, organik
katmana desik enjeksiyonu saglamaktir. Anot, bagli oldugu HTL ye kiyasla yiiksek bir is
fonksiyonuna sahip olarak bunu basarir. Bu, desiklerin anottan HTL'ye akisini
destekleyen enerjik bir gradyan yaratir. Anodu yiiksek potansiyel enerjiye sahip bir tepe,
HTL'yi ise daha diisiik potansiyel enerjiye sahip bir vadi olarak diistiniilebilir Desikler,
tipk1 yliksek is fonksiyonlu anottan HTL'ye dogru hareket ettikleri gibi, dogal olarak
yokus asag1 yuvarlanma egilimindedir. Anot 6zellikleri, OLED’e ne kadar verimli sekilde
desikleri enjekte edilecegini belirleyerek aygit performansini etkiler. Anot, desiklerin
organik malzemeye gecisini saglayan seffaf yapiya sahip bir elektrottur. Anotta
olusturulan ince film ylizeyi diizglin ve biiyiik is fonksiyonuna (¢w) sahip olmalidir.
(6rnek olarak; ITO malzemenin ow = 4.7 €V) Indiyum katkili kalay oksit (ITO), OLED
aygitlarinda en ¢ok kullanilan anot elektrodu malzemesidir. ITO, 6zellikle indiyum rezerv
kithigr ve mekaniksel dayanim problemleri nedeniyle son zamanlarda ITO’nun yerine

farkli malzeme segenekler 6nerilmeye ¢alisilmaktadir.

1.4.2.2 Katot

OLED'deki katot, elektron enjeksiyon noktasi gorevi gorerek 151k emisyonu siirecinde
kritik bir rol oynar. Katot, OLED aygitlarda negatif yiiklii elektrottur. Temel fonksiyonu,
aygitin organik katmanina elektronlar1 enjekte etmektir. Katot bu islevini, bagli oldugu
ETL gore diisiik bir is fonksiyonuna sahip olarak gerceklestirir. Is fonksiyonu, bir
malzemeden bir elektronu ¢ikarmak igin gereken minimum enerjiyi ifade eder. Katodu
diisiik enerji seviyesine sahip bir basamak olarak diisiiniilebilir. Bu, elektronlarin enerji
bariyerini kolayca asmasina ve ETL'ye daha yiliksek bir enerji seviyesiyle enjekte
edilmesine olanak tanir. Verimli elektron enjeksiyonu ¢ok Onemlidir, cilinkii yeterli
elektron olmadiginda, emisyon katmandaki desiklerle yeterince karsilagilmayacak ve bu

da 151k olusumunu engellemeyecektir. Katottan ¢ikan elektronlar anoda dogru go¢ eder
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ve emisyon katmaninda desikler ile birleserek 151k emisyonuna neden olur. Katot
materyalleri genel olarak; yiiksek iletkenlik 6zellikli saf metal veya metal alasimlaridir.
Katotlarin; distik is fonksiyonuna sahip olmasi (pw = 2.9-4.0 eV), ¢alisma kararlilig: iyi

olmali, organik malzemelerle iyi kontak yapan metaller olmasi arzu edilir.

1.4.3 Emisyon katmani (EML)

Elektron emisyonu katmani, OLED aygitlarda 1sik yaymimindan sorumludur. Emisyon
katmani, HTL ile ETL arasinda bulunur. Fosferesans ya da floresans igimasi olayi bu
katmanlarda olur. Emisyon katmani igin, diisitk molekiil agirlikli az sayida atomlardan
olusan molekiillerden veya molekiil agirligi biiyiik olan polimerlerden yararlanilir. EML
katmani, elektronlarin ve desiklerin bulustugu yani yeniden birlestigi, 15181n yayilmasina
yol agilan bolgedir. Elektronlar katottan organik katmana enjekte edilir ve HTL boyunca
hareket ederler. Desikler ise anottan ara bolgeye enjekte edilirler ve HTL boyunca
ilerlerler. Bir elektron ve bir desik EML'de bulustugunda yeniden birlesirler. Elektron ve
desigin rekombinasyonu sirasinda ortaya g¢ikan enerji, foton yani 1sik formundadir.
Yayilan 1518in rengi, uyarilmis elektron ve elektronun terkettigi yerdeki desik arasindaki
enerji farkina ve EML malzemelerinin 6zelliklerine yakindan baglidir. OLED'in en
Oonemli katmani 151k emisyonunun yapildigi katmanidir. Bu emisyon katmani 11k
emisyonunun rengi, kontrast yeni renk farkliliklarin keskinligi ve harici verimliligi
emisyon katmaninin malzemelerine baglidir. Emisyon katmaninin 1gik {iretiminin
verimliligi (ne kadar enerjinin 1s18a dontistiiriildiigii) biiyiik 6l¢iide EML malzemelerine
baglidir. EML'de verimli rekombinasyon ve minimum enerji kaybi, yliksek performansl
OLED cihazlar i¢in ¢ok Onemlidir. Tercihen, OLED’de tiim elektron ve desik
birlesiminin burada yani EML bélgesinde olmasi istenir. EML malzemesi, eksitonlari
verimli bir sekilde smirlamali ve optimum 1s1k c¢ikist i¢in bunlarin 1s1mnimsal
rekombinasyonunu (1518a donilisiim) desteklemelidir. Bununla birlikte; EML'in
kalinligmmin da 1s1ma iizerinde bir rolii vardir. Cok ince bir EML, verimli eksiton
olusumuna ve rekombinasyona izin vermeyebilirken, ¢ok kalin bir EML, katman i¢inde
yayilan 15181in yeniden yayilmasinin artmasina yol agabilir. EML malzemeleri, 151k
emisyonunun rengini ve verimliligini belirlemede 6nemli bir rol oynadigi literatiir

caligmalarindan ortaya ¢ikmaktadir.
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1.4.4 Desik ve elektron iletim katmam (HTL/ETL)

Farkli malzemelerden yapilmis organik yari iletkenlerde, elektron ve desik mobilitesi
farklidir. OLED aygitlarda, dengeli bir yiik enjeksiyonuna ihtiyag duyulur ve bu amag
dogrultusunda; elektron ve desik mobilitesinin miimkiin oldugunca birbirlerine yakin
olmasi istenir. OLED’lerde iletim katmaninin veya LUMO seviyesinin olusturulmasinin
amact, ytik tastyicilarinin emisyon katmanina taginimini kolaylastirmaktir. Bu katmanlar,
tercihen, yliksek mobiliteye sahip olmali ve desikler icin HOMO ve elektronlar i¢in
LUMO enerji seviyeleri, EML katmaninin enerji seviyeleri ile eslesebilmelidir. Tris(3-
methylphenyl)  phenylamino  triphenylamine ~ (m-MTDATA),  1,1-bis[(di-4-
tolylamino)phenyl]-cyclohexane (TAPC), N, NO-diphenylbenzine (TPD) vb. malzemler
HTL’ye 6rnek malzemelerdir. Konjuge igsel polimer bazli organik—inorganik (PPV/ZnO,
PMMA/ZnO, PANI/GO/Mo2S, PANI/PPY/ZnO, vb.) nanokompozit ETL malzemesi

olarak kullanilir.

1.4.5 Desik ve elektron enjeksiyon katmanlary (HIL/EIL)

OLED aygitlardaki EIL ve HIL katmanlari, elektrotlar ve yiik tasima katmanlar1 (ETL ve
HTL) arasindaki arayiizde ayarlayici gorevi goriir. Bunlarin birincil islevi, elektrotlardan
ilgili tasima katmanlarina yiik enjeksiyonunun verimliligini arttirmaktir. EIL, katottan
(negatif elektrot) ETL'ye elektron enjeksiyonunu kolaylastirict bir gérevi vardir. Katot
malzemesinin 1§ fonksiyonu genellikle ETL'ye verimli elektron enjeksiyonu i¢in ideal
enerji seviyesinden daha yiiksektedir. EIL malzemesi, katottan daha diisiik bir is
fonksiyonuna sahip olacak ve ETL'nin iletim bandi (elektron tasinmasi igin enerji
seviyesi) ile hizalanacak sekilde secilir. Bu, elektronlarin katottan ETL'ye gecerken
iistesinden gelmeleri i¢in daha kademeli bir enerji adimi yaratir. Uygun enerji seviyesi
hizalamasina sahip bir EIL, elektron enjeksiyonu i¢in enerji bariyerini azaltarak ETL'ye
daha verimli bir elektron akis1 saglar. Bu sonucta genel cihaz performansinin
tyilestirilmesine katkida bulunur. HIL, anottan (pozitif elektrot) HTL'ye desik
enjeksiyonu i¢in kolaylastirici gorevi goriir. Anot malzemesinin is fonksiyonu genellikle
HTL'ye verimli delik enjeksiyonu ig¢in ideal enerji seviyesinden diisliktir. HIL
malzemesi, anottan daha yiiksek bir i fonksiyonuna sahip olacak ve HTL'nin degerlik

bandiyla (desik tasinmasi i¢in enerji seviyesi) hizalanacak sekilde segilir. Bu, anottan
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HTL'ye gecerken desiklerin {istesinden gelinmesi i¢in daha kademeli bir enerji adimi
yaratir. Uygun enerji seviyesi hizalamasina sahip bir HIL, desik enjeksiyonu i¢in enerji
bariyerini azaltarak HTL'ye daha verimli desik akisini saglayacaktir. Bu, sonugta genel
cihaz performansinin iyilestirilmesine katkida bulunur. EIL ve HIL, enerji bariyerini
azaltarak, elektronlarin ve desiklerin ilgili tasima katmanlarina daha diizgiin akigini
destekler. Bazi durumlarda EIL ve HIL, elektronlarin ve desiklerin enjeksiyonunu
dengelemeye yardimci olarak, 1sik {iretimi i¢in EML'de verimli rekombinasyonu
saglayabilir. Genel olarak EIL ve HIL, OLED'ler i¢indeki sarj enjeksiyonunun optimize
edilmesinde destekleyici bir rol oynayarak cihaz performansinin ve verimliliginin

artmasina yol agar.

1.4.6 Desik ve elektron engelleme katmam (HBL/EBL)

~ 1o

Daha yiiksek hareketli yiik tasiyicinin karsi elektroda vardigi ve orada tiikkendigi “charge
carrier quenching” 6nemli bir sorundur. Bu yiik tastyicilar yiiklerin yeniden birlesmesi
olayma yardim etmez ve bu durum aygit verimliligini azaltir. Bu nedenle; yiik
tagtyicilarinin  karsi elektroda varmasmin Onlenmesine ihtiya¢ duyulur. Engelleme
katmanlar1 bu amagla vardir. Bu katmanlar ilgili yiik tasiyicilarii engeller. Bu,
katmanlarin enerji seviyelerinin modellenmesiyle basarilir. EBL ve HBL elektronlarin ve
desiklerin hareketini yoneterek verimli 151k emisyonu saglar. EBL, oncelikle elektronlarin
ETL'den HTL'ye dogru serbestce hareket etmesini onleme goérevi goriir. Bu, 1518mn
tretildigi EML’de desiklerle verimli bir sekilde yeniden birlesme icin elektronlarin
belirlenen alan (ETL) i¢inde kalmasini saglar. EBL malzemesi yliksek elektron
hareketlilik bariyerine sahip olacak sekilde se¢ilmistir. Bu aslinda elektronlar i¢in enerjik
bir engel olusturarak onlarin ETL'den HTL'ye ge¢melerini zorlastirir. EBL ayrica uygun
bir enerji seviyesi hizalamasina da sahiptir. iletim band1 (elektron tasinmast icin enerji
seviyesi), ETL ile karsilagtirlldiginda enerji agisindan daha yiiksek ve ideal olarak
HTL'nin iletim bandindan daha diisiik olmalidir. Bu, HTL'ye dogru hareket etmeye
calisan elektronlar i¢in enerjide bir artig yaratir. Etkili bir EBL, elektronlar1 ETL i¢inde
sinirlandirarak 1s1k tiretimi i¢cin EML'deki deliklerle karsilagsmalarini tesvik eder. Uygun
bir EBL olmadan, elektronlar HTL'ye girip oradaki deliklerle yeniden birleserek
istenmeyen 151k veya kacak akim {ireterek cihazin verimliligini azaltabilir. HBL,

desiklerin HTL'den ETL'ye dogru serbestce hareket etmesini onler. Bu, 151k iiretimi igin
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EML'deki elektronlarla verimli rekombinasyon igin desiklerin belirlenen alan (HTL)
icinde kalmasini saglar. EBL'ye benzer sekilde HBL malzemesi yiiksek desik hareketlilik
bariyerine sahiptir. Bu, desiklerin HTL'den ETL'ye harcket etmesini enerji agisindan
elverissiz hale getirir. Degerlik bandi (desik tasinmasi ic¢in enerji seviyesi), HTL'ye
kiyasla enerji agisindan daha diisiik ve ideal olarak ETL'nin degerlik bandindan daha
yiiksek olmalidir. Bu, ETL'ye dogru ilerlemeye c¢alisan desikler i¢in enerjide bir artis
yaratir. Etkili bir HBL, HTL i¢indeki desikleri sinirlandirarak 1s1k tiretimi i¢in EML'deki
elektronlarla karsilasmalarimi tesvik eder. Uygun bir HBL katmani olmadan desikler
ETL'ye girip oradaki elektronlarla yeniden birleserek istenmeyen 151k veya kagak akim
tireterek cihazin verimliligini azaltabilir. OLED'lerde EBL ve HBL i¢in dogru
malzemelerin secilmesi, verimli 151k emisyonu ve genel cihaz performansi elde etmek
agisindan kritik 6neme sahiptir. Sekil 1.17°de kullanilan malzeme 6rneklerini de igeren

cok katmanli OLED 6rnegi verilmektedir.

Substrate
Material: Plastic, Transparent Glass, I'TO
Process: Cleaning process/ UV Hlumination’ Plasm aTreatment

S

Anode
Material: I'TO

Process: SEurlcrinE-’ Thermal Evaporation

Organic Semiconductor
Material: m-MTDATAS NPB/ QALY Alg,

Process: Vacunm E"aﬁnrnlinnf Spin Coating

Cathode
Material: LiF/ Al

Process: Low temp thermal depositi
(b)
) [ ITO (Substrate) l LiF/ Al (Cathode)
LiF/ Al } 1/50 nm
Alg, (HIL and HTL)
Alg, } 60 nm {!,
Alg, + QAD (EML)
AD
. } 0.1 nm m-{MTDATA) (HIL) NPEB(HTL)
Alg, } Sum ITO (Substrate) m-(MTDATA) (HIL}
. ITO (Substrate)
NF®R j— 10 mm @ ﬂ
m-MTDATA } 45 nm
Alg, (HIL and HTL)
1o } 50 nm NPB (HTL) Alqy + QAD (EML)
(a) m-(MTDATA) (HIL) T
ITO (Substrate) m(MTDATA) (HIL)
a ITO (Substrate)
Alg, Alg, + QAD (EML)
NPB (HTL) NPB (HTL)
m-{MTDATA) (HIL) = m-(MTDATA) (HIL)
ITO (Substrate) ITO (Substrate)

(c)

Sekil 1.17 a) Cok katmanli OLED yap1 6rnegi b) OLED iiretim akis diyagrami
¢) Imalat akist
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1.5 OLED Tipleri

OLED aygitlar; kullanilan malzeme, 151k yayinim mekanizmasi ve ¢alisma teknikleri

baslig1 altinda kategorize edilir (Sekil 1.18).

—_—
Floresan OLED
“

OLeD

-—

_

Sekil 1.18 OLED’lerin farkl tipleri

1.6 Iridium (111) Kompleksleri ve Ozellikleri

Iridium elementi (Sekil 1.19) periyodik tabloda d blok gecis metali elementi olarak
adlandirilir ve iridium normal oda kosullarinda giimiis-beyaz renkli, kat1 ve ¢ok sert bir
metaldir. Atom numaras1 77, maddesel yogunlugu 22.6 g/cm?, erime noktas1 2719 K,
elektron konfigiirasyonu [Xe]4f15d’6s? olan iridium yer kabugunda nadir bulunan
elementlerdendir. Endiistriyel ve bilimsel uygulamalarda yaygin olarak kullanilmaktadir.
[ridyum son yillarda gegis metal kompleksi ile fosforesans olaymin gerceklestigi organik
151k yayan diyotlarda (OLED) kullanilmaktadir. Molekiil agirlig1 az olan fosfor iceren
bilesikler singlet gegisleri ile en fazla %25 kuantum verimi gosterirken, gecis metali
komplekslerinin kullanildigt OLED’lerde teorik olarak kuantum veriminin yani triplet
gecisleriyle fosforesansin %100 seviyesine ulagsmasi olasidir. Fosforesans olayinin

yiiksek kuantum verimleriyle gerceklestirebilmesi i¢in OLED malzemelerde Ir metal
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elementini kullanmaktadirlar. Ir (I11) komplekslerin baslica &zelligi elektro-optik
ozelliklerinin degisken olmasidir. Metal-ligand temelli 151k saliniminda, ligandlarin
yerleri degistirilerek tim gorliniir bolge bandinda ¢ok secenekli renklilik

saglanabilmektedir.

PERIYODIK TABLO

i HREEEE"

HE (& 42 o= ng up wm

a) b)

Sekil 1.19 a) Iridyum elementi b) iridyum elementinin periyodik tabloda yeri
(turchemsoc.org)

[ridyum (III) icerikli bilesikler organik 151k yayan diyotlarda (OLED) emisyonunun
olustugu katman olarak kullanilmaktadir. Diger gec¢is metali elementlerinden ziyade
iridium metalinin  OLED bilesiklerinde kullanilmasinin bazi nedenleri asagida

verilmektedir.

) Bu bilesikler 1s1 ve 151kta yiiksek kararliliga sahiptirler,

i) Bu bilesikler yiiksek kuantum verimine sahiptirler,

iii) Fosforesans yariomiirleri kisadir,

iv) Bilesiklerde kullanilan liganlarin yapisi veya bu yapiya eklenen farkl

gruplar ile emisyon renkleri kolayca ayarlanabilmektedir.

[ridyum (IIT) kompleksleri, homoleptik ve heteroleptik kompleksler olmak iizere iki grup
altinda siniflandirilmaktadir (Sekil 1.20). Homoleptik Ir(111) metal bilesikleri, iridium
metaline ikiser disi olan (Sekil 1.20 a)’da bu disler C ve N atomlaridir) ti¢ ligandin
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baglanmasiyla olusturulur. Heteroleptik Ir(IIl) bilesikleri ise gecis metali iridiuma ana
ligandlar (Sekil 1.20 b)‘deki C ve N atomlari) ve bir yardimci ligandin (O atomlu grup)

baglanmasiyla olusturulabilir.

- N
/N
/" C C/, \\\
N. \ i N i e ‘-.\“\\
) i p,
C/ N c C/ | (o}
N— N NN

ana ligand  yardimci ligand

Homoleptik Ir(IIT) Heteroleptik Ir(III)
kompleksi kompleksi
L. A
a) b)

Sekil 1.20 a) Homoleptik Ir(111) Kompleksi b) Heteroleptik Ir(111) Kompleksi

Ir(IIT) kompleksli OLED ile ilgili yapilar ¢aligmalar incelendiginde; ana ligand olarak
farkl1 hetero halkali aromatik bilesikler (Sekil 1.21 a) ve b) ) kullanildigi ve bu aromatik
bilesiklerin {iizerine farkli elektron ¢ekici (siyano, formil, triflorometil, flor, asetil
vb.)/salict (metoksi, fenil, alkil gruplari, amino vb.) gruplar takilarak bilesigin
fonksiyonel hale getirilebildigi goriilmektedir. Yardimci ligand olarak ise siklikla
asetilaseton (Sekil 1.21 b).11) ve pikolinik asit ((Sekil 1-20 b).12) tiirevleri kullanildig:

goriilmektedir.

Ir(IIT) bilesikleri fosforesans 151ma 6zelligi gostermektedir ve bu kompleksler organik 151k
yayan diyotlarda (OLED), 151k yayan elektrokimyasal hiicrelerde (LECs), biyosensor,
organik giines pilleri vb. bir¢cok alanda kullanilmaktadir. Metal-ligandlardaki kuvvetli
spin-yoriinge eslesmesi ile singlet ve triplet gecisleri elektriksel yiik transferini ortaya
cikartir (MLCT). Metal ligand bilesikleri 151k emisyonunu, metalin bagh oldugu ligandlar
degistirilerek 151k emisyonunun rengi ayarlananabilir. Ir(III) komplekslerinin 151k
emisyonlarinin rengi; HOMO ve LUMO enerji seviyeleri arasindaki fark ile kontrol
edilebilir.
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Ana Ligandlar :

0 ) __ -
O @ -0 Oy OO

o< O<0o OO0 O O~
alkil
0 ! 8 9 10

Yardimci Ligandlar :

L o
= N

11 12
b)

Sekil 1.21 a) Calismalarda Kullanilan Ana Ligandlar (1-10) b) Yardimei Ligandlar (11-
12)

Iridyum (III) komplekslerinin degistirilebilir fotofiziksel ozellikleri sayesinde, diiz
ekranlar gibi pratik uygulamalarda kullanimi dikkat ¢ekmektedir. Goriinilir bolgede
kirmizi, yesil ve mavi renk veren gesitli kompleksler sentezlenmis olmasina ragmen,
ihtiyaglara yonelik 06zel absorpsiyon ve emisyon ozellikleri tasiyan yeni iridium
bilesikleri gerceklestirebilmesi i¢in ¢alismalar devam etmektedir. Bu c¢ergcevede; yeni
iridium (III) komplesklerinin sentezi ve fotofiziksel karakterizasyonuna yonelik
calismalar literatiire kazandirilmaktadir. Ayrica; malzeme tasarimi i¢in kuantum kimya

hesaplama yazilimlar1 yaygin sekilde kullanilmaktadir.

Floresans OLED’ler ile karsilastirildiginda, elektrofosforesant malzeme olarak agir metal
kompleksi kullanan PHOLED ler, ayn1 anda tekli ve iiglii eksitonlar1 kullanarak teorik
olarak %100 i¢ kuantum verimliligine basarabilmeleri nedeniyle daha fazla arastirma

konusu olmustur. OLED’lerde kullanilan fosforesent malzemeler arasinda Iridyum (111)
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kompleksler; kisa uyarilmig durum Omiirleri, yiiksek liiminesans verimliligi, goriiniir
bolgede ayarlanabilir emisyon dalgaboyu ve kimyasal kararliliklar1 nedeniyle, yliksek
verimli OLED elde edebilmek i¢in yogun bir sekilde ¢alisilmustir.

1.7 Hesaplamal Kimya Yontemleri

Hesaplamali kimya, kuantum kimyasi, molekiiler dinamigi, molekiiler modellemesi,
molekiiler mekanigi ve kimya bilgilerini birlikte kullanarak kimyasal bir olguyu
kurgulayabilmektir. Kimya bilgisi, ¢cok biiylik kimya veritabanlarini ve kimyasal bilginin
islenmesini ve kimyasal veri madenciligini kapsar. Hesaplamali kimyada problemlerin
cozlimleri i¢in ¢esitli niimerik yontemler kullanilarak bilgisayar programlari gelistirilmis
Hesaplamali kimya ile molekiiler diizeydeki molekiil sistem veya sistemlerinin kimyasala
ve fiziksel ozellikleri ve davranislari ortaya konulabilir veya tahmin edilebilir.

Hesaplanan bu fiziksel ve kimyasal 6zelliklerden bir kismi1 asagida verilmektedir.

- Molekiil diizeyinde enerjileri ve yapisal dzellikleri,
- Molekiil sistemine ait elektronlarin yoriinge enerjileri ve gecis durumlarsi,
- Atomlar aras1 bag uzunluklari,
- Kimyasal reaksiyon enerjileri,
- Bagli atom basina elektriksel yiik degerlert,
- Molekiiler yoriingeler ve sekilleri,
- Elektrostatik potansiyel dagilimi,
- NMR spektrumu,
- Elektronik gegisler (UV-spektrumu),
- Entropi, entalpi gibi termokimyasal 6zellikler
- Titresim frekanslar1 (IR-R spektrumu),
Bir molekiiliin sentezi i¢in 0o molekiiliin IR, UV ve NMR spektrumlarinin teorik olarak

hesabinin yapilmasi bu konuda ¢alisan arastirmacilar i¢in dnemlidir.

