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Ozet
Bu ¢alismada 2-amino-4-(4-klorofenil)-5,6[H]kinolin-3-karbonitril kristalinin molekdler yapisi tek kristal
Anahtar kelimeler X-15in1 kirinimi yontemiyle deneysel olarak incelenmistir. Teorik hesaplamalarda, gaz fazinda izole
Kinolin; X-lsini Kirmimi;  edilmis molekiiliin kararli yapisi 6-31G(d,p) baz seti ve B3LYP fonksiyoneli ile Yogunluk Fonksiyoneli
DFT; NLO; MEP. Teorisi (DFT) kullanilarak yiritilmistiir. Molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP), sinir orbital (FMO)

analizi hesapsal siregten elde edilmistir. Bu hesaplamalara ilave olarak, bilesigin gizgisel olmayan optik
(NLO) ozellikleri tizerine ¢6zlicu etkisi arastiriimistir.

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

Abstract
In this work, molecular structure of 2-amino-4-(4-chlorophenyl)-5,6[H]quinoline-3-carbonitrile, has
Keywords been characterized experimentally by X-ray single-crystal determination. In the theoretical calculations,
Quinoline; X-Ray the stable structure geometry of the isolated molecule in gas phase was investigated under framework
Diffraction; DFT; NLO;  of density functional theory (DFT) with B3LYP/6-31G(d,p). Molecular electrostatic potential (MEP),
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. Giris Son vyillarda, yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT)
teorik modellemede yaygin bir kullanima sahiptir.
Daha iyi degis tokus korelasyon fonksiyonellerinin
gelistiriimesi hesapsal maliyeti dislirerek bircok
molekiiler  6zelligin  hesaplanmasina  olanak
saglamistir. Literatlirdeki kaynaklar, DFT' nin
geometri, dipol moment, titresim frekanslari gibi
bircok ozelligi elde etmede deneysel degerlere
oldukga yakin sonuglar verdigine isaret etmektedir
(De Proft ve Geerlings, 2001; Fitzgerald ve
Andzelm, 1991).

Bu calismada X-isini kirinimi deneyi ile molekiiler
yapisl belirlenen 2-amino-4-(4-klorofenil)-
5,6[H]kinolin-3-karbonitril bilesiginin gaz fazinda ve
farkli ¢ozicii ortamlarda cizgisel olmayan optik
(NLO) ozellikleri, molekiiler elektrostatik potansiyel
haritasi (MEP), sinir orbitaller (FMOs) B3LYP/6-

Kinolin tirevleri anti-viral (Bedoya ve ark, 2010),
anti-parasitik (Asiri ve ark, 2013), anti-malaryal
(zeigler ve ark, 2001) 6zelliklerinden dolayi yaygin
olarak calisilan heterohalkali molekdl
sinifindadirlar. Kinolinler iyi elektron hareketliligine,
iyi termal ve oksidatif kararhliga, yuksek
fotoluminesans verimliligine ve iyi derecede film
sekillendirme o6zelliklerine sahiptir ki bunlarin
kullanimi organik 15tk emisyon diyotlarda (OLEDs)
onemlidir (Chen ve Jianmin Shi, 1998). Kinolinlerin
iyi cizgisel olmayan optik 6zellige sahip olmalari
nedeniyle PhOLEDs (fosforesan organik 1sik
emisyon diyotlar) icin kullanimina iyi derecede aday
olduklari rapor edilmistir (Park ve ark, 2013;
Yamaguchi ve ark, 1988).



Kinolin Tiirevi Biyolojik Aktif Bir Molekiiliin Farkl Cevrelerde Cizgisel Olmayan Optik Davranisinin... Uzun vd...

31G(d,p) baz seti kullanilarak Yogunluk Fonksiyoneli
Teorisi (DFT) ile hesaplanip yorumlanmistir. Bu
c¢alisma  sonucunda elde edilen verilerin
arastirmacilara kinolin bilesiklerinin molekiler
ozellikleri hakkinda isik tutacagi distiniilmektedir.

