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Özet 

Bu çalışmada 2‐amino‐4‐(4‐klorofenil)‐5,6[H]kinolin‐3‐karbonitril kristalinin moleküler yapısı  tek kristal 

X‐ışını  kırınımı  yöntemiyle  deneysel  olarak  incelenmiştir.  Teorik  hesaplamalarda,  gaz  fazında  izole 

edilmiş molekülün  kararlı  yapısı  6‐31G(d,p)  baz  seti  ve  B3LYP  fonksiyoneli  ile  Yoğunluk  Fonksiyoneli 

Teorisi  (DFT) kullanılarak yürütülmüştür. Moleküler elektrostatik potansiyel  (MEP),  sınır orbital  (FMO) 

analizi hesapsal süreçten elde edilmiştir. Bu hesaplamalara ilave olarak, bileşiğin çizgisel olmayan optik 

(NLO) özellikleri üzerine çözücü etkisi araştırılmıştır.  

 

A Density Functional Study for Nonlinear Optical Properties of A 
Biologically Active Quinoline Derivative in Different Media 
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Abstract 

In  this  work,  molecular  structure  of  2‐amino‐4‐(4‐chlorophenyl)‐5,6[H]quinoline‐3‐carbonitrile,  has 

been characterized experimentally by X‐ray single‐crystal determination. In the theoretical calculations, 

the stable structure geometry of the isolated molecule in gas phase was investigated under framework 

of  density  functional  theory  (DFT)  with  B3LYP/6‐31G(d,p). Molecular  electrostatic  potential  (MEP), 

frontier molecular  orbital  (FMO)  analysis were  obtained  from  computational  process.  In  addition  to 

these calculations, we were investigated solvent effects on the nonlinear optical properties (NLO) of the 

title compound. 
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1. Giriş 

Kinolin  türevleri  anti‐viral  (Bedoya  ve  ark,  2010), 
anti‐parasitik  (Asiri  ve  ark,  2013),  anti‐malaryal 
(Zeigler ve ark, 2001) özelliklerinden dolayı yaygın 
olarak  çalışılan  heterohalkalı  molekül 
sınıfındadırlar. Kinolinler iyi elektron hareketliliğine,  
iyi  termal  ve  oksidatif  kararlılığa,  yüksek 
fotoluminesans  verimliliğine  ve  iyi  derecede  film 
şekillendirme  özelliklerine  sahiptir  ki  bunların 
kullanımı  organik  ışık  emisyon  diyotlarda  (OLEDs) 
önemlidir  (Chen ve  Jianmin Shi, 1998). Kinolinlerin 
iyi  çizgisel  olmayan  optik  özelliğe  sahip  olmaları 
nedeniyle  PhOLEDs  (fosforesan  organik  ışık 
emisyon diyotlar) için kullanımına iyi derecede aday 
oldukları  rapor  edilmiştir  (Park  ve  ark,  2013; 
Yamaguchi ve ark, 1988).  

Son  yıllarda,  yoğunluk  fonksiyoneli  teorisi  (DFT) 
teorik modellemede  yaygın  bir  kullanıma  sahiptir. 
Daha  iyi  değiş  tokuş  korelasyon  fonksiyonellerinin 
geliştirilmesi  hesapsal  maliyeti  düşürerek  birçok 
moleküler  özelliğin  hesaplanmasına  olanak 
sağlamıştır.  Literatürdeki  kaynaklar,  DFT'  nin 
geometri,  dipol  moment,  titreşim  frekansları  gibi 
birçok  özelliği  elde  etmede  deneysel  değerlere 
oldukça yakın sonuçlar verdiğine  işaret etmektedir 
(De  Proft  ve  Geerlings,  2001;  Fitzgerald  ve 
Andzelm, 1991). 
Bu  çalışmada  X‐ışını  kırınımı  deneyi  ile moleküler 
yapısı  belirlenen  2‐amino‐4‐(4‐klorofenil)‐
5,6[H]kinolin‐3‐karbonitril bileşiğinin gaz fazında ve 
farklı  çözücü  ortamlarda  çizgisel  olmayan  optik 
(NLO) özellikleri, moleküler elektrostatik potansiyel 
haritası  (MEP),  sınır  orbitaller  (FMOs)  B3LYP/6‐
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31G(d,p) baz seti kullanılarak Yoğunluk Fonksiyoneli 
Teorisi  (DFT)  ile  hesaplanıp  yorumlanmıştır.  Bu 
çalışma  sonucunda  elde  edilen  verilerin 
araştırmacılara  kinolin  bileşiklerinin  moleküler 
özellikleri hakkında ışık tutacağı düşünülmektedir. 
 

