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ÖZET 

 

(Yüksek Lisans Tezi) 

 

(Orto-, Meta-, Para- KARBAMOĠLFENĠL) BORONĠK ASĠT 

 MOLEKÜLERĠN YAPISI ve ELEKTRONĠK ÖZELLĠKLERĠ ÜZERĠNDEKĠ 

KONFORMASYONEL ETKĠNĠN TEORĠK OLARAK ĠNCELENMESĠ 

 

 

Ali ALTUN 

 

Kafkas Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü 

Fizik Anabilim Dalı 

 

DanıĢman: Dr. Öğr. Üyesi Güventürk UĞURLU 

 

Bu tez çalıĢmasında (karbamoilfenil) boronik asit türevlerinden oluĢan; (o-

Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II), (p-

karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin serisi üzerinde çalıĢılmıĢtır. Ġncelenen 

molekülerin potansiyel enerji yüzeyleri DFT/B3LYP/6-31+G(d) yöntemi ile 

hesaplanmıĢtır. Her bir molekül için, elde edilen en düĢük enerji konformasyonlar hem 

Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT/B3LYP) hem de ab initio Hartree-Fock (HF) 

metotları ve 6-311+G(2d,p) temel seti kullanılarak optimize edilmiĢtir. ÇalıĢılan 

molekülerin elektronik enerjisi, titreĢim frekansı, dipol momenti (μ), polarizebilite (α), 

hiperpolarizebilite (β), en yüksek dolu moleküler orbital (HOMO) ve en düĢük boĢ 

moleküler orbital (LUMO) değerleri her iki yöntemde hesaplanmıĢtır. Molekül I, II ve 

III’ün dipol moment değerleri DFT/B3LYP/6-311+G(2d,p) metot ve temel seti ile 

sırasıyla 4.32, 3.41 ve 2.56 Debye ve HF/6-311+G(2d,p)‟de ise 4.06, 3.61 ve 2.48 

Debye olarak hesaplandı. (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) 
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boronik asit (II), (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) moleküllerinin toplam enerji 

dağılımları (TED) VEDA 4f programı kullanılarak yapıldı. Teorik olarak hesaplanan 

yapı parametre değerleri literatürdeki deneysel verilerle kararlaĢtırılmıĢtır. Tüm 

hesaplama çalıĢmaları GAUSSĠAN 09W programı ile yapılmıĢtır.  

 

Anahtar Kelimeler: (o-,m-,p-Karbamoilfenil) boronik asit, Potansiyel Enerji Yüzeyi 

(PEY), DFT, HF, HOMO-LUMO. 

 

 

2023, 108 Sayfa  
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ABSTRAT 

 

(M. Sc. Thesis) 

 

THEORETICAL INVESTIGATION OF THE CONFORMATIONAL EFFECT ON 

THE STRUCTURE AND ELECTRONIC PROPERTIES OF (Orto-, Meta-, Para- 

CARBAMOYLPHENYL) BORONIC ACID MOLECULES 

 

Ali ALTUN 

 

Kafkas University 

Graduate School of Applied and Natural Sciences 

Department of Physics 

 

Supervisor: Dr. Öğr. Üyesi Güventürk UĞURLU 

 

In this thesis study, (o-Carbamoylphenyl) boronic acid (I), (m-Carbamoylphenyl) 

boronic acid (II), (p-carbamoylphenyl) boronic acid (III) series consisting of 

(carbamoylphenyl) boronic acid derivatives were studied. The potential energy surfaces 

of the studied molecules were calculated by the DFT/B3LYP/6-31+G(d) method. For 

each molecule, the lowest energy conformations obtained were optimized in both 

Density Functional Theory (DFT/BFTLYP) and ab initio Hartree-Fock (HF) methods 

using the 6-311+G(2d,p) basis set. Electronic energy, vibration frequency, dipole 

moment (μ), polarizability (α) hyperpolarizability (β), highest occupied molecular 

orbital (HOMO) and lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) values of the 

studied molecules were calculated in both methods. The dipole moment values of I, II 

and III molecules were calculated in DFT/B3LYP/6-311+G(2d,p) method as 4.32, 3.41 

and 2.56 Debye respectively and in HF/6-311+G(2d,p), it was calculated as 4.06, 3.61 

and 2.48 Debye. Total energy distributions (TED) of (o-Carbamoylphenyl) boronic acid 

(I), (m-Carbamoylphenyl) boronic acid (II), (p-carbamoylphenyl) boronic acid (III) 

molecules were realized using VEDA 4f program. The theoretically calculated 
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structural parameters values were determined by the experimental data in the literature. 

All calculations were made with the GAUSSĠAN 09W program. 

 

Key Words: (o-, m-, p- Carbamoylphenyl) boronic acid, Potential Energy Surface 

(PES), DFT, HF, HOMO-LUMO. 

 

 

2023, 108 pages  
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denge durumu molekül yapıları, denge enerjileri, yapısal parametreleri, titreĢim 
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1. GĠRĠġ 

Bor minareller sanayinin birçok alanında hammadde olarak kullanılmaktadır. Dünyada 

bilim ve teknolojinin geliĢmesiyle birlikte bor ürünlerinin 250'den fazla malzemenin 

imalatında kullanıldığını göstermektedir. Ülkemizin bor kaynakları çok zengin olduğu 

için önemli bir stratejik kaynak olarak kabul edilmektedir.[1]  

Bor, hayatımızın her alanında bulunan çok nadir bir elementtir. Bu da elektronik 

yapısından kaynaklanmaktadır. Bor elementinin özellikleri bakımından da karbon 

elementine benzerliğidir. Doğada bor elementin oksijen atomu ile kimyasal bağ yaparak 

moleküler oluĢturur. Bu moleküler bileĢiğe boronik asit ve boratlar denir.  

Son zamanlarda boronik asit molekülünün bileĢiklerine olan ilgi çok arttı. Boronik 

asitlerin tıbbi kimyasında, suzuki çapraz bağlama reaksiyonlarında, asimetrik amino asit 

sentezinde, karboksilik asit reaksiyonlarında, diol korumada, Diels-Alder 

reaksiyonlarında, aldehit indirgeme ve sentezinde kullanılır.[2.3]  

Boronik asitler üzerine kapsamlı araĢtırmalar 1860'lardan beri yürütülmektedir. Boronik 

asit molekülünün kararlılık özellikleri birçok alanda kullanılmasını sağlamıĢtır. Boronik 

asit ve türevleri, malzeme bilimi, moleküler kimya, biyoloji, tıp, analitik kimya, organik 

kimya ve katalitik reaksiyonlarda kullanılmaktadır. Organoboronik asit ve moleküler 

türevleri arasında önemli bir bağlantıdır. Bunun nedeni, boronik asit ve moleküler 

türevlerinin moleküler olarak güçlü olmaları ve çok düĢük toksisiteye sahip olmalarıdır. 

Ayrıca boronik asit ve moleküler türevleri çevre dostu bileĢiklerdir. Bu nedenle boronik 

asit ve moleküler türevleri “yeĢil” bileĢikler olarak adlandırılır.[6-9]  

Boronik asit ve moleküler türevleri insan sağlığına ve çevreye zararlıdır ancak suda 

kolay çözünen düĢük moleküler ağırlıklı boronik asitler böbrekler yoluyla kolayca atılır. 

Ġnsan vücuduna zararlı olması ve çapraz bloke edici özelliği olması nedeniyle 

farmasötik kimyada birçok ilacın yapısında kullanılmaktadır. Boronik asit, özellikle 

boronik asidin moleküler türevlerinden yapılan ilk kanser önleyici ilaç olan Valcede'nin 

kullanımıyla tıp ve kimyada çok önemli bir yer edinmiĢtir. Bu nedenle, boronik asitlerin 

hidrojen bağı etkileĢimleri, süper moleküler etkileĢimlerden daha fazla ilgi 

görmüĢtür.[10,11]  
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Boronik asit ve moleküler türevleri yapısal olarak R-B(OH)2 (R=alkil-, alkanil-, aril-) 

olarak ifade edilir. Bor (B) elementi, elementlerin periyodik tablosunda B sembolü ile 

gösterilir. Atom numarası 5 ve atom kütlesi 10.81 g/mol‟dur. Bor, metal ve ametal 

arasında bir yarı iletken olan Grup 3A'nın ilk ve en hafif elementidir. Bor elementi 

doğada çoğunlukla borik asit veya borat formunda bulunur. Ancak sentetik olarak elde 

edilen bu bor bileĢikleri çeĢitli organik sentezlerde kullanılmaktadır. Ayrıca saf haliyle 

doğal olarak oluĢmaz ve dünya kaynaklarının üçte ikisi ülkemizdedir.[20]  

Boronik asit ve türevi moleküler ile ilgili teorik, spektrokobik ve konformasyonel 

özellikleri ile ilgili çalıĢmalar literatürde mevcuttur.[28] Nükleer manyetik rezonans 

spektroskopisi, bir molekülün çalıĢma yapısı ve dinamikleri hakkında bilgi sağlar. Bu 

özellikleri sayesinde eczacılık, kimya ve tıp gibi birçok alanda bir molekülün yapısını 

belirlemek için kullanılmaktadır. Burada molekülün fiziksel özelliklerini belirlemek için 

de kullanılır. Ayrıca organik bileĢiklerin yapısal özellikleri ve konformasyonel yapıları 

hakkında bilgi sağlar. [12-14]  

Czarnik ve Yoon, boronik asit ve moleküler türevlerini kullanarak ilk floresan bazlı 

sakarit sensörünü keĢfetti. Boronik asit bazlı bir sakarit reseptörünün bir örneği daha 

sonra Lakowicz ve arkadaĢları tarafından rapor edildi. Bu sonuçlar arasında Shinkai ve 

arkadaĢları tarafında antrasen türevi bir flüoresan haberci sistemi keĢfedilmiĢtir [15-17] 

Bu çalıĢmanın temel amacı, boronik asidin özelliklerini ve moleküler yapısını ve 

türetilmiĢ moleküler yapısını inceleyerek bor atomu ve bor elementinin oluĢturduğu 

bileĢiklerin önemini vurgulamaktır. Boronik asit ve moleküler türevleri, molekülün 

birçok özelliğinin deney yapılmadan hesaplandığı, günümüzde hala kullanılan teorik bir 

hesaplama yöntemi kullanılarak elde edildi.[19] 

Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II), 

(p-karbamoilfenil) boronik asit (III), molekülerin üç boyutta yaklaĢık geometrileri 

GAUSSVĠEW 5.0 moleküler görüntüleme programında çizimi yapıldı. Çizimi yapılan 

molekülün en düĢük enerjili konformasyon yapıları GAUSSĠAN 09W paket 

programında giriĢ verileri yapılarak oluĢturuldu. Moleküler için elde edilen en düĢük 

enerjili konformasyon yapıları Hatree-fock ve yoğunluk fonksiyon teorisi DFT ile 6-

311+G(2d,p) yöntem ve temel seti kullanarak (o-,m-,p- karbamoilfenil) boronik asit 

molekül türevlerinin yapısal parametreleri olan bağ uzunlukları, bağ açıları, dihedral 
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açıları, elektronik enerjileri, dipol momentleri, polarizibilite, hiperpolarizibilite, titreĢim 

frekanslarını, Infrared spektrumları, Raman spektrumları ve HOMO – LUMO enerji 

değerleri hesaplandı. Bu yöntemleri kullanarak potansiyel enerji yüzeyleri (PEY), bağıl 

enerji ve torsiyon potansiyeli ve moleküler elektrostatik potansiyel yüzeyi (MEP) 

haritaları hesaplanmıĢtır. 

1.1. Spektroskopi 

Elektromanyetik dalgaların madde ile etkileĢiminin incelenmesine spektroskopi denir. 

Moleküler spektroskopide soğurulan, yayılan ve saçılan radyasyonu yorumlayarak ve 

elektromanyetik dalgalar ile madde molekülerinin etkileĢimini inceleyerek moleküler 

maddenin simetrisi, tipi, bağ açıları ve bağ uzunlukları hakkında bilgi verir. Bu nedenle, 

spektroskopi moleküler yapıları incelemek için en güçlü araçtır.[21]  

Radyasyon, spektroskopinin temelidir. Elektromanyetik ıĢınlar numuneye nüfuz 

ettiğinde, ıĢınla etkileĢime girer ve emilir. Bu gibi durumlarda soğurulan ıĢınlar, düĢük 

enerjili fotonların soğurulmasına yol açar. Spektroskopi, radyasyonun bir numune 

üzerindeki etkisini inceler. Yayılan ve emilen spektrumlar, malzemeler hakkında bilgi 

elde etmek için kullanılır. EtkileĢim radyasyonun dalga boyuna bağlı olduğundan, 

birçok spektroskopi türü gözlemlendiği görülür. Elektromanyetik dalgalar, maddesel 

ortama bağlı olmayan, uzayda ıĢık hızında yayılan, elektrik ve manyetik alanlarda 

sapmayan, yüklenmeyen manyetik salınımlardır. Elektromanyetik dalgalar, dalga 

boyuna göre yedi gruba ayrılır. Bunlar, radyo dalgaları, mikrodalgalar, kızılötesi ıĢınlar, 

görünür ıĢınlar, ultraviyole ıĢınlar, X ıĢınları ve ɣ ıĢınlarıdır. Elektromanyetik dalga hem 

bir parçacık hem de bir dalga modelidir ve giriĢim ve kırınım gibi olaylara neden 

olur.[23,24] Elektromanyetik spektrum enerji ve frekansa göre bölgeleri tablo 1.1‟de 

verilmiĢtir.  
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Tablo 1.1 Spektroskopinin Uygulama Alanları [25] 

Spektroskopi Tipi 
Dalga Boyu 

Aralığı 

Dalga Boyu 

Aralığı (cm
-1

) 

Kuantum GeçiĢ 

Türü 

ɣ- ıĢınları 0,005-1,41A
0
 - Nükleer GeçiĢler 

X-ıĢınları  0,1-100A
0 

- Elektronik GeçiĢler 

UV-VĠS spektroskopisi 180-781nm 50000-13000 Bağ Elektronları 

Raman ve IR 

Spektroskopisi 

0,781-300µm 13000-34 Molekülerin dönmesi 

ve titreĢimi 

Mikro dalgalar 0,75-3,75mm 13-28 Molekülün dönmesi 

Elektron Spin Rezonans 

Spektroskopisi 

3cm 0,34 Manyetik alan içindeki 

elektron spinleri 

Nükleer Manyetik 

Rezonans Spektroskopisi  

0,60-10 m 0,018-1000 Manyetik alan içindeki 

atom çekirdeklerin 

spinleri 

 

1.1.1. Moleküler titreĢim spektroskopisi 

Moleküler titreĢim spektroskopisi, bir molekülün yapısını belirlemek için kullanılır. Bir 

maddenin moleküler yapısının incelenmesi sonucunda, moleküler yapının 

geometrisinden yola çıkılarak; Bağ uzunluklarının fiziksel ve kimyasal yapısı, bağlar 

arasındaki açı ve molekülün simetrisi hakkında bilgi verir.  

Moleküler bir bakıĢ açısından, moleküler titreĢim spektroskopisi, atomik absorbsiyon 

spektroskopisinden daha karmaĢıktır ve moleküler atomların dönme ve titreĢim 

hareketlerinin yanı sıra elektronik uyaranlar üretir. [18]  

1.1.2. Moleküler spektroskopisi 

Molekülerin pozitif yüklü çekirdekler ile bir negatif yüklü elektron bulutlarının 

birleĢiminden oluĢur. Atomun itici ve çekici kuvvetlerinin elektron ve çekirdek 
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arasındaki etkisiyle dengelenir. Moleküler spektroskopi, molekülün bir elektromanyetik 

dalga ile etkileĢiminin incelenmesidir. Deneysel spektroskopik veriler, farklı 

moleküllerin özelliklerini göstermek için kullanılır. Molekülerden yayılan ıĢınların 

miktarını ve değiĢen bant Ģiddetiyle molekülerin simetrikleri, bağ uzunlukları, bağ 

açıları ve atom kararlılıkları gibi özellikleri belirtilmektedir. Molekülerin 

elektromanyetik ıĢınların etkileĢmesi sonucunda oluĢan bağ Ģiddetleri incelendiğinde 

atom molekül simetrisi, bağ uzunluğu, bağ açısı ve molekül kararlılığıyla ilgili bilgiler 

elde edilmektedir. [26-27]  

1.1.3. Çok atomlu molekülerin titreĢimleri 

Moleküldeki atomların aynı faz ve frekansta titreĢimlerine temel titreĢimler denir. N 

atomlu bir molekül 3N serbestlik derecesine sahiptir. Doğrusal olmayan moleküler için 

üçü x, y, z eksenlerinde salınımlı öteleme hareketleri ve üçü salınımlı dönme hareketleri 

gerçekleĢtirir. Serbestlik derecesinden dönme ve öteleme titreĢimlerini çıkarırsak 3N-6 

titreĢim elde ederiz. Ayrıca N atomlu, kapalı bir ilmeği olmayan bir molekül, N-1 bağ 

gerilmesine ve 2N-5 açıda eğilme titreĢimlerine neden olur. Burada çok atomlu 

molekülün gözlenen tüm bantlarına karĢılık gelen titreĢim hareketi, 3N-6'nın temel 

titreĢimlerinin üst üste binmesi olarak tanımlanır.[36]  

TitreĢim seviyesinden birinci titreĢim bandı seviyesine geçiĢlerde molekülün kızılötesi 

(IR) spektrumunda güçlü bantlar gözlenir. Bu geçiĢlerden kaynaklanan frekanslara 

temel frekanslar denir. Bazı durumlarda, bu titreĢim frekanslarını bir kez aĢan 

frekanslarda harmonik bantlar gözlenir. Birden fazla temel frekansın toplamı fark 

bantlarını oluĢturur. Burada, yüksek perdeli titreĢim bantlarının yoğunluğu, temel 

titreĢim bantlarından daha zayıftır. Bu nedenle üst uyarılmıĢ seviyeden baĢlayan 

geçiĢlerde sıcak bantlar gözlenir. Aynı özelliklere sahip temel titreĢimle bir üst ton 

titreĢim frekansı birbirine yakınsa oluĢan etkileĢim olayına rezonans olayı denir. Çok 

atomlu molekülerinde titreĢim türleri üç guruba ayrılır. [37-38] 

1.1.3.1.Molekülerde gerilme titreĢimleri (stretching) 

Gerilme salınımları, bir bağ ekseni etrafında periyodik geniĢleme ve büzülmeye neden 

olan salınımlardır. Bu titreĢimli hareket sadece bağlamaların uzunluğunu değiĢtirir. Bağ 
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açılarını değiĢtirmez. Esneme titreĢimleri simetrik ve asimetrik esneme titreĢimleri 

olarak iki gruba ayrılır. Moleküler bir bağın uzamasına veya kısalmasına simetrik 

gerilme denir. Moleküldeki bir bağın uzayan diğerinin kısalmasına asimetrik esneme 

denir. [39.40] 

 

ġekil 1.1. Molekülerde Gerilme TitreĢim Türleri. 

1.1.3.2. Açı bükülme titreĢimleri (bending) 

Ġki bağ arasındaki açıyı periyodik olarak değiĢtiren bir molekülün hareketidir. Yani 

Düzlem içi açı bükülmesi; bir merkez atomla iliĢkili iki kimyasal bağ üzerinde 

gerçekleĢen bükülme hareketleri Ģeklinde tanımlanabilmektedir. Atom-molekül titreĢim 

vektörleri ve bağ hareketi birbirine diktir. Atomların titreĢimi simetri düzleminin 

bozulmasına yol açar. Bir moleküler bağ ile temsil edilir. Ġki bağ arasındaki açının 

periyodik olarak değiĢmesine neden olan titreĢim hareketidir. Molekül gurupları için açı 

bükülme titreĢimleri beĢ gruba ayrılır.  

i. Makaslama TitreĢimi: Ġki bağın arasındaki açının değiĢmesine denir. Bağların 

baĢında bulunan atomlar birbirine göre açıyı küçülterek ya da arttırarak zıt 

yönde titreĢim yapmasına denir. ġekil 1.2.(g)  

ii. Sallanma TitreĢimleri: Ġki bağın arasındaki açının değiĢmesiyle atom 

gruplarının arasındaki açı tek bağ hareketinden kaynaklı titreĢim hareketine 

denir. ġekil 1.2.(d) 

iii. Dalgalanma TitreĢimleri: Atom bağlarıyla düzlem arasındaki açının 

değiĢmesine denir. ġekil 1.2.(f) 
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iv. Kıvırma TitreĢimleri: Hem düzlemsel olmayan hem de doğrusal olmayan atom 

molekülerinin bağlarının atomlar tarafından bükülmesiyle oluĢan titreĢim 

hareketine denir. ġekil 1.2.(e) 

v. Burulma TitreĢimi (Torsion): Ġki düzlem arasındaki açı bağını veya açısını 

bozacak Ģekilde değiĢtirmesine sebep olan düzlem dıĢı titreĢim hareketine denir. 

