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Abstract

Schiff bases, named after German chemist Hugo Schiff, are compounds with a central functional group containing an imine or azomethine
(-C=N-) linkage. They have been extensively studied in various fields such as organic synthesis, coordination chemistry, and medicinal
chemistry due to their diverse properties and wide range of applications. Schiff bases have been extensively utilized in scientific research since
their discovery due to their multifaceted properties. The intense focus on Schiff bases in the literature stems from their versatile characteristics.
This study aims to elucidate the theoretical physical and chemical properties of a compound containing a Schiff base, (Z2)-4-(2,6-
dichlorophenyldiazenyl)-6-{[1,3-dihydroxy-2-(hydroxymethyl)propan-2-ylamino]methyl}-2-methoxycyclohexa-2,4-dienone, whose structure
was previously experimentally elucidated by X-ray diffraction. GaussView 4.1.2 and Gaussian 03W were employed to determine the
compound’s physical and chemical properties. Based on experimental and theoretical geometric parameters, the compound was observed to
possess a keto-amine tautomeric form and exhibit high aromaticity, as evidenced by computational HOMA indices. The compound’s
electrophilic and nucleophilic regions were illuminated based on identified frontier molecular orbitals and electronic parameters derived from
these orbitals, indicating its stability. These findings were supported by molecular electrostatic potential maps, revealing electrophilic and
nucleophilic attack regions on the structure. Polarizability anisotropy (Ac) and hyperpolarizability () values were calculated as 73.3003A% and
5.46547x102° cm® e.s.u.™%, respectively, indicating the structure’s high polarizability feature. Natural bond orbital analysis elucidated the nature
of intramolecular hydrogen bonding and delocalization between electron-donor and acceptor-type orbitals. Finally, Mulliken charge analysis
supported electrophilic and nucleophilic binding regions within the structure.
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1. Giris

Molekiiler modelleme, kuantum mekaniksel hesaplamalardan faydalanarak bir yapinin fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinin
belirlenmesini saglayan yontemler biitiiniinii icerir. Bu ydntem, yapilarin uygun alanlarda kullanimmi miimkiin kilar ve
disiplinlerarasi bir yaklagim gerektirir. Fizik, kimya, malzeme bilimi ve biyoloji gibi pek ¢ok alanda siklikla tercih edilmektedir.
Molekiiler modelleme yontemleri, gelismis bilgisayar programlart araciligiyla gerceklestirildiginden, teknolojik ilerlemelere
yakindan baglidir. Bu durum, zaman ve maliyet agisindan olduk¢a verimli bir yaklasim sunmakla birlikte, teknolojideki
ilerlemeler sayesinde daha hassas ve giivenilir hesaplamalar yapilmasina olanak tanir.