2. Materyal ve Metot

2.1. Sentez

0,5 g 1-tetralon, (1 mol), malononitril (1,2 mol),
amonyum asetat (10 mol) toluen icersinde
coziilerek bir giin boyunca refliiks edildi. Reaksiyon
bittikten sonra kalinti CHCls-su veya CH,Cp;-su ile
ekstrakte edildi. Elde edilen Uriin etanol-eter,
asetonitril ile kristallendirme islemine tabi tutuldu
(verim = %97; erime noktasi = 379-382 K)

2.2. Kristalografi

Bilesigin, boyutlari 0.11X 0.13X 0.14 mm olan sari
renkli tek kristalinin X-isini siddet verileri Bruker
APEX-Il CCD difraktometresi ile 0.71073 A dalga
boylu MoK, 1sinlari kullanilarak oda sicaklhiginda
(296 K) elde edilmistir. Elde edilen veriler
dogrultusunda kristalin monoklinik P2:/n uzay
gurubunda oldugu anlasilmistir. Toplam 102385
yansimadan 8148' inin bagimsiz yansimalar oldugu
saptanmistir. Sogurma dizeltmesi uygulandiktan
sonra 1>20(l) kosulunu saglayan 6606 yansima
gozlenen yansima olarak alinijp WinGX (Farrugia,
1999) programi igerisinde bulunan SHELXS 97
(Sheldrick, 1997) yapi ¢oziimleme yazilimi ile direkt
yontemler kullanilarak yapi ¢6zilmistiir. Aritimda
SHELXL 97 (Sheldrick, 1997) yaziimi kullaniimistir
ve aritimda kullanilan parametre sayisi 423' tir.
Aritimda en kugtuk kareler ve fark-Fourier
yontemleri kullanilmigtir. Aritimin ilk asamasinda
atomlarin konumlarinin daha duyarl hale gelmesi
ve eksik atomlarin belirlenmesi icin izotropik aritim
yaptmistir. Aritim sonunda hidrojen atomlari
disinda eksik atom olmadigi gorilmis ve
anizotropik aritim yapilmistir. Hidrojen atomlarinin
aritiminda riding model kullanilarak, aromatik C-H
bag uzunlugu 0.93 A olarak sabitlenmistir. Aritim
sonucunda R=0.0797 ve S=1.1130 olarak
bulunmustur. Veri toplama ve aritim detaylari
Tablo 1 de verilmistir.

Tablo 1. 2-amino-4-(4-klorofenil)-5,6[H]kinolin-3-
karbonitril bilesigine ait X-1sini kirmim deneyi ve yapi
aritim verileri

Formil Agirhgi (a. k. b.) 329.78
Renk/Sekil Sari/prizma
Kristal Sistemi Monoklinik
Uzay Grubu P21/n

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

a();B);r() 90;90.213(2);90

Birim hiicrenin hacmi (A3) 3286.3(4)
Z 8
Hes. yogunluk (gcm) 1.333
Fooo 1360

0.9676; 0.9744

Tmin; TmaksA

Kristal boyutlari (mm) 0.11x 0.13x 0.14

Monokramator Grafit
Sicakhk (K) 296
Toplam yansima sayisi 102385
Bagimsiz yansima sayisl 8148
Gozlenen yansima sayisi 6606

Rint 0.044

h, k, I araligi -15—15, -10—>10, -45—45
Omin. - Omaks. araligi (°) 3.05-28.17
Parametre sayisi 423