ġekil 1.2.(h) 

1.1.3.3. Düzlem dıĢ açı bükülme titreĢimi 

Düzlem dıĢı açı bükülmesi; bir merkez atoma bağlı üç atomun oluĢturacağı düzleme dik 

doğrultuda dördüncü atomun bükülme hareketinden kaynaklanmaktadır. Bir dıĢ açı 

düzleminin bükülme titreĢimi, maksimum simetri düzlemine dik açının 

değiĢtirilmesinden kaynaklanan titreĢim hareketidir. ġekil 1.2.(i)'de görüldüğü gibi 

kapalı halka oluĢturan bir molekülde dıĢ açı düzleminin eğilme titreĢimleri gözlenir. Bu 

titreĢimsel harekete "Ģemsiye titreĢimi" denir.[43] 
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ġekil 1.2. Molekülerde TitreĢim Türleri [41,42] 

1.1.4. Infrared (IR) (titreĢim) spektroskopisi 

IR (Kızılötesi) spektroskopi, elektromanyetik dalgaların kızılötesi aralıktaki madde ile 

etkileĢimini inceler. Kızılötesi aralığındaki tüm frekansları içeren elektromanyetik 

dalgaların incelenmesi sonucunda, elektromanyetik ıĢınların dalga boyu 0,78µm-

1000µm arasında ve dalga sayısı 10cm
-1 

- 13000cm
-1 

aralığında olup kızılötesi spektrum 

olarak adlandırılır. Kızılötesi spektroskopi, molekülerdeki bağların titreĢim frekanslarını 

ölçer. Burada molekülde farklı karakteristik soğurma frekanslarına sahip fonksiyonel 
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gruplar hakkında bilgiler bulunmaktadır. Bir molekülün kızılötesi radyasyonu absorbe 

etmesi için dipol momentumunun değiĢmesi gerekir. Absorbsiyon, bir atomik 

molekülün titreĢim frekansı kızılötesi radyasyonun frekansıyla eĢleĢtiğinde gerçekleĢir. 

[29]  

Infrared spektroskopisi uygulama alanı yakın IR, orta IR ve uzak IR ıĢınları olarak üç 

bölümde incelenmektedir.  

Tablo 1.2 Elektromanyetik spektrumda IR bölgeleri [30] 

Bölge Dalga Boyu 

Aralığı (µm) 

Dalga Sayısı 

Aralığı (cm
-1

) 

Frekans Aralığı 

(Hz) 

Enerji 

(kcal/mol) 

Yakın IR 0,78-2,5 12800-4000 3,8x10
14

-1,2x10
14 

10-37 

Orta IR 2,5-50 4000-200 1,2x10
14

-6x10
12 

1-10 

Uzak IR 50-1000 200-10 6x10
12

-3x10
11 

0,1-1 

1.1.5. Raman spektroskopisi 

Raman Spektroskopisi tek renkli bir ıĢık demeti, absorbe edemeyeceği bir frekansta 

(görünür aralık) maddeye yansıtıldığında, maddenin etrafına gönderilen tek renkli ıĢına 

ek olarak sınırlı sayıda baĢka ıĢınlar da görünür. Bu farklı ıĢın türleri Raman ıĢınları 

olarak adlandırılır. Gözlenen az sayıdaki ıĢının tek renkli ıĢınların frekansından, frekans 

farklarına Raman kaymaları denir. Bu spektroskopiye Raman spektroskopisi de denir. 

Raman spektroskopisi saçılma spektroskopisi olarak da adlandırılır. Elektromanyetik 

dalgaların bir madde parçacığı ile tek frekanslı etkileĢimi tarafından saçılan 

elektromanyetik dalgaların incelenmesine dayanır. Burada maddenin görünür veya 

ultraviyole aralığında soğurulamaz. Bu spektroskopi ile IR spektroskopi arasındaki fark, 

IR (kızılötesi) spektroskopiye absorbsiyon spektroskopisi adı verilmesidir. Raman 

spektroskopisine kuantum mekaniksel saçılma denir. Gelen ıĢın ile saçılan ıĢının 

enerjileri arasındaki fark, enerji farkın değerini verir. [31-34] 
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ġekil 1.3 Rayleigh, stokes, anti-stokes saçılması Ģiddet pikleri grafiği [35] 

1.2. Grup Frekansları 

Grup frekansları, çok atomlu moleküllerin titreĢim spektrumlarını yorumlama 

yöntemlerinden biridir. Bu nedenle gruplarının infrared (IR) ve Raman spektrumlarını 

incelemek için aynı frekans değerinde absorbsiyon yapılır. [44,45]  

Bu titreĢimlerde molekül atomlarının aynı frekans ve faza sahip olduğunda görülür. 

Genliklerinin kütleleriyle ters orantılı olması bakımından birbirlerinden farklıdırlar. 

Genlik farkı, kalan parçadaki bazı atom gruplarının ayrı ayrı hareket etmesine neden 

olur. Bu frekanslara grup frekansları denir. [46] 

Bir molekülün titreĢim frekansını belirlemek için çok fazla grup frekansı kullanılır. 

Moleküler atomların aynı faz ve frekansta hareket etmesinin nedeni, temel titreĢim 

genliklerinin ve frekanslarının kütle ile ters orantılı olması ve birbirinden farklı değerler 

almasıdır. Bir moleküldeki atom grubu, diğer molekülerden daha hafif (CH3, NH2, NH, 

OH, CN2) veya daha ağır (CI, F, B) atomlar içerdiğinde, bu grupların bağımsız hareket 

ettiği görülür. Çünkü bu atomların titreĢim genlikleri diğer atomların genliklerinden 

küçük veya büyüktür. Ġki veya daha fazla bağa sahip molekülerin (C=C, C=N, C≡C, 

C≡N) gerilme frekansları, sigma bağlarının gerilme frekanslarından daha fazla yüksek 

görülür. Moleküllerin normal titreĢimleri, grup titreĢimleri veya iskelet titreĢimleri 

olarak ikiye ayrılır. 1400 ile 700cm
-1

 dalga sayısı aralığında farklı frekans bantlarının 
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gözlendiği iskelet titreĢimlerinin olduğu bölgelere parmak izi bölgeleri denir. Grup 

frekanslarının bazıları tablo 1.3‟deki gibi organik ve inorganik grup frekansların dalga 

sayısı aralığı tabloda verilmiĢtir. [47] 

Tablo 1.3 Grup Frekanslarının TitreĢim Tablosu [48] 

Grup  Gösterim  Dalga Sayısı (cm
-1

)  

OH (Gerilme) νOH  3660-3610  

NH (Gerilme) νNH  3510-3390  

CH (Gerilme) νCH  3110-3010  

CH (Gerilme) νCH  3010-2090  

CH3 (Gerilme) νCH3  2960-2870  

CH2 (Gerilme) νCH2  2924-2854  

C≡C (Gerilme)  νCC  2250-2110  

C≡N (Gerilme) νCN 2210-2010  

C≡O (Gerilme) νCO  1900-1650  

NH2 (Bükülme) δNH2  1650-1550  

CH2 (Bükülme) δCH2  1460-1455  

CH3 (Bükülme) δCH3  1455-1378  

C-CH3 (Bükülme)  δCH3  1155-853  

CH (Düzlem dıĢı açı bükülme)  γCH  652-810  

1.3. Kimyasal Hesaplamalar 

Hesaplamalı kimya, deneysel yöntemler olmaksızın bir molekülün bilgisayar ortamında 

simüle edildiği bir araĢtırma yöntemidir. Amaç, kimyasal hesaplamalar yoluyla, 
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mekanik bir yaklaĢımla bir molekülün tepkisi, molekülün özellikleri, enerjisi, yapısal 

özellikleri ve elektronik özellikleri açısından deneysel değerlere yakın sonuçlar elde 

etmektir. Kimyasal hesaplamalar sayesinde, sadece kararlı moleküler ara maddeleri 

değil, aynı zamanda kısa ömürlü kararsız ara maddeleri ve geçiĢ hallerini de incelemek 

mümkündür. Burada moleküller ve reaksiyonlar hakkında gözlem yoluyla elde 

edilemeyecek bilgiler edinilmiĢ olur. Hesaplamalı kimyanın iki temel yöntemi vardır. 

Bu yöntemlerden biri moleküler mekanik yöntemi, diğeri ise elektronik yapı 

yöntemidir. [51-52] 

1.3.1. Moleküler mekanik yöntemleri 

Moleküler mekanik yöntem birkaç yönteme ayrılır ve moleküllerin yapılarını ve 

özelliklerini belirlemek için kullanılır. Moleküllerin özelliklerini belirlemek için 

kuantum mekaniği yerine klasik fizik kullanılır. Bu yöntem moleküllerdeki elektronlarla 

ilgili değildir, çekirdekler arasındaki etkileĢimi hesaba katar ve onlar hakkında 

hesaplamalar yapar. Moleküler mekanik yöntemi elektronlarla ilgilenmez ve bu nedenle 

elektronik etkilerle ilgili sorunları incelemez. Ancak dolaylı olarak hesaplanan 

elektronik efekt hesaplamaları ve pratikte elektronik efektlerle ilgili problem olmadığı 

görülür. [53] 

1.3.2. Elektronik yapı yöntemleri 

Elektronik tasarım yöntemleri kuantum mekaniğini kullanır. Bu yöntemler, Schrödinger 

dalga denklemini çözerek bir molekülün enerjisini ve birçok özelliğini belirler. Bununla 

birlikte, çok büyük moleküller için bazı yaklaĢımlar yapılarak Schrödinger dalga 

denkleminin yaklaĢık bir çözümü bulunabilir. Bu yöntemler, yarı deneysel yöntemler ve 

ab initio yöntemler olarak ikiye ayrılır. Ancak son zamanlarda, yoğunluk fonksiyonel 

yöntemleri de (YFY) giderek daha popüler hale gelmiĢtir. [53-55] 

1.3.2.1. Ab-Ġnitio yöntemler 

Bu yöntemle yapılan hesaplamalar, hazır deneysel parametreler kullanılmadan yapılır. 

Hesaplamalar sadece kuantum mekaniği yasası, ıĢık hızı, Planck sabiti, elektronların ve 
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çekirdeklerin kütlesi ve yükü gibi bazı fiziksel sabitlerin değerlerine göre yapılır. Yarı 

deneysel yöntemler, ab initio yöntemine göre daha hızlı parametrelere ve daha iyi 

parametrelere sahip sistemlerde iyi bir arama sağlar. Yarı deneysel yönteme göre pahalı 

olmasına rağmen, ab initio yöntemleri yüksek kaliteli bir yaklaĢım sunar ve çok sayıda 

atomdan oluĢan büyük yapıların çok kısa sürede hızlı ve kolay bir Ģekilde 

araĢtırılmasına olanak tanınır. [56] 

1.3.2.2. Yarı – deneysel yöntemler 

Yarı deneysel yöntemler, büyük molekülerin optimizasyonu ve özelliklerini karakterize 

etmek için kullanılır. Bu yöntemde sadece değerlik elektronları ile ilgilenip ve atomların 

tüm yörüngelerini küresel simetri olarak kabul edilir. Yarı deneysel yöntemler, Hartree-

Fock teorisindeki Coulomb ve değiĢim etkileĢimlerini göz ardı eder ve deneysel 

parametreleri kullanır. Bu yöntemde deneysel çalıĢma yapılmadan elde edilen bazı 

parametreler kullanılarak hesaplamalar kolaylaĢtırılmaktadır. Bu yöntemle uygun 

deneysel parametreler elde edilirse Schrödinger dalga denkleminin yaklaĢık çözümüyle 

ilgili çok olumlu sonuçlar elde edilir. [57] 

1.3.3. Hartree – fock yaklaĢımı (HF) 

Hartree – Fock (HF) yaklaĢım yöntemi çok parçacıklı sistemlerini çözülmelerinde 

baĢarılı olmuĢtur. Ancak Hartree'nin dikkate almadığı durumlar vardır. Bu durumlarda, 

elektronlar fermiyum grubuna aittir. Onun sisteminde dalga fonksiyonu asimetrik bir 

durumdadır. Dalga fonksiyonunun herhangi iki değiĢkeni yer değiĢtirdiğinde dalga 

fonksiyonu iĢaret değiĢtirir. 

 (                       )     (                       )  (1.1)                        

 

Sistem dalga fonksiyonunun asimetrik özelliğini Hartree-Fock yaklaĢımına eklemek 

için dalga fonksiyonlarını kendileriyle çarpmak yerine sistem dalga fonksiyonunu Slater 

determinantı cinsinden yazmak gerekir. Slater determinantı ile elde edilen dalga 

fonksiyonunun antisimetrik özelliğini verir.  
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M çekirdek ve N elektrondan oluĢan bir sistemin Hamiltonyeni, H sisteminin 

Hamiltonyenini temsil eder; 
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(1.3)'deki sistem dalga fonksiyonu için yeni bir denklem yazıp değiĢimini hesaplarsak, 

Hartree-Fock denklemini elde edilir. 
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  ∑ ∫  (  )

 

|     |
   (  )   ]  (  )  
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|     |
  (   )   ]  (  )                                  (1.4) 

Hartree-Fock denkleminin aksine, ikinci parantez içindeki terim bir değiĢim potansiyeli 

olarak hesaplanır. 

Hartree-Fock yaklaĢımının ana dezavantajı, Slater determinantını kullanarak çok 

parçacıklı dalga fonksiyonlarıyla tek dalga fonksiyonlarını hesaplamasıdır. Bu nedenle, 

etkili Hartree-Fock potansiyeli, gerçek elektron-elektron itmesini ifade etmek için 

yetersizdi. Bu yetersiz açık genellikle elektronlar arasındaki korelasyona bağlanır. 
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Yüksek oranda iliĢkili fiziksel Hartree-Fock sistemlerinin elektronik yapıları kesin 

olarak verilmemiĢtir. Hartree-Fock yaklaĢımı, bant geniĢliği boĢluklarını gerekenden 

daha büyük aralıklarla hesaplar. Büyük moleküller için yanlıĢ sonuçlar verse de küçük 

moleküller için çok doğru sonuçlar verir. [58,59] 

1.3.4. Yoğunluk fonksiyonel teorisi (YFT) 

Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi yaklaĢımı, elektron yoğunluk fonksiyonunun ve elektron 

korelasyon modelinin ilkelerine dayanmaktadır. Bu tür yöntemlerin varlığı, 1964'te 

keĢfedilen Hohenberg-Kohn teorisinden kaynaklanmaktadır. Bu teorem, toprak 

enerjisinin ve elektron yoğunluğunun bir fonksiyonu olduğunu açıklar.  

Yoğunluk fonksiyonel teorisi yöntemi, Hartree-Fock yönteminden daha popülerdir ve 

deneysel verilere göre daha iyi sonuçlar verir. Bunun nedeni, yoğunluk fonksiyonel 

teorisi yönteminin elektron korelasyonunu hesaba katmasıdır.  

Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi yönteminin ana fikri, elektron olasılık yoğunluğunu ρ 

kullanarak bir elektronik sistemin enerjisini çizmektir. N elektronlu bir sistem için ρ(r), 

r uzayında belirli bir noktadaki toplam elektron yoğunluğunu temsil eder. Elektronun 

enerjisi (E), elektronun yoğunluğuna bağlıdır. E(ρ) ile gösterilir. 

Kohn ve Sham, bir N-elektron sisteminin toplam enerjisinin (E) aĢağıdaki gibi 

yazılabileceğini göstermiĢtir.  

                                                (1.5) 

Yukarıdaki denklemde (ET), elektronların hareketinden kaynaklanan kinetik enerjiyi, 

(EV) çekirdek ile elektron arasındaki çekimi ifade eden potansiyel enerjiyi, (EJ) 

elektronun itme terimini ve (EXC) değiĢim etkileĢimleri içerir.  

DFT modelinde sistem enerjisi yazılırken toplam enerji teriminin ilk üç terimi aynıdır. 

Ancak değiĢim enerjisinin yerini ρ(r)'nin bir fonksiyonu olan korelasyon enerjisi (ρ) 

değerini alır. 

                 ( )      (1.6) 

 



16 

Burada ET, elektronların hareketinden kaynaklanan kinetik enerjidir. EV, çekirdek ve 

elektron arasındaki çekici enerjidir. EJ, elektron ve elektron arasındaki itmeden 

kaynaklanan Coulomb enerjisidir. EXC = EX + EC değiĢim terimidir. (EX) , korelasyon 

terimi ( EC), elektron-elektron etkileĢiminin geri kalanını oluĢturur. EX, aynı dönüĢe 

sahip elektronlar ile farklı dönüĢlere sahip elektronlar arasındaki etkileĢim enerjisidir. 

   
 

  
(   )

 

 ∫  
 

 ( )          (1.7) 

     ∑   
 
 ∫

 ( )

|    |
         (1.8) 

   
 

 
∬

 (  ) (  )

|     |
             (1.9) 

Dirac, 1930'da enerji değiĢim denkleminin (1.10) Ģeklinde yazılabileceğini ifade 

edilebileceğini göstermiĢtir. 

       
 

 
(
 

  
)
 

 ∫  
 

 ( )        (1.10) 

 

Ancak değiĢim enerjisi için yazılan denklem moleküler sistemleri anlatmak için yeterli 

olmadığı için 1988'de Becke (B88) değiĢim fonksiyonunu kullanmıĢ ve bunu; 

             ∫  
 

  
   

          
    

     (1.11) 

ġeklinde ifade etmiĢtir. Burada b yarı deneysel bir parametredir ve değeri yaklaĢık 

0.0042 Hartree'dir.  

DFT‟nin sistemdeki her noktayı küçük bir bölgede homojen bir elektron gazı varmıĢ 

gibi ele alır. Burada değiĢim ve korelasyon enerjileri, toplam elektron yoğunluk 

fonksiyonunun integral oluĢumu ile belirlenebilir.   

   [ ( )]  ∫ ( )   [ ( )]         (1.12) 
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Kohn-Sham yörüngeleri (Ѱi „de kullanılan yerel yoğunluk yaklaĢım), ρ(r)'deki elektron 

yoğunluk matrisini hesaplamak için kullanılır. N elektronlu bir sistem için;  

 ( )  ∑ |  |
  

                     (1.13) 

 
olarak ifade edilir.  

Buradaki EXC [ρ(ṝ)] terimi, homojen bir elektron gazı halindeki her bir elektron için 

yoğunluk değiĢiminin korelasyon enerjisidir. Saf yoğunluk fonksiyonel teorisi yöntemi, 

korelasyon fonksiyonunu değiĢim fonksiyonu ile birleĢtirerek elde edilir. Burada bilinen 

BLYP yöntemi, bir Lee, Yang ve Parr gradyan düzeltmeli korelasyon fonksiyonundan 

ve bir çift Becke gradyan düzeltmeli değiĢim fonksiyonundan oluĢur. Yoğunluk 

fonksiyonel teorisi yöntemleri daha etkilidir ve elektron korelasyon etkilerini hesaba 

katar. Yoğunluk fonksiyonel teorisi yöntemlerinin sonuçları, deneysel sonuçlara 

Hartree-Fock yönteminin sonuçlarına göre daha yakındır. [60-61] 

1.3.5. B3LYP Karma yoğunluk fonksiyonun teorisi 

Bazı verileri hesaplamak için yöntemlerin tek baĢına yeterli olmadığı görülmüĢtür. Bu 

nedenle, tam enerjiyi hesaplamak için karma modeller geliĢtirilmiĢtir. Karma modellerle 

yapılan hesaplamalarda toplam enerji, bağ uzunlukları, iyonlaĢma enerjileri gibi 

niceliklerin tek yönlü modellere göre daha iyi hesaplanabildiği görülmüĢtür.  

Karma modeller, 1993 yılında Becke tarafından metodik olarak önerildi. Bu modellerle 

bağ uzunluklarının, toplam enerjilerin, iyonlaĢma enerjilerinin ve genliklerin saf 

modellere göre daha iyi hesaplandığı görülmüĢtür. [62]  

Enerji denklemleri bu karma model ile birleĢtirilerek yeni enerji denklemi elde edilir. 

Becke tarafından, XC enerji değiĢimi ve korelasyon denklemi için aĢağıdaki karma 

modeli bulunmuĢtur. 

      
        

          
 

               (1.14) 
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Bu modelde değiĢim ve korelasyon enerji denklemi; 

 

      
       

    (   
      

 )    (     
       

 )    (    
       

 )    

(1.15)  

Bu, denklemden meydana gelir. Burada C0, C1 ve C2 katsayıları deneysel değerlerden 

bulunur ve sırasıyla 0.2, 0.7 ve 0.8'dir. B3LYP modelinde molekülün toplam enerji 

denklemi;  

                      
  

                (1.16) 

olarak verilir. 

Denklemlerde c sabit değildir. Becke tarafından sunulan karma modeller BLYP ve 

B3LYP'dir.  

Bu fonksiyon modelleri, Hartree-Fock teorisi ve yoğunluk fonksiyonunun bir 

kombinasyonu olarak ifade edilir. Karma modellerde, enerji denklemleri birleĢtirilerek 

yeni enerji terimleri elde edilir.  

En iyi hesaplama sonucunu veren bu karma modellerden biri; Becke'nin hibrit modeli 

B3LYP'dir. [63] 

1.3.6. Molekül geometrisi ve optimizasyonu 

Gauss View ile oluĢturulan moleküler geometri kararsız bir yapı göstermektedir. Bir 

moleküldeki atomların konformasyonel yapısı, molekülün geometrik Ģeklini oluĢturur. 