Kuantum mekaniksel yontemler, Schrodinger denkleminin ¢dziimiine dayanmaktadir ve diger molekiiler mekanik hesaplama
yontemlerine kiyasla daha hassas sonuglar tiretir. Schrodinger denkleminin ¢éziimiine en yakin sonuglari elde etmemizi saglayan
yontemlerden biri Yogunluk Fonksiyonel Teorisi’dir (YFT). YFT, enerjiden tiiretilen birgok molekiiler 6zelligin belirlenmesinde
oldukga islevseldir [1]. Ayrica, YFT nin birden fazla dalga fonksiyoneli ile ¢aligabilme kapasitesi, onu diger yontemlere kiyasla
daha esnek ve kullanish kilar. Bir yapmin kuantum mekaniksel hesaplamalar ile fiziksel ve kimyasal 6zellikler belirlenirken,
maddenin kimyasal yapisinin net olarak aydinlatilmasi biiyiikk 6nem tasir. Maddenin kristal yap1 tayini, cesitli yontemlerle
gergeklestirilebilir ve bu yontemlerden biri kristalografidir. Kristalografi, kimyasal bir maddenin yapisal 6zelliklerini atomik
Olgekte incelemeyi miimkiin kilar [2]. Schiff bazlari, kesiflerinden bu yana bilimsel ¢alismalarda yaygin olarak kullanilan énemli
bilesiklerdir. Hugo Schiff tarafindan kesfedilen bu kimyasal yapilar, antikanserojen, antimikrobiyal, antitiimér ve antifungal gibi
genis biyolojik etkilere sahip olup, literatiirde sik¢a ¢alisilan molekiillerdir. Schiff bazlarinin karakteristik imin (-C=N-) yapisi,
bu bilesiklere yiiksek biyolojik aktivite kazandirmaktadir. Ayrica, Schiff bazlarina uygun metal veya ametal atomlarinin
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baglanmasiyla kiiciik yapili ligandlar olusturulabilir. Azo bilesikleri, tekstil ve elyaflarin boyanmasi, farkli malzemelerin
renklendirilmesi ve elektro-optik cihazlar ve miirekkep piiskiirtmeli yazicilar gibi yiiksek teknoloji alanlarindaki ¢ok yonlii
uygulamalar1 nedeniyle en yaygin kullanilan boya smifidir [3]. Ayrica, gida ve ila¢ endiistrisinde kullanimi onaylanmis olmasina
ragmen sentetik gida azo boyalari saglik agisindan risk olusturabilir. Son zamanlarda gida azo boyalarinin erkeklerde reprodiiktif
fonksiyonlar agisindan etkilerini inceleyen deneysel ¢aligmalarin sayisinda artig gézlenmistir [4]. Bunlara ilaveten ¢ogu Schiff
bazinin antibakteriyel, antikanser, anti-inflamatuvar ve antitoksik 6zellikleri vardir [5]. Bu 6zelliklerinden dolay1 yapisinda azo
bulunan  daha  Onceden  teorik  hesaplamalari  yapilmamig  (Z)-4-(2,6-diklorofenildiazenil)-6-{[1,3-dihidroksi-2-
(hidroksimetil)propan-2-ilamino]metilen}-2-metoksisiklohek-sa-2,4-dienon  [6] molekiiliiniin  yapis1  kuantum kimyasal
yontemlerle hesaplanarak aydmlatilmaya caligilmistir.

2. Materyal ve Metot

Bu teorik calisma kapsaminda, (2)-4-(2,6-diklorofenildiazenil)-6-{[1,3-dihidroksi-2-(hidroksimetil)propan-2-
ilamino]metilen}-2-metoksisikloheksa-2,4-dienon [6] molekiiliniin fiziksel yapisi, sinir molekiiler orbitalleri, molekiiler
elektrostatik potansiyel (MEP) o6zellikleri, dogrusal olmayan optik (NLO) o6zellikleri, dogal bag orbitalleri (NBO) ve Mulliken
yiikleri incelenmistir. Bunun yani sira, yapmin molekiiler yerlestirme simiilasyonu da gerceklestirilmistir. Bu c¢aligmada,
molekiiliin fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinin belirlenmesinde Gaussian 03W [7] yazilimi kullanilmis ve B3LYP/6-311G(d,p)
baz setinde hesaplamalar yapilmistir.

3. Bulgular ve Tartismalar
3.1.  Hesaplamah Molekiiler Geometri

Bilesigin geometri optimizasyonu sonucunda elde edilen yapt Sekil 1’de sunulmustur. Bu bilesik, iki aromatik halka
icermekte olup aromatik halkalar arasindaki a¢1 58.93° olarak hesaplanmistir. Schiff bazlarinin genel olarak iki temel tautomerik
formu bulunmaktadir: enol-imin tautomerik form ve keto-amin tautomerik form. Yapinin geometrik analizi, bilesigin keto-amin
tautomerik formda oldugunu gostermektedir. Bu bulgu, yapinin bag uzunluklari ve igerdigi ¢ift bag karakterinin incelenmesiyle
de dogrulanmustir.

Sekil 1. Bilesige ait optimizasyon sonucu elde edilen geometri.
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Tablo 1°de, bilesige ait bag uzunluklari detayli olarak verilmistir. Tablo 1 incelendiginde, N1=N2 bagi uzunlugunun deneysel
olarak 1.243 (3) A, hesaplamalar sonucunda ise 1.258 A oldugu gozlemlenmistir. Bagin nispeten kisa olmas, ¢ift bag karakterini
dogrulamaktadir. Keto-amin tautomerik formlarinda karakteristik olarak bulunan N=N bag1, Sekil 1°de acikca goriilebilmektedir
ve literatiirdeki benzer yapilarla uyum gostermektedir {sirasiyla 1.341 (2) A ve 1.283 (2) A, Kosar, 2008 [2]; 1.343 (2) A ve
1.383 (2) A, Ersanli vd., 2017 [8]; 1.315 (2) A, Oztiirk vd., 2023 [9]}.