2. Materyal ve Metot 

2.1.  Sentez  
 
0,5  g  1‐tetralon,  (1  mol),  malononitril  (1,2  mol), 
amonyum  asetat  (10  mol)  toluen  içersinde 
çözülerek bir gün boyunca reflüks edildi. Reaksiyon 
bittikten  sonra  kalıntı  CHCl3‐su  veya  CH2Cl2‐su  ile 
ekstrakte  edildi.  Elde  edilen  ürün  etanol‐eter, 
asetonitril  ile  kristallendirme  işlemine  tabi  tutuldu 
(verim = %97; erime noktası = 379‐382 K) 
 
2.2.  Kristalografi 
 
Bileşiğin,   boyutları 0.11X 0.13X 0.14 mm olan sarı 
renkli  tek  kristalinin  X‐ışını  şiddet  verileri  Bruker 
APEX‐II  CCD  difraktometresi  ile  0.71073  Å  dalga 
boylu  MoKα  ışınları  kullanılarak  oda  sıcaklığında 
(296  K)  elde  edilmiştir.  Elde  edilen  veriler 
doğrultusunda  kristalin  monoklinik  P21/n  uzay 
gurubunda  olduğu  anlaşılmıştır.  Toplam  102385 
yansımadan 8148'  inin bağımsız yansımalar olduğu 
saptanmıştır.  Soğurma  düzeltmesi  uygulandıktan 

sonra  I>2(I)  koşulunu  sağlayan  6606  yansıma 
gözlenen  yansıma  olarak  alınıp  WinGX  (Farrugia, 
1999)  programı  içerisinde  bulunan  SHELXS  97 
(Sheldrick, 1997) yapı çözümleme yazılımı ile direkt 
yöntemler  kullanılarak  yapı  çözülmüştür.  Arıtımda 
SHELXL  97  (Sheldrick,  1997)  yazılımı  kullanılmıştır 
ve  arıtımda  kullanılan  parametre  sayısı  423'  tür. 
Arıtımda  en  küçük  kareler  ve  fark‐Fourier 
yöntemleri  kullanılmıştır.  Arıtımın  ilk  aşamasında 
atomların  konumlarının  daha  duyarlı  hale  gelmesi 
ve eksik atomların belirlenmesi için izotropik arıtım 
yapılmıştır.  Arıtım  sonunda  hidrojen  atomları 
dışında  eksik  atom  olmadığı  görülmüş  ve 
anizotropik arıtım yapılmıştır. Hidrojen atomlarının 
arıtımında  riding model  kullanılarak,  aromatik C‐H 
bağ  uzunluğu  0.93  Å  olarak  sabitlenmiştir.  Arıtım 
sonucunda  R=0.0797  ve  S=1.1130  olarak 
bulunmuştur.  Veri  toplama  ve  arıtım  detayları 
Tablo 1 de verilmiştir. 
 
 
 
Tablo  1.  2‐amino‐4‐(4‐klorofenil)‐5,6[H]kinolin‐3‐
karbonitril  bileşiğine  ait  X‐ışını  kırınım  deneyi  ve  yapı 
arıtım verileri 

Formül Ağırlığı (a. k. b.) 329.78 

Renk/Şekil Sarı/prizma 

Kristal Sistemi Monoklinik 

Uzay Grubu P21/n 

a(Å); b(Å); c(Å) 11.9476(10);8.0469(6);34.183(2) 

 (o) ;  (o) ;  (o)  90;90.213(2);90 

Birim hücrenin hacmi (Å3) 3286.3(4) 