Molekiiler mekanigi (MM) : Birbirine yaylarla (atomik baglari temsilen) bagl kiiresel
toplar (atomlar) toplulugunun bir molekiil modelidir. Yaymn esneme uzunluklarini ve
yaylar arasindaki bag agilari1 ve yaylari germek ve biikmek icin ne kadarlik enerji

gerektigi bilinirse, bilye ve yaylardan olusan sistemin, bir molekiiliin olusum enerjisi
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hesaplanabilir. Molekiiliin olusum enerjisinin en diisiik degeri bulunana kadar molekiil
geometrisini degistirmek, baglar1 temsil eden yaylar1 germek ve biikmek i¢in ne kadar
enerji gerektigini hesaplanmasini saglar. Bu isleme geometri optimizasyonu denir, yani

molekiil i¢in en uygun geometrinin hesaplanmasi demektir.

Molekiiler Dinamigi (MD) : Bir molekiil/molekiiller sistemi igerisindeki atom ve
molekiillerin hareketlerini dinamigin temel yasalarina gore modeller. Molekiil
dinamiginde atom ve molekiillerin yoriingeleri ortaya ¢ikartilarak atom veya molekiillerin

hareket ettirilerek birbirlerine etkileri Newton’un hareket yasalari ile ¢6ziilmesini saglar.

Kuantum Kimyasal Yontemler: Molekiillerin yapilar1 ve enerjilerinin belirlemesi i¢in

kuantum mekanigi kurallarinin kullanildig1 yontemdir.

a) Ab initio hesaplamalari: (ab initio Latince'de: "ilk prensipler") Schrodinger
diferensiyel denkleminin yaklasimlar yapmadan yalin ¢6ziimlenmesine dayanmaktadir.
Bu denklem, modern fizigin temel denklemlerinden biridir ve diferensiyel denklemin bir
atom veya molekil i¢in ¢oziimlenmesi ile atomdaki veya molekiildeki elektronlarin
davraniglarini ortaya koyar. Ab initio yontemi, Schrodinger diferensiyel denklemini bir
molekiil veya molekiil gruplart i¢in ¢ozer. Coziim sonucu elde edilen degerler ve
fonksiyonlar molekiile ait enerji ve dalga fonksiyonlarin1 verir. Dalga fonksiyonlari
elektron yiikii dagilimini (ve teoride en azindan molekiille ilgili bagka herhangi bir seyi)
hesaplamak igin kullanilabilecek matematiksel fonksiyonlardir. Elektron yiikiiniin
dagilimindan molekiiliin elektriksel olarak ne kadar kutuplandigi ve molekiiliin hangi

kisimlarinin niikleofiller veya elektrofiller bag yapmasinin muhtemel oldugu gibi bilgiler
ifade edilebilir.

b) Yani deneysel (Semi Emprical-SE) hesaplamalar: Schrodinger denkleminin
¢ozlimiinii kullanan ab initio yontemleri gibidir. Bununla birlikte, SE ile Schrodinger
denklemini ¢ozerken daha fazla yaklasim yapilir ve ab initio yonteminde hesaplanmasi
gereken ¢ok karmasik integraller aslinda SE yontem hesaplamalarinda dikkate alinmaz.
Bunun yerine SE yontemleri, geometri veya enerji gibi bazi hesaplanmis veya deneysel
degerlerden veya parametrelerden en uygun olanin1 derlenmis bir tiir integral

kiitiiphanesinden alir (olusum 1s1s1). Hesaplamalardan en iyi degerleri elde etmek i¢in
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deneysel degerlerin matematiksel islemlerden gegirilmesine parametreleme (veya
parametrizasyon) denir. Yontemi "yar1 deneysel" yapan teori ve deneyin karigimidir:
yontemler Schrodinger denkleminin yaklasik ¢ozlimiine dayanir. Yaklasik ¢oziimler i¢in
deneysel degerler bilgisayar programi parametrelendirilerek Schrodinger denklemi
¢oziliir. Yari-deneysel SE hesaplamalarinin daha iyi sonuglar verebilmesi ig¢in programin

deneysel verilerle iyi bir sekilde parametrelendirilmesi gerekir.

c) Yogunluk fonksiyoneli hesaplamalari: Genellikle yogunluk fonksiyoneli teorisi
(DFT) hesaplamalar1 olarak isimlendirilir. DFT hesaplamalar1 Schrodinger denkleminin
yaklagimsiz ¢6ziimiine dayanan ab initio hesaplamalar1 veya yari deneysel-SE molekiil
orbital hesaplamalar1 gibidir. DFT hesaplamalar1 diger iki yontemin (ab-initio ve SE)
aksine, bir dalga fonksiyonunu ortaya ¢ikarmaz, bunun yerine elektron yiik dagilimini
(elektron yiik yogunlugu fonksiyonunu) dogrudan tiiretir. Molekiil {izerindeki elektron
yiik dagilimi, matematiksel fonksiyonlarla ilgilidir. Yogunluk fonksiyonel teorisi ile ilgili
hesaplamalar siire agisindan genellikle ab initio hesaplamalarin daha hizli, ancak yari-
deneysel SE'lerden daha yavastir. DFT hesaplamalari diger yontemlere gore daha yenidir
(ab initio ve SE yaklagimlartyla hesaplamali kimya 1960'lardan itibaren kullanilmaya

baglamisken, DFT hesaplamali kimya 1980'lerden itibaren yapilmaya baglanmustir).

Atom veya molekiilerin temel durum enerjileri ve ozellikleri elektron yiik yogunluk

fonksiyonlari ile belirlenir.

B3LYP Karma Yogunluk Fonksiyonu Teorisi

Dalga mekanigine dayanan HF teorisinin degis tokus enerjisi i¢in iyi sonug¢ vermez Ve bu
metotla korelasyon enerjileri hesaplanamaz; fakat kinetik enerji i¢in uygun bir ifade verir.
DFT modelleri ise degis tokus ve korelasyon enerjilerini daha 1yi verir ve boylece tam
enerji ifadesi i¢in saf HF veya saf DFT modelleri yerine, bu modellerin her ikisinin enerji
ifadelerinin, toplam elektronik enerji ifadesinde kullanilmalari sonucu, karma modeller
tiretilmistir. Bu modeller toplam enerji, bag uzunluklari, iyonizasyon enerjileri gibi bircok

bliytikliikleri saf modellerden daha iyi hesaplamaktadir. (Purtas 2011)
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Sekil 1.22 a.Hesaplamali kuantum kimya yontemleri b.Kuantum kimya uygulama alanlari

Molekiillerin elektronik yapisim1 incelemek ic¢in ¢ok degisik bilgisayar yazilimlari
gelistirilmistir. Kuantum mekanigi ve klasik mekanik ve kimya yasalar1 kullanilarak
hazirlanan bu yazilimlar ile molekiillerin veya ¢evresi ile reaksiyonlari veya fiziksel veya

kimyasal bir¢ok 6zellikleri teorik olarak hesaplanabilmektedir.
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2. MATERYAL ve YONTEM

OLED teknolojisi; %100 elektroliiminesans i¢ kuantum verimliligi elde edilmesine neden
olan, temel olarak hem singlet hem de triplet eksitonlar1 kullanmay1 imkan taniyan gegis
metal fosforesent komplekslerin gelisimine bagli olarak, ekran ve kat1 hal aydinlatma
teknolojilerinde oldukga ilgi ¢ekmistir. lridium (IIT) kompleksler yiiksek PLQY degerleri,
iyi termal ve kimyasal kararliliklar1 cok yonlii renk ayarlanabilirlikleri nedeniyle en umut
vaat eden triplet emisyon malzemelerden biri oldugunu ispatlamistir. Giiniimiize kadar;
kirmiz1 ve yesil iridium emisyon malzemeleri yiiksek EQE degerlerini elde etmistir ki
boylece ticarilesmede yaygin olarak kullanilmistir. Bununla birlikte; giiniimiizde ytliksek
EQE degerlerini ve iyi renk saflif1 saglayan mavi iridium emisyon malzemelerini
gelistirilmesi zor bir problemdir ve bu nedenle bu alan geride kalmistir. Son yillarda; mavi

Ir (III) kompleksler yaygin sekilde ¢alisilmis ve kapsamli bir bicimde raporlandirilmistir.

Flrpic en ¢ok calisilan gok-mavi fosforesent malzemelerden biridir ve cihazin maksimum

EQE %34,1 varabilmektedir. (Shin 2016)

o<t
%2

FlIrpic

Sekil 2.1 Flrpic (Shin vd. 2016)

Kim ve arkadaslar1 450 nm de emisyon piki ve %31,9 EQEmax gdosteren

(dfpysipy)2Ir(mpic) saf mavi kompleksinin sentezlemistir.

(dfpysipy),Ir(mpic): Ir-2

Sekil 2.2 (dfpysipy)2Ir(mpic) (Shin vd. 2019)
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Aromatik bes liyeli heterocycles ya da carbenic grup igeren mavi iridium komplekslerin

cogu tris siklometal koordinasyon konfigiirasyonuna sahiptir.

Zhang ve arkadaslar1 %18 EQEmax sahip Ir(dmp)s gék-mavi kompleksini rapor
etmiglerdir. (Zhang vd. 2014)

Dopant: Ir(dmp);

Sekil 2.3 Ir(dmp)3 (Zhang vd. 2014)

Cihaz verimliligini arttirmak i¢in Udagawa ve arkadaslari, %29,6 EQEmax sahip
Ir(mpim)s sentezlemislerdir. (Udagawa vd. 2014)

fac-Ir(mpim),

Sekil 2.4 Ir(mpim)3 (Udagawa vd. 2014)

Huang ve arkadaslari, renk safligin1 daha da iyilestirmek i¢in, ana ligand olarak 4-
fluorophenyl triazole Ir(fdpt)s sentezlemislerdir ve bu 458 nm emisyon piki ve EQE max
%22,5 gostermistir. (Huang vd. 2018)
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R
R =H, Ir{dpt),
R =F, Ir(fdpt);

Sekil 2.5 Ir(fdpt)3 (Huang vd. 2018)

Carbene igeren iridium kompleksler genellikle koyu mavi emisyon elde etmek daha
kolaydir ama cihaz verimliligi nispeten diisiiktlir. Jim ve arkadaslari, mavi karbenik
iridium komplekse dayali en yiiksek aygit verimliliginden birine sahip mer-1rl koyu mavi
karbenik iridium kompleksini elde etmistir. (Park vd. 2020)

QL)
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mer-irt

Sekil 2.6 mer-1rl (Park 2020)

Yukarida goriildiigii izere, raporlanan mavi emisyon yapan iridium kompleks iki ana yap1
vardir. Bu yapilardan biri Ir(mpim)s gibi (C*N cyclometal ligand triscyclometal

[Ir(C~N)3]- komfigiirasyonuna odaklanir.

Diger yaygin yapi, Flrpic gibi yardimci ligand LX olan Ir(C*"N)2(LX) bis-cyclometal
konfigiirasyonudur. Bununla birlikte; ti¢ farkli ligand igeren asimetrik tris-heteroleptic
[Ir(C1"N1) (C2"N2)(LX)]-nadiren raporlandirilmistir. Bu nedenle; daha &nce
raporlandirilan [Ir(C*N)3]- ve Ir(C*N)2(LX) iridium kompleksleri arasindaki boslugu
doldurmas1 gereken mavi Ir(IIT) kompleksine yeni molekiiler miithendislik stratejsi biiyiik

ilgi uyandirmistir.
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2.1 Materyal

Lua ve arkadaslari tarafindan yiiriiten deneysel ¢alismada (Lua, G. vd. 2023); Ar atmosfer
altinda, dfbpy (1.1 esdeger), dfppy (1.1 esdeger) ve IrCI3-3H20 (1.0 esdeger), 18 saat
boyunca 2-etoksietanol ve H20 (3: 1, v/v) karisik ¢oziiciisiinde 110 °C'ye 1sitilmustir.
Karisim oda sicakligina sogutulduktan sonra, Ar atmosferi altinda 12 saat boyunca, 2-
etoksietanolde fptz ve Na2CO3 ile dogrudan reaksiyona sokulan p-kloro-kopriilii dimer
elde etmek i¢in su eklenmistir. Elde edilen ¢dziicli, ham tiriinii elde etmek i¢in vakum
altinda uzaklastirilmistir. Sonug olarak; izomer olan iki asimetrik iridium kompleksi,
dfbpy-Ir-dfppy ve dfppy-Ir-dfbpy, basariyla elde edilmistir. Yeni asimetrik mavi Ir
kompleks konfigiirasyonunu esas alarak, dfbpy-Ir-dfppy ve dfppy-Ir-dfbpy olarak
adlanrilan iki yeni mavi iridium kompleksi, iki farkli ana ligand olarak dfbpy (2',6'-
difloro-2,3'-bipiridin) ve dfppy (2-(2,4-diflorofenil)piridin) geleneksel ppy tipi ligandlari
ve yardimer ligand olarak fptz (2-(3-(triflorometil)-1H-1,2,4-triazol-5-il)piridin)

kullanilarak tasarlanmis ve sentezlenmistir (Sekil 2.7).
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Sekil 2.7 dfbpy-Ir-dfppy ve dfppy-Ir-dfbpy sentezi



Hesaplamalarda kullanilan dfbpy-Ir-dfppy (CCDC Nu.: 2243326) ve dfbpy-Ir-dfbpy
(CCDC Nu.: 2243326) kimyasal yapilar1 asagida (Sekil 2.8 ve Sekil 2.9) verilmektedir.

Sekil 2.8 dfbpy-Ir-dfppy (CCDC Nu.: 2243326) kimyasal diyagrami

Sekil 2.9 dfbpy-Ir-dfbpy (CCDC Nu.: 2243324) kimyasal diyagrami
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Goriildigi tizere molekiil yapilarinda Flor (F) atomu kullaniimistir. F atomunun molekiil
ve ligandlarda kullanilmasinin nedeni; kimyasal 6zelliklerinden kaynaklanmaktadir. F
atomu, periyodik cetveldeki en elektronegatif elementtir. F atomunun yiiksek
elektronegatiflik degerine sahip olmasi, onun diger atomlarla giiclii kovalent baglar
olusturmasini saglar. Bu 6zellik, flor atomunu bir¢ok molekiilde ve ligandda kullanigh
hale getirir, ¢linkili ardindaki atomlardan (6rnegin, karbon veya metal atomlar1) elektron
cekme yetenegi, molekiilin kimyasal reaktivitesini ve baglanma 0Ozelliklerini
degistirebilir. Kisaca bu 6zelligi, onu diger elementlerle kolayca etkilesime girme ve
cesitli bilesikler olusturma yetenegi saglar. Basta bu 6zellik olmak tizere sahip oldugu
diger kimyasal ozellikler F atomunun optoelektronik uygulamalarda 6nemli bir rol

oynamasini saglamlshr.

OLED aygitlarin performansini ve verimliligini artirmak i¢in kullanilan malzemelerin

yapisindan F atomunun bulunmasinin birkag sebebi vardir.

e Elektron Transfer Ozellikleri : F atomu, diger atomlara gore elektronlarm daha
kolay transfer edilmesine olanak saglar. Bu 6zellik; OLED malzemelerinde desik ve

elektron taginimini artirir ve bdylece daha iyi 151k tiretimi saglanir.

e Optik ve Elektriksel Ozelliklerin Iyilestirilmesi : F atomu igeren bilesiklerin
optik 6zellikleri, genellikle daha iyi 151k emisyonuna imkan verir. F atomu igeren organik
bilesikler, dah yiliksek foton verimliligi saglayarak OLED aygitlarin parlakligini

artirabilir.

e Termal Kararhlik : F atomu igeren organik bilesikle genellikle daha iyi termal
stabilite gosterirler. Bu o6zellik; OLED aygitlarin ¢aligma sicakliginin daha kararh

kalmasini ve oémiirlerinin daha uzun olmasini saglar.

e Molekiiler Yapr1 ve Hibridizasyon : F atomunun sahip oldugu yiiksek
hidridizasyon yetenegi daha karmasik organik yapilar yaratma olanagi saglamaktadir. Bu

durum; daha genis optoelektronik 6zelliklere sahip ¢esitli uygulamalara imkan tanir.
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2.2 Yontem

Gaussian (https://gaussian.com/), hesaplamali kimya ve molekiiler modelleme alaninda
kullanilan lisansl bir yazilimdir. Kimyasal reaksiyonlarin mekanizmalarini, molekiillerin
yapisal, elektronik 6zelliklerini ve molekiiler diizeyde enerji seviyelerini hesaplamak igin

genis bir uygulama yelpazesi sunar.

e Gaussian yazilimu ile asagida belirtilen birgok kimyasal problem incelenebilir;
e Geometri optimizasyonu ve frekans hesabi

e Molekiiler enerjisi ve gecis durumlarinin yapisi hesabi

e Enerji gegis seviyelerinin tahmini

e [RC hesabi ile reaksiyondaki gecis konumunun ilgili reaktant ve {iriine baglilig
e Atomik yiikler ve elektrostatik potansiyel enerjileri

e Molekiil yoriingeleri

e QM/MM benzetisimi (ONIOM)

e Spektroskopik verilerin hesaplanmasi (IR, NMR ve Raman spektrumlari vb.)
e Elektron yogunluklarinin hesaplanmasi

e Titresim frekanslari

e Cok kutuplu momentler vb.

GaussView (https://gaussian.com/), Gaussian yazilimi i¢in 6zel olarak gelistirilmis
Gaussian 16 yazilimimn grafik araytiziidiir (GUI). Kimyasal modelleme ve hesaplamali
kimya calismalarini kolaylastirmak amaciyla tasarlanmis olan GaussView, kullanicilarin
kompleks molekiillerin yapilarinin olusturulmasi, gorsellestirilmesi ve Gaussian

hesaplamalarinin yonetilmesi siireclerinde biiyiik kolaylik saglamaktadir.

Bu calismada Gaussian 16 paket programu ile hesaplamalar TUBITAK-ULAKBIM
(https://ulakbim.tubitak.gov.tr/)  bilgisayarlar1  kullanilarak  gergeklestirilmistir.
Hesaplamalar i¢in girdi (input) dosyas1 GaussView 6 ile hazirlanmistir. Molekiiliin teorik
hesaplamalari, girdi dosyasinda belirtilerek TDDFT yontemi kullanilarak yapilmistir.
Yapilan hesaplamalarda Becke’nin {igparametreli degis-tokus fonksiyonelini ve Lee,

Yang ve Parr’in korelasyon fonksiyonelini igeren B3LYP karma fonksiyoneli ve Hartree-
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Fock (HF) kullanilmistir. Yapilarin hesaplamalar i¢in; metal atomu i¢in LANL2DZ,
metal olmayan atomlar i¢in 6-31G(*) ve 3-21G baz seti kullanilarak gergeklestirilmistir.
Hesaplamalarimiz ~ i¢in  girdi  olan  *.mol dosyasim1  olusturmak  igin;
https://www.ccdc.cam.ac.uk/structures/? sitesinden ilgili CCDC numarasini girerek
(2243324 ve 2243326 numarali) hazir dosya indirilmistir. Indirilen dosyalar
CrystalExplorer ve GaussView programlar1 ile incelenmistir. Cozelti dahil edilen
hesaplamalar i¢gin PCM modeli kullanilmistir. Cozelti olarak su, etanol ve CH2Cl»

tanimlanmastir.
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3. ARASTIRMA BULGULARI

Lua ve arkadaslar1 tarafindan sentezlenen dfbpy-Ir-dfppy ve dfbpy-Ir-dfbpy
molekiiliiniin geometrisi GaussView 6 programinda cizilerek Gaussian 16 paket
programina girig verisi olarak hazirlanmistir. Bu program yardimiyla; molekiillerin
kararli haldeki (en diisiik enerji diizeyi) geometrik optimizasyonu yapilarak bag
uzunluklart ve bag agilar1 Yogunluk Fonksiyoneli Teorisinde B3LYP (Becke-3-Lee-
Yang-Parr) ile Ab-initio HF (Hartree-Fock) teorisi kullanilarak hesaplanmustir.

GaussView 6 programinda gorselleri olusturulan ve teorik hesaplamalarimizda
kullanilacak molekiiler yapilart ve optimize edilmis gorselleri asagida (Sekil 3.1 ve 3.2)

sunulmustur. Bu girdi dosyalar1 olusturulurken, https://www.ccdc.cam.ac.uk/ elde

edilen *.mol uzantili dosyalardan yararlanilmistir. Daha sonra; gerekli hesaplama
parametrelerini GaussView 6 programi iizerinden tanimladiktan sonra Gaussian 16
programinda ¢alistirtlacak olan *.gjf uzantili dosyasi olusturulmustur. Optimizasyon
icin; Ir atomu i¢in LanL.2DZ, Ir atomu disindaki diger atomlar igin sirasiyla 6-31G* ve

3-21G baz seti tanimlamalar1 yapilmustir.

Sekil 3.1 dfbpy-Ir-dfppy ve optimize yapisi
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https://www.ccdc.cam.ac.uk/

Sekil 3.2 dfbpy-Ir-dfbpy ve optimize yapisi

Her iki yapinin da optimizasyonu yapildiktan sonra ¢ikti dosyalari iizerinden bag
uzunluk ve bag ac1 degerleri, *.mol dosyasindaki deneysel veriler ile karsilastiriimasi
icin Cizelge 3.1 - 3.8’¢ islenmistir. Daha sonra deneysel ve hesaplanan veriler arasindaki
iliskiyi degerlendirmek icin korelasyon grafikleri ¢izilmistir. Hesaplamalarimizda 4
farkli ortamda iki farkli metot (B3LYP ve HF) ve iki farkli baz seti kullanilmistir.
Cozelti dahil edilen hesaplamalar i¢in PCM modeli kullanilmigtir. Cozelti olarak su,

etanol ve CH2Cl, tanimlanmustir.