Tablo 1. Deneysel ve hesaplanmis secilmis bag uzunluklar: (1&), bag ve torsiyon agilari (°).

BAG UZUNLUGU, BAG VE TORSIYON ACILARI DENEYSEL [6] HESAPLANMIS

CI1-N1 1.443 (3) 1.410
C2-Cl1 1.727 (3) 1.756
C6-Cl2 1.732 (3) 1.756
C7-C12 1.372 (3) 1.377
C7-N2 1.417 (3) 1.402
C7-C8 1.409 (3) 1.431
C8-C9 1.364 (3) 1.367
C9-01 1.357 (3) 1.356
C15-06 1.416 1.427
C14-N3 1.465 1.464
N3-H23 0.793 1.039
C17-04 1.424 1.416
C16-05 1.410 1.425
C18-01 1.416 1.418
C9-C10 1.434 (3) 1.461
C10-02 1.279 (3) 1.256
c10-C11 1.434 (3) 1.463
Cl1-C12 1.406 (3) 1.411
C11-C13 1.425 (3) 1.411
C13-N3 1.284 (3) 1.316
C14-N3 1.464 (3) 1.465
C18-01 1.417 (3) 1.418
N1-N2 1.243 (3) 1.258
C6-C1-N1 1200 (2) 117.69
C2-C1-N1 1222 (2) 125.48
C8-C7-N2 113.35 (19) 115.01
01-C9-C8 126.3 (2) 125.79
02-C10-C11 123.37 (19) 122.73
N3-C13-C11 1222 (2) 121.84
C15-C14-C17 107.13 (18) 108.85
C13-N3-C14 129.6 (2) 130.1
C10-C11-C13-N3 0.3 (3) 4.16
C1-N1-N2-C7 1792 (2) 177.86

Aromatiklik kavrami, 1985 yilinda Hoffman tarafindan tanimlanmigtir. Bu kavrama gore, aromatik yapilar rezonansla 7
baglari, yani delokalize elektronlara sahip diizlemsel halkalar seklinde tanimlanir. Aromatiklik, bir molekiiliin 6zelliklerinin
anlagilmasinda kritik bir faktordiir. Aromatik halkalar iceren yapilar, tek bag karakteri gosteren yapilara kiyasla daha yiiksek
stabilite sergiler. Aromatikligin osilasyon olgtimii (HOMA), molekiillerdeki bag uzunluklarini degerlendirmek i¢in 6nemli bir
parametredir. Bilesikte bulunan iki aromatik halka icin HOMA degerleri hesaplanmis olup, C1-C6 halkasinin degeri 0.967, C7-
C12 halkasimin degeri ise 0.823 olarak bulunmustur. Bu sonuglar, her iki halkanin da aromatik yapida oldugunu gdstermektedir.
Literatiirde benzer HOMA degerlerine sahip Schiff bazlar1 da incelenmistir (C8-C13 0.942, Kirca vd., 2021 [10]; C1-C6 0.949,
Basak, 2023 [1]).

3.2. Simir Molekiiler Orbitalleri HOMO ve LUMO

Sinir molekiiler orbitalleri, bir yapinin kimyasal kararliligi, optik ve elektronik 6zellikleri gibi dnemli karakteristiklerinin yan1
sira, yapidaki elektrofilik ve niikleofilik bolgelerin belirlenmesinde sik¢a kullanilan analiz yontemlerinden biridir. Bu orbitallerin
analizi biiyiik 6nem tasimaktadir, ¢linkii bir molekiiliin baz1 6zellikleri yalnizca sinir molekiiler orbitalleri tizerinden anlasilabilir.
Dolayistyla, bir yapinin kapsamli analizinde bu orbitallerin belirleyici bir etkisi vardir. En yiiksek enerji seviyesinde isgal edilen
orbital (HOMO) ve en diisiik enerji seviyesinde isgal edilmemis orbital (LUMO) smir orbitalleri olarak kabul edilir. Yap1
iizerinde elektrofilik ve niikleofilik saldir1 bolgeleri mevcuttur ve bu bdolgelerin yapmin hangi kisimlarinda lokalize oldugunu
belirlemek i¢in HOMO ve LUMO orbitalleri incelenebilir. Bilesige ait HOMO ve LUMO smir molekiiler orbitalleri, Sekil 2°de
gosterilmistir.
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(@) (b)
Sekil 2. Sinir molekiiler orbitalleri HOMO ve LUMO.