Moleküler geometri optimizasyonu, molekülün bağ uzunluklarını, bağ açılarını ve 

dihedral açılarını değiĢtirerek moleküler sistemin baz oluĢumuna karĢılık gelen en 

düĢük enerji değerine sahip olduğu optimizasyon adımıdır. Bir molekülün geometrik 

optimizasyonunun amacı, molekülün yüzey potansiyel enerjisi (PEY) üzerindeki kararlı 

noktaları belirlemektir. [64]  

Moleküler sistemdeki toplam enerjinin birinci "gradient" türevi ve ikinci "Hessian 

matrix" türevi hesaplanarak sistemin minimum enerji değeri belirlenir. [65]  
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Bu amaçla öncelikle potansiyel enerji, X1m, X2m, … minimum enerji değerlerine 

karĢılık gelen konumlar için gradyan vektörüdür. 

*  
  

   
  

  

   
 +                                                                                            (1.17)    

 Bir sonraki adımda, gradyan vektörünü sıfıra ayarlayan noktalar hesaplanır. 

 

ɡ(0,0,…)                                                                                                           (1.18) 

Amaç, gradyan vektörünün sıfır noktaları için moleküler yapının minimum enerji 

durumlarını belirlemektir. 

1.3.6.1. Potansiyel enerji yüzeyi (PEY) 

Potansiyel enerji yüzeyi, iç koordinatların (gerilme, bükülme, burulma) bir fonksiyonu 

olarak ifade edilen parçacıkların enerjisinin enerji yüzeyidir. Potansiyel enerji yüzeyi, 

moleküler geometrisine dayalı olarak enerji değerini verir. Reaksiyonun aktivasyon 

enerjileri, süreçler, ara ve nihai ürünler, minimum enerji yapıları, geçiĢ enerjileri ve 

sonuçlardan geri kazanılan potansiyel enerji yüzeyi (PEY) olarak belirtilir. [66]  

Molekülerin potansiyel enerji ile ilgili iki önemli nokta vardır. Bu noktaların iniĢleri ve 

çıkıĢları var. ĠniĢler minimum olarak adlandırılır. Minimum noktalardaki enerji bile 

minimum değerine sahiptir. Minimum noktalardan uzaklaĢtıkça enerji artmaya baĢlar. 

En düĢük noktalarda molekülün titreĢim frekansları (+) ile iĢaretlenmiĢtir. Bu zirvelere 

eyer noktaları veya geçiĢ noktaları denir. Burada enerji, bir yön dıĢındaki diğer yönlere 

göre minimum bir değere sahiptir. Enerji artıĢının tek yönü, dikkate alınan reaksiyon 

koordinatının yönüdür. Bu, yönlü titreĢim enerjisini azaltır ve tek bir titreĢim frekansı (-

) ile sonuçlanır.  

Burada ġekil 1.4'te de görüldüğü gibi, molekül için farklı maksimum ve minimum 

değerler görülür.  

Potansiyel enerji yüzeyindeki minimum noktalar, sistemin kararlı olduğu yerlerdir. Bir 

molekül için farklı minimumlar, farklı konformasyonlara veya yapısal izomerlere 

karĢılık gelir. Eğrilerin en alçak noktası yerel bir minimum veya maksimumdur. Bu 
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noktalara aynı zamanda eyer noktaları da denir. Ġki denge arasındaki bir geçiĢ yapısına 

karĢılık gelirler. 

 

ġekil 1.4. Potansiyel enerji yüzey grafiği, 

Molekül, makro durumda dinamik ve esnek bir yapıya sahiptir. BaĢka bir moleküle 

bağlanarak çevre koĢullarına, sıcaklığa ve pH'a tepki olarak Ģekil değiĢtirir. Burada 

mümkün olan deformasyon bir Ģekillendiriciye karĢılık gelir. Bir molekülün kararlı 

konformasyonel potansiyel enerjisi, moleküler parametrelere karĢı potansiyel enerji 

grafiğindeki en düĢük enerji değerlerine karĢılık gelir. [67] 

1.3.6.2. Doğrusal ve doğrusal olmayan optik özellikler  (NLO) 

Maddenin optik özellikleri, maddenin yapısındaki elektronların bir elektrik alana tepkisi 

olarak ifade edilir. Maddeye yönlendirilen bir ıĢık demetinin vektörel elektrik alanı, 

maddenin polarizasyonuna neden olur. Bir atomun veya molekülün polarize 

edilebilirliği, çekirdeğin ve yörüngesindeki elektronların dengede yer değiĢtirmesinin 

bir ölçüsüdür. Lineer polarizasyon ve lineer olmayan hiperpolarizasyon, molekülün 

lineer olmayan optik (NLO) özelliklerini görselleĢtirmek için molekülün 

polarizasyonundan hesaplanır. Molekülün doğrusal olmayan özellikleri, modern iletiĢim 

teknolojilerinde, sinyal iĢlemede ve optik bağlantı malzemelerinin kullanımında önemli 

bir rol oynamaktadır. [68] 
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Bir atom veya molekülde kolayca değiĢ tokuĢ edilebilen değerlik elektrondur. Değerlik 

elektronlarının polarizasyona katkısı önemlidir. Bir molekül harici bir elektrik alanına 

girdiğinde, molekül içindeki yük organize olur. Bu molekülün dipol momenti;  

     (   )  (
 

 
) 𝛼  (

 

 
) 𝛽        (19) 

Burada bir molekülün elektrik alan yokluğundaki dipol moment değeri µ0, polarize 

edilebilirlik, E elektrik alan etkisinin olduğu durumlara moleküler polarizasyon denir. 

Hiperpolarize edilebilirlik molekülü, ikinci dereceden hiperpolarize edilebilirlik olarak 

adlandırılır. [69]  

Sistemin toplam enerjisinin Taylor serisi açılımı;  
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Ģeklinde olur.  

Birinci türevin dipol momenti, ikinci türevin polarize edilebilirliğini ve üçüncü türevin 

hiperpolarize edilebilirliğini belirler. E(0), elektrik alanı olmayan sistemin toplam 

enerjisini ifade eder. Optik özelliklerin doğrusal olmayan değerleri hesaplanırken;  

Polarize edilebilirlik denklemi;  

𝛼    
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Hiperpolarize edilebilirliğin hesaplama denklemi;  
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formülleri kullanılır. [70] 

1.3.6.3. Polarizebilite ve hiperpolarizebilite 

Polarize edilebilirlik ve hiperpolarize edilebilirlik doğrusal olmayan optik özelliklerdir. 

Elektromanyetik alanın etkisi doğrusal olmayan optik özellikler oluĢturur. Molekülün 

doğrusal olmayan optik özellikleri, modern iletiĢim teknolojilerinin, sinyal iĢlemenin ve 
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optik bağlantı malzemelerinin yapımında bulunur. Bir molekülün lineer olmayan özellik 

göstermesi için polarize olabilirlik, hiperpolarize edilebilirlik ve dipol moment 

değerlerinin çok yüksek olması gerekir. [71] 

1.3.6.4. ĠndüklenmiĢ dipol momenti 

ĠndüklenmiĢ dipol momenti, uygulanan bir dıĢ elektrik alanı, bir molekülün yük 

dağılımını kontrol eder. Farklı elektronegatifliğe sahip atom grupları, bir elektrik 

alanının etkisi altında elektronları paylaĢma eğilimindedir. Burada moleküler yapının 

dengesinin oluĢmasını sağlamak istiyor. Bu nedenle, farklı elektronegatifliğe sahip 

atomlar kovalent bağlar oluĢturur ve elektronlarını paylaĢır. Daha yüksek 

elektronegatifliğe sahip bir atom, elektronları daha fazla çeker. Atomun 

elektronegatifliği yüksek olan bölgesi kısmen negatiftir (S-), atomun elektronegatifliği 

düĢük olan bölgesi pozitiftir (S+) ve bağlarda polarizasyon vardır. Bu nedenle, H ve C 

atomları arasındaki kovalent bağ daha az polardır. Ayrıca C1 ve F atomlarının 

molekülerin dipol momentleri üzerindeki etkisi çok büyüktür. [72] 

1.3.6.5. Moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) 

Moleküler elektrostatik potansiyel, bir moleküler sistemdeki bir birim yük ile yük 

dağılımı arasındaki etkileĢim enerjisidir. Moleküler elektrostatik potansiyeli için renk 

kodlaması yapılır. Elektrostatik potansiyel enerji haritaları üç boyutlu posterler olarak 

sunulur. Bu haritalar ve posterler molekülerin elektrostatik yük dağılımını 

göstermektedir. Yük dağılımı hakkında bilgi yükün özelliklerini ve moleküler 

arasındaki etkileĢimleri belirlemek için kullanılır. Burada parçacık boyutlarını ve 

etkilerini bulunur. Organik kimyada, Moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) 

karmaĢık molekülerin davranıĢını incelemek içinde kullanılır. [74] 

Bir atomik molekülün elektron yoğunluk alanı, elektron yoğunluğunun molekül içinde 

aldığı maksimum mesafeyi ifade eder. Moleküler bir araya geldiğinde atom gruplarının 

moleküler elektrostatik potansiyelinde önemli bir rol oynar. Moleküler elektrostatik 

potansiyelin daha negatif olduğu bir atomun alanları daha yüksek elektronegatifliğe 

sahip bir alan oluĢturur. [75] 
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1.3.6.6. HOMO - LUMO enerji farkı 

HOMO, iĢgal edilen en yüksek enerjili moleküler orbitali temsil eder. Burada HOMO 

moleküler orbitallerinin elektronları LUMO moleküler orbitallerine elektron verebilme 

yeteneğini ifade eder. Aslında, bu moleküler orbitallerin elektronları gevĢek bir Ģekilde 

bağlıdır. HOMO moleküler orbitalleri, kovalent kimyasal bağlar için en uygun biçimde 

bulunur. Bu moleküler orbitallerin varlığı nükleofilik maddelerin bir özelliğidir ve 

HOMO enerjisi kadar düĢüktür. Bu nedenle elektronlar moleküler orbitallerde kalma 

eğilimindedir. Çünkü elektronlar önce alt enerji seviyelerini doldurmaya çalıĢırlar. Bu 

nedenle iĢgal edilmiĢ yörüngeler olarak adlandırılırlar. Çünkü ıĢığın varlığında 

elektronik uyarımlar elektronların HOMO'dan LUMO‟ya kolay geçiĢini sağlar. LUMO, 

en düĢük boĢ moleküler yörünge enerjisi anlamına gelir. Burada LUMO tipi moleküler 

orbitaller, HOMO tipi orbitallerden elektron kazanma eğilimindedir. Adından da 

anlaĢılacağı gibi bu yörüngeler boĢtur yani elektron bulunamıyor. Bunun nedeni, bu 

orbitallerin enerjisinin çok yüksek olması ve elektronların düĢük enerji seviyelerine 

sahip olma eğiliminde olmasıdır. Ek olarak, bu moleküler orbitaller elektrofilik 

maddelerin bir özelliğidir. IĢık enerjisini emerek elektron kolayca HOMO'dan 

LUMO'ya dönüĢtürülebilir. Böylece LUMO'nun elektronları kabul edebildiğini görmek 

kolaydır. HOMO en dolu moleküler orbitali temsil ederken, LUMO terimi en düĢük boĢ 

moleküler orbitali temsil eder. Bu iki orbital kovalent bağlar için özellikle pi bağlarının 

oluĢumu için önemlidir. HOMO ve LUMO arasındaki temel fark, HOMO'nun elektron 

verebilme yeteneğine sahipken LUMO'nun elektronları alabilme yeteneğine sahip 

olmasıdır. HOMO'nun varlığı nükleofilikler için karakteristikken, LUMO'nun varlığı 

elektrofilikler için karakteristiktir. Moleküler orbital teorisinde bir molekülü oluĢturan 

atomlar için gerekli olan bağ uzunlukları birleĢir. Burada bir molekül oluĢumuna izin 

veren atomik orbitalleri oluĢur. Molekülün elektronlarının bulunma olasılığı en yüksek 

olan yer burasıdır. [76] En yüksek dolu enerjili HOMO moleküler orbitalleri ve en 

düĢük enerjili LUMO boĢ moleküler orbitalleri kimyasal reaksiyonlarda yer alan 

orbitallerdir. Enerji açığı, HOMO ve LUMO arasındaki enerji farkı kadardır. Ayrıca, 

maksimum absorbsiyon dalga boyu, iki enerji seviyesi arasındaki enerji farkından 

oluĢur. Bu fark kimyasal kararlılığı gösterir. [77] 
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2. METOT ve MATERYAL 

2.1. Metot  

Yapılan çalıĢmalarda, (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik 

asit (II) ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin en düĢük enerjili geometrik 

yapılarını incelemek için GAUSSVĠEW 5.0 [78] programında hazırlanan molekülerin 

üç boyutlu (3D) yapısı GAUSSĠAN 09W [79] görüntüleme paket programında veri 

giriĢi yapıldı. Veri giriĢi yapılan bu yapıların potansiyel enerji yüzeyleri (PEY) 

oluĢturuldu. Bu çalıĢmada paket programlarında veri giriĢi yapılarak kullanılan 

moleküler DFT/B3LYP ve 6-31+G(d) metot ile temel seti kullanılarak hesaplanmalar 

yapıldı. Potansiyel enerji yüzey (PEY) hesaplamalarında molekülerin C4-B-O1-H7 ve 

C4-B-O2-H8 dihedral açıları -180˚‟ den 180˚‟ ye kadar 10˚‟ lik aralıklarla 36 adımda 

değiĢtirilerek hesaplandı. Daha sonra elde edilen potansiyel enerji yüzeyi (PEY) 

üzerindeki en düĢük enerjili konformasyonların hem DFT/B3LYP/6-311+G(2d,p) hem 

de HF/6-311+G(2d,p) yöntemleriyle optimizasyonu yapıldı. Her bir molekülün 

hesaplanan potansiyel enerji yüzeyi (PEY) üzerinde en düĢük enerjili konformasyon 

yapıları üzerinde optimize edilen her iki hesaplama modeliyle molekülerin en düĢük 

denge durum enerjili geometrik yapıları bulundu. Ayrıca molekülerin C3-C4-B-O2 

torsiyon açısı C4-B sigma bağı etrafında açıları -180˚‟ den +180˚‟ ye kadar 10˚‟ lik 

aralıklarla 36 adımda değiĢtirilerek potansiyel enerji eğrileri (PEE) hesaplandı.  Bu 

çalıĢmada molekülerin denge durumunun parametreleri, bağ uzunluğu(A
0
), bağ açıları( 

0
 

), dihedral açıları( 
0
 ), elektronik enerji(a.u) değerleri, dipol moment(D) değeri, 

polarizebilite(a.u) ve hiperpolarizebilite(a.u) parametreleri hesaplandı. Optimizasyon 

sonrası DFT ve HF hesaplama modellerinde molekülerin elektronik enerji değerlerin en 

yüksek dolu molekül orbital enerjileri HOMO, en düĢük boĢ molekül orbital enerjileri 

LUMO hesaplandı. Molekülerin enerji aralıkları ΔEɡ incelendi. Bunlara ek olarak 

moleküler elektrostatik potansiyeleri (MEP), molekülerin infrared (IR) ve Raman 

spektrum grafikleri DFT ve HF metotlarıyla hesaplandı. Üzerinde çalıĢma yapılan 

molekülerin yapısal parametreleri literatürdeki deneysel verilerle karĢılaĢtırılması 

yapıldı. 
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2.2. Materyal 

Yapılan çalıĢmada hesaplanan (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) 

boronik asit (II), (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin kimyasal yapıları 

Ģekil 2.1‟de çizimi yapıldı. Çizimi yapılan molekülerin optimizasyon sonucunda, 

molekül I, II ve III‟ ün konformasyonlarına ait geometrik yapıların Ģekilleri elde edildi. 

Optimizasyon sonucunda molekülerin konformasyonların geometrik Ģekilleri, Ģekil 2.2, 

Ģekil 2.4 ve Ģekil 2.6‟da verildi. Molekül I, II ve III‟ ün scan konfigürasyonları ile ilgili 

molekülerin optimize geometrik yapıların Ģekilleri ise Ģekil 2.3, Ģekil 2.5 ve Ģekil 2.7 

verildi. 

 

ġekil 2.1 (o-,m-,p- Karbamoilfenil) Boronik asit molekül türevlerinin (C5=NH2, 

C6=NH2, C1=NH2) Kimyasal gösterimi. 

Bu çalıĢmada, C5=NH2 molekülün kimyasal gösterimi, (o- Karbamoilfenil) Boronik 

asit molekülünü, C6=NH2 kimyasal gösterimi, (m- Karbamoilfenil) Boronik asit 

molekülünü ve C1=NH2 kimyasal gösterimi ise (p- Karbamoilfenil) Boronik asit 

molekülünü gösterir. 
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ġekil 2.2 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün konfigürasyonu (trans- trans). 

 

 

Sekil 2.3 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün SCAN konfigürasyonu (trans-cis). 
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ġekil 2.4 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün konfigürasyonu (trans – trans). 

 

 

ġekil 2.5 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün SCAN konfigürasyonu (trans-cis). 
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ġekil 2.6 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün konfigürasyonu (trans – trans). 

 

 

ġekil 2.7 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün SCAN konfigürasyonu (trans-cis). 
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Bu çalıĢmada konfigürasyon Ģekilleri incelenen (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-

Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin 

optimizasyon hesaplamaları sonucunda moleküler hallerinin cis-trans izomerlerinin yapı 

durum incelenmesi yapıldı. Burada cis durumu, aynı yönü gösteren durum, trans 

durumu ise zıt yönü gösteren durum anlamına geldiği görüldü. Bu izomerler durumları, 

çift bağ içeren bileĢiklerin halka yapısında bulunur. Burada halkalı bileĢiklerin düz 

zincirli bileĢiklerden ayıran özellikleri karbonil grubunun azot atomuna bağlı hidrojen 

atomu ile aynı yönde yönlenmiĢ olmasıdır. Bu halkalı molekülü bileĢikler cis-cis durum 

formunda olduğu görüldü. Düz zincirli bileĢikler için izomer durumlarının farklı olduğu 

görüldü. Çünkü düz zincirli bileĢikler ise cis-trans durumunda veya trans-trans 

durumunda moleküler oldukları görüldü. 

Burada yapılan çalıĢmada molekülerin konfigürasyon Ģekillerine göre (o-

Karbamoilfenil) boronik asit (I) molekülün konfigürasyonu Ģekil 2.2‟de trans – trans 

durumunda olduğu, SCAN konfigürasyonun Ģekil 2.3‟te ise trans – cis durumunda 

olduğu görüldü. Burada en düĢük denge enerjili noktanın değeri konformır - e (-

577.174533462 a.u.) olduğu görüldü. (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) molekülün 

konfigürasyonu Ģekil 2.4‟te trans – trans durumunda olduğu, SCAN konfigürasyonun 

Ģekil 2.5‟te ise trans – cis durumunda olduğu görüldü. Bu molekül için potansiyel enerji 

yüzeyinde denge durum enerjisinin minimum olduğu nokta değeri konformır - g, (-

577,170457207 a.u) görüldü. (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülün 

konfigürasyonu Ģekil 2.6‟da trans – trans durumunda olduğu, SCAN konfigürasyonun 

Ģekil 2.7‟de ise trans – cis durumunda olduğu görüldü. Bu molekül için ise denge durum 

enerjisinin minimum olduğu noktanın değeri konformır - e, (-577.16980845 a.u) olduğu 

görüldü. 
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3.BULGULAR 

Bu çalıĢmada her iki yöntem DFT ve HF ile 6-311+G(2d,p) yöntemleriyle hesaplanan 

molekülün denge durum geometrisi, yapısal parametreleri, potansiyel enerji yüzeyleri 

(PEY), potansiyel enerji eğrisi (PEE), dipol moment(D) değeri, polarizebilite (a.u) ve 

hiperpolarizebilite (a.u) değerleri,  molekülerin elektronik enerjileri HOMO ve LUMO 

enerji değerleri, Molekülerin enerji aralıkları ΔEɡ değeri, moleküler elektrostatik 

potansiyeleri (MEP), molekülerin infrared (IR) ve Raman spektrum grafiklerinin 

hesaplanması yapıldı. 

3.1. Potansiyel Enerji Yüzeyleri (PEY) 

Yapılan çalıĢmalarda, (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik 

asit (II) ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin en düĢük enerjili geometrik 

yapılarını belirlemek için GAUSSVĠEW 5.0 programında hazırlanan molekülerin üç 

boyutlu (3D) yapısı GAUSSĠAN 09W görüntüleme paket programında veri giriĢi 

yapılarak, incelenen molekülerin DFT/B3LYP/6-31+G(d) yöntem ve temel seti 

kullanarak hesaplanmaları yapıldı. 

Potansiyel enerji yüzeylerin (PEY) hesaplamalarında molekülerin minimum enerjili 

konformasyon yapılarını hesaplamak için molekülerin C4-B-O1-H7 ve C4-B-O2-H8 

dihedral açıları -180
0
‟ den 180

0
‟ ye kadar 10

0
‟lik aralıklarla 36 adımda değiĢtirilerek 

potansiyel enerji yüzeyleri (PEY) elde edildi. Molekülerin potansiyel enerji yüzeyinde 

toplam 36x36 = 1296 noktada potansiyel enerji yüzey değerleri hesaplandı. Her üç 

molekülerinde (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) 

ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin potansiyel enerji yüzeylerinde 

birden fazla maksimum ve minimum enerjili durumlar olduğu görüldü. Bu çalıĢmalar 

sonucunda elde edilen moleküler potansiyel enerji yüzeylerinin (PEY) üç boyutlu (3D)  

enerjilerinin görüntü grafiklerin oluĢum Ģekilleri, Ģekil 3.1, 3.2 ve Ģekil 3.3‟te verildi. 
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ġekil 3.1 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün Potansiyel Enerji Yüzeyi (PEY). 
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(o-Karbamoilfenil) Boronik Asit 

Molekülün Maksimim Enerjili Durum. 