Cizelge 3.1 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi

B3LYP

dfbpy-Ir-dfppy

Gaz Gaz | DCM | DCM | Etanol | Etanol Su Su
on
= * * * *
— m £ L) O L) O O O ® O
ko) Y — — — —
< T 2 P N - N - N P <\.'
e 2 E, 7o) ™ o ™ © ™ o ™
- gD
A Teorik [ Teorik | Teorik | Teorik | Teorik | Teorik | Teorik | Teorik
Iry - Ng 21670 | 2,2552 | 2,2054 | 2,2480 | 2,1999 | 2,2466 | 2,1988 | 2,2460 | 2,1983

Iry - Noo 2,1140 | 2,1516 | 2,1121 | 2,1582 | 2,1173 | 2,1595 | 2,1178 | 2,1600 | 2,1179

Iry - Nis 2,0370 | 2,0742 | 2,0635 | 2,0760 | 2,0650 [ 2,0763 | 2,0653 | 2,0765 | 2,0655

Ir1 - Nug 2,0410 | 2,0770 | 2,0632 | 2,0811 | 2,0675 | 2,0817 | 2,0681 | 2,0819 | 2,0684

Ir - Css 1,9990 | 2,0150 | 2,0216 | 2,0121 | 2,0191 | 2,0118 | 2,0189 | 2,0118 | 2,0188

Ir: - Cus 2,0070 | 2,0152 | 2,0214 | 2,0168 | 2,0233 | 2,0172 | 2,0236 | 2,0173 | 2,0237
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Cizelge 3.1 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyas1 (devam)

F2-Cs 1,3430 |1,3499 |1,3760 |1,3504 |1,3759 |1,3505 |1,3759 |1,3505 |1,3758
F3-Cu 1,3530 |1,3400 |1,3610 |1,3444 |1,3642 |1,3448 |1,3645 |1,3450 |1,3647
Fa-Cus 1,3540 |1,3468 |1,3671 |1,3504 |1,3697 |1,3507 |1,3699 |1,3509 |1,3700
Fs-Cius 1,3520 |1,3558 |1,3797 |1,3561 |1,3794 |1,3561 |1,3793 |1,3561 |1,3792
Fe - Css 1,3090 |1,3444 |1,3694 |1,3463 |1,3708 |1,3467 |1,3710 |1,3468 |1,3712
F7-Css 1,2910 |1,3530 |1,3780 |1,3551 |1,3802 |1,3554 |1,3804 |1,3555 |1,3805
Fs-Css 1,2940 |1,3514 |1,3735 |1,3536 |1,3748 |1,3535 |1,3748 |1,3535 |1,3747
N - C2s 1,3470 |1,3450 |1,3580 |1,3449 |1,3577 |1,3448 |1,3576 |1,3448 |1,3576
Ny - Cs3 1,3600 |1,3614 |1,3707 |1,3609 |1,3704 |1,3608 |1,3704 |1,3608 |1,3704
Nio - Ca4 1,3330 |1,3387 |1,3487 |1,3406 |1,3502 |1,3409 |1,3504 |1,3410 |1,3505
Nio - C3s 1,3510 |1,3477 |1,3643 |1,3487 |1,3650 |1,3487 |1,3650 |1,3487 |1,3650
N1 - N1z 1,3570 |1,3433 |1,3961 |1,3469 |1,3994 |1,3476 |1,4000 |1,3479 |1,4002
N1 - Css 1,3290 |1,3436 |1,3602 |1,3407 |1,3566 |1,3403 |1,3562 |1,3402 |1,3560
N1z - Caq 1,3400 |1,3540 |1,3687 |1,3513 |1,3665 |1,3509 |1,3661 |1,3507 |1,3660
Ni3 - Cs1 1,3700 |1,3704 |1,3787 |1,3700 |1,3784 |1,3700 |1,3784 |1,3699 |1,3784
Ni3 - Csg 1,3490 |1,3466 |1,3584 |1,3471 |1,3588 |1,3471 |1,3588 |1,3472 |1,3589
Nis - Ci6 1,3670 |1,3697 |1,3771 |1,3694 |1,3771 |1,3693 |1,3771 |1,3693 |1,3771
Nis - Ca3 1,3370 |1,3470 |1,3586 |1,3470 |1,3586 |1,3470 |1,3587 |1,3470 |1,3587
Nis - Ca1 1,2980 |1,3233 |1,3287 |1,3237 |1,3289 |1,3237 |1,3289 |1,3238 |1,3289
Nis - Ca2 1,3200 |1,3143 |1,3156 |1,3171 |1,3182 |1,3174 |1,3185 |1,3175 |1,3186
Cis - Cy7 1,3810 |1,4033 |1,4010 |1,4018 |1,3998 |1,4017 |1,3997 |1,4016 |1,3996
Cis - Ca7 1,4650 |1,4626 |1,4555 |1,4647 |1,4574 |1,4648 |1,4576 |1,4649 |1,4577
Ci7 - Hig 0,9300 (1,0802 |1,0767 |1,0801 |1,0766 |1,0800 |1,0766 |1,0800 |1,0765
Ci7-Cyg 1,3690 |1,3899 |1,3901 |1,3907 |1,3910 |1,3908 |1,3911 |1,3908 |1,3911
Cuo - Hao 0,9300 (1,0861 |1,0830 [1,0855 |1,0826 [1,0854 |1,0825 [1,0854 |1,0825
Cio-Cx 1,3690 ]1,3959 |1,3987 [1,3953 |1,3982 [1,3953 |1,3982 |1,3953 |1,3981
Ca1 - Ha2 0,9300 |[1,0844 |1,0815 (1,0840 [1,0812 |1,0840 |1,0811 |1,0840 |1,0811
Ca1-Cas 1,3550 |1,3879 |1,3878 |1,3881 |1,3882 (1,3881 [1,3882 |[1,3881 |1,3882
Ca3 - Has 0,9300 |[1,0830 |1,0802 (1,0825 [1,0796 |1,0825 |1,0795 |1,0825 |1,0795
Cas - Has 0,9300 |[1,0849 |1,0811 (1,0842 |1,0805 |1,0841 |1,0805 |1,0840 |1,0804
Cas - Co7 1,3590 |1,3903 |1,3897 |1,3912 |1,3907 (1,3913 |[1,3908 ([1,3914 |1,3909
Ca7 - Hag 0,9300 |[1,0847 |1,0817 (1,0843 |1,0813 |1,0842 |1,0812 |1,0842 |1,0812
Ca27 - Cy9 1,3790 ]1,3993 |1,4015 [1,3973 |1,3995 [1,3970 |1,3992 |1,3968 |1,3991
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Cizelge 3.1 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyas1 (devam)

Ca29 - Hao 0,9300 |1,0862 |1,0830 |1,0855 |1,0824 |1,0854 |1,0823 |1,0854 |1,0823
Cz - Cay 1,3840 |1,3889 |1,3899 |1,3910 |1,3921 |1,3913 |1,3924 |1,3914 |1,3925
Cas1 - Hs2 0,9300 |1,0843 |1,0815 |1,0840 |1,0811 |1,0840 |1,0811 |1,0839 |1,0811
Cs1-Cgs 1,3710 |1,4005 |1,3967 |1,3975 |1,3940 |1,3970 |1,3936 |1,3968 |1,3935
Cs3- Cay 1,4500 |1,4507 |1,4380 |1,4562 |1,4433 |1,4569 |1,4440 |1,4571 |1,4443
Css- Cse 1,4750 |1,4984 |1,4751 |1,4953 |1,4724 |1,4950 |1,4722 |1,4949 |1,4721
Cs7-Css 1,4110 |1,4293 |1,4309 |1,4285 |1,4302 |1,4284 |1,4301 |1,4283 |1,4300
Cs7-Cy2 1,3840 |1,3998 |1,3949 |1,3978 |1,3931 |1,3975 |1,3929 |1,3974 |1,3928
Css - Cag 1,3880 |1,4016 |1,4029 |1,4028 |1,4038 |1,4029 |1,4039 |1,4029 |1,4040
Cso - Hao 0,9300 (1,0838 |1,0803 |1,0836 |1,0801 |1,0835 |1,0801 |[1,0835 |1,0801
Cso-Cat 1,3710 |1,3896 |1,3887 |1,3873 |1,3867 |1,3870 |1,3865 |1,3869 |1,3864
Cs3-Cay 1,4180 |1,4256 |1,4251 |1,4260 |1,4256 |1,4262 |1,4258 |1,4263 |1,4259
Cas - Cyg 1,3960 |1,3989 |1,3974 |1,4005 |1,3992 |1,4008 |1,3996 |1,4010 |1,3998
Cas-Cys 1,3880 |1,4039 |1,3994 |1,4032 |1,3988 |1,4032 |1,3988 |1,4032 |1,3988
Cus - Csy 1,4630 |1,4587 |1,4529 |1,4628 |1,4572 |1,4635 |1,4579 |1,4638 |1,4582
Cus-Cae 1,3670 |1,3838 |1,3806 |1,3854 |1,3825 |1,3857 |1,3828 |1,3858 |1,3829
Cas - Haz 0,9300 (1,0827 |1,0788 |1,0830 |1,0791 |1,0830 |1,0791 |[1,0830 |1,0791
Cas - Ca 1,3570 |1,3915 [1,3901 |1,3908 |1,3895 |1,3907 |1,3895 |1,3907 |1,3895
Cas - Cyg 1,3770 |1,3892 |1,3881 |1,3894 |1,3886 |1,3895 |1,3888 |1,3895 |1,3889
Cao - Hso 0,9300 [1,0837 |1,0805 |1,0840 |1,0810 |1,0841 |1,0811 |[1,0842 |1,0812
Cs1 - Csp 1,3820 |1,4059 |1,4045 |1,4040 |1,4026 |1,4038 |1,4023 |1,4036 |1,4022
Csz - Hss 0,9300 (1,0795 |1,0760 |1,0795 |1,0760 |1,0795 |1,0760 |[1,0795 |1,0760
Cs2- Csg 1,3670 |1,3877 |1,3876 |1,3894 |1,3895 |1,3897 |1,3899 |1,3898 |1,3900
Css - Hss 0,9300 |[1,0861 |1,0830 |1,0856 |1,0826 |1,0855 |1,0826 |1,0855 |1,0825
Css - Cs6 1,3640 |1,3967 |1,3993 |1,3959 |1,3985 |1,3957 |1,3984 |1,3957 |1,3983
Css - Hs7 0,9300 (1,0844 |1,0815 [1,0841 |1,0812 [1,0840 |1,0811 |[1,0840 |1,0811
Css-Css | 1,3780 | 1,3862 | 1,3858 | 1,3871 | 1,3869 | 1,3873 | 1,3871 | 1,3874 | 1,3872
Csg-Hsg | 0,9300 | 1,0827 | 1,0794 | 1,0823 | 1,0792 | 1,0823 | 1,0792 | 1,0822 | 1,0792
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Sekil 3.3 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
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B3LYP/6-31G* - DCM Caozeltisi
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Sekil 3.5 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (DCM c¢ozeltisinde)
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Sekil 3.6 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (DCM cozeltisinde)
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B3LYP/6-31G* - Etanol Cozeltisi
R2=0,9844
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Sekil 3.7 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Etanol ¢ozeltisinde)

B3LYP/3-21G - Etanol Cozeltisi
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Sekil 3.8 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Etanol ¢ozeltisinde)
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B3LYP/6-31G* - Su Cozeltisi
R? = 0,9845
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Sekil 3.9 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Su ¢ozeltisinde)

B3LYP/3-21G - Su Cozeltisi
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Sekil 3.10 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Su ¢ozeltisinde)
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Cizelge 3.2 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda HF
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi

HF
dfbpy-1r-dfppy
Gaz | Gaz |DCM |DCM |Etanol | Etanol| Su Su
. gzl e |6 le b |9 |8 |9
2|8 |8 |8 |8 |8 |§ |8 |§
o0 25 | o© ™ © ™ © ™ © ™
s |25
8 Teorik| Teorik |Teorik|Teorik| Teorik | Teorik |Teorik| Teorik

Irs - No 2,1670 |2,2698| 2,2201 |2,2586 | 2,2096 | 2,2562 | 2,2077 |2,2551 | 2,2069

Ir1 - Niz 2,1140 |2,1481| 2,1139 |2,1551|2,1193 | 2,1561 | 2,1196 |2,1565 | 2,1196

Ir1 - Nis 2,0370 |2,1016| 2,0879 |2,1017 | 2,0879 | 2,1018 | 2,0879 | 2,1017 | 2,0879

Ir1-Ns | 50410 |2,1038| 2,0875 |2,1067 | 2,0904 | 2,1070 | 2,0908 |2,1071 | 2,0909

Ir1 - Css 1,9990 | 2,0409| 2,0452 |2,0382 | 2,0425 | 2,0377 | 2,0422 | 2,0375 | 2,0421

Ir1 - Caz 2,0070 |2,0286| 2,0332 |2,0319|2,0369 | 2,0326 | 2,0375 |2,0329 | 2,0377

F2-Ca2 | 13430 |1,3205| 1.3513 |1,3213 | 1.3523 | 1,3214 | 1,3524 | 1,3215 | 1,3525

Fs-Car | 13530 (1,3145| 1.3417 |1,3191 | 1.3460 | 1,3196 | 1,3465 | 1,3197 | 1,3467

Fa- Cas 1,3540 |1,3256| 1,3536 |1,3296 | 1,3572 | 1,3299 | 1,3575 | 1,3300 | 1,3576

Fs - Cas 1,3520 |1,3320| 1,3625 |1,3324|1,3629 | 1,3323 | 1,3629 |1,3323 | 1,3628

Fo-Css | 13000 |1,3171| 1,3443 |1,3191 | 1.3459 | 1,3194 | 1,3462 | 1,3196 | 1,3463

F7-Cas | 12910 |1,3237| 1,3505 |1,3255|1,3530 | 1,3255 | 1,3530 | 1,3256 | 1,3530

Fs - Cas 1,2940 |1,3250| 1,3533 |1,3257 | 1,3534 | 1,3257 | 1,3535 | 1,3256 | 1,3535

No - Czs 1,3470 11,3281 | 1,3375 |1,3267 | 1,3362 | 1,3265 | 1,3360 | 1,3264 | 1,3359

No - Cas 1,3600 |1,3364| 1,3429 |1,3383|1,3449 | 1,3387 | 1,3453 | 1,3389 | 1,3455

Nio - Cas 1,3330 (1,3142| 1,3211 |1,3181 |1,3246 | 1,3187 | 1,3251 | 1,3190 | 1,3254

Nio - Cas 1,3510 |1,3348| 1,3510 |1,3344|1,3503 | 1,3342 | 1,3501 | 1,3342 | 1,3500

Ni1 - Nio 1,3570 |1,3262| 1,3688 |1,3299 |1,3721 | 1,3305 | 1,3726 |1,3308 | 1,3728

Ni1-Css| 1 3090 |1,3072| 1,3204 |1,3048 | 1,3176 | 1,3046 | 1,3173 | 1,3044 | 1,3171

N1z - Caq 1,3400 (1,3219| 1,3382 |1,3193|1,3359 | 1,3189 | 1,3355 | 1,3187 | 1,3353

Nis - Cs1 1,3700 | 1,3427| 1,3487 |1,3438 | 1,3499 | 1,3440 | 1,3501 | 1,3442 | 1,3502

Nis - Css 1,3490 |1,3305| 1,3389 |1,3304 |1,3387 | 1,3303 | 1,3386 |1,3303 | 1,3386

Nu-Cis | 1 3670 |1,3436| 1,3490 |1,3442 | 1,3498 | 1,3443 | 1,3499 | 1,3443 | 1,3499
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Cizelge 3.2 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda HF
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi (devam)

Nis - Cos 1,3370 (1,3302| 1,3382 |1,3302|1,3382 | 1,3302 | 1,3382 | 1,3303 | 1,3382

Nis - Car 1,2980 |1,3058| 1,3097 |1,3063 | 1,3097 | 1,3064 | 1,3098 | 1,3065 | 1,3098

Nis - Caz 1,3200 |1,2995| 1,3002 |1,3021 | 1,3027 | 1,3025 | 1,3030 |1,3025 | 1,3031

Cie - Co7 1,3810 |1,3936| 1,3893 |1,3913|1,3871 | 1,3910 | 1,3869 |1,3910 | 1,3868

Cio-Ca7| 14650 |1,4745| 1,4655 |1,4765 | 1,4673 | 1,4767 | 1,4674 | 1,4768 | 1,4675

Ci7-His| 09300 |1,0674| 1,0633 |1,0672 | 1,0632 | 1,0672 | 1,0632 | 1,0672 | 1,0632

Cur - Cao 1,3690 |1,3791| 1,3785 |1,3807 | 1,3800 | 1,3808 | 1,3802 |1,3809 | 1,3802

Cio - Hzo 0,9300 |1,0748| 1,0713 |1,0741|1,0708 | 1,0741 | 1,0707 |1,0740|1,0707

Ci0-Ca| 13690 |1,3857| 1,3854 | 1,3849 | 1,3845 | 1,3849 | 1,3845 | 1,3849 | 1,3845

Cor-Hz2| 09300 [1,0726| 1,090 |1,0722 | 1,0688 | 1,0722 | 1,0687 | 1,0722 | 1,0687

Car-Cas | 1 3550 |1,3748| 1,3739 | 1,3753 | 1,3746 | 1,3753 | 1,3746 | 1,3753 | 1,3746

Cas - Has 0,9300 |1,0706| 1,0669 |1,0701|1,0664 | 1,0701 | 1,0664 |1,0701|1,0664

Cas-Has| 99300 [1,0722| 1,0678 |1,0716 | 1,0672 | 1,0715 | 1,0672 | 1,0714 | 1,0671

Cos- Car | 13590 |1,3786| 1,3775 | 1,3810 [ 1,3796 | 1,3814 | 1,3799 | 1,3816 | 1,3801

Car-Has | 09300 |1,0730| 1,0694 [1,0725 | 1,0690 | 1,0724 | 1,0689 | 1,0724 | 1,0689

Cor-Cas| 13790 [1,3880| 1,3874 |1,3847 | 1,3844 | 1,3842 | 1,3840 | 1,3839 | 1,3837

Cao-Hao| 09300 |1,0746| 1,0710 | 1,0739 | 1,0704 | 1,0738 | 1,0703 | 1,0738 | 1,0703

Ca9-Ca1 | 13840 |1,3800| 1,3800 | 1,3838 | 1,3835 | 1,3844 | 1,3840 | 1,3846 | 1,3842

Ca1-Ha2| 99300 [1,0721| 1,0688 |1,0718 | 1,0684 | 1,0718 | 1,0684 | 1,0718 | 1,0684

Ca1 - Cas 1,3710 |1,3866| 1,3810 |1,3820|1,3770 | 1,3812 | 1,3764 |1,3809 | 1,3761

Cas-Cas| 1 4500 | 1,4644| 1,4472 |1,4686 | 1,4516 | 1,4691 | 1,4521 | 1,4693 | 1,4523

Cas - Cao| 1 4750 |1,4946| 1,4679 |1,4929 | 1,4660 | 1,4928 | 1,4659 | 1,4927 | 1,4658

Car-Cas | 14110 [1,4144| 1,4139 |1,4135|1,4133 | 1,4134 | 1,4132 | 1,4133 | 1,4132

Car-Caz | 1 3840 |1,3864| 1,3797 | 1,3842 [ 1,3776 | 1,3840 | 1,3774 | 1,3839 | 1,3773

Cas-Cao | 13880 [1,3011| 1,3923 |1,3927 | 1,3935 | 1,3928 | 1,3936 | 1,3929 | 1,3937

Cao-Hao| 09300 [1,0729| 1,0675 |1,0717 | 1,0673 | 1,0716 | 1,0673 | 1,0716 | 1,0673

Cao-Car | 13710 [1,3763| 1,3722 |1,3736 | 1,3698 | 1,3732 | 1,3695 | 1,3730 | 1,3693

Caz - Cas 1,4180 |1,4104| 1,4078 |1,4110|1,4087 | 1,4112 | 1,4090 |1,4113 | 1,4092

Cas-Cas | 1 3960 |1,3002| 1,3882 | 1,3917 | 1,3898 | 1,3920 | 1,3901 | 1,3922 | 1,3902
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Cizelge 3.2 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda HF
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyas1 (devam)

Caa-Cas 1,3880 (1,3908| 1,3835 |1,3901 |1,3829 | 1,3901 | 1,3828 | 1,3901 | 1,3828

Caa-Car 1,4630 (1,4718| 1,4642 |1,4762 | 1,4688 | 1,4769 | 1,4695 | 1,4773 | 1,4698

Cas - Cao 1,3670 |1,3728| 1,3678 |1,3747|1,3698 | 1,3750 | 1,3701 |1,3751 | 1,3703

Cag - Har 0,9300 |1,0716| 1,0666 |1,0718|1,0670| 1,0719 | 1,0671 |1,0719|1,0671

Cas - Cas 1,3570 (1,3790| 1,3747 |1,3780|1,3739 | 1,3780 | 1,3738 | 1,3779 | 1,3738

Cas-Cao | 13770 |1.3760| 1,3718 |1,3762 | 1,3721 | 1,3763 | 1,3723 | 1,3763 | 1,3724

Cas - Hso 0,9300 (1,0719| 1,0680 |1,0724|1,0685| 1,0725 | 1,0686 |1,0725|1,0687

Ce1 - Cs2 1,3820 |1,3975| 1,3939 |1,3938 | 1,3902 | 1,3932 | 1,3897 |1,3930 | 1,3894

Cs2 - Hss 0,9300 |1,0666| 1,0625 |1,0666 | 1,0624 | 1,0666 | 1,0625 | 1,0666 | 1,0625

Cs2-Csa | 13670 | 1.3756| 1,3747 |1.3790 | 1,3780 | 1,3796 | 1,3786 | 1,3799 | 1,3789

Coa - Hss 0,9300 |1,0747| 1,0712 |1,0742|1,0708 | 1,0741 | 1,0708 | 1,0741|1,0708

Coe - Cse 1,3640 |1,3879| 1,3875 |1,3859 | 1,3855| 1,3855 | 1,3851 |1,3854 | 1,3849

Css - Hor 0,9300 |1,0727| 1,0691 |1,0723|1,0688 | 1,0722 | 1,0688 | 1,0722 | 1,0688

Css - Ces | 13780 |1,3718| 1,3706 |1.3739 | 1,3728 | 1,3743 | 1,3732 | 1,3744 | 1,3734

Cas - Hso 0,9300 |1,0705| 1,0666 |1,0700 |1,0663 | 1,0699 | 1,0662 |1,0699 | 1,0662
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Sekil 3.11 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi
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Sekil 3.12 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon

grafigi
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Sekil 3.13 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (DCM ¢ozeltisinde)
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Sekil 3.14 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (DCM cozeltisinde)
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Sekil 3.15 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarmin korelasyon
grafigi (Etanol ¢6zeltisinde)
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Sekil 3.16 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarmin korelasyon
grafigi (Etanol ¢ozeltisinde)
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Sekil 3.17 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Su ¢ozeltisinde)
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Sekil 3.18 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon

grafigi (Su ¢ozeltisinde)

Cizelge 3.3 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi

B3LYP
dfbpy-Ir-dfppy
Gaz Gaz DCM DCM Etanol Etanol Su Su

z & 0) & 0) & o & o

z 2 S 2 S & S & S
:Cg %0 & o & o & %) & %)
o % Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik
M 2

[}

5

=)
Ng - Iy 76,4800 75,2020 76,2522 75,1286 76,1744 75,1168 76,1659 75,1116 76,1630
Ny - I 96,3500 96,2610 95,6826 96,3895 95,9253 96,4227 95,9667 96,4428 95,9860
Ng - Iy 87,1700 88,4071 89,4373 87,9507 88,7986 87,8723 88,7034 87,8300 88,6591
Ny - I 96,0400 96,1177 95,8156 96,6497 96,3086 96,7040 96,3397 96,7321 96,3528
Nip - Iy 86,8800 88,6980 89,9154 88,6561 89,7107 88,6770 89,7317 88,6755 89,7409
Nip - Iy 95,3000 94,9202 93,9652 95,4639 94,6380 95,5289 94,6998 95,5642 94,7216
Nz - Irg 100,1600 | 97,6862 97,9248 97,6506 98,0605 97,6914 98,0301 97,7074 98,0105
Nz - Iy 97,9100 96,7315 96,0562 96,1567 95,5230 96,0617 95,4327 96,0243 95,3981
Nz - Iy 80,2400 80,2550 80,5809 80,2138 80,5309 80,2121 80,5259 80,2114 80,5241
Nig - Iry 80,3100 80,2460 80,6671 80,2249 80,6354 80,2223 80,6321 80,2203 80,6311
Nig - Iy 96,3200 95,4097 94,5932 95,8546 95,0883 95,9114 95,1590 95,9384 95,1911
Cgp - Inp 87,5100 91,2046 90,2946 90,7489 89,6897 90,6606 89,6912 90,6188 89,6980
Ir; - Ng 126,3000 | 126,6850 126,5898 | 126,3118 | 126,2493 | 126,2492 | 126,1986 | 126,2226 | 126,1763
Ir; - Ng 115,5000 | 114,3980 114,4987 | 114,8405 | 114,8810 | 114,9121 | 114,9325 | 114,9424 | 114,9540
Cs - Nog 118,2000 | 118,9036 | 118,9011 | 118,8326 | 118,8556 | 118,8223 | 118,8537 | 118,8178 | 118,8538
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Cizelge 3.3 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyas1 (devam)