HOMO-LUMO sinir molekiiler orbital diyagraminda, kirmizi ve yesil renkler kullanilarak bir siniflandirma yapilmaktadir.
Bu siniflandirmada kirmizi bolgeler, yapida en negatif yiike sahip alanlari, mavi bolgeler ise en pozitif yiiklii alanlar1 temsil eder.
Sekil 2 incelendiginde, N atomunun bagl oldugu bélgenin en negatif yiik yogunluguna sahip oldugu gériilmektedir. HOMO,
elektrofilik saldirilarin gergeklestigi bolge olarak degerlendirildiginde, N atomunun bulundugu alanin elektrofilik saldirilara agik
oldugu soylenebilir. LUMO yogunlugu ise, niikleofilik saldirilarin gergeklesebilecegi bolgeleri isaret eder. LUMO {izerinde
niikleofilik saldirt bolgelerinin, benzen halkalarindaki C atomlar1 iizerinde lokalize oldugu tespit edilmistir. Ayrica, LUMO
tizerindeki diger bir elektrofilik saldir1 bolgesi ise C13-N3 bagmimn bulundugu alandir. HOMO ve LUMO sinir molekiiler
orbitalleri, bir yapmnin fizikokimyasal &zelliklerinin belirlenmesinde ©&nemli rol oynayan elektronik parametrelerin
hesaplanmasina olanak saglar. Bu parametreler Tablo 2’de sunulmustur.

Tablo 2. Simir molekiiler orbitallerinden elde edilen elektronik parametreler.

HOMO (eV) -5.2852
LUMO (eV) -2.3219

AE (eV) 2.9633
Kimyasal sertlik, (eV) 1.4817

Kimyasal Yumusaklik, (eV)* 0.3375

Tablo 2°de yer alan 6nemli parametrelerden biri olan AE, sinir molekiiler orbitaller (HOMO ve LUMO) arasindaki enerji
farkini ifade eder. Bu parametre, bir molekiiliin kimyasal kararliligi hakkinda bilgi verir. Genellikle, AE degeri 1.5 eV’in
lizerinde olan yapilarin kimyasal olarak kararli oldugu kabul edilir. Tablo 2’de bu degerin 2.9633 eV oldugu goriilmektedir.
Dolayistyla, bu verilere dayanarak bilesigin kimyasal olarak kararli bir yapi sergiledigi sdylenebilir.

3.3.  Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) Haritasi

MEP haritasi, bir kimyasal yapinin elektrofilik ve niikleofilik etkilesim bdlgelerinin yani sira, hidrojen atomlarinin baglanma
bolgelerinin belirlenmesinde sik¢a kullanilan ve literatiirde 6nemli bir yere sahip bir analiz yontemidir [11]. Bu nedenle, MEP
haritasi, kimyasal yapmin hedef baglanma alanlarinin belirlenmesinde kritik bir rol oynar. MEP haritalarinda renklerle
siniflandirma yapilmaktadir. Harita iizerinde agikga goriilen kirmizi, yesil ve mavi bolgeler, yapinin itme-gekme kuvvetlerini ve
elektrofilik-niikleofilik saldir1 bolgelerini tanimlar. Sekil 3, bilesige ait MEP haritasin1 gostermektedir.



133

Sekil 3. Bilesige ait MEP haritasi.