(o-Karbamoilfenil) Boronik Asit 

Molekülün Minimum Enerjili Durum. 

 

 

 

a 

 

 

 

 

e 

 
 

 

 

b 

 

 

 

 

f 

 
 

 

 

c 

 

 

 

 

g 

 
 

 

 

d 

 

 

 

 

h 

 
 

Potansiyel enerji yüzeyleri incelenen molekül için 1296 enerjili nokta bulundu. (o-

karbamoilfenil) boronik asit (I) molekülünde dokuz maksimum enerjili nokta ve sekiz 
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minimum enerjili nokta bulundu. Burada en düĢük noktadaki denge durum enerji değeri 

konformır - e (-577.174533462 a.u.) olduğu görüldü.   

Molekül I‟in Ģekil konfigürasyonlarında görüldüğü gibi, (o-karbamoilfenil) boronik asit 

molekülün maksimum enerjili durumuna sahip noktalardaki molekülün SCAN 

konfigürasyonun cis-cis durumda olduğu görüldü. (o-karbamoilfenil) Boronik asit 

molekülünün minimum enerjili durumuna sahip noktalarda ise molekülün SCAN 

konfigürasyonunda genellikle trans-cis durumda olduğu gözlemlendi.  

 

ġekil 3.2 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün Potansiyel Enerji Yüzeyi 

(PEY). 
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(m-Karbamoilfenil) Boronik Asit 

Molekülün Maksimim Enerjili Durum 

(m-Karbamoilfenil) Boronik Asit 

Molekülün Minimum Enerjili Durum 
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g 

 
 

 

 

d 

 

 

 

 

h 

 
 

Potansiyel enerji yüzeyleri incelenen moleküler için 1296 noktada potansiyel enerji 

değerileri elde edildi. (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) molekül için potansiyel 

enerji yüzeyi için yapılan optimizasyon sonucunda dört tane maksimum enerjili nokta 
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ve dokuz tane minimum enerjili nokta tespiti yapıldı. (m-Karbamoilfenil) boronik asit 

(II) molekül için potansiyel enerji yüzeyinde denge durum enerjisinin minimum olduğu 

nokta değeri konformır - g, (-577,170457207 a.u) görüldü. 

Molekül II‟in Ģekil konfigürasyonunda görüldüğü gibi (m-Karbamoilfenil) Boronik asit 

molekülün maksimim enerjili durum noktalarında molekülün SCAN konfigürasyonun 

genellikle cis – cis durumda olduğu görülmüĢtür. (m-Karbamoilfenil) Boronik asit 

molekülün minimum enerjili durum noktalarında ise molekülün SCAN 

konfigürasyonun da genellikle trans – cis ve trans – trans durumda olduğu görüldü. 

 

 

ġekil 3.3 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün Potansiyel Enerji Yüzeyi (PEY). 
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(p-Karbamoilfenil) Boronik Asit 

Molekülün Maksimim Enerjili Durum 

(p-Karbamoilfenil) Boronik Asit 

Molekülün Minimum Enerjili Durum 

 

 

 

a 

 

 

 

 

e 

 
 

 

 

b 
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h 

 
 

Potansiyel enerji yüzeyi incelenen molekül III için 1296 noktada potansiyel enerjili 

nokta belirlenmiĢtir. (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülünde dört noktada 

maksimum enerjili durum ve dokuz noktada da minimum enerjili durum bulundu. (p-
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karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülü için denge enerjisinin minimum olduğu 

noktanın değeri konformır - e, (-577.16980845 a.u) bulundu.  

Molekül II‟in Ģekil konfigürasyonunda görüldüğü gibi (p-karbamoilfenil) boronik asit 

molekülünün en yüksek enerji durumunda molekülün SCAN konfigürasyonu genellikle 

cis-cis durumda olduğu görüldü. (p-Karbamoilfenil) Boronik asit molekülünün 

minimum enerji durumundaki molekülün SCAN konfigürasyonunda genellikle trans-cis 

ve trans-trans durumda olduğu gözlemlenmiĢtir. 

3.2. Potansiyel Enerji Eğrileri (PEE) 

Yapılan çalıĢmalarda (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik 

asit (II) ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin konformasyon 

analizlerinde, potansiyel enerji eğrileri (PEE), yoğunluk fonksiyonel teorisi 

(DFT/B3LYP) metodu ile 6-31+G(d) yöntemi kullanarak hesaplandı. Molekülün C3-

C4-B-O2 torsiyon açısı C4-B sigma bağı etrafında açıları -180
0
‟ den 180

0
‟ ye kadar 

10
0
‟lik artıĢlarla 36 adımda değiĢtirilerek potansiyel enerji eğrileri (PEE) hesaplandı. 

Molekülerin potansiyel enerji eğrilerinde toplam 36x36 = 1296 noktada yapılan 

hesaplamalar sonucunda konformasyon yapıları elde edildi. Burada yapılan 

hesaplamalar sonucunda molekülerin potansiyel enerji eğrisi (PEE) hesaplamaları 

yapıldı. Yapılan hesaplamalar sonucunda potansiyel enerji eğrileri (PEE), ġekil 3.4, 3.5, 

3.6, 3.7, 3.8 ve Ģekil 3.9 da verildi.  

Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I)  molekülün DFT metodu ile yapılan 

potansiyel enerji eğrisinin 40
0
 de minimum olduğu görüldü. 210

0
 ile 250

0
 de maksimum 

olduğu görüldü. 150
0
, 220

0
 ve 340

0 
de dönüm noktaları olduğu görüldü. Molekülün HF 

metodu ile yapılan çalıĢmada ise potansiyel enerji eğrisinin 40
0
 ve 50

0
 de minimum 

olduğu görüldü. 210
0
 ve 260

0 
de maksimum olduğu görüldü. 150

0
, 220

0
 ve 340

0 
de 

dönüm noktaları olduğu görüldü. 

Yapılan çalıĢmalarda (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II)  molekülün DFT metoduyla 

ile yapılan çalıĢmada potansiyel enerji eğrisinin 0
0
, 10

0
 ve 360

0
 de minimum olduğu 

görüldü.  90
0
 ve 270

0
 maksimum olduğu görüldü. 160

0
 ve 170

0
 de ise dönüm noktaları 

olduğu görüldü. Molekülün HF metodu ile yapılan çalıĢmada potansiyel enerji eğrisinin 
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10˚, 20˚, 340˚ ve 350˚ de minimum olduğu görüldü. 90˚ ve 270˚ de maksimum olduğu 

görüldü. 160
0
 ve 200

0
 de ise dönüm noktaları olduğu görüldü. 

Bu yapılan çalıĢmalarda (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III)  molekülün DFT ve HF 

metotları ile yapılan çalıĢmada potansiyel enerji eğrisinin 20
0 

ve 340
0
 de minimum 

olduğu görüldü. 90
0
 ve 270

0
 de maksimum olduğu görüldü. 160

0
 ve 200

0
 de ise dönüm 

noktaları olduğu görüldü. Bu nedenle potansiyel enerji eğrisindeki en düĢük enerjili 

değerindeki noktalarda molekül konformasyonlarının düzlemsel Ģekline yaklaĢtığı 

görüldü. 

 

ġekil 3.4 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün DFT Potansiyel Enerji Eğrisi. 
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ġekil 3.5 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün HF Potansiyel Enerji Eğrisi. 

 

ġekil 3.6 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün DFT Potansiyel Enerji Eğrisi. 
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ġekil 3.7 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün HF Potansiyel Enerji Eğrisi. 

ġekil 3.8 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün DFT Potansiyel Enerji Eğrisi. 
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ġekil 3.9 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün HF Potansiyel Enerji Eğrisi. 

3.3. Yapısal Parametreler 

Yapılan çalıĢmada, (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit 

(II) ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin optimizasyonu yapılarak denge 

durum noktaları belirlendi. Burada her molekül değeri için bulunan denge durum 

noktalarından minimum enerjili noktalar belirleyerek molekülün yapısal parametreleri 

(bağ uzunlukları, bağ açıları ve dihedral açıları) bulundu. Ayrıca denge durumunun 

elektronik enerji(a.u) değerleri, dipol moment(µ) değerleri (Debye), polarizebilite(α), 

hiperpolarizebilite(β) parametrelerin değerleri DFT ve HF ile 6-311+G(2d,p) yöntem ve 

temel setleri kullanarak hesaplandı. Molekülerin denge durumdaki elektronik enerji 

(a.u) değerleri Tablo 3.1‟de verildi. Denge durumundaki dipol moment(D) değerleri, 

polarizebilite(α) ve hiperpolarizebilite(β) parametrelerin değerleri de Tablo 3.2‟de 

verildi. 
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Tablo 3.1 Molekülerin denge durumundaki elektronik enerji (a.u) değeri, 

Molekül Adı DFT/6-311+G(2d,p) HF/6-311+G(2d,p) 

(o-karbamoilfenil) boronik asit (I) -577.174533462 -573.789958038 

(m-karbamoilfenil) boronik asit (II) -577.170457207 -573.789372147 

(p-karbamoilfenil) boronik asit (III) -577.169808451 -573.787448636 

 

Bu çalıĢmada elektronik enerji değerlerinin, (o-Karbamoilfenil) boronik asit 

molekülünde hesaplanan denge durum enerjisinin en düĢük olduğu noktanın enerjili 

değeri olan konformır-e, DFT için (-577.174533462 a.u) ve HF için ( -573.789958038 

a.u.) olduğu görüldü. (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülünde denge durum 

enerjisinin en düĢük olduğu noktanın enerjili değeri olan konformır-g, DFT için (-

577.170457207 a.u) ve HF için (-573.789372147 a.u.) olduğu görüldü. (p-

karbamoilfenil) boronik asit denge durum enerjisinin en düĢük olduğu noktanın değeri 

konformır-e,  DFT için (-577.16980845 a.u) ve HF için (-573.787448636 a.u) olduğu 

görüldü. 

Bu yapılan çalıĢmada hem DFT hem de HF metotlarıyla yapılan elektronik enerji 

değerlerinin hesaplamasında, I. Molekülden III. Moleküle doğru gidildikçe elektronik 

enerji (a.u) değerlerinin arttığını ve büyüklük iliĢkisi III > II > I olduğu görüldü. 

Buradan DFT hesaplama yönteminin Hartree-Fock (HF) hesaplama yöntemine göre 

daha düĢük enerji değerinde sonuçlar verdiği görüldü. (Tablo 3.1) 
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Tablo 3.2 Molekülerin denge durumunun dipol moment(µ), polarizebilite(α), 

hiperpolarizebilite(β) parametreleri, 

DFT/B3LYP/6-311+G(2d,p) 

Molekül Adı µ(D) α(a.u) β(a.u) 

(o-karbamoilfenil) boronik asit (I) 4.32 114.05 152.68 

(m-karbamoilfenil) boronik asit (II) 3.41 115.12 88.28 

(p-karbamoilfenil) boronik asit (III) 2.56 116.62 87.94 

HF/6-311+G(2d,p) 

Molekül Adı µ(D) α(a.u) β(a.u) 

(o-karbamoilfenil) boronik asit (I) 4.06 102.53 52.09 

(m-karbamoilfenil) boronik asit (II) 3.61 103.25 64.81 

(p-karbamoilfenil) boronik asit (III) 2.48 71.19 45.16 

I,II ve III molekülerin konformasyonlarında hesaplanan dipol moment (D) değerleri 

hem DFT hem de HF metotlarıyla yapılan hesaplamalarda dipol moment(µ) değerleri I. 

Molekülden III. Moleküle doğru gidildikçe azaldığı görüldü. Büyüklük iliĢkisi ise I > II 

> III Ģeklinde sıralanmıĢ olduğu görüldü. (Tablo 3.2)   

I, II ve III molekülerin konformasyonlarında dipol momenti değerlerinin azalmasına 

bağlı olarak polarizebilite değerlerinde artıĢlar meydana geldiği görüldü. 

Hiperpolarizebilite değerlerinde ise kendi aralarında farklılıklar gözlemlendiği görüldü.  

Bu nedenle moleküle bağlı atom gruplarının yerlerinin değiĢtirilmesiyle moleküle farklı 

atom gurubun bağlanmasıyla sistemin enerji değerine bağlı olarak dipol moment 

değerinin değiĢmesine sebep olduğu görüldü. 

Bu çalıĢmada molekülerin denge durum konformasyonları DFT/6-311+G(2d,p) 

yöntemiyle ile optimize edildi. Burada geometrik parametreler incelendiğinde bağ 

uzunlukların molekül deneysel[80] değerlerinin C1-C2, C4-B, C7-N ve B-O1 moleküler 

için bağ uzunlukları sırasıyla, 1.397(8)A
0
, 1.546(6) A

0
, 1.298(7)A

0
 ve 1.351(8)A

0
 olarak 

verildiği görüldü. Optimize edilen molekülerin C1-C2, C4-B, C7-N ve B-O1 bağ 

uzunlukları sırasıyla, I. Molekül için 1.388A
0
, 1.591A

0
, 1.359A

0
 ve 1.350A

0
 olduğu 

görüldü. II. Molekül için 1.387A
0
, 1.567A

0
, 1.368A

0
 ve 1.366A

0
 olduğu görüldü. III. 

Molekül için 1.397A
0
, 1.569A

0
, 1.370A

0
 ve 1.365A

0
 olduğu görüldü. Deneysel bağ 
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uzunlukların değerleri, I,II ve III molekülerin bağ uzunlukların değerleri ile uyumlu 

oldukları görüldü. Hesaplanan molekülerin parametre değerleri Tablo 3.3 ve Tablo 

3.4‟te verildi. 

(o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve (p-

karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin denge durum konformasyonların HF/6-

311+G(2d,p) yöntemi ile optimize edildi. Bu yöntem ile geometrik parametreler 

hesaplandığında bağ uzunlukların molekül deneysel değerleri C1-C2, C4-B, C7-N ve B-

O1 moleküler için bağ uzunlukları sırasıyla, 1.397(8)A
0
, 1.546(6) A

0
, 1.298(7)A

0
 ve 

1.351(8)A
0
 olarak verildiği görüldü. Optimize edilen molekülerin C1-C2, C4-B, C7-N 

ve B-O1 bağ uzunlukları sırasıyla, I. Molekül için,  1.377A
0
, 1.598A

0
, 1.348A

0
 ve 

1.339A
0
 olduğu görüldü. II. Molekül için, 1.378A

0
, 1.574A

0
, 1.358A

0
 ve 1.352A

0
 

olduğu görüldü. III. Molekül için ise, 1.389A
0
, 1.578A

0
, 1.360A

0
 ve 1.353A

0
 olduğu 

görüldü.  

Deneysel bağ uzunluklarının değerleri molekül I, II ve III'ün bağ uzunlukları değerleri 

ile uyumlu olduğu gözlemlendi. Hesaplamalar sonucunda HF motedun bağ uzunlukların 

değerleri DFT metodun bağ uzunlukların değerlerine göre çok kısa olduğu görüldü. 

Bunun nedeni, HF yönteminin elektron-elektron etkileĢimini içermediğinden DFT 

yöntemine göre bağ uzunluklarının kısa olarak hesaplandığı görüldü. Burada hesaplanan 

molekülerin parametre (bağ uzunlukları) değerleri Tablo 3.3 ve Tablo 3.4‟te verildi. 

Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) 

ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin denge durum konformasyonun 

DFT/B3LYP/6-311+G(2d,p) yöntemi ile optimize edilen molekülerin geometrik 

parametreleri ele alındığında C2-C1-C6, C3-C4-B, N-C7-O3 ve C4-B-O1 atom 

gruplarının bağ açılarının deneysel değerlerinin sırasıyla, 117.8
0
(5), 119.5

0
(8), 

120.8
0
(16) ve 119.4

0
(13) olduğu görüldü. Optimize edilen molekülerin C2-C1-C6, C3-

C4-B, N-C7-O3 ve C4-B-O1 bağ açıları sırasıyla, I. Molekül için 119.3
0
, 115.3

0
, 120.1

0
 

ve 126.1
0
 olduğu görüldü. II. Molekül için 120.1

0
, 122.7

0
, 121.5

0
 ve 118.2

0
 olduğu 

görüldü. III. Molekül için ise 119.1
0
, 119.9

0
, 121.6

0
 ve 118.3

0
 olduğu görüldü. Deneysel 

bağ açılarının hesaplanan teorik bağ açılarıyla genellikle uyumlu olduğu görüldü. 

Burada hesaplanan molekülerin parametre değerleri Tablo 3.3 ve Tablo 3.4 te verildi. 
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I,II ve III molekülerin denge durum konformasyonun HF/6-311+G(2d,p) yöntemi ile 

optimize edildi. Burada optimize edilen molekülerin geometrik yapıları ele alındığında 

C2-C1-C6, C3-C4-B, N-C7-O3 ve C4-B-O1 atom gruplarının bağ açılarının deneysel 

değerlerinin sırasıyla, 117.8
0
(5), 119.5

0
(8), 120.8

0
(16) ve 119.4

0
(13) olduğu görüldü. 

Optimize edilen molekülerin C2-C1-C6, C3-C4-B, N-C7-O3 ve C4-B-O1 bağ açıları 

sırasıyla, I. Molekül için 119.3
0
, 115.3

0
, 120.9

0
 ve 126.4

0
 olduğu görüldü. II. Molekül 

için 120.1
0
, 122.9

0
, 121.6

0
 ve 118.2

0
 olduğu görüldü. III. Molekül için ise 119.3

0
, 

119.5
0
, 121.9

0
 ve 118.3

0
 olduğu görüldü. Deneysel bağ açılarının optimize sonucunda 

hesaplanan teorik bağ açılarıyla genellikle uyumlu olduğu görüldü. Burada hesaplanan 

molekülerin yapı değerleri Tablo 3.3 ile Tablo 3.4‟te verildi. Bu nedenle 

elektronegatifliğinin bulunduğu ortam grupların arasındaki etkileĢiminden dolayı 

atomlar ya birbirine yaklaĢır ya da birbirinde uzaklaĢtığı görüldü. Bu yaklaĢım ya da 

uzaklaĢımlar atom grupların arasındaki bağ açılarının değiĢikliğine sebep olunduğu 

görüldü. 

Yapılan hesaplamalarda dihedral açıları (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-

Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin 

DFT/B3LYP/6-311+G(2d,p) yöntemi ile optimize edildi. Optimizasyonu yapılan 

molekül I, II ve III‟ün geometrik parametrelerin değerleri incelendiğinde, C5-C7-N-H5 

ve C4-B-O1-H7 molekülerin dihedral açıları sırasıyla I. Molekül için 177.0
0
 ve -3.3

0
 

olduğu görüldü. II. Molekül için -173.3
0
 ve -178.9

0
 olduğu görüldü. III. Molekül için 

ise -172.7
0
 ve -179.5

0
 olduğu görüldü.  

Yapılan çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit 

(II) ve (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin HF/6-311G+(2d,p) yöntemi ile 

optimize edildi. Optimizesi yapılan molekülerin geometrik yapılar incelendiğinde C5-

C7-N-H5 ve C4-B-O1-H7 dihedral açıları sırasıyla I. Molekül için -175.7
0
 ve -1.1

0
 

olduğu görüldü. II. Molekül için -171.6
0
 ve -179.1

0
 olduğu görüldü. III. Molekül için 

ise 172.7
0
 ve -179.3

0
 olduğu görüldü. Bu nedenle dihedral açılarda DFT/B3LYP ve HF 

metotları ile optimize edilen geometrik parametrelerde I. Molekülün dihedral açılarının 

kendi aralarında uyumlu olduğu görüldü.  II. Molekülün dihedral açılarının kendi 

aralarında uyumlu olduğu görüldü. III. Molekülerin dihedral açılarının kendi aralarında 

uyumlu oldukları görüldü. Bu molekülerde atom gruplarının ortalama düzlemsel bir 
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yapıya yaklaĢmıĢ oldukları görüldü. Burada hesaplanan molekülerin parametre değerleri 

Tablo 3.3 ve Tablo 3.4‟te verildi. 