Z 8 

Hes. yoğunluk (gcm‐3) 1.333 

F000 1360 

Tmin; Tmaks. 0.9676; 0.9744 

Kristal boyutları (mm) 0.11x 0.13x 0.14 

Monokramatör Grafit 

Sıcaklık (K) 296 

Toplam yansıma sayısı 102385 

Bağımsız yansıma sayısı 8148 

Gözlenen yansıma sayısı  6606 

Rint 0.044 

h, k, l aralığı -1515, -1010, -4545 

min. ‐ maks. aralığı (o )  3.05-28.17 

Parametre sayısı 423 

R 0.0797 

ωR 0.207 

S (F2) 1.1130 

maks. ; min. (e/Å3)    0.709;-0.594 

 
 
2.3. Hesapsal Süreç 
 
Moleküler  geometri  doğrudan  X‐ışını  kırınımı 
deneyi  sonuçlarından  alınmıştır.  Kırınım  deneyi 
sonucunda  asimetrik  birimde  iki  özdeş  molekül 
bulunduğu  için  tek  bir  molekül  üzerinden  teorik 
hesaplamalar  yürütülmüştür.  Teorik  hesaplamalar 
kısmında,  Gaussian  03W  (Frisch,  2004)  programı 
kullanılarak, Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi hesapsal 
yöntem  olarak  seçilmiştir.  Yapılan  DFT 
hesaplamalarında,  Becke’  in  değiş‐tokuş  (Becke, 
1988), Lee, Yang ve Parr’  ın korelasyon  terimlerini 
barındıran (Lee ve ark, 1988) üç parametreli melez 



 Kinolin Türevi Biyolojik Aktif Bir Molekülün Farklı Çevrelerde Çizgisel Olmayan Optik Davranışının… Uzun vd… 
 

AKÜ FEMÜBİD 16 (2016) 

 

61

değiş‐tokuş  korelasyon  fonksiyoneli  olan  B3LYP 
fonksiyoneli  kullanılmıştır.  Baz  seti  olarak  iyi  bir 
geometri ve anlamlı enerji değerleri vermesi nedeni 
ile en çok tercih edilen baz setlerinden biri olan 6‐
31G(d,p)  seçilmiştir.  Molekülün  NLO  özelliklerine 
çözücü  etkisini  incelemek  için  PCM  kullanılmıştır. 
Bileşiğin  çözücü  içerisindeki  davranışını  incelemek 
için optimizasyon hesaplamalarında dokuz çözücü ( 
ε  =  78.39,  Su;  ε  =  46.7,  DMSO;    ε  =  36.64, 
Asetonitril;  ε = 24.55, Etanol;  ε = 20.7, Aseton; ε = 
4.9,  Kloroform;  ε  =  4.335,  Dietileter;  ε  =  2.247, 
Benzen; ε = 2.228, CCl4  ) kullanılmıştır. Tüm  teorik 
hesaplamalar  teorinin  aynı  seviyesinde 
gerçekleştirilmiştir. 
 

 

3. Bulgular ve Tartışma 

 