Sekil 3 incelendiginde, kirmizi ve mavi renkli bolgelerin varlig1 net bir sekilde goriilebilmektedir. MEP haritasinda, kirmizi
renkler genellikle en negatif yiilk yogunluguna sahip bolgeleri temsil eder. Sekil 3’e bakildiginda, bu bdlgenin C12 atomu
iizerinde lokalize oldugu tespit edilebilir. Bilesik i¢in bu kirmizi bdlgenin, itme-¢ekme kuvvetlerinin yogun olarak hissedildigi ve
en negatif yikii barindiran bolge oldugu sdylenebilir. Bu nedenle, bu bdlge elektrofilik saldirilar ig¢in bir hedef olarak
degerlendirilebilir. Mavi renkli bolgeler ise en pozitif yiik yogunluguna sahip alanlar1 temsil eder. Sekil 3’te, mavi renkli
bolgelerin baslica N atomlari ¢evresinde ve benzen halkasindaki C9-C10 atomlari iizerinde lokalize oldugu gozlemlenmektedir.
Mavi bolgeler, yapida elektrofilik saldirilarin meydana gelme olasiligmin diigiik oldugu alanlardir ve bu bdlgelerde itme-¢cekme
kuvvetleri genellikle yogun degildir.

3.4. Dogrusal Olmayan Optik Ozellikler (NLO)

Organik bir molekiiliin optik 6zelliklerinin belirlenebilmesi i¢in, molekiiliin kutuplanabilirligi hakkinda bilgi sahibi olmak
gereklidir. Kutuplanabilirlik, bir molekiiliin kararliligi hakkinda 6nemli bilgiler saglar. Molekiillerde kutuplanabilirlige en fazla
katkiy1 saglayan faktor, valans elektronlarinin varligidir [12]. Valans elektronlari, konjugasyonu artirarak ve yapiya alict ve
verici gruplar ekleyerek kutuplanma ve hiperkutuplanma iizerinde énemli bir etkiye sahiptir. Bir molekiiliin dogrusal olmayan
optik (NLO) ozellikleri, genellikle birinci dereceden hiperkutuplanabilirligi ile belirlenir. Dogrusal olmayan optik 6zelliklere
sahip yapilar, telekomiinikasyon, optik anahtarlama ve optik veri depolama gibi bir¢ok alanda etkin bir sekilde kullanilabilir [13].
Bu nedenle, dogrusal olmayan optik 6zelliklere sahip yapilar yiiksek potansiyele sahiptir. Bilesige ait hesaplanan dipol moment,
kutuplanabilirlik ve hiperkutuplanabilirlik degerleri Tablo 3’de sunulmustur.

Tablo 3. Bilesige ait hesaplanan dipol moment (p), kutuplanabilirlik (¢) ve hiperkutuplanabilirlik () degerleri (a.u.)

Hx 2.0495 ﬁxxx 3.5286 x 102
Wy -3.013 ﬁxxy -3.4471x10%
u: 0588 Bey -1.3298x10%

By  1.4038x10%
oxx 4.1026 Bxxz 2.2428x10%
axy 17775 Pxz -6.3813x10%3
ayy  2.0755 Py, -2.7898x10-%
Olxz 1.105 ﬁxzz 1.3986x102°
Oyz -6.63 ﬁyzz 2.0180x10%0
oz 3.4786 Bzzz 6.6031x10-%0

Bilesige ait toplam dipol moment, ortalama dogrusal kutuplanabilirlik anizotropisi ve hiperkutuplanabilirlik degerleri Tablo
4’de sunulmaktadir.
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Tablo 4. Bilesige ait toplam dipol moment, ortalama dogrusal kutuplanabilirlik, kutuplanabilirlik anizotropisi ve
hiperkutuplanabilirlik degerleri.

Toplam Dipol Moment (ptot), (D) 3.6907
Ortalama Dogrusal Kutuplanabilirlik (a), (A3) 32.189
Kutuplanabilirlik Anizotropisi (Aa), (A3) 73.3003