Tablo 3.3 I,II ve III Molekülerinin DFT/6-311+G(2d,p) yöntemiyle optimize edilmiĢ 

geometrik parametreler, 

DFT/6-311+G(2d,p) 

Bağ Uzunluğu ( Å ) 

Atomlar Exp
a 

I II III 

C1-C2 1.397(8) 1.388 1.387 1.397 

C1-C6 1.388(8) 1.388 1.397 1.395 

C2-C3 1.384(8) 1.389 1.391 1.388 

C3-C4 1.391(8) 1.403 1.399 1.401 

C4-C5 1.391(8) 1.415 1.401 1.402 

C4-B 1.546(6) 1.591 1.567 1.569 

C5-C6 1.384(8) 1.400 1.394 1.387 

C7-N 1.298(7) 1.359 1.368 1.370 

C7-O3 1.246(7) 1.229 1.220 1.219 

B-O1 1.351(8) 1.351 1.366 1.365 

B-O2 1.393(8) 1.374 1.371 1.370 

Bağ Açısı ( °) 

C2-C1-C6 117.8(5) 119.3 120.2 119.0 

C1-C2-C3 121.1((5) 119.7 119.9 120.4 

C2-C3-C4 120.8(5) 122.6 121.4 121.3 

C3-C4-C5 118.2(5) 116.9 117.6 117.4 

C3-C4-B 119.5(8) 115.4 122.7 119.9 

C5-C4-B 122.2(8) 127.7 119.7 122.6 

C4-C5-C6 120.8(5) 120.3 121.7 121.7 

C1-C6-C5 121.2(6) 121.2 119.2 120.2 

C5-C7-N -- 115.9 116.8 116.5 

C5-C7-O3 -- 124.1 121.6 121.8 

N-C7-O3 120.8(16) 120.1 121.5 121.6 

C4-B-O1 119.4(13) 126.2 118.3 118.3 

C4-B-O2 121.6(12) 115.5 124.4 124.3 

O1-B-O2 118.9(15) 118.3 117.3 117.4 

Dihedral Açı ( °) 

C2-C3-C4-B  177.9 -179.3 179.4 

H3-C3-C4-B  -1.9 0.7 1.5 

B-C4-C5-C7  0.9 1.4 0.5 

C5-C4-B-O1  21.8 4.9 -179.6 

C5-C7-N-H4  -14.8 -17.4 -20.2 

C5-C7-N-H5  -177.0 -173.3 -172.7 

C4-B-O1-H7  -3.3 -179.2 -179.5 

C4-B-O2-H8  -177.1 1.7 1.1 
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Tablo 3.4 I,II ve III Molekülerinin HF/6-311+G(2d,p) yöntemiyle optimize edilmiĢ 

geometrik parametreler, 

HF/6-311+G(2d,p) 

Bağ Uzunluğu ( Å ) 

Atomlar Exp
a 

I II III 

C1-C2 1.397(8) 1.377 1.378 1.389 

C1-C6 1.388(8) 1.381 1.387 1.387 

C2-C3 1.384(8) 1.382 1.383 1.384 

C3-C4 1.391(8) 1.392 1.388 1.393 

C4-C5 1.391(8) 1.402 1.392 1.394 

C4-B 1.546(6) 1.598 1.574 1.578 

C5-C6 1.384(8) 1.386 1.383 1.382 

C7-N 1.298(7) 1.348 1.358 1.360 

C7-O3 1.246(7) 1.201 1.194 1.194 

B-O1 1.351(8) 1.339 1.352 1.353 

B-O2 1.393(8) 1.357 1.356 1.358 

Bağ Açısı ( °) 

C2-C1-C6 117.8(5) 119.3 120.1 119.3 

C1-C2-C3 121.1((5) 119.7 119.7 120.2 

C2-C3-C4 120.8(5) 122.4 121.4 121.2 

C3-C4-C5 118.2(5) 116.8 117.5 117.6 

C3-C4-B 119.5(8) 115.3 122.9 119.5 

C5-C4-B 122.2(8) 127.7 119.5 122.7 

C4-C5-C6 120.8(5) 120.6 121.6 121.5 

C1-C6-C5 121.2(6) 120.9 119.3 119.9 

C5-C7-N -- 115.7 117.1 116.4 

C5-C7-O3 -- 123.2 121.3 121.5 

N-C7-O3 120.8(16) 120.9 121.6 121.9 

C4-B-O1 119.4(13) 126.4 118.2 118.3 

C4-B-O2 121.6(12) 115.5 124.2 124.1 

O1-B-O2 118.9(15) 117.8 117.4 117.5 

Dihedral Açı ( °) 

C2-C3-C4-B  178.3 -179.3 179.4 

H3-C3-C4-B  -1.3 0.7 1.2 

B-C4-C5-C7  -0.1 1.1 0.4 

C5-C4-B-O1  23.3 6.3 -179.5 

C5-C7-N-H4  -16.5 -22.4 -22.0 

C5-C7-N-H5  -175.7 -171.6 -172.7 

C4-B-O1-H7  -1.1 -178.9 -179.3 

C4-B-O2-H8  -177.1 2.5 1.7 

 

3.4. Molekülerin Ġnfrared (IR) ve Raman Spektrumları 

Bu çalıĢmada, titreĢim analizinde (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-

Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin 
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DFT ve HF metotlarıyla titreĢim frekansların Ģiddetleri hesaplandı. Molekül I, II ve 

III‟ün Raman spektrum grafiklerinin titreĢim Ģiddetleri ġekil 3.10, 3.12, 3.14, 3.16, 3.18 

ve ġekil 3.20‟de verildi. Ġnfrared spektrum grafiklerinin titreĢim Ģiddetleri ise ġekil 

3.11, 3.13, 3.15, 3.17, 3.19 ve Ģekil 3.21‟de verildi. Bu çalıĢmada Raman ve IR 

spektrumların 0-4000cm
-1

 aralığında teorik olarak titreĢim yoğunlukların ölçümleri 

yapıldı. 

Yapılan çalıĢmada titreĢim frekansların IR ve RAMAN spektrumları kullanılarak 0–

4000cm
-1

 aralığında titreĢim frekans Ģiddetleri ölçülmüĢtür. Burada ölçülen moleküler 

titreĢimlerin frekansları DFT ve HF ile 6-311+G(2d,p) yöntemleri kullanılarak 

ölçülmüĢtür. Bu nedenle ölçümü yapılan titreĢim frekansların Ģiddetleri incelendiğinde 

IR ve RAMAN spektrumlarının karakteristik durumları elde edildiği görüldü. Bu 

ölçümlerde elde edilen verilerle aynı dalga sayısı aralıklarında çok benzer karakteristik 

salınımların (titreĢim) meydana geldiği görüldü. 

Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) 

ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin DFT/RAMAN için, titreĢimin 

aktif olduğu bölge aralıklarının, molekül I için 3183-3198cm
-1 

olduğu, molekül II için 

3173-3186cm
-1

 olduğu ve molekül III için 1643-1653cm
-1

 olduğu görüldü. TitreĢimin 

zayıf olduğu bölge aralıkların ise molekül I için 2100-2763cm
-1

 olduğu, molekül II için 

2134-2734cm
-1

 olduğu ve molekül III için 2136-2737cm
-1

 olduğu görüldü. DFT/IR‟da, 

titreĢimin aktif olduğu bölge aralıklarının molekül I için 3468-3478cm
-1

 olduğu, 

molekül II için 1337-1350cm
-1

 olduğu ve molekül III için 1352-1365cm
-1

 olduğu 

görüldü. TitreĢimin zayıf olduğu bölge aralıkların ise molekül I için 2100-2763cm
-

1
olduğu, molekül II için 2134-2734cm

-1
 olduğu ve molekül III için 2136-2737cm

-1
 

olduğu görüldü. Burada çok aktif titreĢim piklerin oluĢtuğu noktalar sırasıyla DFT/ IR‟ 

da molekül I için 3472 cm
-1

 olduğu, molekül II için 1343 cm
-1

 olduğu ve molekül III 

için 1358 cm
-1

olduğu görüldü.  DFT/RAMAN‟da molekül I için 3191 cm
-1

 olduğu, 

molekül II için 3178 cm
-1

 olduğu ve molekül III için 1648 cm
-1

 olduğu tespit edildi. 

Yapılan çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit 

(II) ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin HF/RAMAN titreĢiminin aktif 

olduğu bölge aralıkları sırasıyla molekül I için 3340 - 3364cm
-1

,molekül II için 3331-

3346cm
-1

 ve molekül III için 1779-1806 cm
-1

 olduğu görüldü. TitreĢiminin zayıf olduğu 
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bölge aralıkların ise molekül I için 2284 - 2920cm
-1

, molekül II için 2317 - 2900cm
-1

 ve 

molekül III için 2331-2907cm
-1

 olduğu görüldü. HF/IR‟da, titreĢimin aktif olduğu 

bölge aralıklarının sırasıyla I için 1443-1454cm
-1

, II için 1435-1445cm
-1

 ve III için 

1440-1450cm
-1

 olduğu görüldü. TitreĢim sayısının zayıf olduğu bölge aralıklarının ise 

sırasıyla, I için 2284-2921cm
-1

, II için 2317-2900cm
-1

 ve III için 2331-2907cm
-1

 

olduğu görüldü. Bu nedenle çok Ģiddetli titreĢim piklerin oluĢtuğu noktalar HF/ IR‟da, I 

için 1448cm
-1

, II için 1440cm
-1

 ve III için 1445cm
-1

, HF/RAMAN‟da ise, I için 

3348cm
-1

, molekül II için 3337cm
-1

 ve III için 1804cm
-1

 görüldüğü tespiti yapıldı. 

Burada yapılan çalıĢmada Raman ve IR spektrumlarının 0-4000 cm
-1

 aralığındaki 

titreĢim Ģiddetlerinin teorik olarak ölçülen değerlerin grafikleri çizilmiĢtir. Burada 

molekülün karakteristik IR ve RAMAN durumları DFT ve HF yöntemlerinde 

gözlemlendi. Bu gözlem sonucunda aynı dalga sayısı aralıklarında çok benzer 

titreĢimsel özelliklerin meydana geldiği gözlemlendi. 

 

ġekil 3.10 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan Raman spektrumu. 
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ġekil 3.11 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan IR spektrumu. 

 

ġekil 3.12 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan Raman spektrumu. 
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ġekil 3.13 (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan IR spektrumu. 

 

ġekil 3.14 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan Raman spektrumu. 
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ġekil 3.15 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan IR spektrumu. 

 

ġekil 3.16 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan Raman spektrumu. 
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ġekil 3.17 (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan IR spektrumu. 

 

ġekil 3.18 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan Raman spektrumu. 
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ġekil 3.19 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan IR spektrumu. 

 

ġekil 3.20 (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

hesaplanan Raman spektrumu. 
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ġekil 3.21 (p-Karbamoilfenil) Boronik Asit Molekülün HF/6-311+G(2d.p) Yöntemiyle 

Hesaplanan IR Spektrumu. 

3.5. Molekülerin TitreĢim Dalga Sayıları ve ĠĢaretlemeleri 

Molekülerin titreĢim dalga sayıları ve iĢaretlemeleri için yapılan çalıĢmada (o-

Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve (p-

karbamoilfenil) boronik asit (III) moleküleri DFT ve HF metotları kullanarak 

hesaplanan titreĢim frekansların değerleri ile deneysel frekans değerlerinin karĢılaĢtırma 

yapılarak toplam enerji dağılımı yöntemiyle iĢaretleme yapıldı. Bu çalıĢma ile ilgili IR 

ve Raman spektrumların grafiklerinin sırasıyla molekülerin Raman spektrum 

grafiklerinin ġekil 3.10, 3.12, 3.14, 3.16, 3.18 ve ġekil 3.20‟de verildi. Ġnfrared 

spektrum grafiklerinin ise ġekil 3.11, 3.13, 3.15, 3.17, 3.19 ve ġekil 3.21‟ de 

değerleriyle beraber verildi. 

Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II), 

(p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin, OH gerilme titreĢimleri sırasıyla 

3336 – 3473cm
-1

, 3688 - 3839cm
-1

, 3728 - 3880cm
-1

‟de çok güçlü bant hareketlerinin 

oluĢturmasına rağmen çok zayıf Ģiddetli titreĢim pikleri gözlemlenmiĢ olup 

iĢaretlenmesi yapılmıĢtır.  
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Molekül I, II ve III için NH gerilme titreĢimleri sırasıyla 3444 – 3584cm
-1

, 3569 – 3715 

cm
-1

 ve 3794 – 3949cm
-1

„de güçlü titreĢimler olarak gözlenmiĢ olup iĢaretlenme 

yapılmıĢtır.  

Molekül I, II ve III için CH gerilme titreĢimleri ise 3040 -3164cm
-1

, 3049 - 3175cm
-1 

ve 3070 - 3196 cm
-1

„de hem zayıf gerilme titreĢimler hem de güçlü gerilme titreĢimler 

olarak hesaplanmıĢ olup ve iĢaretlenmesi yapıldı. 

Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) 

ve  (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin OH gerilme titreĢim aralıkları, NH 

gerilme titreĢim aralıkları ve CH gerilme titreĢim aralıkların titreĢim değerleri beklenen 

titreĢim değer aralıklarına çok yakın değerlerde oldukları görüldü. 
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Tablo 3.5 (o-karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

Toplam Enerji Dağılımı. 

DFT/6-311+G(2d.p) 

Skala 

Edilen 

(cm
-1

) 

Dalga  

(cm
-1

) 

TED ĠĢaretleme (%) 

3687,8 3838,2 √O1H7(49) √O2H8(51) 

3569,3 3715,0 √NH4(99) 

3443,7 3584,2 √NH5(98) 

3336,7 3472,9 √O1H7(50) √O2H8(49) 

3070,9 3196,2 √C2H2(24) √C6H6(62) 

3061,1 3186,0 √C1H1(17) √C2H2(42) √C6H6(35) 

3049,7 3174,1 √C1H1(75) √C2H2(24) 

3040,0 3164,0 √C2H2(10) √C3H3(86) 

1633,1 1699,7 √O3C7(69) ɣH5NH4(11) 

1566,1 1630,0 √C2C1(28) √C5C6(18) ɣH1C1C6(11) ɣC4C3C2(12) 

1551,7 1615,0 √O3C7(11) ɣH4NH4(70) 

1537,1 1599,8 √C1C6(16) √C2C1(26) √C3C2(11) ɣC3C2C1(10) 

1455,2 1514,5 ɣC2C1C6(20) ɣH2C2C3(28) ɣH3C3C4(17) 

1417,2 1475,0 √C1C6(15) √O1B(10) ɣH2C2C3(15) ɣH3C3C4(30) 

1366,2 1422,0 √O1B(63) 

1328,6 1382,8 √NC7(12) √O2B(11) ɣH7O1B(23) 

1308,8 1362,2 √NC7(25) √C7C5(13) ɣH7O1B(13) 

1253,1 1304,2 √C3C2(13) √C5C6(37) ɣH1C1C6(25) 

1238,7 1289,2 √C3C2(36) ɣH1C1C6(11) ɣH6C6C1(27) 

1150,6 1197,5 √C3C2(12) ɣH8O2B(14) ɣH2C2C3(14) ɣH6C6C1(17) 

1142,7 1189,3 ɣH8O2B(16) ɣH1C1C6(20) ɣH6C6C1(17) 

1118,4 1164,0 √C1C6(19) √C2C1(13) ɣH3C3C4(19) 

1083,6 1127,8 √C1C6(12) ɣH8O2B(14) ɣH4NC7(13) ɣH2C2C3(17) 

1053,5 1096,5 √NC7(18) ɣH4NC7(50) 

1040,8 1083,3 ɣH8O2B(14) ɣC5C6C1(43) 

1021,5 1063,2 √C4C3(64) 

989,0 1029,4 √O2B(44) ɣH7O1B(27) ɣH8O2B(15) 

972,5 1012,2 βH2C2C1C6(65) βH6C6C1C2(12) βC5C6C1C2(12) 

944,0 982,5 βH6C6C1C2(65) βC3C2C1C6(20) 

874,0 909,6 βH3C3C4C5(81) 

835,2 869,3 βH7O1BC4(48) βH8O2BC4(41) 

785,8 817,9 βH1C1C6C5(14) βO3NC5C7(34) βC7C4C6C5(20) 

766,2 797,4 √C7C5(17) ɣC5C6C1(30) 

749,0 779,6 βH1C1C6C5(46) βC5C6C1C2(17) βO2C4O1B(10) βBC3C5C4(10) 

713,4 742,5 βH1C1C6C5(20) βC5C6C1C2(15) βO3NC5C7(35) 

670,9 698,2  ɣC2C1C6(12) ɣC3C2C1(38) 

645,8 672,2 βC5C6C1C2(14) βO2C4O1B(48) 

612,2 637,2 ɣO3C7N(35) ɣC3C2C1(17) 

561,1 584,0 βH5NC7C5(79) 
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Tablo 3.5 (Devamı) 

551,0 573,5 ɣNC7C5(12) 

546,7 569,0 βH7O1BC4(30) βH8O2BC4(37) 

511,9 532,8 ɣNC7C5(12) ɣO2BO1(34) 

444,7 462,8 ɣO1BC4(27) 

395,5 411,6 βC3C2C1C6(31) 

387,2 402,9 NC7C5(11) ɣO2BO1(10) βC4C3C2C1(39) 

349,1 363,4 ɣC2C1C6(11) ɣNC7C5(19) ɣO2BO1(13) 

326,4 339,7 βH4NC7C5(81) 

301,5 313,8 √C7C5(10) √C4B(18) ɣC4C3C2(24) 

236,6 246,3 ɣNC7C5(14) ɣC7C5C6(52) 

225,4 234,6 ɣO1BC4(23) ɣBC4C3(56) 

161,9 168,5 βBC3C5C4(129) βC7C4C6C5(34) 

104,0 108,3 βC3C2C1C6(12) βC4C3C2C1(13) βNC7C5C4(22) βBC3C5C4(19) 

78,1 81,3 βNC7C5C4(19) βO1BC4C3(42) 

57,6 59,9 βNC7C5C4(45) βO1BC4C3(39) 

√: bağ uzunluğu titreĢimi, ɣ:açı titreĢimi, β: dihedral açı titreĢimi 

Tablo 3.6 (m-karbamoil) fenilboronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

Toplam Enerji Dağılımı. 

DFT/6-311+G(2d.p) 

Skala 

Edilen 

(cm
-1

) 

Dalga 

(cm
-1

) 

TED ĠĢaretleme (%) 

3728,0 3880,1 √O1H7(52) √O2H8(48) 

3689,4 3839,9 √O1H7(48) √O2H8(52) 

3565,9 3711,4 √NH5(99) 

3445,7 3586,3 √NH6(99) 

3075,3 3200,7 √C1H1(35) √√C2H2(10) √C3H3(12) √C5H4(42) 

3055,9 3180,6 √C1H1(21) √C2H2(13) √C3H3(34) √C5H4(32) 

3051,9 3176,4 √C1H1(10) √C2H2(62) √C3H3(17) √C5H4(11) 

3011,5 3134,3 √C1H1(33) √C2H2(14) √C3H3(37) √C5H4(15) 

1665,4 1733,3 √O3C7(76) 

1572,4 1636,6 √C3C2(39) ɣH3C3C4(16) ɣC5C6C1(11) 

1555,8 1619,2 ɣH6NH5(70) 

1554,9 1618,4 √C1C6(24) √C2C1(10) √C4C3(23) ɣH1C1C2(10) ɣH2C2C3(10) 

1461,1 1520,7 √C3C2(18) ɣH1C1C2(20) ɣH2C2C3(20) ɣH4C5C6(13) 

1389,4 1446,1 √O1B(12) ɣH1C1C2(17) ɣC5C6C1(21) 

1341,9 1396,6 √O1B(34) √O2B(13) √C4B(12) 

1323,1 1377,1 √C2C1(11) √O1B(27) 

1302,6 1355,8 √C2C1(10) ɣH4C5C6(65) 

1290,1 1342,8 √NC7(17) √√O2B(10) ɣH2C2C3(11) 

1251,8 1302,8 √C2C1(30) √C4C3(27) ɣH4C5C6(10) 

1156,6 1203,8 √C3C2(10) ɣH3C3C4(62) 

1113,2 1158,6 √C5C6(12) ɣC4C3C2(14) 
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Tablo 3.6 (Devamı) 

1091,1 1135,6 ɣH5NC7(13) ɣH2C2C3(28) ɣC5C6C1(15) 

1063,5 1106,9 √C1C6(38) ɣH1C1C2(24) 

1039,1 1081,5 √NC7(29) ɣH5NC7(44) 

986,2 1026,5 √O2B(14) ɣH8O2B(69) 

979,5 1019,4 √C5C6(43) ɣC4C3C2(50) 

965,3 1004,7 βH2C2C1C6(57) βH3C3C4C5(22) 

951,6 990,5 √O2B(24) ɣH7O1B(45) ɣH8O2B(21) 

915,4 952,7 βH2C2C1C6(26) βH3C3C4C5(40) 

903,6 940,5 βH4C5C6C7(71) βC5C6C1C2(12) 

804,1 836,9 √O2B(10) √C7C6(17) √C4B(11)  ɣC3C2C1(22) 

798,9 831,5 βH1C1C6C5(25) βH3C3C4C5(19) βC5C6C1C2(14) βO3NC6C7(13) 

βC7C5C1C6(10) 

735,9 765,9 βO3NC6C7(53) 

685,0 713,0 βH1C1C6C5(43) βC5C6C1C2(20) 

678,8 706,5 ɣC2C1C6(25) ɣC4C3C2(13) 

641,9 668,1 C5C6C1C2(21) O2C4O1B(51) 

604,4 629,0 ɣO3C7N(46) ɣC3C2C1(14) 

554,5 577,1 βH7O1BC4(59) βH6NC7C6(12) 

525,9 547,4 βH7O1BC4(11) βH6NC7C6(61) 

515,9 537,0 ɣC2C1C6(20) ɣO2BO1(38) 

494,5 514,7 ɣNC7C6(26) ɣC7C6C1(10) 

460,6 479,4 βH7O1BC4(12) βH8O2BC4(80) 

413,5 430,3 ɣO1BC4(26) ɣBC4C5(10) 

402,7 419,1 ɣNC7C6(13) ɣO1BC4(10) βC4C3C2C1(26) 

393,1 409,1 ɣNC7C6(10) βC3C2C1C6(53) 

355,8 370,3 √C7C6(21) ɣO3C7N(14) ɣC3C2C1(18) 