Ca4- Nio- Css 100,4000 | 100,7402 | 101,898 | 100,763 | 101,920 | 100,779 | 101,934 | 100,787 | 101,942
Ni2- Ni1- Css 103,0000 | 103,4806 | 102,814 | 103,445 | 102,812 | 103,448 | 102,814 | 103,450 | 102,815
Iry - Ni2- Ny 137,2000 | 136,2068 | 136,662 | 136,194 | 136,652 | 136,212 | 136,638 | 136,217 | 136,631
Iry - Niz- Cag 115,0000 | 116,0574 | 115,935 | 116,009 | 115,951 | 115,992 | 115,963 | 115,989 | 115,969
Ni1- Ni2- Ca 107,7000 | 107,7358 | 107,389 | 107,789 | 107,396 | 107,787 | 107,398 | 107,785 | 107,399
Ir1 - Ni3- Csy 117,2000 | 115,6426 | 115,297 | 115,800 | 115,467 | 115,822 | 115,491 | 115,831 | 115,500
Ir1 - Ni3- Csg 123,8000 | 124,2286 | 124,751 | 124,085 | 124,583 | 124,067 | 124,564 | 124,061 | 124,558
Cs1- Ni3- Csg 118,8000 | 120,0981 | 119,933 | 120,104 | 119,944 | 120,103 | 119,941 | 120,101 | 119,938
Iry - Nig- Cus 116,7000 | 1159480 | 115,602 | 115,903 | 115,557 | 115,895 | 115,546 | 115,892 | 115,541
Ir; - Nyg- Ca3 124,4000 | 123,7677 | 124,234 | 124,006 | 124,471 | 124,039 | 124,508 | 124,052 | 124,525
Ci6- Ns- Ca3 118,9000 | 120,2815 | 120,151 | 120,089 | 119,970 | 120,064 | 119,944 | 120,054 | 119,933
Cu1- Nis- Cyp2 114,3000 | 115,7366 | 117,687 | 115,600 | 117,515 | 115,591 | 117,503 | 115,589 | 117,499
Ni4 - Ci6- Cy7 119,4000 | 119,5747 | 119,833 | 119,736 | 119,965 | 119,756 | 119,981 | 119,764 | 119,988
Nis - C6- Ca7 112,6000 | 113,4245 | 113,883 | 113,346 | 113,821 | 113,340 | 113,819 | 113,337 | 113,818
C17-Ci-Cyr 128,0000 | 126,9937 | 126,272 | 126,914 | 126,209 | 126,900 | 126,196 | 126,895 | 126,190
Ci6-Ci7- Hig 119,9000 | 119,2440 | 118,010 | 119,486 | 118,287 | 119,514 | 118,320 | 119,524 | 118,333
Ci6-C17-Cypo 120,1000 | 119,9126 | 119,838 | 119,923 | 119,867 | 119,924 | 119,871 | 119,925 | 119,873
Hig - C17- Cyo 119,9000 | 120,8415 | 122,148 | 120,589 | 121,844 | 120,561 | 121,807 | 120,549 | 121,792
Ci7-Ci9- Hao 120,1000 | 119,8567 | 119,992 | 119,906 | 120,038 | 119,911 | 120,045 | 119,913 | 120,047
Ci7-Ci9-Cn1 119,9000 | 119,5518 | 119,599 | 119,456 | 119,508 | 119,445 | 119,497 | 119,441 | 119,492
Hzo - C19- Ca1 120,1000 | 120,5901 | 120,405 | 120,636 | 120,451 | 120,641 | 120,456 | 120,645 | 120,459
Cio-Ca- Hz 120,9000 | 121,8757 | 121,504 | 121,841 | 121,474 | 121,834 | 121,469 | 121,833 | 121,468
Ci19-Cp1-Cos 118,2000 | 118,4311 | 118,943 | 118,449 | 118,945 | 118,450 | 118,945 | 118,450 | 118,944
Hzz - Co1- Cas 120,9000 | 119,6928 | 119,551 | 119,708 | 119,579 | 119,715 | 119,585 | 119,716 | 119,587
N1 - Co3-Ca1 123,4000 | 122,2383 | 121,617 | 122,340 | 121,736 | 122,354 | 121,754 | 122,361 | 121,761
N4 - Co3- Hzs | 118,3000 | 115,6331 | 115,936 | 115,802 | 116,141 | 115,825 | 116,176 | 115,835 | 116,192
Co1- Coz- Has 118,3000 | 122,1237 | 122,439 | 121,854 | 122,119 | 121,818 | 122,067 | 121,802 | 122,043
Ng - Cas- Has 118,9000 | 115,7848 | 115,988 | 116,017 | 116,279 | 116,057 | 116,321 | 116,074 | 116,338
Ng - Cz5- Cor 122,1000 | 122,6001 | 121,969 | 122,539 | 121,920 | 122,523 | 121,904 | 122,516 | 121,896
Has - Co5- Cor 118,9000 | 121,6147 | 122,041 | 121,442 | 121,799 | 121,418 | 121,773 | 121,408 | 121,764
Cos5-Cor- Hag 120,2000 | 119,8027 | 119,675 | 119,725 | 119,605 | 119,707 | 119,590 | 119,699 | 119,583
Ca5-Cyr-Cyo 119,6000 | 118,6605 | 119,101 | 118,760 | 119,176 | 118,781 | 119,192 | 118,790 | 119,199
Hag - Ca7- Coo 120,2000 | 121,5368 | 121,223 | 121,514 | 121,218 | 121,510 | 121,217 | 121,510 | 121,217
Ca7-Cas- Hyo 120,3000 | 120,4897 | 120,334 | 120,587 | 120,425 | 120,599 | 120,434 | 120,604 | 120,437
Cz7-C2-Ca1 119,3000 | 119,2411 | 119,328 | 119,130 | 119,243 | 119,114 | 119,233 | 119,108 | 119,230
Hao - Co9- Ca1 120,3000 | 120,2692 | 120,337 | 120,281 | 120,331 | 120,286 | 120,331 | 120,287 | 120,331
Ca-Car- Ha 120,8000 | 122,5086 | 122,840 | 121,976 | 122,277 | 121,912 | 122,207 | 121,886 | 122,178
Ca-Ca1-Ca3 118,5000 | 119,0338 | 119,131 | 119,035 | 119,130 | 119,031 | 119,125 | 119,029 | 119,123
Hsz - Ca1- Cas 120,8000 | 118,4574 | 118,027 | 118,988 | 118,592 | 119,055 | 118,666 | 119,083 | 118,698
Ng - Cs3- Ca1 122,2000 | 121,5600 | 121,566 | 121,700 | 121,672 | 121,725 | 121,688 | 121,736 | 121,695
Ng - Cs3- Ca4 113,5000 | 1152046 | 114,989 | 114,947 | 114,762 | 114,915 | 114,732 | 114,901 | 114,719
Cs1-Cs3-Cas 124,3000 | 123,2349 | 123,441 | 123,352 | 123,563 | 123,358 | 123,577 | 123,361 | 123,584
Nio- Cas- N2 | 112,9000 | 1125212 | 112,475 | 112,449 | 112,409 | 112,438 | 112,393 | 112,434 | 112,385
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Cizelge 3.3 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi (devam)

Nio - Cs4-Css | 127,7000 | 128,3398 | 129,179 | 128,489 | 129,361 | 128,513 | 129,403 | 128,526 | 129,423

Ny - Ca-Csz | 119,2000 | 119,1273 | 118,319 | 119,057 | 118,220 | 119,045 | 118,195 | 119,036 | 118,183
Ny - Cs5- Ny | 116,0000 | 1155222 | 115,419 | 115,552 | 115,459 | 115,546 | 115,456 | 115,542 | 115,455

Nio- Cas- Cas | 121,5000 | 122,1219 | 122,266 | 121,988 | 122,159 | 121,092 | 122,170 | 121,094 | 122,179
Nii-Cs-Cw | 122,6000 | 122,3423 | 122,219 | 122,450 | 122,289 | 122,452 | 122,282 | 122,453 | 122,275
Fs-Cax-F, | 105,7000 | 107,6130 | 107,472 | 107,409 | 107,222 | 107,378 | 107,197 | 107,365 | 107,185
Fo-Cao-Fo | 104,6000 | 107,8770 | 108,581 | 107,648 | 108,464 | 107,639 | 108,465 | 107,637 | 108,468
Fs-Cao-Css | 113,1000 | 111,6048 | 110,808 | 111,811 | 110,046 | 111,815 | 110,035 | 111,813 | 110,927
Fr-Ca:-Fs | 107,0000 | 106,8070 | 106,489 | 106,444 | 106,142 | 106,420 | 106,119 | 106413 | 106,113
Fr-Cs-Cs | 113,1000 | 111,4729 | 112,106 | 111,692 | 112,347 | 111,712 | 112,360 | 111,718 | 112,365
Fo-Cs-Cs | 112,7000 | 111,2304 | 111,182 | 111,552 | 111,471 | 111,588 | 111,513 | 111,603 | 111,531
Cro-Csr-Cy | 1150000 | 116,1567 | 116,153 | 116,183 | 116,163 | 116,189 | 116,170 | 116,192 | 116,173
Cio-Car-Caz | 126,3000 | 126,3504 | 126,025 | 126,408 | 126,072 | 126417 | 126,077 | 126,420 | 126,077
Cas-Ca-Cay | 117,8000 | 117,4814 | 117,808 | 117,407 | 117,760 | 117,392 | 117,751 | 117,386 | 117,746
I-Csm-Cy | 114,5000 | 114,1254 | 113504 | 114,283 | 113,774 | 114,301 | 113,791 | 114,308 | 113,796
In-Cwm-Cw | 128,8000 | 128,9924 | 129,173 | 128,691 | 128,896 | 128,641 | 128,856 | 128,618 | 128,841
Cs-Csm-Cs | 116,7000 | 116,8435 | 117,100 | 117,004 | 117,314 | 117,040 | 117,339 | 117,056 | 117,350
Cas-Cao- Hwo | 121,0000 | 122,3563 | 121,052 | 122,428 | 122,043 | 122,448 | 122,062 | 122,458 | 122,071
Cas-Cwm-Cu | 117,0000 | 118,3504 | 118,567 | 118,101 | 118,436 | 118,162 | 118,414 | 118,149 | 118,404
Hao- Cao- Car | 121,0000 | 119,224 | 119,476 | 119,380 | 119,519 | 119,388 | 119,522 | 119,392 | 119,523
Fs-Ca-Nis | 114,6000 | 115,3144 | 116,186 | 115,007 | 115,869 | 114,066 | 115826 | 114,950 | 115,808
Fs-Ca-Cs | 117,9000 | 118,8504 | 110,494 | 118,097 | 119,636 | 119,020 | 119,662 | 119,029 | 119,673
Nis- Ca-Cs | 127,5000 | 125,8345 | 124,318 | 125005 | 124,494 | 126,012 | 124,511 | 126,010 | 124,518
Fo-Ca-Nis | 113,6000 | 114,4644 | 115,606 | 114,146 | 115354 | 114,106 | 115312 | 114,089 | 115,295
F,-Cu-Cs | 120,6000 | 119,7828 | 119,885 | 120,053 | 120,166 | 120,004 | 120,207 | 120,112 | 120,224
Nis- Ca2- Cyy | 1258000 | 125,7518 | 124,417 | 125,799 | 124,478 | 125,799 | 124,480 | 125,798 | 124,480
I -Cus-Ca | 114,1000 | 1142610 | 113,931 | 114,303 | 113,087 | 114,307 | 113,095 | 114,309 | 113,098
I-Ca-Cw | 127,4000 | 126,8568 | 127,250 | 126,786 | 127,188 | 126,786 | 127,189 | 126,788 | 127,191
Cus-Crp-Ci | 1184000 | 118,8690 | 118,810 | 118,806 | 118,818 | 118,891 | 118,807 | 118,887 | 118,801
Cis-Cu-Css | 1186000 | 1185764 | 119,003 | 118,518 | 118,983 | 118,513 | 118,984 | 118512 | 118,986
Cis-Cu-Cs | 116,1000 | 1159441 | 115,929 | 115,943 | 115,906 | 115,941 | 115,899 | 115,040 | 1153896
Cus-Ca-Cs. | 1253000 | 1254792 | 125067 | 125537 | 125,110 | 125544 | 125,116 | 125547 | 125,117
Fs-Cus-Ca | 120,1000 | 120,3222 | 120,346 | 120,375 | 120,414 | 120,383 | 120,424 | 120,387 | 120,428
Fs-Cus-Caw | 117,1000 | 116,7053 | 117,670 | 116,562 | 117,546 | 116,542 | 117,530 | 116,534 | 117,523
Ca-Cas-Cas | 1220000 | 122,9723 | 121,083 | 123,062 | 122,030 | 123,073 | 122,045 | 123,078 | 122,048
Cus-Cuwo-Hey | 121,3000 | 121,2182 | 120,601 | 121,198 | 120,564 | 121,192 | 120,555 | 121,189 | 120,551
Cis-Cuwo-Cs | 117,4000 | 1168940 | 118,251 | 116,812 | 118,193 | 116,807 | 118,192 | 116,805 | 118,193
Har- Cas- Cas | 121,3000 | 121,8877 | 121,147 | 121,980 | 121,242 | 122,000 | 121,251 | 122,005 | 121,255
Fo-Cu-Cas | 118,3000 | 118,1173 | 118591 | 118,076 | 118568 | 118,074 | 118569 | 118,074 | 118,570
Fo-Cu-Cas | 118,2000 | 118,9990 | 119525 | 118,051 | 119,479 | 118,049 | 119476 | 118,048 | 119,475
Cuo-Cu-Cis | 1235000 | 122,8835 | 121,883 | 122,971 | 121,951 | 122,975 | 121,953 | 122,076 | 121,953
Cas-Cao-Cse | 119,3000 | 119,8010 | 120,066 | 119,735 | 120,013 | 119,736 | 120,015 | 119,737 | 120,016
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Cizelge 3.3 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyas1 (devam)

Cy3-Cag- Hso 120,4000 | 121,9456 | 121,568 | 121,807 | 121,430 | 121,782 | 121,406 | 121,771 | 121,395
Cus- Cag- Hso 120,4000 | 118,2508 | 118,363 | 118,455 | 118,555 | 118,479 | 118,577 | 118,489 | 118,586
Niz- Cs1- Cas 112,2000 | 113,8192 | 114,219 | 113,682 | 114,083 | 113,666 | 114,063 | 113,659 | 114,055
Ni3z- Cs1- Cs2 119,8000 | 119,3278 | 119,512 | 119,451 | 119,634 | 119,474 | 119,659 | 119,486 | 119,671
Cus-Cs1-Cs2 128,0000 | 126,8523 | 126,267 | 126,864 | 126,281 | 126,858 | 126,276 | 126,853 | 126,272
Cs1- Cs2- Hss 119,9000 | 119,1338 | 117,963 | 119,396 | 118,263 | 119,437 | 118,312 | 119,455 | 118,333
Cs1-Cs2-Css 120,2000 | 120,1920 | 120,176 | 120,134 | 120,117 | 120,122 | 120,105 | 120,117 | 120,099
Hss- Cs2- Cs4 119,9000 | 120,6741 | 121,859 | 120,469 | 121,618 | 120,439 | 121,582 | 120,427 | 121,567
Csz- Css- Hss 119,8000 | 119,8901 | 120,022 | 119,902 | 120,029 | 119,903 | 120,028 | 119,903 | 120,027
Csz2- Cs4- Cse 120,4000 | 119,5010 | 119,551 | 119,459 | 119,512 | 119,452 | 119,506 | 119,448 | 119,502
Hss - Css- Css 119,8000 | 120,6088 | 120,425 | 120,637 | 120,458 | 120,644 | 120,465 | 120,648 | 120,469
Css- Cs6- Hs? 121,0000 | 121,9386 | 121,563 | 121,930 | 121,568 | 121,931 | 121,569 | 121,932 | 121,570
Cs4- Cs6- Css 118,1000 | 118,1934 | 118,678 | 118,287 | 118,768 | 118,306 | 118,787 | 118,316 | 118,796
Hs7- Csg - Css 121,0000 | 119,8675 | 119,757 | 119,782 | 119,663 | 119,761 | 119,643 | 119,751 | 119,633
Ni3- Csg- Css 122,7000 | 122,6869 | 122,146 | 122,562 | 122,021 | 122,539 | 121,999 | 122,529 | 121,990
N3 - Csg - Hso 118,7000 | 115,7186 | 116,186 | 115,926 | 116,411 | 115,966 | 116,450 | 115,985 | 116,469
Cs- Csg- Hso 118,7000 | 121,5944 | 121,667 | 121,511 | 121,567 | 121,493 | 121,549 | 121,485 | 121,540
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B3LYP/6-31G*
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Sekil 3.19 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarmin korelasyon
grafigi (¢ozelti olmayan ortam)
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Sekil 3.20 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
(¢6zelti olmayan ortam)
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B3LYP/6-31G* - DCM Caozeltisi
R?=0,9941

160,0000

140,0000 °

120,0000 /

C
S 100,0000 J
G 9
S 80,0000 o
S °
3 60,0000
I ’

40,0000

20,0000

0,0000

0,0000 20,000040,000060,000080,0000100,0000220,000040,000260,0000
Deneysel

Sekil 3.21 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (DCM c¢ozeltisinde)

B3LYP/3-21G - DCM Cozeltisi
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Sekil 3.22 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarmin korelasyon
grafigi (DCM cozeltisinde)
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B3LYP/6-31G* - Etanol Cozeltisi
R2=0,9942
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Sekil 3.23 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (Etanol ¢ozeltisinde)

B3LYP/3-21G - Etanol Cozeltisi
R2=0,9919
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Sekil 3.24 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (Etanol ¢6zeltisinde)
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B3LYP/6-31G™* - Su Cozeltisi
R2=0,9943
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Sekil 3.25 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (Su ¢ozeltisinde)

B3LYP/3-21G - Su Cozeltisi
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Sekil 3.26 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarmin korelasyon
grafigi (Su ¢ozeltisinde)
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Cizelge 3.4 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda HF metodu
ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik degerlerin kiyasi

dfbpy-Ir-dfppy HF
Gaz Gaz DCM DCM Etanol Etanol Su Su
* * * *
O O b} O O O O O
7 — — — — — — — —
— ™ N ™ N ™ N o N
< ) fae ) o ) o ) f
o Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik
m
3 2
< oy
2 g
o] a

Ng-Iri-Ny, | 76,4800 | 74,7898 | 75,9531 | 74,7807 | 75,9475 74,7816 | 75,9445 | 74,7836 | 75,9411
No-Iri-Niz | 96,3500 | 96,7468 | 96,4951 | 96,7505 | 96,5625 96,7498 | 96,5695 | 96,7593 | 96,5756
Ng-1Iri-Ny, | 87,1700 | 88,0726 | 88,3932 | 87,7991 | 88,0281 87,7575 | 87,9616 | 87,7229 | 87,9210
No-1Iri-Css | 96,0400 | 97,1143 | 96,6931 | 97,6903 | 97,1992 97,7751 | 97,2965 | 97,8228 | 97,3565
N2 - Irp- Ny | 86,8800 | 88,3877 | 88,7287 | 88,3423 | 88,6751 88,3621 | 88,6996 | 88,3974 | 88,7021
Nz - Iri- Ny | 95,3000 | 95,4410 | 94,9914 | 95,9372 | 95,5499 96,0019 | 95,6148 | 96,0324 | 95,6463
Ni2-Ir - Cys | 100,160 | 98,1499 | 98,0755 | 97,9634 | 98,0311 97,9187 | 97,9323 | 97,8708 | 97,8665
Niz-Irp-Csg | 97,9100 | 97,0443 | 96,6937 | 96,5307 | 96,1288 96,4314 | 96,0220 | 96,3496 | 95,9770
Nz - Iri- Cy43 | 80,2400 | 79,7890 | 80,1406 | 79,7546 | 80,0902 79,7529 | 80,0861 | 79,7542 | 80,0846
Nis - Irp - Css | 80,3100 | 79,6871 | 80,1096 | 79,6616 | 80,0862 79,6630 | 80,0883 | 79,6708 | 80,0905
Nis-Iri-Cys | 96,3200 | 95,7384 | 95,2557 | 96,1162 | 95,6639 96,1748 | 95,7444 | 96,2108 | 95,7894
Csg-Iri-Cq3 | 87,5100 | 90,1518 | 89,4952 | 89,7507 | 89,0116 89,7067 | 89,0124 | 89,7026 | 89,0194
Iri-Ng-Cys | 126,300 | 126,829 | 126,311 | 126,510 | 126,0043 126,446 | 125,954 | 126,418 | 125,932
Ir;-Ng-Cs3 | 115500 | 114,054 | 114,030 | 114,514 | 114,4597 114593 | 114,520 | 114,625 | 114,547
Cos-Ng-Csz | 118,200 | 119,098 | 119,637 | 118,954 | 119,5118 118,938 | 119,499 | 118,934 | 119,494
Cas- Nypo-Css | 100,400 | 100,559 | 102,287 | 100,586 | 102,2867 100,600 | 102,294 | 100,607 | 102,298
N2 - Nip - | 103,000 | 104,064 | 103,915 | 103,955 | 103,8107 103,946 | 103,797 | 103,946 | 103,791
Ir - Ny2- Ny | 137,200 | 136,205 | 137,038 | 136,158 | 136,9604 | 136,161 | 136,922 | 136,161 | 136,898
Ir; - Np2- C34 | 115,000 | 116,460 | 115,800 | 116,351 | 115,7528 116,332 | 115,770 | 116,328 | 115,783
N1z - N - | 107,700 | 107,328 | 107,150 | 107,472 | 107,2613 107,486 | 107,279 | 107,488 | 107,288
Ir - Nis-Csp | 117,200 | 115,385 | 114,996 | 115,613 | 115,2508 115,647 | 115,286 | 115,662 | 115,302
Ir - Nis- Csg | 123,800 | 124,167 | 124255 | 124,026 | 124,0744 | 123,999 | 124,043 | 123,985 | 124,030
Cs1-Ni3-Csg | 118,800 | 120,413 | 120,721 | 120,350 | 120,6680 120,347 | 120,665 | 120,348 | 120,665
Ir - Ny-Cye | 116,700 | 115,889 | 115504 | 115,876 | 115,4787 115,868 | 115,468 | 115,857 | 115,463
Ir1- Nig- Cp3 | 124,400 | 123,503 | 123,561 | 123,785 | 123,8461 123,826 | 123,888 | 123,850 | 123,905
Ci-N1s-Co | 118,900 | 120,595 | 120,914 | 120,336 | 120,6730 120,304 | 120,642 | 120,292 | 120,630
Cs1-Nis-Cyo | 114,300 | 116,074 | 118,440 | 115952 | 118,2315 115,945 | 118,213 | 115,945 | 118,205
Nis - Ci - | 119,400 | 119,733 | 119,677 | 119,936 | 119,8481 119,960 | 119,867 | 119,968 | 119,875
N - Ci - | 112,600 | 113,992 | 114508 | 113,879 | 114,4191 113,869 | 114,413 | 113,871 | 114,411
Ci7-Ci6-Cs7 | 128,000 | 126,269 | 125,808 | 126,181 | 125,7310 126,167 | 125,717 | 126,158 | 125,712
Ci-Ci7-Hig | 119,900 | 120,274 | 119,244 | 120,484 | 119,4854 | 120,506 | 119,512 | 120,517 | 119,522
Ci6-C17-Cyo | 120,100 | 119,429 | 119,428 | 119,465 | 119,4811 119,469 | 119,487 | 119,469 | 119,490
Hi - Ci7 - | 119,900 | 120,294 | 121,325 | 120,049 | 121,0328 120,023 | 120,999 | 120,012 | 120,986
Ci17-Cig-Hy | 120,100 | 119,639 | 119,692 | 119,711 | 119,7544 | 119,719 | 119,761 | 119,723 | 119,763
Ci17-Cy9-Cx | 119,900 | 119,926 | 119,991 | 119,774 | 119,8496 119,757 | 119,834 | 119,752 | 119,828
Hzpo - Cip - | 120,100 | 120,433 | 120,313 | 120,513 | 120,3954 | 120,522 | 120,404 | 120,523 | 120,407
Cio-Ca1-Hp | 120,900 | 122,093 | 121,700 | 122,050 | 121,6663 122,041 | 121,660 | 122,033 | 121,658
Ci9-Cn-Cps | 118,200 | 117,693 | 118,262 | 117,750 | 118,3104 | 117,754 | 118,314 | 117,757 | 118,315
Hz, - Cx - | 120,900 | 120,211 | 120,035 | 120,199 | 120,0230 120,203 | 120,025 | 120,208 | 120,026
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Cizelge 3.4 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda HF metodu
ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik degerlerin kiyasi
(devam)