R 0.0797
wR 0.207

S (F?) 1.1130
Apmaks. ; Apmin. (e/A%) 0.709;-0.594

2.3. Hesapsal Siire¢

Molekiiler geometri dogrudan X-isini  kirinimi
deneyi sonuglarindan alinmistir. Kirinim deneyi
sonucunda asimetrik birimde iki 6zdes molekl
bulundugu icin tek bir molekiil Gzerinden teorik
hesaplamalar yuritilmastir. Teorik hesaplamalar
kisminda, Gaussian 03W (Frisch, 2004) programi
kullanilarak, Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi hesapsal
yontem olarak  secilmistir.  Yapilan DFT
hesaplamalarinda, Becke’ in degis-tokus (Becke,
1988), Lee, Yang ve Parr’ in korelasyon terimlerini
barindiran (Lee ve ark, 1988) li¢c parametreli melez
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degis-tokus korelasyon fonksiyoneli olan B3LYP
fonksiyoneli kullaniimistir. Baz seti olarak iyi bir
geometri ve anlamli enerji degerleri vermesi nedeni
ile en ¢ok tercih edilen baz setlerinden biri olan 6-
31G(d,p) secilmistir. Molekilin NLO 6zelliklerine
¢Ozlcu etkisini incelemek igin PCM kullanilmistir.
Bilesigin ¢ozlicli icerisindeki davranisini incelemek
icin optimizasyon hesaplamalarinda dokuz ¢6ziici (
€ = 78.39, Su; € = 46.7, DMSO; ¢ = 36.64,
Asetonitril; € = 24.55, Etanol; € =20.7, Aseton; € =
4.9, Kloroform; € = 4.335, Dietileter; € = 2.247,
Benzen; € = 2.228, CCl, ) kullaniimistir. Tim teorik
hesaplamalar teorinin ayni seviyesinde
gerceklestirilmistir.

3. Bulgular ve Tartisma

3.1 Kristal Yapi ve Optimize Geometri

incelenen molekiil, CxH12N3Cl, monoklinik P2:/n
uzay gurubunda ve asimetrik birimde birbiriyle
O0zdes iki molekil olacak sekilde kristallenmistir
(Sekil 1(a)). A ve B ile etiketlenen molekillerin
geometrik parametreleri birbiriyle uyum
icerisindedir. CyoH12N3Cl molekdlinin  asimetrik
biriminde bulunan iki molekil de 6zdes oldugundan
teorik hesaplamalar bu molekillerden yalnizca
birinin kesirsel koordinatlari kullanilarak
ylratilmustir ve optimize geometri Sekil 1(b)' de
gosterilmistir. 2-amino-4-(4-klorofenil)-
5,6[H]kinolin-3-karbonitril bilesigindeki halkalarin
ortalama diizlemleri arasindaki dihedral agilar A ile
etiketlenen molekil icin [ sirasiyla, C1-C6/C7—C11,
C7-C11/ C10-C15, C10-C15/C14-C19; 57.02 (10)°,
13.61(11)°, 12.61(11)°], B ile etiketlenen molekil
icin [ sirasiyla, 89.91(11)°, 13.92(10)°, 15.42(6)°]
elde edilmistir. Teorik hesaplamalar sonucunda
ayni dihedral agi degerleri sirasiyla, 60.67°, 1.84° ve
0.43° olarak hesaplanmistir. C10-N1 bag uzunlugu
A ve B molekilleri icin sirasiyla 1.343(3) A ve
1.339(4) A olarak elde edilmistir ve literatirle uyum
icerisindedir (Panicker ve ark, 2010; Camargo ve
ark, 2007). Bu degerin, normal degeri 1.48 A
civarinda olan C-N bag uzunlugundan daha kisa
olmasi molekiliin o bdlgesindeki rezonans etkisini
vurgulamaktadir (Arslan ve ark, 2007). C10-C11
bag uzunlugu A ve B molekilleri icin sirasiyla,
1.409(3) A ve 1.407 (3) A olarak elde edilmistir. Bu
baglardaki uzama kinolin halkasi komsulugu
sebebiyle olusan elektron delokalizasyonuna
baglanabilir. Siyano gurubuna ait N=C bag uzunlugu
[A ve B icin sirasiyla, 1.141(4) A ve 1.144(4) A ] uclu

bag karakterine isaret edecek kisaliktadir ve
literatlrle uyum icindedir (Yazici ve ark, 2005). 180°
olmasi beklenen C8—C20-N3 bag acisinin [A ve B
moleklll igin sirasiyla, 175.7(3)° ve 175.6(3)°]
degerleri siyano gurubu ve amino gurubu
arasindaki etkilesmeden kaynaklaniyor olabilir.
C10-C11-C12 bag acI degeri A ve B molekdlleri igin
sirasiyla, 118.5(2)° ve 118.8(2)° olarak elde
edilmistir ki bu deger bir benzen halkasinda 120°
olmasi gereken C-C-C bag aci degerinden daha
kiictktar.
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Sekil.1. (a) Molekllin X-isint kirnimi deneyi ile elde
edilen geometrisi

(b) Molekilin teorik olarak elde edilen optimize
geometrisi

Kristal yapida molekiil i¢ci bir etkilesme
bulunmamaktadir. CyH12N3Cl molekilinin kristal
paketlenmesi van der Waals etkilesmeleriyle
kararlidir.