308,5 321,1 βH5NC7C6(83) 

297,6 309,8 √C4B(22) ɣC2C1C6(14) ɣO1BO1(32) 

225,2 234,4 ɣNC7C6(16) ɣO1BC4(20) ɣC7C6C1(34) ɣBC4C5(13) 

159,5 166,0 βC4C3C2C1(31) βBC3C5C4(19) βC7C5C1C6(23) 

122,9 128,0 βBC3C5C4(37) βC7C5C1C6(17) 

111,9 116,5 ɣO1BC4(12) ɣC7C6C1(23) ɣBC4C5(41) 

42,8 44,5 βNC7C6C5(89) 

26,2 27,2 βO1BC4C3(92) 

√: bağ uzunluğu titreĢimi, ɣ:açı titreĢimi, β: dihedral açı titreĢimi 
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Tablo 3.7 (p-karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

Toplam Enerji Dağılımı(TED) 

DFT/6-311+G(2d,p) 

Skala 

Edilen 

(cm
-1

) 

Dalga 

(cm
-1

) 
TED ĠĢaretleme (%) 

3727,2 3879,3 √O1H7(52) √O2H8(48) 

3689,3 3839,8 √O1H7(48) √O2H8(52) 

3559,5 3704,7 √NH5(99) 

3440,5 3580,9 √NH6(99) 

3073,1 3198,5 √C2H1(26) √C3H2(17) √C5H3(20) √C6H4(36) 

3063,5 3188,5 √C2H1(47) √C6H4(39) 

3043,1 3167,2 √C3H2(42) √C5H3(44) 

3014,5 3137,5 √C2H1(20) √C3H2(32) √C5H3(30) √C6H4(17) 

1667,5 1735,6 √O3C7(77) 

1583,5 1648,1 √C1C6(51) ɣH3C5C6(21) 

1554,5 1618,0 ɣH6NH5(76) 

1529,1 1591,5 √C2C1(27) √C3C2(12) √C4C3(18) ɣH4C6C1(13) ɣC5C6C1(13) 

1484,5 1545,1 ɣH1C2C3(59) 

1378,7 1435,0 √C2C1(19) √O1B(16) ɣH2C3C4(32) 

1337,7 1392,3 √C3C2(13) √O1B(50) ɣH2C3C4(13) 

1320,0 1373,9 √O2B(20)  √C4B(21) ɣH7O1B(11) 

1304,1 1357,4 √NC7(22) √C7C1(14) ɣO3C7N(10) 

1288,4 1341,0 ɣH4C6C1(68) 

1251,0 1302,0 √C3C2(38) √C4C3(35) 

1170,2 1217,9 √C1C6(21) ɣH3C5C6(72) 

1108,6 1153,8 ɣH1C2C3(13) ɣH2C3C4(12) 

1092,2 1136,8 √C3C2(11) ɣH2C3C4(36) ɣC3C2C1(11) 

1070,6 1114,3 √C5C6(40)  ɣH7O1B(14) 

1043,2 1085,8 √NC7(28) ɣH5NC7(50) 

999,6 1040,4 ɣH1C2C3(13) ɣC3C2C1(49) ɣC5C6C1(14) 

986,8 1027,1 √O2B(12) ɣH8O2B(69) 

956,2 995,3 βH1C2C1C6(33) βH3C5C6C1(11) βH4C6C1C2(42) 

952,9 991,8 √O2B(24) ɣH7O1B(33) ɣH8O2B(12) 

950,0 988,8 ɣH7O1B(10) βH2C3C4C5(24) βH3C5C6C1(21) βC5C6C1C2(12) 

835,5 869,6 βH2C3C4C5(30) βC4C3C2C1(10) βO3NC1C7(14) βC7C2C6C1(13) 

826,8 860,6 βH1C2C1C6(25) βH2C3C4C5(12) βH3C5C6C1(25) βH4C6C1C2(35) 

765,4 796,6 √C5C6(19) √C7C1(11) ɣC2C1C6(16) ɣC4C3C2(10) 

758,3 789,3 βH1C2C1C6(10) βC5C6C1C2(22) βO3NC1C7(24) 

696,4 724,9 βH2C3C4C5(11) βH4C6C1C2(10) βC5C6C1C2(16) βO3NC1C7(40) 

641,0 667,1 √C4B(10) ɣO3C7N(25) βO2C4O1B(10) 

633,6 659,4 βC5C6C1C2(17) βO2C4O1B(47) 

625,8 651,3 ɣC2C1C6(16) ɣC4C3C2(47) ɣC5C6C1(12) 

556,2 578,9 βH7O1BC4(48)  

543,1 565,2 ɣO3C7N(19) ɣO2BO1(16) βH7O1BC4(15) 
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Tablo 3.7 (Devamı) 

522,0 543,3 βH6NC7C1(66) 

486,3 506,1 ɣNC7C1(35) ɣC7C1C6(10) 

459,9 478,6 βH7O1BC4(14) βH8O2BC4(76) 

416,8 433,9 ɣO1BC4(27) ɣBC4C5(14) ᵝC4C3C2C1(15) 

411,7 428,5 √C7C1(17) ɣO3C7N(16) ɣO2BO1(33) 

389,9 405,8 ɣNC7C1(18) ɣO1BC4(18) ᵝC3C2C1C6(12) 

387,4 403,3 βC3C2C1C6(62) 

343,9 357,9 βH5NC7C1(79) βH6NC7C1(11) 

259,5 270,1 √C7C1(13) √C4B(21) ɣC2C1C6(21) ɣO2BO1(20) 

225,2 234,4 ɣNC7C1(12) ɣO1BC4(16) ɣC7C1C6(37) ɣBC4C5(10) 

199,3 207,5 βBC3C5C4(32) βC7C2C6C1(30) 

123,5 128,5 ɣO1BC4(16) ɣC7C1C6(22) ɣBC4C5(47) 

67,4 70,2 βC4C3C2C1(39) βC3C5C4(31) βC7C2C6C1(20) 

55,7 58,0 βNC7C1C2(92) 

22,8 23,7 βBC4C3(94) 

√:bağ uzunluğu titreĢimi, ɣ:açı titreĢimi, β: dihedral açı titreĢimi 

 

Tablo 3.8 (o-karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) yöntemiyle 

Toplam Enerji Dağılımı. 

HF/6-311+G(2d,p) 

Skala 

Edilen 

(cm
-1

) 

Dalga 

(cm
-1

) 
TED ĠĢaretleme (%) 

4007,3 4170,8 √O1H7(48) √O2H8(52) 

3856,0 4013,4 √O1H7(52) √O2H8(48) 

3794,2 3949,0 √NH4(98) 

3664,3 3813,8 √NO5(98) 

3231,1 3362,9 √C2H2(28) √C3H3(11) √C6H6(52) 

3216,3 3347,5 √C2H2(40) √C6H6(47) 

3203,6 3334,3 √C1H1(83) √C2H2(16) 

3190,2 3320,3 √C2H2(16) √C3H3(82) 

1809,3 1883,1 √O3C7(76) 

1706,5 1776,1 √C1C6(39) √C4C3(14) ɣC2C1C6(11) ɣH1C1C6(12)  

1702,0 1771,5 ɣH5NH4(71) 

1673,2 1741,5 √C1C6(14) √C2C1(24) ɣC3C2C1(11) ɣC5C6C1(10) 

1580,9 1645,4 ɣH2C2C3(26) ɣH3C6C1(20) ɣC5C6C1(20) 

1529,7 1592,1 √C2C1(15) ɣH2C2C3(22) ɣH3C6C1(29) 

1450,8 1510,0 √O1B(67) 

1420,9 1478,9 √NC7(34) √C7C5(15) ɣO3C7N(13) 

1391,3 1448,0 √O2B(22) √C4B(16) ɣH7O1B(28)  

1341,5 1396,2 √C4C3(12) ɣH1C1C6(36) ɣH6C6C1(22)  

1265,1 1316,7 √C4C3(11) ɣH1C1C6(17) ɣH2C2C3(11) ɣH6C6C1(35) 
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1198,2 1247,1 √C2C1(23) ɣH3C6C1(21) 

1194,8 1243,6 √C1C6(16) ɣH7O1B(16) ɣH8O2B(10) ɣH2C2C3(13) 

1169,2 1216,9 ɣH4NC7(46)  

1140,3 1186,8 √C3C2(44) √NC7(10) ɣH4NC7(14) 

1133,0 1179,2 √C3C2(11) √C4C3(13) ɣH8O2B(20) ɣH2C2C3(11) ɣC4C3C2(10)  

1110,4 1155,7 ɣH8O2B(34) ɣC4C3C2(33) 

1086,0 1130,4 √C5C6(51)  

1075,8 1119,6 βH2C2C1C6(67) βC5C6C1C2(11) 

1058,1 1101,2 √C5C6(10) √O2B(47) ɣH7O1B(25) 

1047,1 1089,9 βH6C6C1C2(72) βC4C3C2C1(18) 

964,7 1004,0 βH3C3C4C5(83) 

863,5 898,7 βH1C1C6C5(15) βO3NC5C7(47) βC7C4C6C5(12) 

821,4 854,9 βH1C1C6C5(47) 

817,7 851,1 √C7C5(14) ɣC4C3C2(25) 

794,5 826,9 βH7O1BC4(24) βH8O2BC4(18) βH1C1C6C5(14) βO3NC5C7(13) 

768,9 800,3 βH7O1BC4(23) βH8O2BC4(19) βC5C5C1C2(19) 

715,4 744,6 ɣC3C2C1(35) ɣC5C6C1(12) 

697,4 725,9 βC5C6C1C2(12) βO2C4O1B(48) 

655,6 682,4 ɣO3C7N(36) ɣC3C2C1(19) 

596,3 620,6 ɣH5NH4(71) βH5NC7C5(51) 

590,0 614,1 βH5NC7C5(29) 

567,7 590,8 βH7O1BC4(35) βH8O2BC4(47) 

552,9 575,4 ɣO2BO1(39) 

478,4 497,9 ɣO1BC4(26) βC4C3C2C1(10) 

424,5 441,8 βC4C3C2C1(27) 

411,3 428,1 ɣNC7C5(13) βC3C2C1C6(34) 

369,1 384,2 ɣC5C6C1(12) ɣNC7C5(17) ɣO2BO1(14) 

344,4 358,5 βH4NC7C5(85) 

315,4 328,3 √C7C5(11) √C4B(20) ɣC2C1C6(24) ɣO2BO1(10) 

237,8 247,6 ɣNC7C5(11) ɣO1BC4(18) ɣC7C5C6(45) 

225,5 234,7 ɣC7C5C6(13) ɣBC4C3(52) 

172,5 179,5  βBC3C5C4(28)  βC7C4C6C5(35) 

110,9 115,4  βBC3C5C4(25) βC7C4C6C5(13) 

67,5 70,2 βNC7C5C4(41) βO1BC4C3(32) 

58,1 60,5 βNC7C5C4(30) βO1BC4C3(54) 

√:bağ uzunluğu titreĢimi, ɣ:açı titreĢimi, β: dihedral açı titreĢimi 
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Tablo 3.9 (m-karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) metoduyla 

Toplam Enerji Dağılımı. 

HF/6-311+G(2d,p) 

Skala 

Edilen 

(cm
-1

) 

Dalga 

(cm
-1

) 
TED ĠĢaretleme (%) 

4056,6 4222,1 √O1H7(49) √O2H8(51)  

4008,2 4171,7 √O1H7(51) √O2H8(49) 

3784,8 3939,3 √NH5(98) 

3663,1 3812,5 √NH6(98) 

3236,7 3368,7 √C1H1(34) √C2H2(12) √C3H3(14) √C5H4(40)  

3224,5 3356,0 √C1H1(25) √C2H2(22) √C3H3(27) √C5H4(26)  

3205,8 3336,6 √C2H2(56) √C3H3(18) √C5H4(21)  

3171,4 3300,8 √C1H1(36) √C2H2(10) √C3H3(41) √C5H4(12)  

1841,4 1916,5 √O3C7(79)  

1717,8 1787,9 √C1C6(13) √C2C1(28) ɣH6NH5(10) ɣH3C3C4(17) ɣC5C6C1(12)  

1703,2 1772,7 √C2C1(10) ɣH6NH5(61)  

1692,9 1762,0 √C1C6(23) √C4C3(24) ɣH1C1C2(11) ɣH2C2C3(12)  

1579,6 1644,1 √C2C1(19) ɣH1C1C2(19) ɣH2C2C3(20) ɣH4C5C6(14)  

1495,3 1556,4 ɣH1C1C2(17) ɣH2C2C3(11) ɣC5C6C1(23)  

1430,5 1488,9 √NC7(20) √O2B(16) √C4B(10)  

1414,8 1472,6 √O1B(52) ɣH4C5C6(15)  

1399,8 1456,9 ɣH4C5C6(62)  

1383,4 1439,9 √O2B(19) √C4B(16) ɣH7O1B(13) ɣH2C2C3(11)  

1265,0 1316,6 √C2C1(13) ɣH3C3C4(56)  

1202,1 1251,1 √C4C3(20) ɣH7O1B(11) ɣH2C2C3(12)  

1193,1 1241,8 √C5C6(13) ɣH5NC7(30) ɣH3C3C4(10) 

1149,6 1196,6 √C3C2(37) ɣH2C2C3(14)  

1141,4 1188,0 √C1C6(14) √NC7(15) ɣH5NC7(16) ɣH1C1C2(14)  

1125,2 1171,1 √C1C6(20) √C5C6(11) √NC7(17) ɣH5NC7(12) ɣH1C1C2(10)  

1071,6 1115,3 βH2C2C1C6(64) βH3C1C4C5(16)  

1062,3 1105,7 √O2B(16) ɣH7O1B(10) ɣH8O2B(66)  

1043,8 1086,3 √C5C6(43) ɣC4C3C2(48)  

1024,5 1066,3 βH2C2C1C6(18) βH3C3C4C5(46)  

1014,4 1055,8 √O2B(22) ɣH7O1B(39) ɣH8O2B(23)  

1008,9 1050,0 βH4C5C6C7(71) βC5C6C1C2(13)  

857,2 892,1 √O1B(10) √O2B(18) √C4B(10) ɣC3C2C1(22)  

740,9 771,1 βH1C1C6C5(39) βC5C6C1C2(19) βO2C4O1B(17)  

724,7 754,3 βCC2C1C6(24) ɣC4C3C2(12)  

693,8 722,1 βC5C6C1C2(26) βO2C4O1B(45) 

653,8 680,5 ɣO3C7N(45) ɣC3C2C1(15)  

579,3 602,9 βH7O1BC4(38) βH6NC7C6(18)  

553,4 576,0 ɣC2C1C6(19) ɣO2BO1(39)  

550,7 573,2 βH7O1BC4(24) βH6NC7C6(38)  

532,0 553,7 ɣNC7C6(24) ɣC7C6C1(10)  
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471,7 490,9 βH7O1BC4(15) βH8O2BC4(70)  

443,0 461,1 ɣO1BC4(23)  

438,1 456,0 βC3C2C1C6(20) βC4C3C2C1(29)  

426,1 443,5 ɣNC7C6(20) ɣO1BC4(13) βC3C2C1C6(32)  

385,0 400,7 βH5NC7C6(71) βH6NC7C6(16)  

378,9 394,4 √O2B(21) ɣO3C7N(13) ɣC3C2C1(19)  

318,3 331,2 √C4B(25) ɣC2C1C6(14) ɣO2BO1(31)  

242,8 252,7 ɣNC7C6(16) ɣO1BC4(21) ɣC7C6C1(36) ɣBC4C5(13)  

175,4 182,5 βC4C3C2C1(30) βBC3C5C4(18) βC7C5C1C6(24) 

133,1 138,5 βBC3C5C4(40) βC7C5C1C6(18)  

121,2 126,2 ɣO1BC4(12) ɣC7C6C1(23) ɣBC4C5(42)  

66,6 69,3 
βH1C1C6C5(26) βH3C3C4C5(18) βC5C6C1C2(11) βO3NC6C7(19) 

βC7C5C1C6(11) 

50,8 52,9 βNC7C6C5(87) 

29,1 30,3 βO1BC4C3(92)  

0,1 0,1 βH1C1C6C5(13) βO3NC6C7(51)  

√:bağ uzunluğu titreĢimi, ɣ:açı titreĢimi, β: dihedral açı titreĢimi 

Tablo 3.10 (p-karbamoilfenil) boronik asit molekülün HF/6-311+G(2d.p) metoduyla 

Toplam Enerji Dağılımı. 

HF/6-311+G(2d,p) 

Skala 

Edilen 

(cm
-1

) 

Dalga 

(cm
-1

) 
TED ĠĢaretleme (%) 

4065,2 4231,0 √O1H7(49) √O2H8(51) 

4017,6 4181,5 √O1H7(51) √O2H8(49)  

3791,8 3946,5 √NH5(98)  

3667,9 3817,5 √NH6(98)  

3236,9 3369,0 √C2H1(28) √C3H2(16) √C5H3(19) √C6H4(37)  

3227,1 3358,8 √C2H1(49) √C6H4(41)  

3205,9 3336,7 √C3H2(44) √C5H3(47)  

3177,7 3307,3 √C2H1(18) √C3H2(34) √C5H3(31) √C6H4(16) 

1855,2 1930,8 √O3C7(80)  

1732,9 1803,6 √C3C2(49) ɣH3C5C6(20)  

1703,7 1773,2 ɣH6NH5(74)  

1667,4 1735,4 √C1C6(29) √C2C1(11) √C4C3(18) ɣH4C6C1(13) ɣC5C6C1(13)  

1605,9 1671,4 ɣH1C2C3(59)  

1475,7 1535,9 √C1C6(20) ɣH2C3C4(38)  

1418,4 1476,3 √NC7(28) √C7C1(18) ɣO3C7N(12)  

1409,8 1467,4 √O1B(61) ɣH4C6C1(12)  

1388,3 1445,0 √O2B(22) √C4B(21) ɣH7O1B(14)  

1382,6 1439,0 √O1B(10) ɣH4C6C1(60)  

1253,5 1304,6 √C3C2(22) ɣH3C5C6(72)  

1233,4 1283,8 √C2C1(19) √C4C3(29) ɣH2C3C4(21)  

1189,5 1238,0 √C5C6(12) √C7C1(10) ɣC2C1C6(13) ɣH5NC7(17) ɣH1C2C3(15)  
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1148,6 1195,5 √C5C6(12) √C7C1(10) ɣC2C1C6(13) ɣH5NC7(17)  

1135,6 1182,0 √C5C6(12) √C7C1(10) ɣC2C1C6(13) ɣH5NC7(17) ɣH2C3C4(18)  

1132,4 1178,6 √C5C6(12) √C7C1(10)  ɣC2C1C6(13)  ɣH5NC7(17)  

1069,8 1113,4 βH1C2C1C6(26) βH3C5C6C1(13) βH4C6C1C2(35) βC3C2C1C6(11)  

1065,3 1108,8  ɣC2C1C6(46)  ɣH8O2B(12)  ɣH1C2C3(10)  ɣC5C6C1(11)  

1054,9 1097,9 √O2B(14)  ɣC2C1C6(10)  ɣH8O2B(58)  

1049,3 1092,1 βH1C2C1C6(15) βH2C3C4C5(26) βH3C5C6C1(24) βC4C3C2C1(10)  

1002,2 1043,1 √O2B(30)  ɣH7O1B(38)  ɣH8O2B(22)  

924,5 962,2 βH2C3C4C5(41) βH3C5C6C1(19) βO3BC1C7(10) βC7C2C6C1(10)  

914,0 951,3 βH1C2C1C6(32) ᵝH3C5C6C1(13) ᵝH4C6C1C2(40)  

830,8 864,7 βH1C2C1C6(10) βC5C6C1C2(18) βO3BC1C7(33)  

814,0 847,2 √C5C6(21) √C7C1(12)  ɣC3C2C1(10)  ɣC4C3C2(16)  

761,7 792,7 
βH2C3C4C5(12) βH4C6C1C2(12) βC5C6C1C2(17) βO3NC1C7(28) 

βO2C4O1B1(12)  

691,4 719,6  ɣO3C7N(13) βC5C6C1C2(13) βO2C4O1B(32)  

683,7 711,6  ɣO3C7N(18) βC5C6C1C2(14) βO2C4O1B(20)  

664,7 691,8  ɣC3C2C1(49)  ɣC4C3C2(16)  ɣC5C6C1(11)  

586,9 610,8 √O2BO1(11) βH7O1BC4(12)  

572,4 595,7  ɣO3C7N(10)  ɣO2BO1(10) βH7O1BC4(22) βH6NC7C1(14)  

552,4 575,0 βH7O1BC4(23) βH6NC7C1(50)  

523,4 544,8  ɣNC7C1(31)  

470,8 490,0 βH7O1BC4(16) βH8O2BC4(65)  

447,7 466,0  ɣO1BC4(17)  ɣBC4C5(12)  

438,9 456,8 √C7C1(16)  ɣO3C7N(15)  ɣO1BC4(10)  ɣO2BO1(29)  

424,4 441,7 βH8O2BC4(11) βC3C2C1C6(51)  

411,3 428,1  ɣNC7C1(21)  ɣO1BC4(25)  

388,7 404,6 βH5NC7C1(74) βH6NC7C1(15)  

274,4 285,6 √C7C1(13) √C4B(22)  ɣC4C3C2(21)  ɣO2BO1(19)  

242,4 252,3  ɣO1BC4(14)  ɣC7C1C6(36)  

215,7 224,5  ɣNC7C1(11) βBC3C5C4(29) βC7C2C6C1(28)  

131,8 137,2  ɣO1BC4(16)  ɣC7C1C6(22)  ɣBC4C5(47)  

74,5 77,5 βC4C3C2C1(32) βBC3C5C4(34) βC7C2C6C1(22)  

64,7 67,4 βC5C6C1C2(11) 

23,2 24,1 βO1BC4C3(91) 

√: gerilme titreĢimi, ɣ: açı gerilme titreĢimi, β:dihedral açı gerilme titreĢimi 

3.6. Moleküler Elektrostatik Potansiyel (MEP) 

Bu çalıĢmadaki enerji haritalarıyla atom ve atom grupları ya da moleküler yapı 

üzerindeki elektron yoğunluğu olduğu bölgeleri tespiti için, (o-Karbamoilfenil) boronik 

asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) 

molekülerin DFT ve HF metotlarıyla enerji hesaplamaları yapıldı. Burada MEP 

haritaların üç boyutlu (3D) posterleri elde edildi. Bu üç boyutlu posterli molekülerin 
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büyüklüğünü, yük dağılımını ve elektron yoğunluğunu gösteren haritalardır. Elektron 

yoğunluğu ise yüzenin renkli kodlanmıĢ harita posterini gösteren bölgelerdir. Renklerle 

kodlanmıĢ elektrostatik potansiyel yüzey haritası, bir molekülün hesaplanmıĢ elektron 

yoğunluğu yüzeyidir. Bu yüzey alanı, alan olarak adlandırılır ve elektron sayısının 

yaklaĢık olarak alabileceği maksimum mesafe olarak ifade edildi. Bu alan aynı zamanda 

Van der Waals alanı olarak da adlandırılır. MEP, bir molekülün elektrofilik ve 

nükleofilik reaksiyonların gerçekleĢtiği alanlarını belirlemek için kullanılır. Ayrıca 

molekül içi hidrojen bağlarının oluĢumu hakkında bilgi de vermektedir. Bu haritalarda, 

molekül dıĢındaki elektronların diğer molekül elektronlarını çok güçlü bir kuvvetle ittiği 

alanlar kırmızı renkte olup ve çok düĢük potansiyel enerjiye sahiptir. Bu bölge 

elektronegatif potansiyele sahip olduğunu gösterir. Molekül dıĢında elektronların büyük 

bir kuvvetle çekildiği alanlar mavi bölgeler olup ve çok yüksek potansiyel enerjilere 

sahiptirler. Bu bölgeler pozitif yüklü hale gelir.  