N - Cyp - | 123,400 | 122,613 121,713 | 122,733 | 121,8332 122,748 | 121,850 | 122,755 | 121,857
Ny - Cyp - | 118,300 | 115,898 116,250 | 116,071 | 116,4738 116,091 | 116,503 | 116,097 | 116,516
Cy-Cys-Hz | 118,300 | 121,483 122,030 | 121,193 | 121,6909 121,157 | 121,644 | 121,146 | 121,625
Ng - Cas5- Hps | 118,900 | 116,206 116,511 | 116,454 | 116,8067 116,490 | 116,846 | 116,508 | 116,862
No- Cys5-Cy7 | 122,100 | 122,652 121,690 | 122,647 | 121,6948 122,636 | 121,686 | 122,628 | 121,682
Hyps - Cyxs - | 118,900 | 121,140 121,798 | 120,897 | 121,4982 120,872 | 121,466 | 120,862 | 121,454
Cas5-Cy-Hgs | 120,200 | 120,064 | 119,911 | 119,956 | 119,8081 119,935 | 119,788 | 119,925 | 119,780
Co5-Co7-Cy | 119,600 | 118,311 118,783 | 118,414 | 118,8676 118,434 | 118,883 | 118,444 | 118,890
Has - Cy - | 120,200 | 121,623 121,305 | 121,629 | 121,3243 121,630 | 121,327 | 121,630 | 121,329
Cy7-Cag-Hs | 120,300 | 120,393 120,291 | 120,527 | 120,4173 120,544 | 120,432 | 120,548 | 120,437
Cz7-Cg-Cs | 119,300 | 119,388 119,531 | 119,244 | 119,4209 119,227 | 119,409 | 119,222 | 119,405
Hs - Cy - | 120,300 | 120,218 120,176 | 120,228 | 120,1618 120,228 | 120,158 | 120,228 | 120,156
Cy-Ca1-Hs | 120,800 | 122,431 122,695 | 121,851 | 122,0933 121,779 | 122,019 | 121,752 | 121,988
Cy-Cs1-Ca3 | 118,500 | 118,456 118,611 | 118,498 | 118,6408 118,498 | 118,639 | 118,495 | 118,638
Hs; - Cx - | 120,800 | 119,112 118,693 | 119,650 | 119,2657 119,722 | 119,341 | 119,752 | 119,372
No-Ca3-Cq | 122,200 | 122,092 121,743 | 122,241 | 121,8635 122,264 | 121,880 | 122,274 | 121,888
N - C33-Css | 113,500 | 115,261 115255 | 114,972 | 114,9723 114,932 | 114,931 | 114,915 | 114913
Cs1-Cs3-Cas | 124,300 | 122,645 122,999 | 122,785 | 123,1635 122,802 | 123,187 | 122,809 | 123,197
N - Cs - | 112,900 | 112,932 112,301 | 112,748 | 112,1427 112,720 | 112,114 | 112,711 | 112,102
N - Cs - | 127,700 | 127,644 | 128,755 | 127,895 | 129,0182 127,944 | 129,082 | 127,968 | 129,114
Nz - Cs - | 119,200 | 119,418 118,938 | 119,354 | 118,8373 119,333 | 118,801 | 119,318 | 118,781
N - Css - | 116,000 | 115114 | 114,344 | 115,238 | 114,4985 115,245 | 114,513 | 115,246 | 114,519
N - Css - | 121,500 | 121,890 121,957 | 121,780 | 121,8696 121,802 | 121,904 | 121,813 | 121,924
Nu - Css - | 122,600 | 122,995 123,691 | 122,981 | 123,6319 122,951 | 123,581 | 122,939 | 123,555
Fe-Css-F7 105,700 | 107,708 107,826 | 107,490 | 107,4777 107,474 | 107,498 | 107,471 | 107,504
Fg - Css- Fs 104,600 | 107,603 107,443 | 107,478 | 107,4506 107,470 | 107,415 | 107,473 | 107,402
Fe-Cs-Cs | 113,100 | 111,791 111,456 | 111,958 | 111,5787 111,945 | 111,554 | 111,936 | 111,540
F7-Css-Fs 107,000 | 106,859 106,158 | 106,602 | 105,8209 106,595 | 105,800 | 106,599 | 105,797
F7-Cs-Cs | 113,100 | 111,374 | 111,835 | 111,532 | 112,1099 111,539 | 112,098 | 111,537 | 112,092
Fg-Cs-Cs | 112,700 | 111,267 111,835 | 111,500 | 112,0686 111,535 | 112,137 | 111,543 | 112,166
Ci6-Cq7-Csg | 115,900 | 116,661 116,650 | 116,673 | 116,6413 116,673 | 116,643 | 116,673 | 116,645
Cis-Cq7-Cs2 | 126,300 | 125,998 125,683 | 126,073 | 125,7826 126,086 | 125,793 | 126,093 | 125,796
Cgs-Cq7-Cy2 | 117,800 | 117,336 117,652 | 117,252 | 117,5733 117,239 | 117,561 | 117,232 | 117,556
Ir-Cs-Cq | 114,500 | 113,714 | 113,177 | 113,887 | 113,3614 113,906 | 113,375 | 113,910 | 113,379
Ir;-Cs-Cq | 128,800 | 129,237 129,286 | 128,903 | 128,9733 128,852 | 128,936 | 128,835 | 128,923
Ca7-Cgs-Cs | 116,700 | 117,018 117,518 | 117,199 | 117,6614 117,232 | 117,685 | 117,247 | 117,695
Cag-Cag-Hg | 121,000 | 122,705 122,222 | 122,761 | 122,3038 122,775 | 122,316 | 122,780 | 122,321
Cgg-Cs9-Csy | 117,900 | 118,083 118,282 | 117,909 | 118,1034 117,880 | 118,077 | 117,866 | 118,066
Hp - Cs - | 121,000 | 119,207 119,489 | 119,329 | 119,5924 119,344 | 119,605 | 119,353 | 119,612
F3-Csu-Nis | 114,600 | 115341 116,317 | 114,989 | 115,8792 114,939 | 115,816 | 114,911 | 115,790
F3-Csu-Csq | 117,900 | 118,828 119,610 | 119,022 | 119,8185 119,055 | 119,855 | 119,072 | 119,871
Nis - Cq - | 127,500 | 125,828 124,069 | 125,987 | 124,3020 126,005 | 124,327 | 126,015 | 124,337
F2-Ca-Nys | 113,600 | 114,290 115,561 | 113,925 | 115,0810 113,878 | 115,018 | 113,861 | 114,992
F;-Cs-Cs | 120,600 | 120,050 120,401 | 120,374 | 120,7908 120,424 | 120,846 | 120,446 | 120,869
Nis - Cp - | 125,800 | 125,657 124,034 | 125,699 | 124,1278 125,697 | 124,135 | 125,692 | 124,138
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Cizelge 3.4 dfbpy-Ir-dfppy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda HF metodu
ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik degerlerin kiyasi
(devam)

Ir; - Cu3- C4s | 114,100 | 114,165 113,761 114,177 113,7843 114,172 | 113,783 | 114,170 | 113,783

Ir; - Cu3- Cy | 127,400 | 127,056 127,504 | 127,008 127,4584 127,013 | 127,458 | 127,012 | 127,458

Cus-Cy3-Cqo | 118,400 | 118,770 | 118,731 | 118,805 | 118,7541 118,804 | 118,752 | 118,804 | 118,752
Cs3-Cu-Cys | 118,600 | 118,646 | 118,956 | 118,573 | 118,9010 118,564 | 118,893 | 118,558 | 118,889
Cs3-Cyu-Cs | 116,100 | 116,204 | 116,209 | 116,221 | 116,2037 116,225 | 116,201 | 116,220 | 116,200
Cus-Cu-Cs | 125300 | 125,148 | 124,833 | 125,204 | 124,8952 125,209 | 124,905 | 125221 | 124,910
F5-Css-Ca | 120,100 | 120,548 | 120,539 | 120,640 | 120,6732 120,651 | 120,687 | 120,661 | 120,693
Fs-Css-Cs | 117,100 | 116,366 | 117,098 | 116,182 | 116,8828 116,160 | 116,858 | 116,148 | 116,849
Cua-Cy5-Cys | 122,900 | 123,085 | 122,361 | 123,176 | 122,4440 123,188 | 122,453 | 123,190 | 122,457
Cus-Cas-Hyr | 121,300 | 121,248 | 120,747 | 121,224 | 120,7191 121,217 | 120,711 | 121,215 | 120,707
Cus-Cus-Cqs | 117,400 | 116,729 | 117,766 | 116,653 | 117,6876 116,650 | 117,685 | 116,653 | 117,686
Ha7-Cus-Cys | 121,300 | 122,022 | 121,485 | 122,122 | 121,5933 122,132 | 121,602 | 122,131 | 121,606
Fs-Cs-Cs | 118,300 | 118,058 | 118,358 | 118,021 | 118,3061 118,022 | 118,305 | 118,020 | 118,306
Fs4- Cus-Cy | 118,200 | 118,965 | 119,362 | 118,919 | 119,3164 | 118,915 | 119,312 | 118,916 | 119,310
Cus-Cug-Cqo | 123500 | 122,975 | 122,278 | 123,059 | 122,3775 123,061 | 122,382 | 123,062 | 122,383
Cu3-Ca9-Cyg | 119,300 | 119,792 | 119,904 | 119,730 | 119,8356 119,730 | 119,832 | 119,730 | 119,831
Cu3-Cuo-Hso | 120,400 | 122,003 | 121,709 | 121,850 | 121,5450 121,825 | 121,519 | 121,813 | 121,507
Cug-Cag-Hso | 120,400 | 118,202 | 118,385 | 118,418 | 118,6190 118,443 | 118,648 | 118,456 | 118,660

Ni3-Cs1-Cas | 112,200 | 114,396 114,851 | 114,199 | 114,6515 114,172 | 114,622 | 114,163 | 114,608
Ni3-Cs1-Cs, | 119,800 | 119,503 119,383 | 119,682 | 119,5509 119,710 | 119,577 | 119,719 | 119,590
Cu4-Cs1-Csp | 128,000 | 126,099 125,764 | 126,117 | 125,7975 126,116 | 125,799 | 126,116 | 125,800

Cs1-Cs2-Hss | 119,900 | 120,097 119,064 | 120,371 | 119,3856 120,416 | 119,437 | 120,437 | 119,460
Cs1-Cs2-Css | 120,200 | 119,699 119,736 | 119,661 | 119,7000 119,650 | 119,687 | 119,643 | 119,681
Hs3-Cs2-Css4 | 119,900 | 120,203 121,199 | 119,966 | 120,9143 119,932 | 120,874 | 119,919 | 120,858
Csz-Cs4-Hss | 119,800 | 119,704 | 119,755 | 119,728 | 119,7657 119,727 | 119,763 | 119,728 | 119,761
Csz-Css-Css | 120,400 | 119,844 | 119,931 | 119,755 | 119,8483 119,745 | 119,840 | 119,743 | 119,837
Hss- Css-Cs6 | 119,800 | 120,450 120,313 | 120,516 | 120,3860 120,526 | 120,396 | 120,527 | 120,401
Cs4-Cs6-Hs7 | 121,000 | 122,117 121,713 | 122,115 | 121,7361 122,115 | 121,737 | 122,111 | 121,737
Cs4-Css-Csg | 118,100 | 117,470 118,021 | 117,601 | 118,1455 117,626 | 118,168 | 117,638 | 118,179
Hs7-Css-Csg | 121,000 | 120,411 120,264 | 120,282 | 120,1184 120,258 | 120,093 | 120,249 | 120,082
Ni3-Css-Css | 122,700 | 123,067 122,205 | 122,947 | 122,0869 122,920 | 122,059 | 122,906 | 122,045
Nz - Csg - | 118,700 | 115,972 116,450 | 116,181 | 116,6771 116,219 | 116,717 | 116,237 | 116,735
Css-Csg-Hsg | 118,700 | 120,959 121,344 | 120,871 | 121,2359 120,859 | 121,222 | 120,855 | 121,218
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HF/6-31G*
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Sekil 3.27 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
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Sekil 3.28 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
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HF/6-31G* - DCM Cézeltisi
R2 = 0,9944
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Sekil 3.29 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag acilarinin korelasyon grafigi
(DCM c¢ozeltisinde)
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Sekil 3.30 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilariin korelasyon grafigi
(DCM ¢ozeltisinde)
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HF/6-31G* - Etanol Cozeltisi
R2 =0,9945
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Sekil 3.31 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilariin korelasyon grafigi
(Etanol ¢ozeltisinde)
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Sekil 3.32 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag acgilarinin korelasyon grafigi
(Etanol ¢ozeltisinde)
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HF/6-31G™* - Su Cozeltisi
R =0,9945
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Sekil 3.33 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
(Su ¢ozeltisinde)
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Sekil 3.34 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
(Su ¢ozeltisinde)
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Cizelge 3.5 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi

dfppy-Ir-dfbpy B3LYP
Gaz Gaz DCM DCM Etanol Etanol Su Su
=
on
=2
g * X X *
R o O O O O O O O
= b N b N b N b N
% ) o b o b oh ) I
e Teorik Teorik | Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik
— Q
2 &
2 g
o] a
Ir; - Ng 2,1490 | 2,2527 2,2018 | 2,2454 | 2,1964 2,2440 2,1954 2,2433 2,1950
Ir; - Nypp 2,1230 | 2,1517 2,1127 | 2,1587 | 2,1178 2,1600 2,1183 2,1606 2,1185
Ir; - N3 2,0150 | 2,0797 2,0681 | 2,0815 | 2,0696 2,0818 2,0699 2,0819 2,0701
Ir; - Nyg 2,0440 | 2,0718 2,0588 | 2,0757 | 2,0629 2,0763 2,0635 2,0765 2,0638
Ir; - Cs7 2,0320 | 2,0277 2,0323 | 2,0272 | 2,0320 2,0272 2,0321 2,0272 2,0321
Ir; - Cy2 2,0290 | 2,0025 2,0111 | 2,0012 | 2,0102 2,0012 2,0101 2,0011 2,0101
F,-Ca 1,3210 | 1,3562 1,3798 | 1,3561 | 1,3792 1,3560 1,3790 1,3560 1,3790
Fs3-Ca 1,2300 | 1,347 1,3675 | 1,3502 | 1,3695 1,3506 1,3697 1,3507 1,3697
Fq-Css 1,2680 | 1,3398 1,3606 | 1,3446 | 1,3644 1,3451 1,3648 1,3453 1,3649
Fs- Cu 1,2660 | 1,3496 1,3760 | 1,3505 | 1,3761 1,3506 1,3761 1,3506 1,3761
Fe - Css 1,2990 | 1,3441 1,3692 | 1,3463 | 1,3708 1,3467 1,3710 1,3469 1,3712
F;-Css 1,2900 | 1,353 1,3779 | 1,3551 | 1,3801 1,3554 1,3804 1,3554 1,3805
Fg-Css 1,2820 | 1,3514 1,3736 | 1,3535 | 1,3747 1,3535 1,3747 1,3534 1,3747
Ng - Cos 1,3500 | 1,345 1,3579 | 1,3448 | 1,3576 1,3447 1,3575 1,3447 1,3575
Ng - Ca2 1,3200 | 1,3615 1,3708 | 1,3610 | 1,3705 1,3610 1,3706 1,3609 1,3706

Nio - Cs3 1,3400 | 1,3387 1,3487 | 1,3406 | 1,3502 1,3409 1,3505 1,3410 1,3506
Nio - Cx4 1,3800 | 1,3477 1,3643 | 1,3487 | 1,3650 1,3487 1,3650 1,3487 1,3650
Ni1 - N1z 1,3400 | 1,3434 | 1,3963 | 1,3470 | 1,3995 1,3477 1,4000 1,3479 1,4003
Ni1 - Ca4 1,3200 | 1,3436 1,3602 | 1,3408 | 1,3568 1,3404 1,3564 1,3403 1,3562
N1z - Cs3 1,3300 | 1,3539 1,3685 | 1,3511 | 1,3663 1,3507 1,3659 1,3505 1,3658
N3 - Cas 1,3900 | 1,3700 1,3780 | 1,3693 | 1,3775 1,3693 1,3776 1,3692 1,3776
Ni3 - Css 1,3900 | 1,3465 1,3583 | 1,3467 | 1,3585 1,3468 1,3586 1,3468 1,3586
Nis - Cis 1,3900 | 1,3701 1,3777 | 1,3700 | 1,3779 1,3700 1,3779 1,3700 1,3779
Nis - C22 1,3900 | 1,3472 1,3588 | 1,3473 | 1,3590 1,3474 1,3590 1,3474 1,3590
Ci5-Cis 1,3900 | 1,4046 1,4030 | 1,4036 | 1,4021 1,4035 1,4020 1,4035 1,4020
Nis - Css 1,4790 | 1,4640 1,4585 | 1,4655 | 1,4600 1,4656 1,4601 1,4657 1,4602
Ci-Cpr 0,9300 | 1,0798 1,0762 | 1,0796 | 1,0761 1,0796 1,0760 1,0795 1,0760
Cis-Cug 1,3900 | 1,3895 1,3896 | 1,3901 | 1,3904 1,3902 1,3905 1,3902 1,3905
Cis - Huo 0,9300 | 1,0862 1,0831 | 1,0856 | 1,0827 1,0856 1,0826 1,0855 1,0826
Cis-Cao 1,3900 | 1,3959 1,3986 | 1,3956 | 1,3984 1,3956 1,3984 1,3956 1,3984
Ca - Ha 0,9300 | 1,0844 | 1,0814 | 1,0840 | 1,0811 1,0840 1,0811 1,0840 1,0811
Cxn-Cx 1,3900 | 1,3876 1,3872 | 1,3876 | 1,3874 1,3875 1,3874 1,3875 1,3873

Co - Hzs 0,9300 | 1,0830 1,0802 | 1,0825 | 1,0796 1,0825 1,0795 1,0825 1,0795
Ca-Css 0,9300 | 1,0848 1,0811 | 1,0841 | 1,0805 1,0840 1,0804 1,0840 1,0804

Cos - Hzs 1,3700 | 1,3903 1,3898 | 1,3913 | 1,3908 1,3914 1,3909 1,3915 1,3910
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Cizelge 3.5 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi (devam)

Cas - Hy 0,9300 | 1,0848 1,0817 | 1,0843 | 1,0813 1,0842 1,0812 1,0842 1,0812

Ca-Cus 1,3700 | 1,3993 | 1,4014 | 1,3972 | 1,3995 1,3969 1,3992 1,3968 1,3991

Cag - Hao 0,9300 | 1,0862 1,0830 | 1,0855 | 1,0824 1,0854 1,0823 1,0854 1,0823
Cas-Cxo 1,3700 | 1,389 1,3900 | 1,3911 | 1,3922 1,3914 1,3925 1,3915 1,3926

Cso - Ha 0,9300 | 1,0843 1,0815 | 1,0840 | 1,0811 1,0840 1,0811 1,0839 1,0811
Cz-Ca 1,4300 | 1,4004 1,3966 | 1,3974 | 1,3939 1,3969 1,3935 1,3967 1,3934

Cs - His 1,4000 | 1,4508 1,4381 | 1,4563 | 1,4435 1,4569 1,4441 1,4572 1,4444
Cas-Css 1,4530 | 1,4985 14752 | 1,4953 | 1,4724 1,4950 1,4722 1,4949 14721
Cs-Cxr 1,3900 | 1,4289 1,4290 | 1,4277 | 1,4279 1,4276 1,4278 1,4275 1,4277
Cs-Car 1,3900 | 1,4034 1,3986 | 1,4032 | 1,3986 1,4032 1,3987 1,4032 1,3987

Cs7-Cgg 1,3900 | 1,4013 1,4002 | 1,4015 | 1,4004 1,4015 1,4004 1,4015 1,4004

Csg - Hao 0,9300 | 1,0848 1,0817 | 1,0847 | 1,0816 1,0846 1,0816 1,0846 1,0816
Css-Cao 1,3900 | 1,3903 1,3895 | 1,3901 | 1,3896 1,3901 1,3896 1,3901 1,3896

Cuo - Hsg 1,3900 | 1,3916 1,3901 | 1,3907 | 1,3894 1,3905 1,3893 1,3905 1,3893
Cu1-Csg 1,3900 | 1,3853 1,3824 | 1,3861 | 1,3832 1,3861 1,3833 1,3862 1,3834

Cs2-Cas 1,3900 | 1,4259 14268 | 1,4268 | 1,4279 1,4271 1,4283 1,4272 1,4284
Cs2-Css 1,3900 | 1,3994 1,4003 | 1,4020 | 1,4029 1,4025 1,4034 1,4027 1,4036

Cy3-Cuy 1,3900 | 1,4001 1,3955 | 1,3976 | 1,3931 1,3973 1,3928 1,3972 1,3927
Cu3-Cag 1,4720 | 1,4576 1,4503 | 1,4622 | 1,4548 1,4628 1,4555 1,4631 1,4558

Cu4 - Ns7 1,3900 | 1,3130 1,3138 | 1,3166 | 1,3175 1,3171 1,3181 1,3173 1,3183

Cus-Cas 1,3900 | 1,3886 1,3874 | 1,3866 | 1,3857 1,3863 1,3855 1,3863 1,3855
Cus-Csr 1,3900 | 1,3232 1,3289 | 1,3239 | 1,3292 1,3240 1,3293 1,3241 1,3294
Cu-Car 0,9300 | 1,0828 1,0792 | 1,0830 | 1,0795 1,0831 1,0796 1,0831 1,0797
Cug - Hao 0,9300 | 1,4044 | 1,4024 | 1,4022 | 1,4002 1,4019 1,3999 1,4017 1,3998
Cus - Cso 0,9300 | 1,0800 1,0765 | 1,0800 | 1,0765 1,0800 1,0765 1,0800 1,0765
Cu-Csy 1,3900 | 1,3882 1,3881 | 1,3900 | 1,3902 1,3903 1,3905 1,3905 1,3907
Cs1 - Hs 0,9300 | 0,1086 1,0829 | 1,0855 | 1,0825 1,0854 1,0824 1,0854 1,0824
Cs1 - Hss 1,3900 | 1,3966 1,3993 | 1,3956 | 1,3983 1,3954 1,3981 1,3953 1,3980
Cs3-Cs4 0,9300 | 1,0844 | 1,0815 | 1,0841 | 1,0812 1,0840 1,0812 1,0840 1,0811
Cs3 - Hss 1,3900 | 1,3867 1,3865 | 1,3877 | 1,3877 1,3879 1,3880 1,3880 1,3881
Css - Css 0,9300 | 1,0827 1,0794 | 1,0823 | 1,0792 1,0823 1,0792 1,0822 1,0792
Csg - Hso 0,9300 | 1,0829 1,0789 | 1,0830 | 1,0791 1,0830 1,0792 1,0830 1,0792
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B3LYP/6-31G*
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Sekil 3.35 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon

grafigi
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Sekil 3.36 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi
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B3LYP/6-31G* - DCM Caozeltisi
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Sekil 3.37 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (DCM Cozeltisi)

B3LYP/3-21G - DCM Cozeltisi
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Sekil 3.38 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (DCM Cozeltisi)
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B3LYP/6-31G* - Etanol Cozeltisi
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Sekil 3.39 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Etanol Cozeltisi)

B3LYP/3-21G - Etanol Cozeltisi
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Sekil 3.40 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Etanol Cozeltisi)
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B3LYP/6-31G* - Su Cozeltisi
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Sekil 3.41 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Su Cozeltisi)