3.1 Kristal Yapı ve Optimize Geometri 
 
İncelenen  molekül,  C20H12N3Cl,  monoklinik  P21/n 
uzay  gurubunda  ve  asimetrik  birimde  birbiriyle 
özdeş  iki  molekül  olacak  şekilde  kristallenmiştir 
(Şekil  1(a)).  A  ve  B  ile  etiketlenen  moleküllerin 
geometrik  parametreleri  birbiriyle  uyum 
içerisindedir.  C20H12N3Cl  molekülünün  asimetrik 
biriminde bulunan iki molekül de özdeş olduğundan 
teorik  hesaplamalar  bu  moleküllerden  yalnızca 
birinin  kesirsel  koordinatları  kullanılarak 
yürütülmüştür  ve optimize geometri  Şekil 1(b)' de 
gösterilmiştir.  2‐amino‐4‐(4‐klorofenil)‐
5,6[H]kinolin‐3‐karbonitril  bileşiğindeki  halkaların 
ortalama düzlemleri arasındaki dihedral açılar A  ile 
etiketlenen molekül  için  [ sırasıyla, C1–C6/C7–C11, 
C7–C11/ C10–C15, C10–C15/C14–C19; 57.02  (10)˚, 
13.61(11)˚,  12.61(11)˚],  B  ile  etiketlenen  molekül 
için  [  sırasıyla,  89.91(11)˚,  13.92(10)˚,  15.42(6)˚] 
elde  edilmiştir.  Teorik  hesaplamalar  sonucunda 
aynı dihedral açı değerleri sırasıyla, 60.67˚, 1.84˚ ve 
0.43˚ olarak hesaplanmıştır. C10–N1 bağ uzunluğu 
A  ve  B  molekülleri  için  sırasıyla  1.343(3)  Å  ve 
1.339(4) Å olarak elde edilmiştir ve literatürle uyum 
içerisindedir  (Panicker  ve  ark,  2010;  Camargo  ve 
ark,  2007).  Bu  değerin,  normal  değeri  1.48  Å 
civarında  olan  C–N  bağ  uzunluğundan  daha  kısa 
olması molekülün o bölgesindeki  rezonans etkisini 
vurgulamaktadır  (Arslan  ve  ark,  2007).  C10–C11 
bağ  uzunluğu  A  ve  B  molekülleri  için  sırasıyla, 
1.409(3) Å ve 1.407 (3) Å olarak elde edilmiştir. Bu 
bağlardaki  uzama  kinolin  halkası  komşuluğu 
sebebiyle  oluşan  elektron  delokalizasyonuna 
bağlanabilir. Siyano gurubuna ait N≡C bağ uzunluğu 
[A ve B için sırasıyla, 1.141(4) Å ve 1.144(4) Å ] üçlü 

bağ  karakterine  işaret  edecek  kısalıktadır  ve 
literatürle uyum içindedir (Yazıcı ve ark, 2005). 180˚ 
olması  beklenen  C8–C20–N3  bağ  açısının  [A  ve  B 
molekülü  için  sırasıyla,  175.7(3)˚  ve  175.6(3)˚] 
değerleri  siyano  gurubu  ve  amino  gurubu 
arasındaki  etkileşmeden  kaynaklanıyor  olabilir. 
C10–C11–C12 bağ açı değeri A ve B molekülleri için 
sırasıyla,  118.5(2)˚  ve  118.8(2)˚  olarak  elde 
edilmiştir  ki  bu  değer  bir  benzen  halkasında  120˚ 
olması  gereken  C–C–C  bağ  açı  değerinden  daha 
küçüktür.  
 

 
Şekil.1.  (a)  Molekülün  X‐ışını  kırınımı  deneyi  ile  elde 
edilen geometrisi 
(b)  Molekülün  teorik  olarak  elde  edilen  optimize 
geometrisi 

 

Kristal  yapıda  molekül  içi  bir  etkileşme 
bulunmamaktadır.  C20H12N3Cl  molekülünün  kristal 
paketlenmesi  van  der  Waals  etkileşmeleriyle 
kararlıdır.  
Bileşiğin X‐ışını kırınımı deneyinden elde edilen ve 
B3LYP/6‐31G(d,p) baz seti kullanılarak teorik olarak 
hesaplanan  seçilmiş  bazı  bağ  uzunlukları,  bağ  ve 
burulma  açıları  karşılaştırmalı  olarak  Tablo  2  de 
verilmiştir.  Deneysel  ve  teorik  parametreler 
arasında  gözlenen  ufak  farklılıkların  sebebi  teorik 
hesaplamaların  gaz  fazında  izole  tek  bir  molekül 
üzerinden  yürütülmesi  ve  dolayısıyla  bağlı 
etkileşimleri ihmal etmesidir.  
 