Bu çalıĢmada, MEP haritalarında, yüksek kırmızı yoğunluklu bölgeler, elektron 

bakımından çok zengin atomik kümelerde oluĢan nükleofilik bölgelerdir. Mavi rengin 

yoğunluğu çok fazla olduğu bölgelerde de elektron yoğunluğunun çok düĢük olduğu 

atomik gruplarda oluĢan elektrofilik bölgeler olduğu görüldü.[81] 

Yapılan çalıĢmada hesaplanan moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) haritaları ġekil 

3.22, 3.23 ve Ģekil 3.24‟te verilmiĢtir. (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-

Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) moleküler 

incelendiğinde elektron sayısının çok fazla olan bölgeler, oksijen (O) atomun etrafında 

oluĢtuğu görülür. Elektron sayısının çok az olan bölgelerin ise genellikle azot (N) ya da 

hidrojen (H) atomların etrafında oluĢtuğu görülmektedir. 
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ġekil 3.22 (o-karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT ve HF ile 6-311+G(2d,p) 

metotlarıyla hesaplanan MEP haritaları. 
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ġekil 3.23 (m-karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT ve HF ile 6-311+G(2d,p) 

metotlarıyla hesaplanan MEP haritaları. 
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ġekil 3.24 (p-karbamoilfenil) boronik asit molekülün DFT ve HF ile 6-311+G(2d,p) 

metotlarıyla hesaplanan MEP haritaları. 

3.7. HOMO – LUMO Enerji Farkları 

Bu yapılan çalıĢmada HOMO, en dolu moleküler orbital olarak tanımlanır. LUMO, en 

düĢük moleküler yörünge olarak tanımlanır. Bir molekülün diğer molekül türleriyle 

etkileĢimini incelemek için kullanılan yöntemlerden biridir. Bu enerjiler ayrıca sınır 

molekülünün yörüngeleri olarak tanımlanır. Böylece, her molekülün enerjileri en dıĢtaki 

elektron yörüngesini iĢgal eder. HOMO, bir molekülün elektron verme isteğini ifade 

eder. Öte yandan LUMO, bir molekülün elektron alabilme isteğini ifade eder. Bu 

reaksiyonların doğasını açıklamak için HOMO ve LUMO enerjileri kullanıldı. [82-85] 

Burada yapılan çalıĢmada  (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) 

boronik asit (II) ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerinin DFT ve HF ile 

6-311+G(2d,p) yöntemleriyle enerji hesaplamaları yapıldı. I,II ve III molekülerin 

elektronik enerjisi, en yüksek dolu orbital (EHOMO) enerjisi, en düĢük boĢ orbital 

(ELUMO) enerjinin değerleri Tablo 3.11‟ de verildi. Bu tabloda enerji değerlerinin 

arasındaki fark ΔEɡ molekülerin kimyasal kararlı bir yapıda olduğunu görüldü.  
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Buradaki kararlılık molekülerin elektron alıp ya da elektron verebilme Ģekillerine göre, 

HOMO enerjisine sahip molekülerin elektron veren, LUMO enerjisine sahip 

molekülerin elektron alınan kısım olarak bilinmektedir. 

 Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) 

ve (p-Karbamoilfenil) (III) boronik asit molekülerin orbitaller arası enerji farkı ΔEɡ 

(eV) tablo 3.11‟de verildi. Enerji farkları molekül I, II ve III‟e göre hem DFT hem de 

HF‟da I > II > III Ģeklinde olduğu görüldü. Bu çalıĢmada molekül III orbitallerindeki 

elektron transferinin hem DFT hem de HF yöntemlerinde çok yüksek olduğu görülür. 

Burada DFT ve HF yöntemleri kullanılarak yapılan hesaplamaların sonuçlarından HF 

yöntemi kullanılarak hesaplanan enerji farkının çok büyük olduğu görüldü. Bunun 

nedeni, HF yönteminin elektrom – elektron etkileĢimini dikkate alınmamasından 

kaynaklandığı görüldü. 

Tablo 3.11 (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) ve 

(p-Karbamoilfenil) (III) boronik asit molekülerin enerji farkı değerleri. 

DFT/6-311+G(2d,p) 

Moleküler EHOMO(a.u) ELUMO(a.u) ΔEɡ(eV) 

I -0.27 -0.06 5.72 

II -0.26 -0.06 5.59 

III -0.26 -0.07 5.36 

HF/6-311+G(2d,p) 

Moleküler EHOMO(a.u) ELUMO(a.u) ΔEɡ(eV) 

I -0.35 0.05 10.92 

II -0.35 0.04 10.69 

III -0.32 0.04 9.59 

 

Bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) 

ve (p-Karbamoilfenil) (III) boronik asit molekülerin en yüksek dolu ve en düĢük boĢ 

orbitallerinin analizleri sonucu elde edilen üç boyutlu (3D) orbital diyagramları ġekil 

3.25, 3.26, 3.27, 3.28, 3.29 ve ġekil 3.30‟da verilmiĢtir. 
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ġekil 3.25 (o – Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün DFT/6-311+G(2d,p) 

yöntemleriyle HOMO – LUMO yüzey Ģekli ve enerji farkı (ΔEɡ) 

 

 

 

ġekil 3.26 (m – Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün DFT/6-311+G(2d,p) 

yöntemleriyle HOMO – LUMO yüzey Ģekli ve enerji farkı (ΔEɡ). 
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ġekil 3.27 (p – Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün DFT/6-311+G(2d,p) 

yöntemleriyle HOMO – LUMO yüzey Ģekli ve enerji farkı (ΔEɡ). 

 

 

 

ġekil 3.28 (o – Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün HF/6-311+G(2d,p) 

metotlarıyla HOMO – LUMO yüzey Ģekli ve enerji farkı (ΔEɡ). 
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ġekil 3.29 (m – Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün HF/6-311+G(2d,p) 

metotlarıyla HOMO – LUMO yüzey Ģekli ve enerji farkı (ΔEɡ). 

 

 

 

ġekil 3.30 (p – Karbamoilfenil) boronik asit molekülünün HF/6-311+G(2d,p) 

metotlarıyla HOMO – LUMO yüzey Ģekli ve enerji farkı (ΔEɡ). 
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4. TARTIġMA VE SONUÇ 

Bu çalıĢmada, (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) boronik asit (II) 

ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin GAUSSiAN 09W paket 

programıyla DFT/6-31+G(d) yöntemi kullanıldı. Molekülün optimizasyon 

hesaplamaları da hem DFT/6-311+G(2d,p) hemde HF/6-311+G(2d,p) yöntemleri ile 

yapıldı. Optimizasyon sonucunda elde edilen en düĢük enerji konformasyonları 

hesaplandı. Ayrıca bu çalıĢmada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-

Karbamoilfenil) boronik asit (II), (p-karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin 

optimizasyonunda C4-B-O1-H7 ve C4-B-O2-H8 dihedral açıları -180
0
‟ den 180

0
‟ ye 

kadar 10
0
‟lik aralıklarla 36 adımda değiĢtirilerek potansiyel enerji yüzeyleri (PEY) elde 

edildi. Ayrıca yapılan analizlerde potansiyel enerji eğrileri (PEE) DFT/6-31+G(d) 

yöntemi kullanarak hesaplandı. Molekülün potansiyel enerji eğrisi (PEE), C3-C4-B-O2 

molekülün C4-B sigma bağları etrafındaki bükülme (torsiyon) açılarının 10
0
'lük 

aralıklarla 36 adımda -180
0
'den 180

0
'ye kadar değiĢtirilmesiyle hesaplandı. Burada 

molekülün denge durum enerjilerinin, molekül yapılarının, titreĢim frekanslarının, 

elektronik enerji değerlerinin ve doğrusal olmayan optik durumlarının teorik değerleri 

hesaplandı. Akabinde molekülün elektron enerjisi, dipol momenti, HOMO-LUMO 

enerji farkları, polarizebilitelik ve hiperpolarizebilitelik parametreleri, potansiyel enerji 

yüzey (PEY) değerleri ve moleküler elektrostatik potansiyelin (MEP) yüzey haritaları 

hesaplanmıĢtır. 

Bu çalıĢmada, molekülün potansiyel enerji eğrisi üzerinde minimum enerji 

durumlarında, C3-C4-B-O2 molekülün dihedral açısı molekül I‟den molekül III‟e 

gidildikçe düzlemselliğe yaklaĢtığı görüldü. Bu çalıĢmada molekülerin DFT ve HF 

metotları ile yapılan optimizasyon hesaplama sonuçlarında (o-,m-,p- karbamoilfenil) 

boronik asit molekülü C3-C4-B-O2 dihedral açıların DFT metoduyla yapılan 

optimizasyonunda sırasıyla 19.6˚, 4.7˚ ve -179.9˚ olarak hesaplandı. Aynı dihedral açı 

HF metodu ile yapılan optimizasyonda ise -158.5
0
, -173.7

0
 ve 0.4

0
 olarak hesaplandı. 

Bu hesaplamalar sonucunda görüldüğü gibi molekül I değerlerinde molekül III 

değerlerine doğru gidildikçe C3-C4-B-O2‟nin dihedral açısının düzlemselliğe doğru 

yaklaĢtığı görülmektedir. 
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I,II ve III molekülerin konformasyonlarında dipol moment(D) değerleri DFT ve HF ile 

6-311+G(2d,p) yöntemlerinden I. Molekülün değerlerinde III. Molekülün değerlerine 

doğru gidildikçe azaldığını ve büyüklük iliĢkisi I > II > III Ģeklinde olduğu 

görülmüĢtür. Aynı zamanda I. Molekülden III. Moleküle doğru gidildikçe elektronik 

enerji (a.u) değerlerinin ise arttığını ve büyüklük iliĢkisi III > II > I olduğu görüldü. 

Hesaplama sonuçlarında (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) 

boronik asit (II) ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) molekülerin dipol moment 

değerlerinde sırasıyla azalma olduğu görülürken, polarizebilitelik değerlerinin ise arttığı 

görülür. Bu durum literatürdeki bilgilerle uyumlu olduğu görülmüĢtür. Yani dipol 

momenti ile polarizebilitelik değer artıĢının arasında ters bir orantı olduğu 

görülmüĢtür.[86] 

Molekülerin IR ve RAMAM spektrumu 0-4000 cm
-1

 aralıklarında hesaplamaları 

yapıldı. Yapılan hesaplamalar sonucunda molekülerin DFT ve HF„da IR ve RAMAN 

karakteristik durumları gözlemlendiğinde dalgaların aynı değer aralığında çok benzer 

titreĢimler yaptıkları gözlemlendi. Bu titreĢim spektrumları tek bağlı atomlar arasında 

çok zayıf Ģiddetli piklerin oluĢtukları görüldü. Ayrıca iki ya da üç bağlı atomların 

arasında çok Ģiddetli piklerin oluĢtuğu görüldü. Yapılan titreĢim hesaplamaları 

sonucunda her üç molekülünde hem IR hemde Ramanın aktif olduğu görüldü. 

Yapılan çalıĢmada elde edilen moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) haritaların 

çizimi yapılmıĢtır. Burada (o-Karbamoilfenil) boronik asit (I), (m-Karbamoilfenil) 

boronik asit (II) ve (p-Karbamoilfenil) boronik asit (III) moleküleri incelendiğinde 

negatif elektrostatik potansiyel bölgelerinin oksijen (O) atomların etrafında oluĢtuğu 

görüldü.  

Molekülerin elektronik enerjinin farkları (ΔEɡ) DFT metodunda HF metoduna oranla 

düĢük olduğu görüldü. Bu nedenle polarizebilite parametreleri ile ΔEɡ (enerji farkı) ters 

orantı olduğu görüldü. Bu nedenle LUMO – HOMO enerji farkının (ΔEɡ) çok az 

çıkması sonucunda çok kolay elektron alabilme ya da verebilme özelliğinin oluĢtuğu 

görüldü. Bu nedenle polarlanma yüksek oluĢur. Aynı zamanda ΔEɡ (enerji farkı) değeri 

büyük çıkarsa molekülün elektron alması ya da verme durumunda çok zorlaĢtığı 

görülür.  Bunun için de polarlanma çok düĢük çıktığı görüldü.  
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6. EKLER 

Ek Tablo 3.1 (o-,m-,p- Karbamoilfenil) Boronik asit molekülerinin DFT yöntemiyle 

optimize edilmiĢ geometrik parametreler. (bağ uzunlukları ve bağ açıları) 

 Bağ Uzunluğu ( Å ) 

Atomlar  B3LYP/6-311/+G(2d,p) 

 Exp
a 

Orto Meta Para 

C1-C2 1.397(8) 1.388 1.387 1.397 

C1-C6 1.388(8) 1.388 1.397 1.395 

C1-H1  1.084 1.082 1.502 

C2-C3 1.384(8) 1.389 1.391 1.388 

C2-H2  1.084 1.083 1.084 

C3-C4 1.391(8) 1.403 1.400 1.401 

C3-H3  1.082 1.086 1.083 

C4-C5 1.391(8) 1.415 1.401 1.402 

C4-B 1.546(6) 1.591 1.567 1.569 

C5-C6 1.384(8) 1.400 1.394 1.387 

C5-C7  1.503 1.083 1.086 

C6-H6  1.083 1.503 1.082 

C7-N 1.298(7) 1.360 1.368 1.370 

C7-O3 1.246(7) 1.230 1.220 1.219 

B-O1 1.351(8) 1.351 1.366 1.365 

B-O2 1.393(8) 1.374 1.371 1.370 

N-H4  1.006 1.006 1.006 

N-H5  1.008 1.008 1.009 

O1-H7  0.981 0.964 0.964 

O2-H8  0.964 0.961 0.961 

O3-H7  1.696 - - 

 Bağ Açısı (°) 

C2-C1-C6  119.3 120.2 119.0 

C2-C1-H1  120.7 121.4 123.4 

C6-C1-H1  120.0 118.4 117.6 

C1-C2-C3 121.1((5) 119.7 119.9 120.4 

C1-C2-H2  120.3 120.0 120.5 

C3-C2-H2  120.0 120.1 119.1 

C2-C3-C4 120.8(5) 122.6 121.4 121.3 

C2-C3-H3  119.3 118.2 119.6 

C4-C5-H3  118.1 120.4 119.0 

C3-C4-C5 118.2(5) 116.9 117.6 117.4 

C3-C4-B 119.5(8) 115.4 122.7 119.9 

C5-C4-B 122.2(8) 127.7 119.7 122.6 

C4-C5-C6 120.8(5) 120.3 121.7 121.7 

C4-C5-C7  122.7 117.7 120.5 

C6-C5-C7  117.0 120.5 117.9 

C1-C6-C5 121.2(6) 121.2 119.2 120.2 

C1-C6-H6  119.2 117.3 118.5 
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Ek Tablo 3.1 (Devamı) 

C5-C6-H6  119.6 123.5 121.3 

C5-C7-N  115.9 116.8 116.5 

C5-C7-O3  124.1 121.7 121.8 

N-C7-O3 120.8(16) 120.0 121.5 121.6 

C4-B-O1 119.4(13) 119.3 120.2 119.0 

C4-B-O2 121.6(12) 120.7 121.4 123.4 

O1-B-O2 118.9(15) 120.0 118.4 117.6 

C7-N-H4  119.7 119.9 120.4 

C7-N-H5  120.3 120.0 120.5 

H4-N-H5  120.0 120.1 119.1 

B-O1-H7  122.6 121.4 121.3 

B-O2-H8  119.3 118.2 119.6 

 

Ek Tablo 3.2 (o-,m-,p-Karbamoilfenil) Boronik asit molekülerinin HF yöntemiyle 

optimize edilmiĢ geometrik parametreler. (Bağ açıları ve bağ uzunlukları) 

 Bağ Uzunluğu ( Å ) 

Atomlar  HF/6-311/+G(2d,p) 

 Exp
a 

Orto Meta Para 

C1-C2 1.397(8) 1.378 1.378 1.389 

C1-C6 1.388(8) 1.381 1.388 1.388 

C1-H1  1.074 1.072 1.504 

C2-C3 1.384(8) 1.382 1.383 1.384 

C2-H2  1.075 1.074 1.075 

C3-C4 1.391(8) 1.393 1.389 1.394 

C3-H3  1.072 1.077 1.074 

C4-C5 1.391(8) 1.402 1.393 1.395 

C4-B 1.546(6) 1.598 1.575 1.578 

C5-C6 1.384(8) 1.387 1.383 1.382 

C5-C7  1.503 1.073 1.077 

C6-H6  1.074 1.501 1.073 

C7-N 1.298(7) 1.349 1.359 1.361 

C7-O3 1.246(7) 1.202 1.195 1.194 

B-O1 1.351(8) 1.340 1.353 1.353 

B-O2 1.393(8) 1.358 1.357 1.359 

N-H4  0.991 0.991 0.992 

N-H5  0.994 0.994 0.995 

O1-H7  0.949 0.943 0.942 

O2-H8  0.943 0.939 0.939 

O3-H7  1.825 - - 

 Bağ Açısı (°) 

C2-C1-C6  119.4 120.1 119.3 

C2-C1-H1  120.7 121.0 122.9 

C6-C1-H1  120.0 118.9 117.8 
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Ek Tablo 3.2 (Devamı) 

C1-C2-C3 121.1((5) 119.7 119.8 120.2 

C1-C2-H2  120.3 120.0 120.6 

C3-C2-H2  119.9 120.2 119.2 

C2-C3-C4 120.8(5) 122.4 121.5 121.2 

C2-C3-H3  119.1 118.0 119.5 

C4-C5-H3  118.5 120.5 119.3 

C3-C4-C5 118.2(5) 116.9 117.6 117.7 

C3-C4-B 119.5(8) 115.4 122.9 119.6 

C5-C4-B 122.2(8) 127.8 119.5 122.7 

C4-C5-C6 120.8(5) 120.7 121.6 121.6 

C4-C5-C7  122.5 118.0 120.6 

C6-C5-C7  116.8 120.3 117.8 

C1-C6-C5 121.2(6) 120.9 119.3 120.0 

C1-C6-H6  119.3 117.5 119.1 

C5-C6-H6  119.7 123.1 120.9 

C5-C7-N  115.8 117.0 116.5 

C5-C7-O3  123.3 121.4 121.6 

N-C7-O3 120.8(16) 120.9 121.6 122.0 

C4-B-O1 119.4(13) 126.5 118.3 118.3 

C4-B-O2 121.6(12) 115.6 124.3 124.1 

O1-B-O2 118.9(15) 117.9 117.4 117.5 

C7-N-H4  121.0 120.4 120.5 

C7-N-H5  117.1 115.4 115.9 

H4-N-H5  118.6 116.9 117.0 

B-O1-H7  114.5 113.3 113.4 

B-O2-H8  112.1 116.5 116.6 
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Ek Tablo 3.3 (o-,m-,p-Karbamoilfenil) Boronik asit molekülerinin DFT metoduyla 

optimize edilmiĢ geometrik parametreler. (Dihedral açısı) 