B3LYP/3-21G - Su Cézeltisi
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Sekil 3.42 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Su Cozeltisi)
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Cizelge 3.6 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda HF
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi

dfppy-Ir-dfbpy HF
Gaz Gaz DCM DCM Etanol Etanol Su Su

En

=} * * * *

B0 © ey © ™ © ™ © I

o Teorik | Teorik | Teorik Teorik | Teorik Teorik Teorik Teorik
Iry - Ng 2,149 2,2652 | 2,2146 | 2,2531 2,2046 | 2,2510 2,2027 2,2501 2,2019
Ir; - Ni2 2,123 2,1493 | 2,1157 | 2,1569 2,1210 | 2,1579 2,1214 2,1583 2,1215
Ir1 - Nig 2,015 2,1084 | 2,0936 | 2,1087 2,0937 | 2,1088 2,0937 2,1088 2,0936
Iry - Nyg 2,044 2,0973 | 2,0822 | 2,0996 2,0847 | 2,0998 2,0850 2,0999 2,0850
Ir; - Ca7 2,032 2,0493 | 2,0506 | 2,0474 2,0491 | 2,0472 2,0490 2,0471 2,0489
Iy - Cap 2,029 2,0199 | 2,0277 | 2,0218 2,0299 | 2,0223 2,0303 2,0224 2,0304
F2-Ca 1,321 1,3320 | 1,3623 | 1,3323 1,3627 | 1,3323 1,3627 1,3323 1,3626
Fs3 - Cao 1,23 1,3255 | 1,3535 | 1,3294 1,3569 | 1,3298 1,3572 1,3299 1,3573
Fa-Cus 1,268 1,3146 | 1,3418 | 1,3193 1,3464 | 1,3198 1,3468 1,3199 1,3469
Fs- Cus 1,266 1,3205 | 1,3516 | 1,3215 1,3526 1,3215 1,3527 1,3215 1,3527
Fe - Css 1,299 1,3170 | 1,3442 | 1,3191 1,3459 | 1,3194 1,3463 1,3196 1,3464
F7-Css 1,29 1,3236 | 1,3506 | 1,3254 1,3530 | 1,3255 1,3536 1,3255 1,3539
Fg - C3s 1,282 1,3249 | 1,3531 | 1,3257 1,3533 | 1,3256 1,3527 1,3256 1,3524
Ng - Cas 1,35 1,3280 | 1,3373 | 1,3266 1,3361 | 1,3263 1,3359 1,3262 1,3358
Ng - Cs, 1,32 1,3366 | 1,3431 | 1,3386 1,3452 | 1,3389 1,3456 1,3391 1,3457
Nio - Cs3 1,34 1,3143 | 1,3212 | 1,3182 1,3247 1,3188 1,3253 1,3191 1,3255
Nio-Ca | 1,38 1,3348 | 1,3510 | 1,3344 1,3503 | 1,3342 1,3501 1,3342 1,3500
Nii-Np | 1,34 1,3264 | 1,3690 | 1,3300 1,3721 | 1,3306 1,3725 1,3308 1,3728
N1 - Ca 1,32 1,3073 | 1,3205 | 1,3049 1,3177 1,3047 1,3174 1,3046 1,3173
Ni2-Css | 1,33 1,3218 | 1,3380 | 1,3191 1,3357 | 1,3187 1,3353 1,3185 1,3351
Nis-Css | 1,39 1,3425 | 1,3483 | 1,3433 1,3493 | 1,3435 1,3495 1,3436 1,3496
Nis-Css | 1,39 1,3304 | 1,3386 | 1,3300 1,3382 | 1,3299 1,3381 1,3299 1,3381
Nis-Cis | 1,39 1,3439 | 1,3494 | 1,3447 1,3504 | 1,3448 1,3505 1,3448 1,3506
Nis-Cp | 1,39 1,3303 | 1,3385 | 1,3306 1,3387 | 1,3306 1,3387 1,3306 1,3388
Nis-Cis | 1,39 1,3945 | 1,3909 | 1,3927 1,3892 | 1,3926 1,3890 1,3925 1,3889
Nis - Cz6 1,479 14773 | 1,4699 | 1,4788 1,4714 | 1,4789 1,4716 1,4790 1,4716
Ci-Ci7 | 0,93 1,0668 | 1,0627 | 1,0667 1,0626 | 1,0667 1,0625 1,0666 1,0625
Ci-Cis | 1,39 1,3789 | 1,3780 | 1,3802 1,3793 | 1,3803 1,3795 1,3804 1,3795
Cig- Hyo 0,93 1,0748 | 1,0713 | 1,0742 1,0709 1,0741 1,0708 1,0741 1,0708
Cis-Cyo 1,39 1,3856 | 1,3854 | 1,3851 1,3849 1,3851 1,3848 1,3851 1,3848
Cxo-Hx | 093 1,0726 | 1,0690 | 1,0722 1,0688 | 1,0722 1,0688 1,0722 1,0688
Cx-Ca 1,39 1,3746 | 1,3733 | 1,3748 1,3737 1,3748 1,3737 1,3748 1,3737
Cxp-Hys | 093 1,0705 | 1,0669 | 1,0701 1,0664 | 1,0701 1,0664 1,0700 1,0664
Co-Cys 0,93 1,0721 1,0677 | 1,0714 1,0672 1,0713 1,0671 1,0713 1,0671
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Cizelge 3.6 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag uzunlugu degerleri ile dort farkli ortamda HF
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi (devam)

Coa-Hy | 1,37 1,3788 | 1,3777 | 1,3812 1,3798 | 1,3816 1,3801 1,3818 1,3802
Cop-Hzr | 0,93 1,0730 | 1,0694 | 1,0725 1,0690 | 1,0724 1,0689 1,0724 1,0689
Cz - Cas 1,37 1,3878 | 1,3872 | 1,3845 1,3843 | 1,3840 1,3838 1,3838 1,3836
Cop-Hp | 0,93 1,0747 | 1,0710 | 1,0739 1,0704 | 1,0738 1,0703 1,0738 1,0703
Cas-Cxo 1,37 1,3802 | 1,3802 | 1,3840 1,3836 | 1,3846 1,3841 1,3848 1,3843
Cs-Ha | 0,93 1,0721 | 1,0688 | 1,0718 1,0684 | 1,0718 1,0684 1,0718 1,0684
Cs-Cx 1,43 1,3864 | 1,3807 | 1,3817 1,3768 | 1,3811 1,3762 1,3808 1,3760
Ca2-Hss | 1,4 1,4645 | 1,4473 | 1,4687 1,4518 | 1,4691 1,4522 1,4693 1,4525
Cas-Css 1,453 1,4947 | 1,4681 | 1,4929 1,4660 | 1,4928 1,4659 1,4928 1,4659
Cs-Car 1,39 14135 | 14117 | 1,4125 14109 | 1,4124 1,4108 1,4123 1,4107
Cs-Car 1,39 1,3906 | 1,3832 | 1,3902 1,3829 | 1,3902 1,3829 1,3902 1,3829
Ca7-Cs 1,39 1,3919 | 1,3901 | 1,3924 1,3906 | 1,3924 1,3906 1,3924 1,3906
Cs-Cs9 | 0,93 1,0731 | 1,0691 | 1,0730 1,0691 | 1,0730 1,0691 1,0730 1,0691
Css-Cao 1,39 1,3773 | 1,3732 | 1,3769 1,3730 | 1,3769 1,3730 1,3768 1,3730
Cap-Hss | 1,39 1,3790 | 1,3746 | 1,3779 1,3737 | 1,3778 1,3736 1,3778 1,3736
Ca-Cs 1,39 1,3744 | 1,3695 | 1,3753 1,3704 | 1,3754 1,3705 1,3754 1,3706
Cs2-Cu3 1,39 1,4115 | 1,4101 | 1,4122 14114 | 14124 1,4117 1,4125 1,4118
Cs2-Cus 1,39 1,3897 | 1,3905 | 1,3923 1,3929 | 1,3927 1,3933 1,3929 1,3935
Csi-Cas | 1,39 1,3865 | 1,3799 | 1,3839 1,3774 | 1,3836 1,3771 1,3835 1,3770
Cuss-Cug 1,472 1,4691 | 1,4601 | 14741 1,4649 | 1,4748 1,4655 1,4751 1,4659
Cu-Csr 1,39 1,2981 | 1,2987 | 1,3017 1,3023 | 1,3023 1,3028 1,3025 1,3030
Css-Hs | 1,39 1,3751 | 1,3708 | 1,3728 1,3688 | 1,3726 1,3687 1,3725 1,3686
Cus-Csr 1,39 1,3060 | 1,3100 | 1,3066 1,3100 | 1,3067 1,3100 1,3067 1,3101
Cs-Cs | 0,93 1,0708 | 1,0664 | 1,0711 1,0668 | 1,0711 1,0669 1,0712 1,0669
Cu-Hsp | 0,93 1,3965 | 1,3921 | 1,3923 1,3881 | 1,3916 1,3875 1,3914 1,3872
Csp-Cso | 0,93 1,0671 | 1,0631 | 1,0672 1,0631 | 1,0672 1,0631 1,0672 1,0632
Cap-Hsa | 1,39 1,3759 | 1,3752 | 1,3795 1,3788 | 1,3801 1,3794 1,3804 1,3796
Cs1-Cs; | 0,93 1,0747 | 1,0712 | 1,0741 1,0707 | 1,0740 1,0707 1,0740 1,0707
Csi-Hss | 1,39 1,3879 | 1,3874 | 1,3857 1,3851 | 1,3853 1,3847 1,3851 1,3846
Cs3-Css | 0,93 1,0726 | 1,0691 | 1,0723 1,0688 | 1,0722 1,0688 1,0722 1,0688
Csz-Hss | 1,39 1,3721 | 1,3712 | 1,3744 1,3737 | 1,3749 1,3741 1,3751 1,3743
Cs5-Cs6 | 0,93 1,0705 | 1,0666 | 1,0701 1,0663 | 1,0700 1,0662 1,0699 1,0662
Csg-Hsg | 0,93 1,0717 | 1,0668 | 1,0719 1,0671 | 1,0719 1,0671 1,0719 1,0671
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Sekil 3.43 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon

grafigi
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Sekil 3.44 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi
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HF/6-31G* - DCM Cozeltisi
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Sekil 3.45 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon

Sekil 3.46

grafigi (DCM Cozeltisi)

HF/3-21 - DCM Cozeltisi
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HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (DCM Cozeltisi)
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HF/6-31G* - Etanol Cozeltisi
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Sekil 3.47 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Etanol Cozeltisi)

HF/3-21G - Etanol Cozeltisi
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Sekil 3.48 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Etanol Cozeltisi)

80



HF/6-31G* - Su Cozeltisi
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Sekil 3.49 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Su Cozeltisi)
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Sekil 3.50 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag uzunluklarinin korelasyon
grafigi (Su Cozeltisi)
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Cizelge 3.7 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi

B3LYP
dfppy-Ir-dfbpy Gaz Gaz DCM DCM Etanol Etanol Su Su
* * X *
_ O O O O O O O O
—_ — — — — — — — —
3 3 5 @ N @ o ®@ N @ o
20 S e Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik
m om
Ng - Ir;- N2 74,8000 75,2128 76,2754 75,1413 76,1976 75,1291 76,1891 75,1229 76,1861

N - Ir1 - N3 95,3000 | 96,1715 | 95,5628 | 96,3721 | 95,8707 | 96,3833 | 95,8855 | 96,3817 | 95,8874

Ng - Ir1 - Nag 87,8000 | 88,7177 89,7788 88,1494 | 89,0278 | 88,0806 | 88,9483 88,0544 | 88,9164

Ng - Ir1- Cg7 94,8000 | 95,4246 | 95,0822 | 95,8026 | 95,4463 | 95,8218 | 95,4553 | 95,8286 | 95,4550

Niz-Iri-Ngz | 43,8000 | 88,5233 | 89,7269 | 88,4541 | 89,5353 | 88,4923 | 89,5724 | 88,5151 | 89,5938

Niz-Iri-Nig | 94,9000 | 94,9748 | 94,0041 | 95,5558 | 94,6644 | 95,5944 | 94,7054 | 95,6019 | 94,7153

Niz-Ir1-Cs | 101,5000 | 98,3947 | 98,5963 | 98,3760 | 98,6903 | 98,4218 | 98,6725 | 98,4487 | 98,6635

Niz-Iri-Cs | 143,6000 | 97,0031 | 96,4061 | 96,4313 | 95,8781 | 96,3454 | 95,7925 | 96,3107 | 95,7577

Niz-1Iri-Cs | 80,3000 | 80,3046 | 80,6737 | 80,2870 | 80,6381 | 80,2896 | 80,6369 | 80,2914 | 80,6369

Nis-Iri-Cs | 80,5000 | 80,1876 | 80,5652 | 80,1507 | 80,5225 | 80,1479 | 80,5185 | 80,1470 | 80,5172

Nis-Iri-Cs | 95,0000 | 95,0821 | 94,2223 | 95,5369 | 94,7475 | 95,5998 | 94,8232 | 95,6284 | 94,8571

Car-1Ir-Cq, | 89,0000 | 91,1842 | 90,3424 | 90,8542 | 89,9006 | 90,7989 | 89,9145 | 90,7712 | 89,9260

Ir; - Ng- Ca4 125,1000 | 126,5922 | 126,4618 | 126,2266 | 126,1366 | 126,1627 | 126,0907 | 126,1331 | 126,0709

Ir; - Ng- Ca2 116,4000 | 114,4594 | 1145828 | 114,8987 | 114,9550 | 114,9715 | 115,0041 | 115,0044 | 115,0247

Co-Ng-Cs; | 118,4000 | 118,9350 | 118,9449 | 118,8570 | 118,8924 | 118,8476 | 118,8890 | 118,8443 | 118,8882

Caz- Nyo-Cas | 99,9000 | 100,7526 | 101,9112 | 100,7721 | 101,9292 | 100,7868 | 101,9429 | 100,7944 | 101,9498

Ni2- N11- C34 | 103,9000 | 103,4747 | 102,8073 | 103,4314 | 102,7951 | 103,4331 | 102,7960 | 103,4352 | 102,7964

Ir - Ni2- Nu | 135,9000 | 136,2091 | 136,6899 | 136,1969 | 136,6594 | 136,2136 | 136,6472 | 136,2227 | 136,6424

Ir; - Np2- C33 | 115,3000 | 116,0447 | 115,8921 | 115,9894 | 115,9186 | 115,9730 | 115,9285 | 115,9662 | 115,9326

Ni1- Ni2- C3 | 108,7000 | 107,7456 | 107,3969 | 107,8084 | 107,4213 | 107,8080 | 107,4236 | 107,8059 | 107,4241

Ir; - Nis- C4g | 117,2000 | 115,5389 | 115,1542 | 115,7005 | 115,3351 | 115,7211 | 115,3584 | 115,7291 | 115,3676

Ir; - Nis- Css | 122,3000 | 124,4843 | 125,0980 | 124,3675 | 124,9393 | 124,3534 | 124,9209 | 124,3486 | 124,9142

Cug- N13- Css | 120,0000 | 119,9414 | 119,7245 | 119,9202 | 119,7188 | 119,9168 | 119,7162 | 119,9149 | 119,7145

Ir - Nyw-Cys | 116,7000 | 116,0647 | 115,7572 | 116,0038 | 115,6955 | 115,9935 | 115,6827 | 115,9890 | 115,6769

Ir - Nus- Cp | 123,2000 | 123,4983 | 123,8770 | 123,7180 | 124,1072 | 123,7482 | 124,1444 | 123,7609 | 124,1607

Ci5- N1s- Cy, | 120,0000 | 120,4316 | 120,3504 | 120,2782 | 120,1960 | 120,2581 | 120,1724 | 120,2499 | 120,1622

Nis4- Ci5- Cy6 | 120,0000 | 119,2916 | 119,4765 | 119,3930 | 119,5652 | 119,4057 | 119,5775 | 119,4106 | 119,5824

N1 - Ci5-Cgs | 111,3000 | 113,7442 | 114,0780 | 113,7273 | 114,0728 | 113,7267 | 114,0757 | 113,7265 | 114,0773

Ci6-Ci5-Css | 128,7000 | 126,9566 | 126,4350 | 126,8762 | 126,3582 | 126,8648 | 126,3439 | 126,8604 | 126,3377

Cis- Ci6- Hyz | 120,0000 | 119,2990 | 118,1642 | 119,4731 | 118,3626 | 119,4951 | 118,3877 | 119,5040 | 118,3979
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Cizelge 3.7 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik
degerlerin kiyasi (devam)

Cis-Ci6-Cys | 120,0000 | 120,0619 | 119,9993 | 120,0911 | 120,0386 | 120,0945 | 120,0443 | 120,0960 | 120,0470

Hi7 - Ci6- C1s | 120,0000 | 120,6370 | 121,8338 | 120,4350 | 121,5979 | 120,4099 | 121,5673 | 120,3996 | 121,5546

Ci-Cis- Hig | 120,0000 | 119,8252 | 119,9438 | 119,8656 | 119,9807 | 119,8694 | 119,9865 | 119,8708 | 119,9888

Ci6-Ci3-Cy | 120,0000 | 119,5865 | 119,6665 | 119,5138 | 119,5950 | 119,5053 | 119,5848 | 119,5020 | 119,5805

Hig- Cig-Cy» | 120,0000 | 120,5868 | 120,3873 | 120,6201 | 120,4234 | 120,6248 | 120,4280 | 120,6269 | 120,4301

Cis-Ca-Hz | 120,0000 | 121,9402 | 121,5755 | 121,9114 | 121,5507 | 121,9060 | 121,5466 | 121,9040 | 121,5452

Cis-C20-Cy | 120,0000 | 118,3342 | 118,8221 | 118,3312 | 118,8073 | 118,3301 | 118,8064 | 118,3293 | 118,8058

Ha1- C- Co2 | 120,0000 | 119,7252 | 119,6018 | 119,7573 | 119,6419 | 119,7639 | 119,6470 | 119,7667 | 119,6490

Ni4 - C2- Co | 120,0000 | 122,2833 | 121,6685 | 122,3882 | 121,7908 | 122,4023 | 121,8083 | 122,4085 | 121,8161

Nis - C- Hps | 120,0000 | 115,6143 | 115,9136 | 115,7610 | 116,0949 | 115,7825 | 116,1284 | 115,7923 | 116,1435

Ca0-Ca2- Hzs | 120,0000 | 122,0977 | 122,4110 | 121,8491 | 122,1120 | 121,8139 | 122,0616 | 121,7981 | 122,0390

Ng- Cas- Hps | 118,5000 | 115,7125 | 115,9087 | 115,9389 | 116,1785 | 115,9746 | 116,2200 | 115,9901 | 116,2375

Ng - C24- C26 | 123,0000 | 122,5569 | 121,9153 | 122,5076 | 121,8813 | 122,4944 | 121,8696 | 122,4876 | 121,8636

Has - Ca4- Cos | 118,5000 | 121,7303 | 122,1759 | 121,5530 | 121,9399 | 121,5304 | 121,9102 | 121,5217 | 121,8986

Ca4 - Ca6- Hz7 | 120,1000 | 119,8009 | 119,6668 | 119,7203 | 119,5997 | 119,7032 | 119,5856 | 119,6948 | 119,5788

Cos- Cy- Cys | 119,7000 | 118,6850 | 119,1295 | 118,7792 | 119,1947 | 118,7970 | 119,2078 | 118,8052 | 119,2138

Ha7- Ca6- Cos | 120,1000 | 121,5141 | 121,2035 | 121,5005 | 121,2055 | 121,4998 | 121,2065 | 121,5000 | 121,2074

Co - Cas- Hae | 120,8000 | 120,4953 | 120,3403 | 120,5909 | 120,4284 | 120,6013 | 120,4363 | 120,6056 | 120,4396

Co- Cas-Cs | 118,3000 | 119,2430 | 119,3325 | 119,1315 | 119,2482 | 119,1168 | 119,2391 | 119,1110 | 119,2356

Hzg- C2s- Cs0 | 120,8000 | 120,2617 | 120,3270 | 120,2776 | 120,3234 | 120,2819 | 120,3246 | 120,2834 | 120,3248

Cos- C3- Hay | 120,1000 | 122,5117 | 122,8416 | 1219771 | 122,2741 | 121,9127 | 122,2041 | 121,8864 | 122,1756

Cos-C3-Cs | 119,9000 | 119,0206 | 119,1185 | 119,0281 | 119,1232 | 119,0254 | 119,1202 | 119,0236 | 119,1185

Ha1- C3-Cs2 | 120,1000 | 118,4676 | 118,0397 | 118,9947 | 118,6026 | 119,0619 | 118,6756 | 119,0900 | 118,7059

Ng - C32-C30 | 120,1000 | 121,5588 | 121,5583 | 121,6959 | 121,6595 | 121,7181 | 121,6738 | 121,7278 | 121,6797

Ng - C32- C33 | 115,0000 | 115,1787 | 114,9620 | 114,9321 | 114,7428 | 114,9001 | 114,7143 | 114,8866 | 114,7025

Cs0-Csp- Ca3 | 124,7000 | 123,2621 | 123,4772 | 123,3720 | 123,5968 | 123,3817 | 123,6111 | 123,3855 | 123,6171

Nio- Cs3- N, | 112,4000 | 112,5136 | 112,4698 | 112,4385 | 112,3963 | 112,4275 | 112,3808 | 112,4232 | 112,3740

Nio - C33- Cs2 | 128,3000 | 128,3800 | 129,2195 | 128,5360 | 129,4165 | 128,5602 | 129,4549 | 128,5710 | 129,4718

N1, - C33- Cs2 | 118,3000 | 119,0950 | 118,2848 | 119,0224 | 118,1781 | 119,0096 | 118,1561 | 119,0031 | 118,1462

Nio - Cas- Ny | 114,8000 | 115,5134 | 115,4121 | 115,5496 | 115,4557 | 115,5446 | 115,4544 | 1155411 | 115,4532

Nio - Ca- Css | 122,8000 | 122,1181 | 122,2561 | 121,9949 | 122,1542 | 121,9970 | 122,1611 | 122,0013 | 122,1674

Ni1 - C34-Css | 122,4000 | 122,3552 | 122,2408 | 122,4467 | 122,2977 | 122,4488 | 122,2943 | 122,4478 | 122,2897

Fe-Css-F7 106,0000 | 107,6345 | 107,5054 | 107,4145 | 107,2220 | 107,3787 | 107,1983 | 107,3637 | 107,1862
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Cizelge 3.7 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik

degerlerin kiyasi (devam)