Hiperkutuplanabilirlik (B), (cm® e.s.u.™) 5.46547x102°

Bir molekiilin dogrusal olmayan optik (NLO) ozellikleri degerlendirilirken, genellikle tirenin kutuplanabilirlik ve
hiperkutuplanabilirlik degerleri referans olarak alinir. Urenin referans alinmasinin nedeni, iirenin yiiksek kutuplanabilirlik ve
hiperkutuplanabilirlik ozelliklerine sahip olmasidir. Literatiirde, {irenin kutuplanabilirlik ve hiperkutuplanabilirlik degerleri
sirastyla 3.8312 A% ve 3.7289 x 103! cm® e.s.u.” olarak rapor edilmistir [14]. Bu referans degerlerle karsilastirildiginda, bilesigin
kutuplanabilirlik degeri itireninkinden yaklasik 8.5 kat daha yiiksek, hiperkutuplanabilirlik degeri ise yaklasik 15 kat daha
fazladir. Bu sonuglar, bilesigin yiiksek kutuplanma ve hiperkutuplanma &zelliklerine sahip oldugunu gosterir. Ayrica, bu oranlar
bilesigin yiiksek sayida valans elektronuna ve gii¢lii bir konjugasyon yetenegine sahip oldugunu da isaret eder.

3.5.  Dogal Bag Orbitali (NBO) Analizi

Dogal bag orbitalleri, maksimum elektron yogunluguna sahip bag orbitallerini tanimlar. Léwdin’e gore, dogal bag orbitalleri
N-elektronlu dalga fonksiyonlarindan tek elektronlu dalga fonksiyonlarini tiiretmektedir. Bu orbitaller, dogal yari-lokalize
molekiiler orbitaller ve dogal lokalize orbital setleri i¢inde yer alir. NBO (Dogal Bag Orbitali) analizi, kuantum kimyasinda
onemli bir rol oynar ciinkii kuantum dalga fonksiyonlarinin ve modern hesaplama yontemlerinin pratik bir degerlendirmesini
saglar. Ayrica, NBO analizi, bir yap1 igerisindeki hidrojen baglarmnin anlasilmasinda ve elektron yogunlugunun alici ve verici
orbitaller arasindaki delokalizasyonunu agiklamada 6nemli bir yaklasimdir [15]. Bilesige ait NBO analizi verileri Tablo 5°te
sunulmustur.

Tablo 5. Bilesige ait dogal bag orbitali (NBO) analizi.

Verici (i) Alici (j) E(2) (kcal/mol) E()-E() (au) F(ij) (a.u)
BD(2) C1-C6 BD’ (2) C4-C5 20.48 0.30 0.070
BD(2) C1-C6 BD* (2) C2-C3 18.47 0.29 0.066
BD(2) C4-C5 BD* (2) C1-C6 20.61 0.27 0.068
BD(2) C4-C5 BD" (2) C2-C3 21.38 0.27 0.069
BD(2) C2-C3  BD" (2) C1-C6 20.26 0.29 0.070
BD(2) C2-C3  BD" (2) C4-C5 18.40 0.30 0.067

LP(2)O1  BD"(2) C11-C12 32.19 0.34 0.097

LP(2)03  BD*(1) C3-H33 2252 0.68 0.112

LP(2) 03  BD’(1) C1-Cll 17.20 0.77 0.104

Tablo 5’de, Lewis tipi dolu orbitallerden non-Lewis alici tipi orbitallere elektron yogunlugu transferi yapilmistir. Fock
matrisinin ikinci dereceden pertiirbasyon analizi sonucunda elde edilen stabilizasyon enerjileri [E(2)] degerleri, 15 kcal/mol ve
tizeri enerji degerleri ile sinirli olarak tabloya dahil edilmistir; diger veriler tabloya eklenmemistir. Bu analiz, molekiiller arasi
etkilesim kuvvetleri hakkinda yorum yapma imkan1 sunar. Alict ve verici orbitaller arasindaki stabilizasyon enerjisi ne kadar
yiiksekse, etkilesim de o kadar giigliidiir. Ayrica, yiiksek stabilizasyon enerjisi, orbitallerin yiiksek derecede delokalize oldugunu
gosterir. Tablo 5 incelendiginde, en yiiksek stabilizasyon enerjisine sahip etkilesimin n(O1) — n* (C11-C12) etkilesimi oldugu
goriilmektedir. Bu bulgu, s6z konusu etkilesimde yiiksek derecede molekiil i¢i hiperkonjugasyon oldugunu gosterir.

3.6. Mulliken Yiikleri

Mulliken yiiklerinin belirlenmesi bir yapinin kimyasal ve fiziksel 6zelliklerinin aydinlatilmasi ig¢in 6nemlidir. Mulliken
yukleri, yapida bulunan atomlarin pozitif veya negatif yiiklerini belirlememizi dolayisiyla elektrofilik ve niikleofilik
reaksiyonlarini belirlemek i¢in kullanilir. Bilesige ait Mulliken yiikleri Tablo 6’da sunulmustur.