 Dihedral Açı (°)     

Atomlar  B3LYP/6-311/+G(2d,p) 

 Exp
a 

Orto Meta Para 

C6-C1-C2-C3  0.8 -0.6 -0.5 

C6-C1-C2-H2  -179.3 179.5 177.4 

H1-C1-C2-C3  -179.0 179.3 -179.6 

H1-C1-C2-H2  0.8 -0.6 -1.7 

C2-C1-C6-C5  -1.3 0.9 0.9 

C2-C1-C6-H6  -179.0 -179.8 -179.0 

H1-C1-C6-C5  178.6 -179.0 -180.0 

H1-C1-C6-H6  0.9 0.3 0.2 

C1-C2-C3-C4  0.8 -0.2 -19.5 

C1-C2-C3-H3  -179.4 179.7 159.4 

H2-C2-C3-C4  -179.0 179.8 161.4 

H2-C2-C3-H3  0.8 -0.3 -19.7 

C2-C3-C4-C5  -2.0 0.6 -0.2 

C2-C3-C4-B  177.9 -179.3 179.4 

H3-C3-C4-C5  178.2 -179.3 -178.1 

H3-C3-C4-B  -1.9 0.8 1.5 

C3-C4-C5-C6  1.6 -0.3 0.4 

C3-C4-C5-C7  -179.1 -178.5 -179.9 

B-C4-C5-C6  -178.3 179.6 -179.2 

B-C4-C5-C7  1.0 1.4 0.5 

C3-C4-B-O1  -158.1 -175.2 0.0 

C3-C4-B-O2  19.6 4.7 -179.9 

C5-C4-B-O1  21.8 4.9 -179.6 

C5-C4-B-O2  -160.5 -175.2 0.4 

C4-C5-C6-C1  0.0 -0.4 3.2 

C4-C5-C6-H6  177.7 -179.7 -176.8 

C7-C5-C6-C1  -179.3 177.7 -177.2 

C7-C5-C6-H6  -1.6 -1.5 2.8 

C4-C5-C7-N  141.7 165.2 -0.7 

C4-C5-C7-O3  -40.5 -15.8 179.2 

C6-C5-C7-N  -39.0 -15.5 179.3 

C6-C5-C7-O3  138.8 163.5 -0.8 

C5-C7-N-H4  -14.8 -17.4 -20.2 

C5-C7-N-H5  -177.0 -173.3 -172.7 

O3-C7-N-H4  167.3 163.6 161.0 

O3-C7-N-H5  5.1 7.7 8.4 

C4-B-O1-H7  -3.3 -179.2 -179.5 

O2-B-O1-H7  179.0 0.9 0.4 

C4-B-O2-H8  -177.2 1.7 1.1 

O1-B-O2-H8  0.7 -178.3 -178.9 
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Ek Tablo 3.4 (o-,m-,p-Karbamoilfenil) Boronik asit molekülerinin HF metoduyla 

optimize edilmiĢ geometrik parametreler. (Dihedral açısı) 

 Dihedral Açı (°) 

Atomlar  HF/6-311/+G(2d,p) 

 Exp
a 

Orto Meta Para 

C6-C1-C2-C3  0.6 -0.8 -0.6 

C6-C1-C2-H2  -179.3 179.4 177.6 

H1-C1-C2-C3  -179.5 179.2 -179.6 

H1-C1-C2-H2  0.6 -0.7 -1.4 

C2-C1-C6-C5  -1.5 0.9 1.0 

C2-C1-C6-H6  -179.8 -179.9 -178.9 

H1-C1-C6-C5  178.6 -179.0 -179.9 

H1-C1-C6-H6  0.3 0.1 0.2 

C1-C2-C3-C4  1.3 0.0 -23.6 

C1-C2-C3-H3  -179.0 179.9 155.5 

H2-C2-C3-C4  -178.8 179.9 157.4 

H2-C2-C3-H3  0.9 -0.3 -23.5 

C2-C3-C4-C5  -2.1 0.6 -0.1 

C2-C3-C4-B  178.4 -179.4 179.5 

H3-C3-C4-C5  178.2 -179.2 -178.4 

H3-C3-C4-B  -1.4 0.8 1.3 

C3-C4-C5-C6  1.1 -0.5 0.4 

C3-C4-C5-C7  -179.6 -178.8 -180.0 

B-C4-C5-C6  -179.4 179.5 -179.3 

B-C4-C5-C7  -0.1 1.1 0.4 

C3-C4-B-O1  -157.1 -173.7 0.1 

C3-C4-B-O2  21.0 6.3 -179.9 

C5-C4-B-O1  23.4 6.3 -179.6 

C5-C4-B-O2  -158.5 -173.7 0.4 

C4-C5-C6-C1  0.7 -0.3 4.2 

C4-C5-C6-H6  178.9 -179.4 -175.7 

C7-C5-C6-C1  -178.6 178.0 -176.1 

C7-C5-C6-H6  -0.4 -1.1 4.0 

C4-C5-C7-N  135.5 162.6 -0.8 

C4-C5-C7-O3  -46.7 -18.4 179.1 

C6-C5-C7-N  -45.1 -18.3 179.2 

C6-C5-C7-O3  132.7 160.7 -0.9 

C5-C7-N-H4  -16.5 -22.4 -22.0 

C5-C7-N-H5  -175.7 -171.6 -172.7 

O3-C7-N-H4  165.6 158.6 158.8 

O3-C7-N-H5  6.5 9.4 8.2 

C4-B-O1-H7  -1.2 -179.0 -179.4 

O2-B-O1-H7  -179.2 1.0 0.6 

C4-B-O2-H8  -177.1 2.5 1.7 

O1-B-O2-H8  1.1 -177.5 -178.2 
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Ek Tablo 3.5. (o-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün frekans değerleri (cm
-1

)  

 

 (o-Karbamoilfenil) boronik asit/DFT (o-Karbamoilfenil) boronik asit/HF 

 SE. Frekans Frekans IR Raman  SE. Frekans Frekans IR Raman  

1 57,92 59,90 3,22 1,95 58,47 60,46 2,36 1,07 

2 78,62 81,31 1,96 0,31 67,91 70,23 3,75 0,36 

3 104,71 108,29 0,33 3,17 111,60 115,41 0,65 3,15 

4 162,93 168,49 3,59 2,56 173,58 179,50 3,91 2,69 

5 226,89 234,63 6,04 0,12 226,99 234,74 21,12 0,46 

6 238,14 246,27 22,51 0,80 239,38 247,55 2,71 0,20 

7 303,44 313,80 14,58 1,75 317,48 328,31 8,44 1,58 

8 328,49 339,70 152,18 0,61 346,65 358,48 194,03 0,83 

9 351,37 363,36 2,51 1,85 371,48 384,15 2,85 2,11 

10 389,65 402,95 2,84 0,89 413,97 428,09 5,25 0,69 

11 398,05 411,64 0,66 3,04 427,26 441,85 0,30 3,48 

12 447,57 462,85 8,39 2,21 481,44 497,87 13,14 1,77 

13 515,24 532,82 26,77 1,98 556,43 575,41 40,99 1,86 

14 550,25 569,03 61,95 2,18 571,35 590,85 90,78 1,23 

15 554,58 573,50 18,41 2,63 593,86 614,12 1,15 2,71 

16 564,72 583,99 2,62 1,05 600,13 620,61 10,49 0,64 

17 616,17 637,20 11,17 1,30 659,88 682,40 12,70 1,24 

18 649,97 672,16 84,37 1,29 701,95 725,90 90,52 1,91 

19 675,20 698,24 4,82 16,19 720,06 744,63 10,63 14,79 

20 718,02 742,52 36,79 0,35 773,86 800,27 29,33 0,41 

21 753,87 779,59 20,91 1,16 799,60 826,88 160,52 1,15 

22 771,12 797,43 3,58 1,18 823,00 851,09 3,06 1,16 

23 790,91 817,90 7,29 0,78 826,69 854,90 14,63 1,55 

24 840,58 869,27 90,39 0,96 869,06 898,72 6,35 1,39 

25 879,60 909,62 1,53 0,72 970,91 1004,04 1,30 1,07 

26 950,08 982,50 1,13 0,30 1053,90 1089,86 2,06 0,23 

27 978,76 1012,16 2,10 0,08 1064,90 1101,24 128,21 5,28 

28 995,43 1029,40 150,38 1,74 1082,70 1119,65 0,89 0,56 

29 1028,07 1063,15 7,92 45,97 1093,05 1130,36 27,25 38,98 

30 1047,55 1083,30 4,67 0,68 1117,53 1155,67 18,47 0,33 

31 1060,32 1096,50 4,02 8,31 1140,33 1179,24 17,61 2,07 

32 1090,57 1127,79 19,09 3,21 1147,65 1186,82 20,40 12,60 

33 1125,59 1164,01 2,38 3,58 1176,72 1216,88 21,52 2,86 

34 1150,05 1189,29 28,48 9,60 1202,52 1243,55 51,05 4,92 

35 1157,99 1197,50 24,25 10,32 1205,93 1247,08 7,77 7,17 

36 1246,68 1289,23 1,63 2,47 1273,25 1316,70 1,70 0,24 

37 1261,19 1304,23 11,40 2,54 1350,14 1396,22 9,02 0,46 

38 1317,24 1362,19 375,35 10,90 1400,25 1448,03 582,51 2,18 

39 1337,16 1382,80 331,68 18,20 1430,06 1478,87 271,20 7,81 

40 1375,06 1421,99 201,23 2,74 1460,18 1510,01 293,16 0,79 

41 1426,30 1474,97 54,02 1,08 1539,52 1592,06 42,36 0,06 

42 1464,54 1514,52 12,60 5,99 1591,10 1645,40 5,78 1,16 
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Ek Tablo 3.5 (Devamı) 

43 1547,05 1599,84 22,18 18,23 1684,00 1741,47 16,78 11,75 

44 1561,67 1614,96 143,92 15,10 1713,03 1771,48 153,21 6,00 

45 1576,25 1630,05 11,17 42,64 1717,52 1776,13 29,07 41,39 

46 1643,65 1699,75 376,19 31,21 1820,96 1883,10 502,40 16,14 

47 3059,57 3163,98 0,34 52,11 3210,78 3320,35 1,00 52,66 

48 3069,34 3174,08 9,27 81,15 3224,29 3334,33 12,92 74,63 

49 3080,90 3186,04 11,83 134,47 3237,06 3347,52 14,39 123,64 

50 3090,75 3196,23 7,68 170,99 3251,96 3362,93 6,87 125,03 

51 3358,27 3472,88 601,28 75,97 3687,96 3813,81 80,86 121,28 

52 3465,90 3584,18 51,98 158,09 3818,72 3949,03 57,51 37,51 

53 3592,37 3714,96 44,37 51,03 3880,93 4013,37 382,21 33,07 

54 3711,57 3838,23 73,87 171,69 4033,13 4170,76 125,73 119,64 

 

Ek Tablo 3.6. (m-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün frekans değerleri (cm
-1

) 

 

 (m-Karbamoilfenil) boronik asit/DFT (m-Karbamoilfenil) boronik asit/HF 

 SE. Frekans Frekans IR Raman  SE. Frekans Frekans IR Raman  

1 26,32 27,22 1,84 0,07 0,08 0,08 15,16 0,09 

2 43,08 44,55 11,06 0,70 29,26 30,25 2,55 0,07 

3 112,63 116,47 4,46 0,51 51,17 52,92 10,38 0,56 

4 123,73 127,95 0,37 1,48 67,00 69,29 15,39 95,71 

5 160,57 166,05 1,60 2,34 121,99 126,15 3,95 0,33 

6 226,70 234,44 8,17 0,27 133,97 138,54 0,27 1,61 

7 299,53 309,76 8,48 4,36 176,52 182,55 2,19 2,56 

8 310,47 321,07 163,00 1,43 244,35 252,69 5,64 0,12 

9 358,08 370,30 1,01 1,60 320,31 331,24 9,36 4,54 

10 395,60 409,10 19,26 0,83 381,37 394,38 2,28 1,69 

11 405,28 419,11 4,20 0,27 387,46 400,68 174,71 1,56 

12 416,12 430,32 14,14 0,47 428,90 443,53 26,10 1,02 

13 463,58 479,40 125,91 1,28 440,92 455,96 1,98 0,12 

14 497,73 514,72 6,29 0,65 445,89 461,10 40,39 0,25 

15 519,27 536,99 33,00 2,89 474,71 490,91 116,57 0,90 

16 529,34 547,40 23,47 0,39 535,45 553,72 6,91 0,96 

17 558,07 577,11 8,86 1,29 554,29 573,21 68,38 0,61 

18 608,27 629,03 28,88 1,00 556,98 575,99 27,63 2,18 

19 646,03 668,07 60,73 0,02 583,04 602,94 10,82 1,34 

20 683,14 706,45 11,03 14,84 658,01 680,46 37,25 0,82 

21 689,46 712,99 59,09 0,45 698,30 722,13 69,29 0,08 

22 740,66 765,94 12,29 0,47 698,30 722,13 754,28 771,12 

23 804,06 831,50 4,79 0,75 729,39 754,28 15,39 15,16 

24 809,24 836,86 0,32 0,72 745,67 771,12 95,71 0,09 

25 909,43 940,46 0,96 0,25 1015,38 1050,04 0,69 0,49 

26 921,29 952,73 2,73 0,17 1020,91 1055,75 124,96 2,09 

27 957,77 990,45 127,89 6,00 1031,10 1066,28 8,41 2,11 

28 971,55 1004,71 2,02 0,06 1050,49 1086,33 0,53 40,17 
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Ek Tablo 3.6. (Devamı) 

29 985,79 1019,43 0,61 40,44 1069,20 1105,69 164,03 1,49 

30 992,61 1026,48 155,54 2,37 1078,48 1115,29 1,41 0,07 

31 1045,82 1081,51 15,42 5,26 1132,46 1171,11 10,03 1,36 

32 1070,37 1106,90 0,81 8,04 1148,78 1187,99 23,81 3,65 

33 1098,12 1135,60 14,92 4,62 1157,07 1196,55 16,31 5,94 

34 1120,41 1158,64 40,77 12,06 1200,83 1241,81 13,79 9,90 

35 1164,07 1203,79 0,25 3,30 1209,85 1251,14 23,20 7,20 

36 1259,85 1302,85 6,16 4,34 1273,12 1316,57 0,35 0,27 

37 1298,47 1342,78 453,69 6,44 1392,35 1439,87 627,13 3,27 

38 1311,03 1355,77 45,69 3,54 1408,84 1456,92 20,02 0,94 

39 1331,68 1377,12 43,76 28,56 1423,96 1472,55 78,44 2,44 

40 1350,51 1396,60 368,01 16,08 1439,78 1488,91 403,40 14,41 

41 1398,37 1446,09 109,11 2,66 1505,00 1556,36 124,63 1,43 

42 1470,54 1520,72 8,00 1,30 1589,81 1644,07 2,06 0,55 

43 1564,98 1618,39 23,15 41,66 1703,84 1761,98 3,29 16,50 

44 1565,80 1619,23 110,95 5,08 1714,20 1772,70 115,35 13,63 

45 1582,55 1636,56 32,45 46,40 1728,91 1787,91 70,94 39,53 

46 1676,12 1733,32 348,25 44,04 1853,26 1916,51 488,81 23,94 

47 3030,91 3134,34 24,05 85,81 3191,84 3300,77 23,41 68,79 

48 3071,62 3176,44 14,36 96,00 3226,49 3336,60 17,41 105,29 

49 3075,66 3180,62 1,86 66,33 3245,27 3356,02 2,70 45,34 

50 3095,10 3200,72 3,61 112,61 3257,56 3368,73 2,84 93,11 

51 3467,92 3586,26 41,65 156,33 3686,71 3812,52 58,38 114,93 

52 3588,95 3711,43 42,87 46,99 3809,26 3939,25 50,09 34,64 

53 3713,22 3839,94 87,10 173,07 4034,07 4171,74 144,00 118,85 

54 3752,02 3880,07 43,55 47,93 4082,77 4222,10 73,62 34,24 
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Ek Tablo 3.7. (p-Karbamoilfenil) boronik asit molekülün frekans değerleri (cm
-1

)  

 (p-Karbamoilfenil) boronik asit/DFT (p-Karbamoilfenil) boronik asit/HF 

 SE. Frekans Frekans IR Raman  SE. Frekans Frekans IR Raman  

1 22,90 23,69 6,00 0,45 23,30 24,10 7,50 0,40 

2 56,08 57,99 5,62 1,06 23,30 24,10 7,50 0,40 

3 67,87 70,19 0,95 0,12 65,13 67,35 4,87 1,03 

4 124,30 128,54 6,67 0,10 65,13 67,35 4,87 1,03 

5 200,62 207,46 2,40 2,41 74,99 77,55 1,50 0,09 

6 226,63 234,37 1,37 0,47 74,99 77,55 1,50 0,09 

7 261,18 270,10 1,22 4,11 276,21 285,63 1,35 4,18 

8 346,10 357,92 172,33 1,27 391,25 404,60 198,00 1,83 

9 389,95 403,25 7,70 0,11 413,93 428,05 14,49 0,08 

10 392,42 405,81 11,99 0,07 427,14 441,72 27,20 0,17 

11 414,31 428,45 18,92 0,32 441,75 456,82 21,77 0,48 

12 419,54 433,85 7,23 0,36 450,64 466,02 7,33 0,31 

13 462,85 478,65 144,17 0,97 473,79 489,96 152,92 0,86 

14 489,43 506,13 7,31 1,00 526,80 544,77 13,30 1,26 

15 525,39 543,32 9,53 1,32 556,01 574,98 14,83 1,62 

16 546,56 565,21 20,76 1,90 576,07 595,73 33,11 0,39 

17 559,76 578,87 21,59 1,01 576,07 595,73 33,11 0,39 

18 629,79 651,29 3,00 5,98 590,65 610,81 39,36 0,84 

19 637,69 659,45 59,34 0,19 590,65 610,81 39,36 0,84 

20 645,10 667,12 47,18 1,11 668,74 691,56 1,28 7,05 

21 700,93 724,86 55,05 0,41 668,74 691,56 1,28 7,05 

22 763,24 789,28 4,09 2,14 819,22 847,17 3,82 31,47 

23 770,30 796,58 2,20 29,38 836,14 864,67 14,98 1,82 

24 832,16 860,56 1,32 0,74 919,91 951,30 4,07 0,79 

25 840,90 869,60 13,46 0,21 930,48 962,23 10,08 0,84 

26 956,12 988,75 26,69 0,27 1008,69 1043,11 102,07 1,15 

27 959,04 991,76 79,98 1,03 1056,09 1092,13 0,64 0,16 

28 962,42 995,26 1,62 0,05 1061,66 1097,89 172,96 1,53 

29 993,20 1027,09 181,49 2,36 1072,19 1108,78 14,81 0,53 

30 1006,02 1040,35 5,26 0,56 1076,68 1113,43 0,12 0,02 

31 1049,93 1085,76 12,63 7,02 1139,75 1178,64 4,56 13,79 

32 1077,52 1114,29 26,02 50,42 1142,97 1181,97 4,37 0,45 

33 1099,30 1136,81 0,28 1,43 1156,05 1195,50 64,39 23,39 

34 1115,73 1153,81 52,10 6,35 1197,17 1238,02 27,90 8,39 

35 1177,71 1217,90 6,60 6,13 1241,41 1283,77 53,84 0,11 

36 1259,06 1302,03 44,70 0,22 1261,55 1304,60 5,35 4,60 

37 1296,73 1340,98 34,50 5,47 1391,54 1439,03 65,33 2,30 

38 1312,57 1357,36 525,11 9,40 1397,31 1444,99 817,84 1,91 

39 1328,52 1373,86 177,46 45,22 1418,94 1467,36 258,50 0,44 

40 1346,36 1392,30 186,68 3,48 1427,57 1476,29 59,21 15,61 

41 1387,60 1434,95 107,78 2,88 1485,23 1535,91 111,97 1,35 

42 1494,07 1545,05 23,02 0,55 1616,22 1671,38 23,18 0,03 

43 1538,98 1591,50 26,22 3,81 1678,16 1735,43 24,39 1,69 

44 1564,58 1617,97 148,29 10,76 1714,67 1773,18 172,94 2,88 
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Ek Tablo 3.7 (Devamı) 

45 1593,72 1648,10 3,07 184,62 1744,12 1803,64 7,19 123,72 

46 1678,30 1735,58 326,95 58,69 1867,13 1930,85 487,81 33,18 

47 3033,98 3137,52 29,36 87,57 3198,18 3307,32 30,55 73,40 

48 3062,72 3167,23 5,49 50,81 3226,63 3336,74 5,05 45,96 

49 3083,24 3188,46 6,20 95,31 3247,94 3358,78 7,69 90,87 

50 3092,94 3198,49 1,67 92,61 3257,83 3369,01 1,88 84,54 

51 3462,70 3580,87 44,43 171,31 3691,54 3817,52 64,34 123,61 

52 3582,48 3704,73 38,66 53,52 3816,26 3946,50 50,40 38,88 

53 3713,09 3839,80 90,46 196,85 4043,48 4181,47 151,39 128,93 

54 3751,28 3879,30 42,63 46,03 4091,39 4231,02 74,47 32,04 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