Fg - Css- Fsg 100,7000 | 107,8906 | 108,5866 | 107,6527 | 108,4695 | 107,6436 | 108,4660 | 107,6398 | 108,4673
Fe- Css-Cas | 114,5000 | 111,6020 | 110,7965 | 111,8045 | 110,9416 | 111,8093 | 110,9328 | 111,8083 | 110,9267
F7-Css-Fs 102,7000 | 106,8123 | 106,4899 | 106,4480 | 106,1506 | 106,4233 | 106,1245 | 106,4167 | 106,1174
F7-Css-Cs | 113,2000 | 111,4537 | 112,0863 | 111,6898 | 112,3457 | 111,7130 | 112,3594 | 111,7220 | 112,3642
Fg-Css-Cas | 118,1000 | 111,2234 | 111,1784 | 1115503 | 111,4663 | 111,5870 | 1115112 | 111,6026 | 111,5294
Ci5-Cg-Cq7 | 117,8000 | 115,9160 | 115,9065 | 115,9491 | 115,9295 | 115,9587 | 115,9378 | 115,9635 | 115,9422
Ci5-Cs-Csy | 122,2000 | 125,3555 | 124,9726 | 125,4233 | 125,0243 | 125,4299 | 125,0266 | 125,4324 | 125,0266
Cs7-C36-C4y | 120,0000 | 118,7258 | 119,1099 | 118,6274 | 119,0438 | 118,6113 | 119,0343 | 118,6041 | 119,0302
Ir;-Cs7-Cg | 113,5000 | 113,9864 | 113,5880 | 114,1039 | 113,7218 | 114,1129 | 113,7318 | 114,1154 | 113,7344
Ir; - Cs7-Cqg | 126,5000 | 127,4404 | 127,8156 | 127,1902 | 127,5804 | 127,1538 | 127,5512 | 127,1388 | 127,5400
Cs6- Ca7- Cgg | 120,0000 | 118,5293 | 118,5555 | 118,6773 | 118,6736 | 118,7060 | 118,6931 | 118,7191 | 118,7017
Ca7- Cs- Hae | 120,0000 | 121,5513 | 121,1605 | 121,6339 | 121,2520 | 121,6507 | 121,2695 | 121,6583 | 121,2775
Ca7-Ca- Cy | 120,0000 | 120,0633 | 120,2311 | 119,9098 | 120,1101 | 119,8845 | 120,0923 | 119,8733 | 120,0846
Hag- Css- C4 | 120,0000 | 118,3843 | 118,6046 | 118,4563 | 118,6377 | 118,4647 | 118,6382 | 118,4681 | 118,6379
F3-Cs-Cs | 119,2000 | 119,1451 | 119,6493 | 119,0273 | 119,5393 | 119,0133 | 119,5258 | 119,0076 | 119,5203
Fs3-Cs-Nsg | 120,8000 | 118,1043 | 118,5712 | 118,0883 | 118,5754 | 118,0877 | 118,5785 | 118,0874 | 118,5798
Cag - Cso- Csg | 120,0000 | 122,7503 | 121,7791 | 122,8844 | 121,8851 | 122,8990 | 121,8957 | 122,9050 | 121,8999
F;-Csu-Cs | 123,6000 | 120,4396 | 120,4375 | 120,4614 | 120,4707 | 120,4644 | 120,4758 | 120,4656 | 120,4779
F2-Cs-Nsg | 116,3000 | 116,5949 | 117,5932 | 116,5023 | 117,5159 | 116,4944 | 117,5087 | 116,4916 | 117,5061
Cg6- Car- Csg | 120,0000 | 122,9649 | 121,9688 | 123,0361 | 122,0132 | 123,0411 | 122,0154 | 123,0427 | 122,0160
Ir;-Cso- Cys | 113,1000 | 114,4240 | 113,9474 | 114,5117 | 114,0525 | 114,5187 | 114,0643 | 114,5207 | 114,0687
Ir; - Cs2- Css | 126,4000 | 128,3842 | 128,5968 | 128,2724 | 128,5068 | 128,2670 | 128,5027 | 128,2659 | 128,5022
Cu3- Cs2- Cy¢ | 120,0000 | 117,1857 | 117,4536 | 117,2076 | 117,4378 | 117,2055 | 117,4293 | 117,2042 | 117,4250
Cy2- Cy3-Cys | 120,0000 | 117,3287 | 117,7098 | 117,3064 | 117,7184 | 117,3024 | 117,7193 | 117,3002 | 117,7195
Cyo- Ca3-Cyg | 117,4000 | 116,1768 | 116,1720 | 116,1579 | 116,1284 | 116,1550 | 116,1207 | 116,1540 | 116,1176
Cus-Cu3-Cyg | 122,6000 | 126,4943 | 126,1181 | 126,5357 | 126,1532 | 126,5426 | 126,1600 | 126,5458 | 126,1628
Fs-Cu-Cy | 126,4000 | 119,6674 | 119,7987 | 119,9728 | 120,1108 | 120,0172 | 120,1545 | 120,0357 | 120,1726
Fs- Cas- Ns7 113,6000 | 114,5707 | 115,7729 | 114,1938 | 115,3823 | 114,1405 | 115,3303 | 114,1181 | 115,3088
Cu3- Cas- Ns7 | 120,0000 | 125,7614 | 124,4282 | 125,8333 | 124,5069 | 125,8423 | 124,5152 | 125,8462 | 124,5186
Fs- Cus-Cu 125,1000 | 118,7165 | 119,4009 | 118,9255 | 119,5923 | 118,9588 | 119,6229 | 118,9728 | 119,6358
Fs- Css- Ns7 114,9000 | 115,3335 | 116,2076 | 114,9919 | 115,8476 | 114,9491 | 115,8037 | 114,9322 | 115,7862
Cus- Cas- Ns7 | 120,0000 | 125,9494 | 124,3912 | 126,0825 | 124,5601 | 126,0920 | 124,5734 | 126,0950 | 124,5780
Haz- Css- Cus | 120,0000 | 118,0946 | 118,4121 | 118,0261 | 118,3474 | 118,0240 | 118,3459 | 118,0239 | 118,3462
Cu2- Css- Hyy | 120,0000 | 122,7265 | 122,3412 | 122,5948 | 122,2133 | 122,5738 | 122,1936 | 122,5645 | 122,1848
Css5- Cs6- Hyr | 120,0000 | 119,1774 | 119,2451 | 119,3780 | 119,4385 | 119,4013 | 119,4598 | 119,4108 | 119,4684
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Cizelge 3.7 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda B3LYP
metodu ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik

degerlerin kiyas1 (devam)

Niz- Css- Cs3 | 110,9000 | 113,4944 | 114,0214 | 113,2994 | 113,8256 | 113,2755 | 113,7999 | 113,2660 | 113,7894
Nis- Css- Cso | 120,0000 | 119,6231 | 119,8898 | 119,7954 | 120,0396 | 119,8233 | 120,0656 | 119,8360 | 120,0774
Cus-Cas- Hye | 120,0000 | 126,8823 | 126,0888 | 126,9047 | 126,1347 | 126,9005 | 126,1344 | 126,8972 | 126,1331
Nag- Ca9- Cso | 120,0000 | 119,0853 | 117,8073 | 119,4188 | 118,1875 | 119,4673 | 118,2447 | 119,4880 | 118,2692
Nsg- Cao- Cs1 | 120,0000 | 120,0393 | 120,0105 | 119,9645 | 119,9444 | 119,9504 | 119,9304 | 119,9439 | 119,9240
Cso- Cse-Csy | 120,0000 | 120,8751 | 122,1819 | 120,6167 | 121,8681 | 120,5823 | 121,8249 | 120,5681 | 121,8067
Cuo- Cs1-Hs; | 120,0000 | 119,9218 | 120,0730 | 119,9412 | 120,0861 | 119,9426 | 120,0860 | 119,9428 | 120,0856
Cuo- Cs1-Cs3 | 120,0000 | 119,4618 | 119,4784 | 119,4035 | 119,4262 | 119,3955 | 119,4200 | 119,3920 | 119,4172
Hsz- Cs1- Cs3 | 120,0000 | 120,6163 | 120,4485 | 120,6552 | 120,4877 | 120,6619 | 120,4940 | 120,6652 | 120,4971
Cs1-Cs3- Hss | 120,0000 | 121,8760 | 121,4921 | 121,8591 | 121,4961 | 121,8575 | 121,4947 | 121,8567 | 121,4941
Cs1- Cs3-Css | 120,0000 | 118,2988 | 118,8134 | 118,4077 | 118,9090 | 118,4289 | 118,9285 | 118,4389 | 118,9376
Hss- Cs3- Css | 120,0000 | 119,8246 | 119,6939 | 119,7332 | 119,5948 | 119,7136 | 119,5768 | 119,7045 | 119,5683
Nis- Css- Cs3 | 120,0000 | 122,6351 | 122,0831 | 122,5080 | 121,9617 | 122,4844 | 121,9390 | 122,4737 | 121,9288
Ni3- Css- Hsg | 120,0000 | 115,7502 | 116,2277 | 115,9701 | 116,4617 | 116,0107 | 116,5022 | 116,0294 | 116,5208
Cs3- Css- Hss | 120,0000 | 121,6147 | 121,6891 | 121,5215 | 121,5765 | 121,5043 | 121,5586 | 121,4964 | 121,5501
Cus-Ns7-Cys | 120,0000 | 115,6780 | 117,6036 | 115,5424 | 117,4286 | 115,5321 | 117,4161 | 115,5289 | 117,4120
Cyo-Css-Cqy | 120,0000 | 116,9655 | 118,3549 | 116,8643 | 118,2740 | 116,8575 | 118,2692 | 116,8552 | 118,2677
Cao-Css- Hso | 120,0000 | 121,8743 | 121,1146 | 121,9766 | 121,2108 | 121,9872 | 121,2196 | 121,9915 | 121,2230
Cs1-Csg- Hso | 120,0000 | 121,1595 | 120,5291 | 121,1589 | 120,5151 | 121,1552 | 120,5112 | 121,1533 | 120,5093
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Sekil 3.51 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (¢ozelti olmayan ortam)
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Sekil 3.52 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (¢cozelti olmayan ortam)

86



B3LYP/6-31G* - DCM Cozeltisi
R? =0,8503
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Sekil 3.53 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag acgilarinin korelasyon
grafigi (DCM c¢ozeltisinde)
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Sekil 3.54 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (DCM cozeltisinde)

87



B3LYP/6-31G* - Etanol Cozeltisi
R2 =0,8501
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Sekil 3.55 B3LYP/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarmin korelasyon
grafigi (Etanol ¢ozeltisinde)

B3LYP/3-21 -Etanol Cozeltisi
R2=0,8473
160,0000

140,0000 e...

120,0000 "
100,0000 . ®
80,0000
60,0000
40,0000
20,0000
0,0000
0,0000 20,0000 40,0000 60,0000 80,0000100,0000120,0000140,0000160,0000

Deneysel

Hesaplanan

Sekil 3.56 B3LYP/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon
grafigi (Etanol ¢ozeltisinde)
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B3LYP/6-31G* - Su Cozeltisi
R =0,8499
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Cizelge 3.8 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda HF metodu
ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik degerlerin kiyasi

HF
dfppy-Ir-dfbpy
Gaz Gaz DCM DCM Etanol Etanol Su Su
on * X * *
5 2 ] S ] S ] 9 9 9
< Bz o 3 o iy @ Py o )
) 2 o © R © @ © ™ © @
< o <
= g
A Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik Teorik
74,8000
Ng - Ir; - Np» 74,8222 75,9999 | 74,8160 | 75,9831 | 74,8142 75,9839 74,8118 | 75,9889
95,3000
Ng - Ir; - Ni3 96,6747 96,3996 | 96,7293 | 96,5331 | 96,7215 96,5154 96,7155 | 96,4932
87,8000
Ng - Ir; - Ny 88,3854 | 88,6850 | 88,0238 | 88,2084 |87,9725 88,1578 87,9465 | 88,1446
94,8000
Ng - Ir; - Cy7 96,5714 96,1554 | 97,0496 | 96,6584 | 97,1321 96,7394 97,1792 | 96,7757
43,8000
Ny - Irg- Ng3 88,2114 |88,5430 | 88,1531 |88,4476 | 88,1748 88,4509 88,1859 | 88,4657
94,9000
Ny - Irg- Nyg 95,4959 | 95,0656 | 96,0320 | 95,6593 | 96,0843 95,7289 96,1074 | 95,7453
101,5000
Ni - Ir;- Cyp 98,5793 | 98,4320 | 98,3753 | 98,2895 | 98,3212 98,2093 98,2870 | 98,1607
143,6000
Nis - Ir;- Cg7 97,2610 | 96,9223 | 96,7142 | 96,3555 | 96,6219 96,2669 96,5768 | 96,2220
80,3000
Nis - Ir;- Cqp 79,8027 | 80,1846 | 79,7817 | 80,1403 | 79,7826 80,1393 79,7843 | 80,1392
80,5000
Ny - Ir;- Ca7 79,6726 | 80,0624 | 79,6485 | 80,0372 | 79,6507 80,0369 79,6530 | 80,0426
95,0000
Ny - Ir;- Cop 95,4381 94,9790 | 95,8401 |95,4293 |95,9118 95,5118 95,9493 | 95,5538
89,0000
Cs7-Ir1- Cop 90,2370 | 89,6334 | 89,9400 | 89,2534 |89,9111 89,2494 89,8994 | 89,2571
125,1000
Ir; - Ng- Cyy 126,6872 | 126,1488 | 126,3452 | 125,8618 | 126,2886 125,8183 126,2630 | 125,8008
116,4000
Ir; - Ng- Cap 114,1580 |114,1501 | 114,6386 | 114,5663 | 114,7128 114,6236 114,7455 | 114,6450
118,4000
Cos- Ng- Csp 119,1370 | 119,6809 | 118,9936 | 119,5453 | 118,9760 119,5320 118,9691 | 119,5290
Ca3- Nig- C3y 99,9000 100,5703 | 102,2984 | 100,5935 | 102,2912 | 100,6062 102,2971 100,6125 | 102,2981
103,9000
Ni- Nyjg- Cay 104,0573 | 103,9056 | 103,9423 | 103,7974 | 103,9326 103,7851 103,9285 | 103,7810
135,9000
Ir; - Nio- Nyg 136,2660 | 137,1379 | 136,2378 | 137,0184 | 136,2332 136,9902 136,2285 | 136,9895
115,3000
Ir; - Njp- Ca 116,3918 | 115,6949 | 116,2584 | 115,6734 | 116,2453 115,6801 116,2424 | 115,6761
108,7000
Ni1- N3o- Caz 107,3388 | 107,1596 | 107,4884 | 107,2844 | 107,5045 107,3021 107,5110 | 107,3050
117,2000
Ir; - Ni3- Cyg 115,3089 | 114,8880 | 115,5443 | 115,1539 | 115,5762 115,1885 115,5893 | 115,2058
122,3000
Ir; - Nig- Css 124,3815 | 124,5276 | 124,2523 | 124,3487 | 124,2294 124,3205 124,2191 | 124,3090
120,0000
Cug- Ni3- Css 120,2722 | 120,5549 | 120,1935 | 120,4903 | 120,1879 120,4864 120,1866 | 120,4818
116,7000
Ir; - Nis- Cys 115,9582 | 115,6092 | 115,9324 | 115,5739 | 115,9246 115,5667 115,9200 | 115,5620
123,2000
Ir; - Nyg- Cpp 123,2954 | 123,2920 | 123,5645 | 123,5673 | 123,6016 123,6035 123,6179 | 123,6227
120,0000
Cis- Nig- Cpp 120,7299 | 121,0754 | 120,5013 | 120,8562 | 120,4733 120,8290 120,4619 | 120,8149
120,0000
Nig- Ci5- Cig 119,4892 | 119,3819 | 119,6355 | 119,5107 | 119,6530 119,5264 119,6597 | 119,5346
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Cizelge 3.8 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda HF metodu
ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik degerlerin kiyasi

(devam)

111,3000

N4 - Ci5- Css 114,3137 | 114,6772 | 114,2448 | 114,6273 | 114,2388 | 114,6229 | 114,2371 | 114,6225

Ci6-Cis- Cgs 128,7000 126,1906 | 125,9337 | 126,1170 | 125,8599 | 126,1062 | 125,8493 | 126,1014 | 125,8417
120,0000

Cys - Ci6- Hyiz 120,2749 | 119,2815 | 120,4373 | 119,4705 | 120,4574 | 119,4944 | 120,4653 | 119,5029
120,0000

Ci5- Ci6- Cig 119,5689 | 119,5681 | 119,6255 | 119,6331 | 119,6317 | 119,6400 | 119,6343 | 119,6433
120,0000

Hi7 - Ci5- Cyg 120,1538 | 121,1480 | 119,9365 | 120,8958 | 119,9105 | 120,8653 | 119,9000 | 120,8536
120,0000

Ci6 - C1g- Hig 119,6240 | 119,6632 ] 119,6874 | 119,7164 | 119,6934 | 119,7213 | 119,6955 | 119,7261
120,0000

Ci6- Cis- Co 119,9382 | 120,0396 | 119,8057 | 119,9144 | 119,7911 | 119,9007 | 119,7853 | 119,8940
120,0000

Hig- Ci5- Cyo 120,4363 | 120,2952 | 120,5063 | 120,3686 | 120,5151 | 120,3776 | 120,5188 | 120,3797
120,0000

Cig-Cx- Hx 122,1443 | 121,7561 | 122,1037 | 121,7231 | 122,0963 | 121,7178 | 122,0931 | 121,7140
120,0000

Ci5- Cx-Cp 117,6229 | 118,1683 | 117,6600 | 118,2013 | 117,6632 | 118,2046 | 117,6642 | 118,2071
120,0000

Hz1- Coo- Co2 120,2316 | 120,0744 ] 120,2361 | 120,0753 | 120,2404 | 120,0775 | 120,2427 | 120,0789
120,0000

Ni4 - Cp- Cyo 122,6423 | 121,7551 | 122,7685 | 121,8799 | 122,7849 | 121,8956 | 122,7918 | 121,9027
120,0000

N4 - Cpp- Has 115,8907 | 116,2330 | 116,0443 | 116,4379 | 116,0628 | 116,4665 | 116,0705 | 116,4765
120,0000

Cy - Cp- Hy 121,4628 | 122,0064 | 121,1855 | 121,6803 | 121,1510 | 121,6365 | 121,1366 | 121,6196
118,5000

Ng- Cps- Has 116,1455 | 116,4489 | 116,3819 | 116,7225 | 116,4148 | 116,7610 | 116,4286 | 116,7759
123,0000

Ng - C4- Co 122,5974 | 121,6312 | 122,6035 | 121,6551 | 122,5982 | 121,6512 | 122,5952 | 121,6466
118,5000

Hos - Cos- Cos 121,2567 | 121,9197 | 121,0142 | 121,6222 | 120,9865 | 121,5875 | 120,9757 | 121,5772
120,1000

Cos - Cys- Hy 120,0548 | 119,8941 | 119,9497 | 119,7985 | 119,9306 | 119,7817 | 119,9221 | 119,7768
119,7000

Cos- Cys- Cog 118,3401 |118,8147]118,4330 | 118,8864 | 118,4495 | 118,8992 | 118,4566 | 118,9053
120,1000

Hy7- Cos- Cos 121,6051 | 121,2912]121,6173 | 121,3151 | 121,6199 | 121,3190 | 121,6213 | 121,3179
120,8000

Cos - Cog- Hoo 120,3979 | 120,2990 | 120,5293 | 120,4225 | 120,5446 | 120,4351 | 120,5506 | 120,4370
118,3000

Cs- Cos- Cqo 119,3925 | 119,5373|119,2515 | 119,4273 | 119,2346 | 119,4162 | 119,2280 | 119,4128
120,8000

Hag- Cag- Cao 120,2096 | 120,1636 | 120,2192 | 120,1502 | 120,2208 | 120,1487 | 120,2214 | 120,1501
120,1000

Cos - Cs0- Ha 122,4342 | 122,6967 | 121,8495 | 122,0901 | 121,7776 | 122,0162 | 121,7482 | 121,9882
119,9000

Cys- C3-Cs 118,4425 | 118,5972|118,4893 | 118,6341 | 118,4910 | 118,6345 | 118,4911 | 118,6328
120,1000

Hai1- Cy- Ca2 119,1233 | 118,7058 | 119,6612 | 119,2757 | 119,7314 | 119,3491 | 119,7607 | 119,3789
120,1000

Ny - C3,- Cgo 122,0898 | 121,7374 | 122,2288 | 121,8510 | 122,2504 | 121,8662 | 122,2597 | 121,8729
115,0000

Ng - C3,- Cg3 115,2365 | 115,2332 | 114,9526 | 114,9594 | 114,9133 | 114,9218 | 114,8961 | 114,9073
124,7000

C3z- C32- Cy3 122,6735 | 123,0284 | 122,8185 | 123,1888 | 122,8362 | 123,2114 | 122,8441 | 123,2191
112,4000

Nig- Cs3- Nip 112,9265 | 112,2961 | 112,7399 | 112,1310 | 112,7121 | 112,1053 | 112,7001 | 112,0973
128,3000

Nig - Cg3- Ca2 127,6929 | 128,7969 | 127,9493 | 129,0792 | 127,9984 | 129,1347 | 128,0214 | 129,1517
118,3000

Nj; - C3- Cap 119,3765 |118,9017 | 119,3094 | 118,7879 | 119,2884 | 118,7584 | 119,2775 | 118,7495
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Cizelge 3.8 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda HF metodu
ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik degerlerin kiyasi

(devam)
N - Car-Nuy | 1248990 | 195 1071 | 114,3401 | 1152358 | 114,4958 | 15,2446 | 114,5103 | 1152478 | 114,5184
Nio - Car- Cos | 1228090 | 151 8915 | 121,9482 | 121,7877 | 121,8838 | 121,8048 | 121,9241 | 121,8150 | 121,9384
Nt - Cae- Cos | 22400 | 1930012 | 123,7063 | 122,9765 | 123,6204 | 122,9506 | 123,5628 | 122,9372 | 1235379
Fo-Cos-Fr | 1080000 [ 107 7937 | 107,8263 | 107,4937 | 107,4748 | 107 4768 | 107,3419 | 107,4708 | 107,2025
Fo-Cos-Fs | 1997090 1076166 | 1074777 | 107.4811 | 107,4573 | 107,4712 | 107,5417 | 1074675 | 1075018
Fo-Cos-Cor | 224090 | 119 7807 | 1114404 | 111,0482 | 111,5643 | 111,9393 | 111,558 | 11,9320 | 111,5514
F -Co-Fs | 1927990 1068676 | 106,1655 | 106,6100 | 105,8314 | 106,6011 | 105,8329 | 106,5997 | 1058163
Fy-Cas-Car | 1232090 111 3633 | 1118358 | 111,5349 | 112,1143 | 111,5424 | 112,1721 | 11,5438 | 112,1937
Fo-Cas-Ca | 1181000 919 2509 | 111,8143 | 11,4950 | 112,0657 | 111,5307 | 112,0571 | 111,5471 | 112,0577
Cis-Ca-Cor | 1178900 | 1162614 | 116,2625 | 116,2576 | 116,2469 | 116,2601 | 1162473 | 116,2618 | 116,2478
Cis-Cas- Ca | 222000 | 105 0185 | 124,7311 | 125,1067 | 124,8233 | 125,151 | 124,8325 | 125,1179 | 124,8349
Car-Cas-Cor | 1200000 118 7164 | 118,9942 | 118,6354 | 1189274 | 118,6247 | 118,9189 | 118,6203 | 1189163
It - Coy-Cas | 1139000 193 7327 | 113,3329 | 113,8879 | 113,4939 | 113,9004 | 113,5085 | 113,9039 | 113,5084
Ir - Cyy- Cas | 1285000 157 6761 | 128,075 | 127,4246 | 127,8303 | 127,3954 | 127,8020 | 127,3846 | 127,7951
Cas-Car- Cgg | 1200000 | 1185571 | 118,5669 | 118,6707 | 118,6674 | 118,6895 | 118,6823 | 118,6978 | 118,6898
Car-Cag-Has | 1200000 | 151 6496 | 121,3384 | 121,7028 | 121,4005 | 121,7114 | 121,4076 | 121,7150 | 121,4070
Car-Css-Cap | 12000001 119 9907 | 120,0309 [ 119,8556 | 119,9016 | 119,8356 | 119,8845 | 119,8269 | 119,8764
Hag- Csg- Cao | 290000 [ 1183578 | 1186265 | 118,4416 | 118,6978 | 118,4529 | 118,7079 | 118,4580 | 118,7166
Fs-Cu-Cs | 1192000 1190090 | 119,4750 | 118,9884 | 1193646 | 118,9768 | 119,3535 | 118,9723 | 119,3522
Fs-Cu-Nss | 298900 | 118 0680 | 118,3511 | 118,0309 | 118,3181 | 118,0358 | 118,3141 | 118,0336 | 118,3102
Cas - Cag- Csg | 200000 | 195 8390 | 1221726 | 122,9716 | 1223172 | 122,9874 | 122,3322 | 122,9940 | 122,3375
Fr-Cu-Cay | 1230000 [ 150 6601 | 120,6282 | 120,7188 | 120,7223 | 120,7265 | 120,7330 | 120,7299 | 120,7409
Fo-Cu-Ng | 1163900 [ 116 2683 | 117,0072 | 116,1396 | 116,8682 | 116,1271 | 116,8521 | 116,1223 | 116,8466
Cas-Car- Csg | 1200000 | 153 0684 | 1223434 | 123,1413 | 122,4002 | 123,1463 | 122,4148 | 1231478 | 1224124
Ity - Cop-Cg | 1131000 194 1707 | 113,6216 | 114,1954 | 113,6678 | 114,1909 | 113,6659 | 114,1875 | 113,6649
Ity - Cop- Cos | 1264000 | 198 5043 | 128,7067 | 1284832 | 128,6042 | 128,4757 | 128,508 | 128,4734 | 1285969
Cas-Cap-Cas | 12000001 197 5354 | 117,670 | 117,3160 | 117,7262 | 117,3265 | 117,7325 | 117,3314 | 117,7349
Car-Cag-Cag | 12000001 197 5641 | 117,6242 | 117,207 | 117,5652 | 117,1926 | 117,5537 | 117,1870 | 117,5488
Car-Cus-Cos | 1174000 1165007 | 1165878 | 116,6130 | 1165774 | 116,6180 | 116,5785 | 116,6202 | 1165778
Cas-Cag-Cig | 1220000 | 106 1448 | 1257879 | 126,1832 | 125,8574 | 126,1804 | 1258677 | 126,1928 | 1258732
Fo-Cu-Ce | 1264000] 1199415 | 120,3132 | 120,3056 | 120,7513 | 120,3559 | 120,8069 | 120,3768 | 120,8282
Fo-Ca-Ng, | 1136000 | 114 3786 | 1156257 | 113,9574 | 115,0849 | 113,9011 | 115,0164 | 113,8777 | 114,9899
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Cizelge 3.8 dfppy-Ir-dfbpy yapisi bag agilar1 degerleri ile dort farkli ortamda HF metodu
ve iki farkli temel set hesaplamalarindan elde edilen teorik degerlerin kiyasi

