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ÖZET

Bor kompleksleri üzerine kondenzasyon tepkimeleriyle yapılan deneysel çalışmalar 
incelendiğinde; borik asitle (H3BO3) genellikle polivinil alkolün veya mannitolün kullanıldığı 
görülmektedir. Yaygın literatür kullanımının aksine bu çalışmada monoetilen glikol (C2H6O2) ve 
gliserol (C3H8O3) molekülleri çalışılmıştır. Moleküllerin teorik olarak incelenmesi sonucu elde 
edilen verilerden yararlanılarak bor kompleksi sentezi için en ideal molekülün seçilmesi, ayrıca 
teorik sonuçlara deneysel katkı sağlaması amacıyla borik asit ve diğer iki molekül arasında 
1:1 mol oranı göz önüne alınarak deneysel bir çalışmanın yürütülmesi amaçlanmıştır. Teorik 
çalışmalarda Spartan 14 ve Gaussian 03W paket programları kullanılmıştır. Metot olarak 
B3LYP karma yoğunluk fonksiyonu kuramı ve 6-31+G** dağınık çift polarize olmuş split valans 
baz seti tercih edilmiştir. İncelenen moleküllere ilişkin toplam molekül enerjisi (ET), EHOMO, 
ELUMO, elektron ilgisi (A), iyonlaşma enerjisi (I), sertlik (ɳ), yumuşaklık (σ), elektronegativite 
(χ), kimyasal potansiyel (CP) ve elektrofilisite (ω) gibi bazı yapı tanımlayıcıları hesaplanmıştır. 
Yapılan teorik çalışmalardan elde edilen sonuçlara göre, kompleks ester oluşum reaksiyonunda 
gliserol molekülünün monoetilen glikol molekülünden, yapısında daha fazla hidroksil grubu (üç 
hidroksil grubu) içermesi, enerji boşluğunun (8,51) daha düşük olması, daha yumuşak (0,23502) 
ve daha elektronegatif (2,775) molekül olması nedenleriyle kompleks ester oluşumunda daha 
etkin olacağı öngörülmüştür. Deneysel çalışmalar ise 1 atm basınç, 100°C sıcaklık ve spiralli 
geri soğutucu altında yürütülmüştür. Yapı aydınlatmaları amaçlanmadığından ürünler üzerinde 
karakterizasyon çalışmaları yapılmamış, çözeltilerin zamana bağlı pH değişimleri izlenerek 
kaydedilmiştir. Elde edilen pH değerleri incelendiğinde borik asit-gliserol karışımının daha 
asidik bir çözelti oluşturduğu sonucuna varılmıştır.
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ABsTRACT

When looking at the experimental research on boron complex condensation reactions, it 
appears that polyvinyl alcohol or mannitol is often used with boric acid (H3BO3). Contrary to 
the common literature use, monoethylene glycol (C2H6O2) and glycerol (C3H8O3) molecules 
were studied in this study. It is intended to choose the ideal molecule to synthesis the boron 
complex using the data obtained from the theoretical analysis of molecules, In addition, it was 
aimed to conduct an experimental study considering the 1:1 molar ratio between boric acid 
and the other two molecules in order to make an experimental contribution to the theoretical 
results. Spartan 14 and Gaussian 03W package programs were used in theoretical studies. 
As methods, the B3LYP mixed density function theory and the 6-31+G ** diffuse bipolar split 
valence base set were chosen. Investigation on the molecules, some structure descriptors 
such as total molecular energy (ET), EHOMO, ELUMO, electron affinity (A), ionization energy (I), 
hardness (ɳ), softness (σ), electronegativity (χ), chemical potential (CP) and electrophilicity 
(ω) have been calculated. According to the results obtained from the theoretical studies,in the 
complex ester formation reaction, the glycerol molecule contains more hydroxyl groups (three 
hydroxyl groups), the energy gap (8.51) is lower, the softer (0.23502) molecule and it is more 
electronegative (2.775) in its structure than the monoethylene glycol molecule, was predicted 
to be more effective. Experiments were carried out at a pressure of 1 atm, at a temperature 
of 100°C, and with a Graham condenser. Since the products were not intended for use in a 
structure, no characterization tests were conducted on them, but pH changes over time were 
observed and reported. The obtained pH values revealed that the boric acid-glycerol solution 
was more acidic.
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1. Giriş (Introduction)