Tablo 6 incelendiginde negatif yiiklere klor ve oksijen atomlariin sahip oldugu agik¢a gozlenmektedir. Bu atomlarin yaninda
C2, C6, C7, C9 ve C14 atomlar1 da yine negatif yiike sahiptir. Dolayisiyla negatif yiikler incelendiginde bu atomlarin elektrofilik
reaksiyon gosterdikleri agiktir.
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Tablo 6. Bilesige ait Mulliken yiikleri (e).

ATOM YUK ATOM YUK
C1 0.296987 Cl14  -0.162400
C2 -0.229494  C15 0.248557
C3 0.155470 C16 0.279270
(o] 0.020729 C17 0.329596
C5 0.162137 C18 0.234508
C6 -0.049018  CI1  -0.044407
C7 -0.049018 Cl2  -0.052224
c8 0.155441 01 -0.327203
C9 -0.254268 02 -0.427318
C10  0.218987 03 -0.156391
C11 0.118060 04 -0.145886
C12 0.081446 05 -0.145082
C13 0.336931

4. Sonuglar

Bu calismada, glinlimiizde gida azo boyalariyla ilgili ¢alismalara olan ilginin artarak devam etmesi sebebiyle azo bilesiginin
fiziksel, kimyasal ve antikanserojenik 6zellikleri kuantum kimyasal hesaplamalar kullanilarak incelenmistir. Schiff bazlari, artan
literatiir ilgisi ve sahip olduklar fiziksel, kimyasal, biyolojik, optik gibi cesitli 6zellikler nedeniyle arastirmacilar tarafindan
ilgiyle incelenen yapilarin basinda gelmektedir. Ayrica, Schiff bazlar1 ¢esitli disiplinlerde arastirilan kimyasal yapilar arasinda
onemli bir yer edinmistir. Yapilan hesaplamalar sonucunda, molekiiler elektrostatik potansiyel haritasi, kirmizi ve sar1 bolgeler
elektrostatik potansiyel enerjinin en negatif deger aldig1 ve molekiiliin tamami {izerinden ¢ekirdege gore elektron yogunlugunun
fazla oldugu bolgeleri temsil etmektedir. Mavi bolgeler ise elektrostatik potansiyel enerjinin en pozitif deger aldigi ve kismi
pozitif yiiklerin bulundugu bdlgeleri temsil etmektedir. Ayni zamanda kirmizi ve mavi bolgeler sirasiyla, kimyasal reaksiyona
yatkin olan ve reaksiyona girme agisindan kararsiz bolgeleri ifade etmektedir. Calisilan bilesigin sinir molekiiler orbitaller
(HOMO ve LUMO) arasindaki enerji farki (AE) 2.9633 eV olarak hesaplanmis olup bilesigin kimyasal olarak kararlt bir yap1
sergiledigi, bilesigin yiiksek fiziksel ve kimyasal aktiviteye sahip oldugu gézlemlenmistir. Bilesigin kutuplanabilirlik degeri
iireninkinden yaklagik 8.5 kat ve hiperkutuplanabilirlik degeri ise yaklasik 15 kat daha fazla oldugu hesaplanmistir. Bu sonuglar,
bilesigin yiiksek kutuplanma ve hiperkutuplanma 6zelliklerine sahip oldugunu gdstermistir. Ayrica, bu oranlar bilesigin yiiksek
sayida valans elektronuna ve giiclii bir konjugasyon yetenegine sahip oldugunu da isaret etmistir. Bu c¢alisma sonuglarinin,
gelecekteki aragtirmalarda aragtirmacilara yeni materyal tasarimi ve sentezleme siireglerinde rehberlik edecegi dngoriilmektedir.

NOT: Bu calisma, 17-19 Mayis 2024 tarihleri arasinda diizenlenen 5. Ulusal Kristalografi Toplantisinda poster olarak
sunulmus ve toplant1 kitapgiginda 6zet bildiri olarak yaymlanmistir (https://ukd.org.tr/tucr2024/home-2/).
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