(devam)
Cas- Ca- N | 1200000 | 155 6792 | 124,0605 | 125,7369 | 124,1638 | 125,7431 | 124,1767 | 125,7455 | 124,1819
Fo-Cus-Cos | 1221000| 116 7034 | 1195172 | 118,9550 | 119,797 | 118,9927 | 119,8171 | 119,0085 | 119,8376
Fo-Cas-Ng | 1149000 1953351 | 1163159 [ 114,9631 | 1158488 | 114,9199 | 1157937 | 114,9033 | 115,7686
Cus- Cus- Ny | 1200000 | 155 9640 | 124,1664 | 126,0819 | 124,3715 | 126,0874 | 124,3891 | 126,0883 | 124,3939
Haz- Cag-Cas | 1200000 | 117 8904 | 118,1677 [ 117,7895 | 118,0431 | 117,7813 | 118,0318 | 117,783 | 118,0274
Caz-Cag-Hyy | 1200000 193 0396 | 1225829 | 122,9110 | 122,465 | 122,8932 | 12,4292 | 122,8853 | 122,4179
Cus-Cao- Hir | 1200000 [ 1990694 | 119,2488 | 119,2992 | 119,5102 | 19,3253 | 119,5388 | 119,3362 | 110,5545
Nis- Cig- Cas | 1109000 | 194 0781 | 114,6842 | 113,8395 | 114,4432 | 113,8080 | 114,4107 | 113,7946 | 1143951
Nis- Cg- Cag | 1200000 | 119 7568 | 119,6879 | 119,9818 | 119,8872 | 120,0156 | 119,9165 | 120,0305 | 119,9328
Cas-Cag- Hag | 1200000 [ 106 1647 | 125,6279 | 126,1783 | 125,6695 | 126,1759 | 125,6726 | 126,1742 | 1256719
Nis- Cao- Cso | 220000 | 120,0062 | 119,0302 | 120,4199 | 119,4021 | 120,4687 | 119,4582 | 120,4896 | 119,4802
Nig- Cao- Coy | 200000 | 1995574 | 119,5047 | 119,5009 | 119,5465 | 119,4866 | 1195334 | 119,4795 | 1195269
Coo-Cag-Csy | 1200000 [ 10,3460 | 121,3748 | 120,0792 | 121,0515 | 120,0447 | 121,0084 | 120,0309 | 120,9929
Cuo- Co-Hey | 12200001 1197200 | 119,7853 | 119,7517 | 119,8026 | 119,7521 | 119,8016 | 119,7517 | 119,8042
Cug Cs1-Csy | 12000001 119 8295 | 119,8816 | 119,7256 | 119,7860 | 19,7147 | 119,7771 | 119,7105 | 119,7724
Hez- Cor- Css | 1200000 | 150 4485 | 120,3330 | 120,5227 | 120,4114 | 120,5332 | 120,4213 | 120,5377 | 120,4233
Cor- Csa- Hse | 12000001 195 0675 | 121,6588 | 122,0600 | 121,6808 | 122,0567 | 121,6812 | 122,0547 | 121,6782
Cor-Csa-Cos | 12000001 117 5483 | 118,1224 | 117,6955 | 118,2562 | 117,7214 | 118,2795 | 117,7333 | 118,2919
Hes- Csa- Css | 200000 | 150 3835 | 120,2182 | 120,2445 | 120,0630 | 120,2219 | 120,0303 | 120,2120 | 120,0299
Nis- Cos- Css | 200000 | 1530357 | 1221581 [ 122,9023 | 122,0335 | 122,8734 | 12,0066 | 12,8501 | 121,9936
Nis- Cos- Hss | 1200000 | 115 9806 | 116,4748 | 116,2139 | 116,7104 | 116,2528 | 116,7497 | 116,2702 | 116,7678
Ces- Css- Hss | 12200001 150 9751 | 121,3670 | 120,8833 | 121,2559 | 120,8733 | 121,2435 | 120,8701 | 121,2383
Cas-Ngr-Cos | 1200000 | 195 9600 | 118,3004 | 1158719 | 118,1302 | 1158690 | 118,1162 | 115,8695 | 118,1130
Cuo- Csg-Car | 1200000 115 8348 | 117,8909 | 116,7254 | 117,7770 | 116,7164 | 117,7670 | 116,7132 | 117,7673
Cuo- Csg- Hs | 1200000 199 9911 | 1014300 | 122,0058 | 121,5525 | 122,1062 | 121,5647 | 122,102 | 1215610
Car-Csg- Hs | 1200000 159 1735 | 100,6690 | 121,1788 | 120,6705 | 121,1774 | 120,6682 | 121,1766 | 120,6717
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HF/6-31G*
R? =0,8528

160,0000

140,0000 s

120,0000 "’

100,0000 s °
80,0000
60,0000
40,0000

20,0000

0,0000
0,0000 20,0000 40,0000 60,0000 80,0000100,0000120,0000140,0000160,0000

Deneysel

Hesaplanan

Sekil 3.59 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
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Sekil 3.60 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
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HF/6-31G* - DCM Cézeltisi
R2 = 0,8522
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Sekil 3.61 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarmin korelasyon grafigi
(DCM c¢ozeltisinde)

HF/3-21G - DCM Cézeltisi
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Sekil 3.62 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag acilarinin korelasyon grafigi
(DCM ¢ozeltisinde)
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HF/6-31G* - Etanol Cozeltisi
R2=0,9978
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Sekil 3.63 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag acilarinin korelasyon grafigi
(Etanol ¢ozeltisinde)

HF/3-21G - Etanol Cozeltisi
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Sekil 3.64 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi
(Etanol ¢ozeltisinde)
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HF/6-31G* - Su Cozeltisi
R2=0,9978
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Sekil 3.65 HF/6-31G*’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarinin korelasyon grafigi

(Su ¢ozeltisinde)
HF/3-21 - Su Cozeltisi
R2=0,9997
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Sekil 3.66 HF/3-21G’ye ait hesaplanan ve deneysel bag agilarmin korelasyon grafigi
(Su ¢ozeltisinde)

Daha sonra yapilarimizin; singlet durum gegisleri dikkate alinarak sogurulan enerji ve
dolayisiyla absorbsiyon dalgaboyu degeri elde edilmistir.

Cozelti olmayan ortam i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gegislere karsilik

gelen dalga boylar1 Cizelge 3.9’da verilmistir.
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Cizelge 3.9 dfbpy-Ir-dfppy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji

seviyeleri arasi gegislere karsilik dalga boylari (1)

dfbpy-Ir-dfppy B3LYP/6-31G* B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 383,77 387,84 278,23 269,72
S0-S2 370,71 382,34 276,89 268,88
S0-S3 363,01 360,96 253,35 244,28
S0-54 355,07 359,58 247,24 238,51
S0-S5 344,55 354,93 238,46 229,17

DCM ¢ozelti ortami i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gegislere gelen dalga

boylar1 Cizelge 3.10°da verilmistir.

Cizelge 3.10 dfbpy-Ir-dfppy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji

seviyeleri aras1 gegislere karsilik dalga boylar1 (A) (DCM Cozeltsi)

dfbpy-Ir-dfppy B3LYP/6-31G* B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 367,87 369,40 278,38 269,95
S0-S2 354,44 364,42 276,15 268,40
S0-S3 351,95 351,36 252,37 243,00
S0-S4 337,83 342,92 246,28 237,21
S0-S5 327,92 338,22 238,63 229,49

Etanol ¢6zelti ortami i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gegislere gelen dalga

boylar1 Cizelge 3.11°de verilmistir.

Cizelge 3.11 dfbpy-Ir-dfppy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji
seviyeleri aras1 gegislere karsilik dalga boylar1 (A) (Etanol Cozeltsi)

dfbpy-Ir-dfppy B3LYP/6-31G* B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 365,15 366,53 278,42 269,98
S0-S2 351,62 360,87 276,02 268,30
S0-S3 350,00 350,21 251,81 242,49
S0-S4 335,45 340,60 245,75 236,67
S0-S5 325,15 335,36 238,21 229,15

Su ¢6zelti ortami i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gegislere gelen dalga

boylar1 Cizelge 3.12°de verilmistir.
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Cizelge 3.12 dfbpy-Ir-dfppy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji

seviyeleri arasi gegislere karsilik dalga boylar1 (L) (Su Cozeltsi)

dfbpy-Ir-dfppy B3LYP/6-31G* B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 363,97 365,29 278,43 270,00
S0-S2 350,68 359,30 275,92 268,25
S0-S3 348,89 349,75 251,55 242,27
S0-54 334,41 339,61 245,52 236,44
S0-S5 323,95 334,11 238,04 228,99

Cozelti olmayan ortam i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gecislere karsilik

gelen dalga boylar1 Cizelge 3.13’da verilmistir.

Cizelge 3.13 dfppy-Ir-dfbpy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji

seviyeleri arasi gegislere karsilik dalga boylari (1)

dfppy-Ir-dfopy | B3LYP/6-31G* | B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 374,11 380,98 277,63 269,74
S0-S2 365,42 371,00 277,27 268,80
S0-S3 359,48 359,87 253,96 244,60
S0-54 351,05 357,93 243,78 235,08
S0-S5 344,20 349,69 239,40 230,71

DCM ¢ozelti ortami i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gegislere gelen dalga

boylar1 Cizelge 3.14°da verilmistir.

Cizelge 3.14 dfppy-Ir-dfbpy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji

seviyeleri aras1 gecislere karsilik dalga boylar1 (A) (DCM Cozeltsi)

dfppy-Ir-dfopy | B3LYP/6-31G* | B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 361,59 364,25 277,60 269,73
S0-S2 352,95 359,72 276,42 268,33
S0-S3 352,13 353,30 253,58 243,86
S0-S4 331,80 340,70 24357 234,88
S0-S5 328,24 333,33 238,98 230,20

Etanol ¢6zelti ortami i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gegislere gelen dalga

boylar1 Cizelge 3.15’de verilmistir.
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Cizelge 3.15 dfppy-Ir-dfbpy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji
seviyeleri aras1 gegislere karsilik dalga boylar1 () (Etanol Cozeltsi)

dfppy-Ir-dfbpy B3LYP/6-31G* B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 360,53 362,13 277,63 269,73
S0-S2 351,32 358,28 276,27 268,23
S0-S3 349,89 351,67 253,16 243,47
S0-54 329,58 337,54 243,14 234,51
S0-S5 325,90 331,18 238,47 229,73

Su ¢ozelti ortami i¢in taban durumdan uyarilmis durumlara gecislere gelen dalga

boylar1 Cizelge 3.16°da verilmistir.

Cizelge 3.16 dfbpy-Ir-dfppy yapisinin; 4 farkli baz seti ile hesaplanan bazi enerji
eviyeleri arasi gegislere karsilik dalga boylar1 (1) (Su Cozeltsi)

dfppy-Ir-dfopy | B3LYP/6-31G* | B3LYP/3-21G HF/6-31G* HF/3-21G
S0-S1 360,20 361,51 277,64 269,70
S0-S2 350,62 357,47 276,20 268,15
S0-S3 348,83 350,91 252,98 243,29
S0-54 328,71 336,50 242,96 234,35
S0-S5 324,95 330,28 238,25 229,52

Daha sonra GaussView programi ile her iki yapinin UV-VIS grafigi (¢ozelti olmayan
ortam i¢in) ¢izilmistir. Her iki grafikte; B3LYP/6-31G* metodu hesaplamalari sonucu

olusturulan grafiklerdir.

UV-Vis Spectrum

pbusas X

.

Wavelength (nm)

Sekil 3.67 dfopy-Ir-dfppy UV-VIS grafigi
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UV-Vis Spectrum
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Sekil 3.68 dfppy-Ir-dfbpy UV-VIS grafigi

UV-VIS grafiginden, singlet durumlari arasindaki gecislere karsilik dalgaboylari

goriilmektedir.

Ayrica; her iki yapimin fosforesent isimasina denk gelen emisyon dalgaboylari
hesaplama sonuglari Sekil 3.17°de sunulmustur. Hesaplamalar i¢in B3LYP/6-31G*

metodu ve baz seti kullanilmistir.

Sekil 3.17 dfbpy-Ir-dfppy ve dfppy-Ir-dfbpy emisyon dalga boyu

dfbpy-Ir-dfppy AEmisyon (NM)
Cozelti Olmayan Ortam 528,11
DCM Cozeltili Ortam 526,11
dfppy-Ir-dfbpy
(Cozelti Olmayan Ortam 528,22
DCM Cozeltili Ortam 526,69
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4. TARTISMA VE SONUC

4.1 Degerlendirme

Bu tez ¢alismasinda; dfbpy-Ir-dfppy ve dfppy-Ir-dfbpy kimyasal yapilari, ¢ozeltisiz ve
¢ozeltili ortamlarda kuantum mekaniksel hesaplama yontemleri (DFT ve ab initio) ile
incelenmistir. Hesaplamalar ile; bag uzunlugu ve bag acis1 degerleri ile emisyon ve

absorbsiyon dalga dalgaboylar1 elde edilmistir.

Her iki yap1 icinde; bag uzunluk ve bag ac1 degerleri ¢ozeltili ve ¢ozeltisiz ortamda iki
farkli yontem (B3LYP ve HF) ve iki farkli baz seti (6-31G* ve 3-21G) ile incelenmistir.
Hesaplanan degerlerin, deneysel degerler ile uyumlulugunu incelemek i¢in korelasyon
grafikleri ¢izilmistir. Ornek bir bag uzunlugu iizerinden bir inceleme yaptigimizda;
Irl - N12 icin deneysel degere en yakin degeri B3LYP/3-21G metodunun verdigini
goriiyoruz. Tiim degerlere ve korelasyon grafikelrine baktigimizda; B3LYP metodunun
HF metoduna gore deneysel verilere daha yakin sonug verdigi, baz set olarak ise 3-21G
baz setinin 6-31G* baz setine gore deneysel verilere daha yakin sonu¢ verdigi
goriilmektedir. Ayrica; farkli ¢cozeltilerin kullanilarak yapilan hesaplamalarda yine ayni
yaklasiklik belirlenmistir. Ozet olarak; her iki yap1 igin bag uzunlugu hesabinda B3LYP
metodu ve 3-21G baz setinin deneysel verilerle en iyi korelasyonu verdigi (>%99)
verdigi, bag agilarmin hesabinda ise tam ters sekilde HF/3-21G yontemi ile yapilan
hesaplamalarin deneysel verilerle korelasyonu sagladigr gorilmiistiir. Genel bir
degerlendirme yapildiginda; DFT ve HF metodu ile yapilan teorik hesaplamalarin
deneysel verilere olan yakinlig1 tespit edilmis, hesaplanan degerlerin deneysel degerlere
olan yakmliginin, deneysel calismalar Oncesinde kuantum mekaniksel hesaplama

yontemleri ile yapilarin incelenmesinin ne kadar faydali olabilecegi géstermistir.

Lua ve arkadaslar tarafindan yiiriitiilen ¢aliymada iki yapinin absorpsiyon davraniginin
DCM ¢ozeltisinde TD-DFT ile incelendigi belirtilmektedir. Bununla birlikte; hangi
yontem ve baz setinin kullamildigi belirtilmemektedir. Her iki kimyasal yapinin

absorbsiyon dalgaboylar1 asagida sunulmustur.

dfbpy-Ir-dfppy icin Labsorpsiyon (NM) = 254 nm
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dfppy-Ir-dfbpy icin Lapsorpsiyon (NM) =250 Nm

Bu tez galismasinda yapilan hesaplamal sonucunda; daha yiiksek absorpsiyon dalgaboyu

degerleri bulunmustur

Lua ve arkadaslan tarafindan yiiriitiilen ¢alismada; 360 nm UV 1s1ma altinda yapilarin
sirastyla 450 nm ve 452 nm dalga boylarinda belirgin mavi renk emisyon verdigi
belirtilmektedir. Bu tez ¢alismasinda yapilan hesaplamalar sonucunda; sirasiyla 528nm
ve 526 nm emisyon dalgaboyu degerleri bulunmustur. Mavi renkden farkli bir renkte

emisyon yaydigi hesaplamalar sonucunda ¢ikmustir.

Wavelength

528

Color

RGB Value

86, 255, 0

Sekil 4.1 Hesaplamalar sonucu bulunan renk degeri

Hesaplanan emisyon dalgaboylari degerlerine bakildiginda; referans alinan ¢aligmada
strastyla 450 nm ve 450 nm degerleri ile elde ettigimiz 528 nm degeri arasinda farklilik
gorilmiistiir. Referans alinan ¢calismada mavi renkli OLED i¢in sonuglar ¢ikarken, bu tez
calismasinda farkli bir renk degeri elde edilmistir. Referans ¢alismada; hangi yontem ve
baz setinin kullanildig1 belirtilmistir. Bu nedenle; ileride daha farkli yontem ve baz setleri
ile calismalarin tekrarlanmasinin yararli sonuglar verecegi degerlendirilmektedir. Ayni
sekilde; referans alinan galismada absorpsiyon dalga boyu pik degerleri 250 nm ve 254
nm iken bu tez ¢alismasinda sirasiyla 383 nm ve 373 nm degerleri bulunmustur. Bu
nedenle; ileri daha farkli yontem ve baz setleri ile calismalarin tekrarlanarak ¢alisma
sonucunda farkliliklarinin tespitine yonelik ilave ¢alisma yapilmasina ihtiyag

duyulmaktadr.
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4.1.1 Oneriler

Bu tez calismasinda yapilan teorik hesaplamalara ilave olarak;

e Ayni yapilarin farkli baz setleri vel/veya ¢ozelti kullanimlari ile de teorik
hesaplamalarinin yapilarak elde edilen sonuglarin malzemenin fotofiziksel 6zelliklerine
olan etkilerinin incelenmesinin,

e Bodylece bu malzemelerin OLED aygitlarin tasarim ve imalatinda kullanilabilirligi
tizerine daha detayli yorum yapilmasinin uygun olacagi degerlendirilmektedir.

Ayrica; tez ¢alismasinda kullanilan yapilarin farkli ligandlar ile etkilesimi sonucu ortaya
cikacak yeni malzemelerin OLED aygitlarda kullanimma yonelik DFT/TDDFT
metotlarinin  kullanilarak teorik c¢alismalar yiiriitillebilecegi ve bdylece deneysel
calismalara gore daha hizli ve etkin bir sekilde OLED aygitlarin iiretimi i¢in aday

malzeme incelemesinin yapilabilicegi degerlendirilmektedir.

Bu tez calismasi kapsaminda yapilan literatiir calismasinda; Marmara Universitesi Kimya
Anabilim dalinda OLED uygulamalarina yonelik malzeme sentezi ve bu malzemelerin
spektroskopik incelemesine yonelik deneysel calisma igeren iki yiiksek lisans tez
caligmasi yapildig tespit edilmistir. Bahse konu ¢aligmalar kapsaminda; Soyaltin (2022)
ve Aydogan (2022) tarafinda ayr1 ayr yiiritilen yiiksek lisans tez calismalari
incelendiginde; deneysel ¢alismalar sonucunda sentezlenen iridium bazli komplekslerin
floresans specktrumu, FT-IR spektrumu ve NMR spektrumlarinin incelendigi
goriilmiistiir. Bu ¢alismalarin kapsami ve niteligi dikkate alindiginda; tez ¢calismalarinda
sentezlenen iridium bazli komplekslerin ozelliklerinin  Gaussian ve GaussView
programlari kullanilarak DFT/TDDFT yontemleri ile de incelenmesinin, deneysel ve
teorik hesaplamalarin ne kadar Ortiistiigiiniin veya saptiginin degerlendirilmesi adina
faydali bir calisma olabilecegi degerlendirilmektedir. Anilan calismay1 gergeklestiren
aragtirmacilar ile beraber de ylritiilebilecek bu ¢alismanin  sonuglarinin
yayin/makale/poster seklinde yakin donemde yapilacak fizik ve kimya konferanslarinda

sunulabilecegi degerlendirilmektedir.

OLED aygit teknolojilerinin sahip oldugu iistiinliik ve bunun getirdigi bilimsel aragtirma
ve ticarilesme faaliyetleri gbz Oniine alindiginda; tiniversitelerimizin bu alanda ¢alisma

yapmalarinin tesvik edilmesinin hem bilimsel hem de ekonomik agidan deger
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yaratabilecegi degerlendirilmektedir. Universitelerimizin 6zellikle, savunma ve giivenlik
teknolojileri alaninda OLED tasarim, test ve iretim c¢alismalar yiiriitmesinin fayda
saglayacagl kiymetlendirilmektedir. Diinya genelinde sivil alanda yogun ve yaygin
kullanim1 (tiiketici elektronigi, aydinlatma teknolojileri gibi) olan OLED aygit
teknolojisinin sahip oldugu teknolojik istlinliikler dikkate alindiginda, savunma ve
giivenlik teknolojileri alaninda da dikkate deger avantajlar sunabilecegi, bu c¢ergevede;
OLED teknolojisinin savunma ve giivenlik alaninda sundugu avantajlar ve potansiyel

uygulamalarina yonelik degerlendirmeler asagida sunulmustur.

o Yiiksek Goriintii Kalitesi : OLED ekranlar; yiiksek kontrast oranlar1 ve
canlt renk tretimi sayesinde sunduklari gorsel kalite; harekat ortaminda harekat ve
istihbarat analizi gibi kiymetli verilerin daha net ve etkili bir sekilde analiz edilmesine
imkan verir.

o Enerji Verimliligi : OLED aygit teknolojileri, geleneksel LCD ekranlara
kiyasla daha disiik enerji tiiketimi  gergelestirir. Bu  Ozellikleri;  askeri
araglarda/sistemlerde enerji ihtiyacini azaltarak uzun siireli operasyon/gorevler icin
avantaj saglar. Enerji verimli sistemler, platform/sistemlerin tasima kapasitesini artirarak
gene sistem performansina olumlu katkilar saglamaktadir.

o ince ve Hafif tasarim : OLED paneller; geleneksel ekran teknolojilerine
gore daha ince ve hafif tasarim ozellikleri ile, genel sistem agirligin1 azaltirken, mobil
platformlarin ve giyilebilir teknolojilerde kullanimimni da kolaylastirmaktadir. Ozellikle
askeri giyilebilir sisteme entegre edilen OLED ekranlar, tasilabilirlik ve kullanim
esnekligi saglar.

. Dayamikhilik ve Esneklik : Yeni nesil OLED ekranlar; zorlu askeri ¢evresel
ortamlara dayanacak sekilde tasarlanabilmektedir. Bu 6zellik; darbe, nem ve sicaklik
degisimlerine kars1 direngli, uzun émiirlii ve giivenilir ¢ézlimler sunmaktadir.

J Stratejik Ustiinliik : OLED teknolojisi, askeri birliklerin harekat ortaminda
bilgi Ustiinliigii saglamasinda 6nemli bir ara¢ olabilir. Anlik durum raporlari, takim
haberlesmesi ve hedef tespiti/isaretleme gibi uygulamalarda OLED ekranlarin hizli tepki
stiresi ve yiiksek ¢oziirliigii, stratejik karar alma siireclerini olumlu yonde etkilemektedir.
Yukarida sunulan hususlar dikkate alindiginda, OLED aygit teknolojilerinin askeri alanda
potansiyel ve stratejik kullanim alanlarinin olabilecegi goriilmektedir. Bu husus dikkate

alindiginda bu teknolojiye sahip iilkelerin ambargo, kisitlama, yaptirim vb. yontemler ile

105



tilkemizin bu teknolojiye erisimi kisitlayabilecegi gbz oOnlinde bulunduruldugunda,
OLED tasarim, test ve iretimine yoOnelik yurt i¢ci savunma sanayi firmalarinin
onderliginde TUniversite, enstiti ve arastirma merkezlerinin katilimiyla iirline
doniisebilecek Ar-Ge projelerinin yiiriitillebilecegi degerlendirilmektedir. Boylece, hem
stratejik bir ihtiya¢ karsilanmig hem de iilkemize katma degeri yiiksek bir iirlin
kazandirilmig olacaktir. Sivil uygulamaya yonelik iriinlerin teknoloji ve ticarilesme
seviyesi ve gelismis iilkeleri bu alanda aldig: yol dikkate alindiginda, tilkemizin insan
giici  ve altyapisinin  askeri uygulamalara yonelik OLED caligmalarina
yonlendirilmesinin imkan ve kabiliyetlerin etkin kulanimi1 adina da faydali olabilecegi

degerlendirilmektedir.
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