 
 
 
 
 
 
Tablo  2.  2‐amino‐4‐(4‐klorofenil)‐5,6[H]kinolin‐3‐
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karbonitril  bileşiğine  ait  X‐ışını  kırınımı  ve  DFT 

yöntemleriyle  elde  edilen  seçilmiş  bağ  uzunlukları  (Å), 

bağ ve burulma açıları (˚) 

 

3.2. Moleküler Elektrostatik Potansiyel (MEP) 
 
MEP  birim  pozitif  yük  ile moleküler  sistemin  yük 
dağılımı  arasındaki  etkileşim  enerjisi  olarak 
tanımlanabilir. MEP'  i  tanımlamada  renk  kodlama 
sistemi kullanılır. Örneğin, MEP haritası üzerinde en 
negatif  potansiyel  (molekülün  tamamı  üzerinden 
çekirdeğe göre elektron yoğunluğunun fazla olduğu 
bölge)  kırmızıyla gösterilirken en pozitif potansiyeli 
(kısmi pozitif yüklerin bulunduğu bölge) göstermek 
için mavi renk kullanılır (Cramer, 2004). Moleküller 
birbirine  yaklaştığında  her  birinin  MEP'  i 
etkileşimlerinde  anahtar  rol  oynar.  Bir molekülün 
MEP'  inin  en  negatif  olduğu  bölgeler  elektrofilik 
atağa en yatkın bölgeleri temsil eder (Levine, 2000). 
2‐amino‐4‐(4‐klorofenil)‐5,6[H]kinolin‐3‐karbonitril 
molekülüne ait MEP haritası  Şekil 2 de verilmiştir. 
Tüm molekül üzerinde en negatif bölge ‐ 0.048 a.u. 
değeriyle siyano gurubu azotu üzerine yerelleşirken 
bu  bölgenin  elektrofilik  atak  için  en  uygun  bölge 
olduğu  söylenebilir.  En  pozitif  bölgenin  ise  0.050 
a.u.  değeriyle  amino  gurubu  hidrojenleri  civarına 
yerelleştiği  görülmektedir  ki  bu  bölgenin  herhangi 
bir  nükleofilik  atağa  en  yatkın  bölge  olduğu 
söylenebilir. 

 

 

Şekil.2. DFT ile hesaplanan moleküler elektrostatik 
potansiyel (MEP) haritası  
 
3.3. Sınır Orbitaller (FMOs) 
 
Bütün  moleküller,  elektronlar  tarafından  işgal 
edilmiş  en  yüksek  enerjili  moleküler  orbital  olan 
HOMO  (Highest  Occupied  Molecular  Orbital)  ve 
elektronlar  tarafından  işgal  edilmemiş  en  düşük 
enerjili  moleküler  orbital  olan  LUMO’ya  (Lowest 
Unoccupied Molecular Orbital)  sahiptir. HOMO  ve 
LUMO  orbitalleri  kimyasal  reaksiyonlarda  öncelikli 
rol  oynadıkları  için  bu  orbitaller  öncü  orbitaller  
olarak da  isimlendirilebilir. Sınır orbitaller kimyasal 
reaksiyonlarda  olduğu  kadar  elektrik  ve  optik 
özelliklerde  de  önemli  rol  oynar  (Fleming,  1976). 
C20H12N3Cl molekülünün HOMO ve LUMO enerjileri 
DFT/B3LYP/6‐31G(d,p)  yöntemi  ile  elde  edilmiştir 
ve  Şekil  3  de  gösterilmiştir.  Hesaplamalar 
sonucunda  incelenen  molekülün  85  işgal  edilmiş 
orbitale sahip olduğu anlaşılmıştır.   
 

 
 

 

Şekil. 3. Molekülün HOMO  ve  LUMO moleküler orbital 
yüzeyleri 
 
Şekilden  de  görüldüğü  gibi  LUMO  hemen  hemen 
tüm molekül iskeleti üzerine yerelleşmişken HOMO 
kinolin  halkası  ve  komşuluğunda  yerelleşmiştir. 
HOMO ve LUMO arasındaki enerji farkı gaz fazında 
3.773 eV olarak hesaplanmıştır. Bu enerji aralığı  ile 
molekülün  yüksek  kinetik  kararlılığa  ve  düşük 
kimyasal  reaktiviteye  sahip  olduğu  söylenebilir 
(Yazıcı ve ark, 2011). 
 