Bilesigin X-i1sini kirilnimi deneyinden elde edilen ve
B3LYP/6-31G(d,p) baz seti kullanilarak teorik olarak
hesaplanan secilmis bazi bag uzunluklari, bag ve
burulma agcilari karsilastirmali olarak Tablo 2 de
verilmistir. Deneysel ve teorik parametreler
arasinda gozlenen ufak farkhliklarin sebebi teorik
hesaplamalarin gaz fazinda izole tek bir molekdl
Uzerinden ylratilmesi  ve dolayisiyla  bagh
etkilesimleri ihmal etmesidir.

Tablo 2. 2-amino-4-(4-klorofenil)-5,6[H]kinolin-3-
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karbonitril bilesigine ait X-isint  kirnimi ve DFT

yontemleriyle elde edilen secilmis bag uzunluklar (A),
bag ve burulma agilari (°)

X-Isini Kirinimi 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

3.2. Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP)

MEP birim pozitif yik ile molekiler sistemin yiik
dagilimi  arasindaki etkilesim enerjisi olarak
tanimlanabilir. MEP' i tanimlamada renk kodlama
sistemi kullanilir. Ornegin, MEP haritasi lizerinde en
negatif potansiyel (molekllin tamami Gzerinden
cekirdege gore elektron yogunlugunun fazla oldugu
bolge) kirmiziyla gosterilirken en pozitif potansiyeli
(kismi pozitif ylklerin bulundugu bolge) géstermek
icin mavi renk kullanilir (Cramer, 2004). Molekuller
birbirine  yaklastiginda her birinin MEP' i
etkilesimlerinde anahtar rol oynar. Bir molekilln
MEP' inin en negatif oldugu bolgeler elektrofilik
ataga en yatkin bolgeleri temsil eder (Levine, 2000).
2-amino-4-(4-klorofenil)-5,6[H]kinolin-3-karbonitril
molekiliine ait MEP haritasi Sekil 2 de verilmistir.
Tim molekil tGzerinde en negatif bolge - 0.048 a.u.
degeriyle siyano gurubu azotu lzerine yerellesirken
bu bolgenin elektrofilik atak icin en uygun bolge
oldugu soylenebilir. En pozitif boélgenin ise 0.050
a.u. degeriyle amino gurubu hidrojenleri civarina
yerellestigi gortlmektedir ki bu boélgenin herhangi
bir ntkleofilik ataga en vyatkin bdlge oldugu
soylenebilir.

-0.051 a.u. [ F W 0.051 a.u.

Sekil.2. DFT ile hesaplanan molekiiler elektrostatik
potansiyel (MEP) haritas1

3.3. Sinir Orbitaller (FMOs)

Bitin molekdller, elektronlar tarafindan isgal
edilmis en yiliksek enerjili molekiler orbital olan
HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital) ve
elektronlar tarafindan isgal edilmemis en disik
enerjili molekiiler orbital olan LUMOQO’ya (Lowest
Unoccupied Molecular Orbital) sahiptir. HOMO ve
LUMO orbitalleri kimyasal reaksiyonlarda oncelikli
rol oynadiklari icin bu orbitaller 6nci orbitaller
olarak da isimlendirilebilir. Sinir orbitaller kimyasal
reaksiyonlarda oldugu kadar elektrik ve optik
ozelliklerde de 6nemli rol oynar (Fleming, 1976).
C20H12N3Cl molekiliniin HOMO ve LUMO enerijileri
DFT/B3LYP/6-31G(d,p) yontemi ile elde edilmistir
ve Sekil 3 de gosterilmistir. Hesaplamalar
sonucunda incelenen molekiiliin 85 isgal edilmis
orbitale sahip oldugu anlasiimistir.

o

(" g

o, & 0.'
e SR

HOMO LUMO

Sekil. 3. Molekilin HOMO ve LUMO molekiler orbital
ylzeyleri

Sekilden de gorildigli gibi LUMO hemen hemen
tiim molekil iskeleti Gizerine yerellesmisken HOMO
kinolin halkasi ve komsulugunda yerellesmistir.
HOMO ve LUMO arasindaki enerji farki gaz fazinda
3.773 eV olarak hesaplanmistir. Bu enerji araligi ile
molekiliin yiksek kinetik kararliiga ve disik
kimyasal reaktiviteye sahip oldugu soylenebilir
(Yazici ve ark, 2011).