3.4  Çizgisel  Olmayan  Optik  (NLO)  Özellikler 
Üzerinde Çözücü Etkisi 
 
Maddenin  optik  özellikleri,  bünyesindeki 

elektronların  elektrik  alana  gösterdikleri  tepki 

olarak  ifade edilebilir. Bilindiği gibi madde üzerine 

gönderilen  ışığın  elektrik  alan  vektörü  o maddeyi 

kutuplar.  Bir  atom  veya  molekülün 

  X‐Işını Kırınımı  DFT

  A  B   

C10–N1  1.343(3) 1.339(4)  1.350

C10–C11  1.409(3) 1.407(3)  1.427

N3‐C20  1.141(4) 1.144(4)  1.165

C1‐Cl   1.738(3) 1.743(3)  1.756

C9‐N2   1.343(3) 1.357(4)  1.362

C9‐N1  1.339(4) 1.338(4)  1.325

C10–C11–C12  118.5(2) 118.8(2)  119.2

C8–C20–N3  175.7(3) 175.6(3)  174.4

C9‐N1‐C10‐C15  179.9(2) 177.8(3)  ‐179.3
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kutuplanabilirliği  ise  çekirdek  ve  elektronların 

denge  durumlarından  ne  kadar  kolayca  yer 

değiştirebildiğinin  bir  ölçüsüdür  ve  maddenin 

elektriksel bir karakteristiğidir.  

İzole  edilmiş  bir  molekülün  uygulanan  bir  dış 

elektrik  alana  karşı  verdiği  tepki molekülün  dipol 

momentinin yeniden şekillenmesine neden olur. 

 

2 31 1
(t) = + α (t) + β (t) + γ (t) + ...

2 60μ μ E E E
             (1)

 

 
Burada  μ0,  molekülün  kalıcı  dipol  momenti,  α 

moleküler  kutuplanabilirlik,  β  birinci  dereceden 

hiper‐kutuplanabilirlik, γ ise ikinci dereceden hiper‐

kutuplanabilirlik  olarak  isimlendirilir  ve  hiper‐

kutuplanabilirlikler  maddenin  çizgisel  olmayan 

optik  performansını  etkileyen  niceliklerdir 

(Leszczynski,  2006).  Uygulanan  elektrik  alan  zayıf 

olduğunda  moleküler  kutuplanabilirlik,  α,  dikkate 

alınırken  elektrik  alan  şiddetli  olduğunda  çizgisel 

olmayan  etkiler  önemli  bir  hal  alır  ve  birinci 

dereceden  hiper‐kutuplanabilirlik  olan  β,    çizgisel 

olmayan optik özellikleri temsil eder. 

Moleküllerin  kutuplanabilirliği  ile  HOMO‐LUMO 

enerji  aralığı  arasında  karşılıklı  bir  ilişki  vardır 

(Hinchliffe  ve  Soscun,  1994).  Molekülün  HOMO‐

LUMO  enerji  farkı ne  kadar  küçük olursa  elektron 

dağılımı  o  kadar  kolay  yönlendirilebilir  ve 

kutuplanma  büyük  olur.  Dolayısıyla  HOMO‐LUMO 

enerji aralığı küçük olan bir molekülde β’ nın büyük 

çıkması  şaşırtıcı olmayacaktır ve böyle bir molekül 

çizgisel olmayan optik özellik gösteren bir materyal 

olarak ele alınabilir. Ancak belirtilmelidir ki, HOMO‐

LUMO enerji aralığı, molekülün β değeri için yeterli 

bir  belirleyici  değildir. Molekülün  uçlarına  alıcı  ve 

verici gruplar bağlanarak, molekülün taban durumu 

yük  asimetrisinin  artırılması,  birinci  dereceden 

hiper‐kutuplanabilirlik  değerini  artıracaktır. Ayrıca, 

konjuge  π  bağları  ile  molekülün  uzatılması  da,  π 

bağındaki  elektronların  kutuplanabilirliğine  bağlı 

olan,  çizgisel  olmayan  optik  özelliklerin 

artırılmasına  neden  olacaktır.  Son  yıllarda,  çizgisel 

olmayan optik özellik gösteren organik materyaller, 

optik  sinyal  işleme,  veri  kaydetme  ve  iletişim 

alanındaki  uygulamalarından  dolayı  yoğun  ilgi 

çekmektedir  (Aggarwal  ve  ark,  2003;  Zyss,  1994). 

Teorik  ve  deneysel  çalışmalar moleküllerin  birinci 

ve  ikinci mertebeden  hiper‐kutuplanabilirliklerinin 

ortamdan  hatırı  sayılır  derecede  etkilendiğini 

göstermektedir.  Diğer  taraftan,  çözücü  ortamdan 

çizgisel  kutuplanabilirlik  daha  az  etkilenirken 

yüksek mertebeden  kutuplanabilirlikler  daha  fazla 

etkilenmektedir (Papadopoulos ve ark, 2006). 

C20H12N3Cl  molekülünün  NLO  özellikleri,  (hiper) 

kutuplanabilirlikleri  üzerinde  çözücü  etkisini 

incelemek  için  PCM  kullanılarak  B3LYP/6‐31G(d,p) 

seviyesinde  hesaplamalar  yürütülmüştür.  Bileşiğin 

dokuz  farklı  çözücüde  (su,  DMSO,  asetonitril, 

etanol,  aseton,  kloroform,  dietileter,  benzen, 

karbontetraklorür)  elde  edilen  kutuplanabilirlik  ve 

HOMO‐LUMO enerji aralığı Tablo 3' de verilmiştir. 

Tablodan görüldüğü gibi artan çözücü polaritesiyle 

birlikte molekülün  HOMO‐LUMO  enerji  aralığında 

bir  daralma  söz  konusudur.  Diğer  taraftan,  dipol 

moment, kutuplanabilirlik ve hiper‐kutuplanabilirlik 

değerleri çözücü polaritesi  ile artmaktadır. HOMO‐

LUMO enerji aralığının daralması, harici bir elektrik 

alan  uygulanmasıyla  elektronların  HOMO'  dan 

LUMO'  ya  daha  kolay  göç  edebilmelerine  ve 

molekülün  elektronik  yük  asimetrisinin  kolaylıkla 

değişebilmesine  neden  olur.  Bu  bilgilerden  yola 

çıkarak  incelenen  molekülün  kutuplanabilirlik  ve 

hiper‐kutuplanabilirlik  değerlerindeki  değişim 

şaşırtıcı değildir.  
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Tablo 3. C20H12N3Cl molekülünün  farklı ortamlarda  teorik enerjileri  ve  EHOMO‐ELUMO enerjileri  (eV), dipol momentleri 

(Debye), moleküler kutuplanabilirlikleri (Å3) ve hiper‐kutuplanabilirlikleri (x 10‐30 esu). 

 

 
 
4. SONUÇ 
 
Bu  çalışmada  2‐amino‐4‐(4‐klorofenil)‐
5,6[H]kinolin‐3‐karbonitril molekülünün  yapısal  ve 
moleküler  özellikleri  X‐ışını  kırınımı  yöntemiyle 
deneysel  ve  DFT  yöntemiyle  teorik  olarak 
incelenmiştir. Molekül  geometrisi  ve  bağ  uzunluk 
ve  açılarına  bakıldığında  DFT'  nin  deneysel 
sonuçlarla  ufak  farklılıklar  dışında  uyum  içerisinde 
olduğu  gözlenmiştir.  Bu  farklılıklar,  DFT'  nin 
incelenen  molekülü  gaz  fazında  yalıtılmış  tek  bir 
molekül  olarak  ele  almasından  ve  moleküler 
etkileşmeleri  dikkate  almamasından 
kaynaklanmaktadır.  Molekülün  MEP  haritasına 
bakıldığında  amino  gurubu  hidrojenleri  civarının 
nükleofilik atak  için en uygun bölge, siyano gurubu 
azotu  civarının  herhangi  bir  elektrofilik  atağa  en 
yatkın  bölge  olduğu  söylenebilir.  Çözücü 
polaritesiyle molekülün HOMO‐LUMO enerji aralığı 
daralmakta  ve  hiper‐kutuplanabilirlik  değerinin 
artmakta  olduğu  gözlenmiştir.  Ayrıca  teorik 
hesaplamalar  sonucu  elde  edilen  hiper‐
kutuplanabilirlik  değerleri,  araştırmacılara  bu 
molekül  grubunun  optik  materyal  olarak 
kullanılabileceği konusunda ışık tutmaktadır.  
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