3.4 (izgisel Olmayan Optik (NLO) Ozellikler
Uzerinde Céziicii Etkisi

Maddenin
elektronlarin elektrik alana gosterdikleri

optik ozellikleri, blinyesindeki

tepki
olarak ifade edilebilir. Bilindigi gibi madde lizerine
gonderilen 1518In elektrik alan vektéri o maddeyi
atom molekiliin

kutuplar. Bir veya
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kutuplanabilirligi ise ¢ekirdek ve elektronlarin

denge durumlarindan ne kadar kolayca vyer

degistirebildiginin bir Olglsidir ve maddenin

elektriksel bir karakteristigidir.

izole edilmis bir molekiliin uygulanan bir dis
elektrik alana karsi verdigi tepki molekilin dipol
momentinin yeniden sekillenmesine neden olur.

() = g + CE(1) + ~BE* () +—yE (0 + .
2 6 (1)

Burada Mo, molekilin kalici dipol momenti, a
molekiler kutuplanabilirlik, B birinci dereceden
hiper-kutuplanabilirlik, y ise ikinci dereceden hiper-

kutuplanabilirlik olarak isimlendirilir ve hiper-
kutuplanabilirlikler maddenin ¢izgisel olmayan
optik  performansini  etkileyen niceliklerdir

(Leszczynski, 2006). Uygulanan elektrik alan zayif
oldugunda molekiiler kutuplanabilirlik, a, dikkate
alinirken elektrik alan siddetli oldugunda gizgisel
olmayan etkiler 6nemli bir hal alir ve birinci
dereceden hiper-kutuplanabilirlik olan B, ¢izgisel
olmayan optik ozellikleri temsil eder.

ile HOMO-LUMO
enerji araligl arasinda karsilikh bir iliski vardir
(Hinchliffe ve Soscun, 1994). Molekilin HOMO-
LUMO eneriji farki ne kadar kiguk olursa elektron
dagilimi o kadar kolay yonlendirilebilir ve
kutuplanma biyilk olur. Dolayisiyla HOMO-LUMO
enerji araligi kiiclik olan bir molekiilde B’ nin buyuk

Molekillerin  kutuplanabilirligi

cikmasi sasirtict olmayacaktir ve boyle bir molekiil
cizgisel olmayan optik 6zellik gdsteren bir materyal
olarak ele alinabilir. Ancak belirtilmelidir ki, HOMO-
LUMO enerji araligi, molekiliin B degeri icin yeterli
bir belirleyici degildir. Molekllin uglarina alici ve
verici gruplar baglanarak, molekiliin taban durumu
dereceden

yik asimetrisinin artirilmasi, birinci

hiper-kutuplanabilirlik degerini artiracaktir. Ayrica,

konjuge 1 baglari ile molekilin uzatilmasi da, m
bagindaki elektronlarin kutuplanabilirligine bagh
olan, ¢izgisel olmayan optik  06zelliklerin
artirillmasina neden olacaktir. Son vyillarda, cizgisel
olmayan optik 6zellik gosteren organik materyaller,
optik sinyal isleme, veri kaydetme ve iletisim
alanindaki uygulamalarindan dolayr yogun ilgi
cekmektedir (Aggarwal ve ark, 2003; Zyss, 1994).
Teorik ve deneysel ¢alismalar molekdllerin birinci
ve ikinci mertebeden hiper-kutuplanabilirliklerinin
hatiri

gostermektedir. Diger taraftan, ¢6zlici ortamdan

ortamdan sayllir derecede etkilendigini

cizgisel kutuplanabilirlik daha az etkilenirken
yiksek mertebeden kutuplanabilirlikler daha fazla

etkilenmektedir (Papadopoulos ve ark, 2006).

C0H12N3Cl molekllinin  NLO o6zellikleri, (hiper)
kutuplanabilirlikleri  Gzerinde ¢o6zlici  etkisini
incelemek icin PCM kullanilarak B3LYP/6-31G(d,p)
seviyesinde hesaplamalar yurutilmistir. Bilesigin
dokuz farkh DMSO,
etanol, kloroform, dietileter,

¢Ozlctde (su, asetonitril,

aseton, benzen,
karbontetrakloriir) elde edilen kutuplanabilirlik ve
HOMO-LUMO enerji arahigl Tablo 3' de verilmistir.
Tablodan goruldugi gibi artan ¢oziici polaritesiyle
birlikte molekilin HOMO-LUMO enerji araliginda
bir daralma s6z konusudur. Diger taraftan, dipol
moment, kutuplanabilirlik ve hiper-kutuplanabilirlik
degerleri ¢ozlicl polaritesi ile artmaktadir. HOMO-
LUMO enerji araliginin daralmasi, harici bir elektrik
alan uygulanmasiyla elektronlarin HOMO' dan
LUMO' ya daha kolay goc¢ edebilmelerine ve
molekiliin elektronik yik asimetrisinin kolaylikla
degisebilmesine neden olur. Bu bilgilerden yola
cikarak incelenen molekiliin kutuplanabilirlik ve
hiper-kutuplanabilirlik

degerlerindeki  degisim

sasirtici degildir.
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Tablo 3. C0H12N3Cl molekilinin farkh ortamlarda teorik enerjileri ve Exomo-ELumo enerjileri (eV), dipol momentleri

(Debye), molekiiler kutuplanabilirlikleri (A3) ve hiper-kutuplanabilirlikleri (x 103° esu).

Ortam E 7] o B Exomo-Erumo
Gaz (e=1) -37929.152 3.586 38.699 4.3644 3.7732
CCly(£=2.228) -37929.459 4.209 44.347 9.6142 3.7315
Benzen (£=2.247) -37929.462 4,213 46.158 9.6869 3.7312
Dietileter(e=4.335) -37929.592 4.519 46.226 13.7229 3.7106
Kloroform(e=4.9) -37929.616 4.549 50.027 14.4306 3.7078
Aseton(g=20.7) -37929.720 4.799 53.928 19.0807 3.6907
Etanol(e=24.55) -37929.729 4.805 54.136 19.4188 3.6898
Asetonitril(e=36.64) -37929.738 4.830 54.453 19.9330 3.6879
DMSO(e=46.7) -37929. 746 4.840 54.545 20.0044 3.6874
Su(e=78.39) -37929.759 4.858 54.943 20.7417 3.6852
4. SONUC
Kaynaklar
Bu calismada 2-amino-4-(4-klorofenil)-

5,6[H]kinolin-3-karbonitril molekillinin yapisal ve
molekiler o6zellikleri X-isin1  kirinimi yontemiyle
deneysel ve DFT yoOntemiyle teorik olarak
incelenmistir. Molekil geometrisi ve bag uzunluk
ve acllarina bakildiginda DFT' nin deneysel
sonuglarla ufak farkliliklar disinda uyum igerisinde
oldugu gozlenmistir. Bu farkliliklar, DFT' nin
incelenen molekilli gaz fazinda yalitiimis tek bir

molekiil olarak ele almasindan ve molekiler
etkilesmeleri dikkate almamasindan
kaynaklanmaktadir. Molekiilin MEP haritasina

bakildiginda amino gurubu hidrojenleri civarinin
nikleofilik atak icin en uygun boélge, siyano gurubu
azotu civarinin herhangi bir elektrofilik ataga en
yatkin  bolge oldugu soylenebilir.  Coziici
polaritesiyle molekilin HOMO-LUMO eneriji aralig
daralmakta ve hiper-kutuplanabilirlik degerinin

artmakta oldugu goézlenmistir. Ayrica teorik
hesaplamalar sonucu elde edilen hiper-
kutuplanabilirlik  degerleri, arastirmacilara bu
molekil  grubunun  optik materyal olarak

kullanilabilecegi konusunda isik tutmaktadir.
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