Bor ve türevlerine ilişkin literatürde çok sayıda bilimsel 
çalışma bulunmaktadır. Bor atomları azot atomları ile 
koordine kovalent bağlar, oksijen atomları ile ise kova-
lent bağlar oluşturmaktadır. Bu durum bor atomlarının 
farklı kompleks bileşikler oluşturmasına yol açmaktadır. 
Borik asit çok hidroksilli organik bileşiklerin (poliollerin) 
sulu çözeltileri ile karıştırıldığında kondenzasyon tep-
kimeleri ile değişik kompleks esterler oluşmaktadır [1-
4]. Poliollerden bazıları glikol, gliserol, poli(vinil) alkol, 
sorbitol, mannitol ve ksilitol olarak sıralanabilir. Günü-
müzde bor bileşiklerinin/komplekslerinin kullanım 
alanları çok geniştir. Bor komplekslerinin bazılarının 
asitliği borik asidin zayıf asitliğinden daha yüksektir. 
Bu nedenle, borik asit yerine borik asidin poliollerle ile 
yaptığı kompleksin sulu çözeltisi kuvvetli bir baz olan 
sodyum hidroksidin sulu çözeltisi ile titre edilerek borik 
asit miktarı belirlenir [5]. Tuzlu sular, sulu çözeltiler, 
atık sular ve ters ozmoz membranlarında yer alan 
bor bileşikleri ester oluşturularak uzaklaştırılmaktadır 
[6-14]. Diğer taraftan, bu türden bileşikler makros-
iklik kimyada [15,16], supramoleküler kimyada [17], 
floresanslı materyallerde [18], optik materyallerde 
[19,20], radyasyona karşı önleyici olarak nükleer 
reaktörlerin kontrolünde [21], bor ve nötron yakala-
ma terapisinde ve tıpta biyoaktif materyallerde [22], 
tarım, biyokimya, ilaç sanayii ve malzeme bilimi gibi 
çok çeşitli alanlarda [23,24] kullanılmaktadır. Bor kom-
plekslerinin 400°C civarında ısıtılmasıyla elde edilen 
önceller 1000-1400°C sıcaklık aralığında ve argon 
atmosferinde piroliz edilerek bor karbür tozları elde 
edilebilmektedir [25-28]. Elmas ve kübik bor nitrürden 
sonra en sert malzeme olarak bilinen bor karbürde 
savunma sanayi ve nükleer santraller başta olmak 
üzere diğer bor bileşikleri gibi endüstride birçok alanda 
kullanılmaktadır.

Yukarıda sunulan detaylı literatür göz önüne 
alındığında bor karbür üretiminde öncel, atık sulardan 
bor uzaklaştırmak için bileşik ve borik asitin asitliğini 
artırarak kuvvetli bazlarla titrasyona imkan sağlayacak 
bileşik elde etmek için daha çok mannitol ve polivinil 
alkolün tercih edildiği görülmektedir. Bor kompleksleri 
sentezinde mannitol veya polivinil alkol yanı sıra diğer 
bazı hidroksilli bileşiklerin kullanılmasının araştırılarak 
en uygun olanının belirlenmesi amaçlanmıştır. Bu-
nun için, daha küçük moleküllü ve daha az sayıda 
hidroksil grubuna sahip monoetilen glikol ve gli-
serol ile borik asit arasındaki mümkün esterleşme 
tepkimeleri hesaplamalı kimya yöntemleri ile be-
lirlenecektir. Spartan ve Gaussian gibi programlarla 
yürütülen hesaplamalı kimya yöntemleriyle kimyasal 
moleküllerinin yapı incelemeleri [29], yapısal özel-
liklerin aydınlatılması [30] ve moleküler modelleme 
çalışmaları yapılmaktadır [31]. Bor-poliol kompleks 
sentezi için kullanılan bileşiklerden en ideal molekülün 
belirlenmesine yönelik olan bu çalışmada; Spartan 
ve Gaussian programları kullanılarak hesaplamalı 
kimya yöntemleriyle borik asitin molekül yapısı teo-
rik olarak incelenecek ve bazı literatür değerleriyle 

karşılaştırılıp seçilen hesaplamalı kimya yönteminin 
geçerliliği test edilecektir. Tepkimeye giren bileşenlerin 
yapılarından yola çıkılarak oluşacak esterinlerin müm-
kün teorik yapıları belirlenerek, molekül enerjileri 
hesaplanacaktır. Deneysel çalışmada ise borik asit-
monoetilen glikol, borik asit-gliserol çözeltilerinin pH 
değişimleri izlenecektir.

1.1. Borik Asit, Monoetilen Glikol ve Gliserol Mo-
leküllerinin Bazı Özellikleri ve Kompleks Oluşum 
Mekanizmaları (Some Properties and Complex Forma-
tion Mechanisms of Boric Acid, Monoethylene Glycol 
and Glycerol Molecules)

Kimyasal bileşiminin %56,3 B2O3 ve %43,7 H2O mole-
külü olan borik asit; boranik asit (H3BO3), ortoborik 
asit ve hidrojen borat olarak da isimlendirilmektedir. 
Parlak ve beyaz kristalleri suda çözünebilen bir asit-
tir [32]. Boraks, kernit, tinkal, üleksit ve kolamanit gibi 
bor minerallerinin sülfürik asitle reaksiyonunundan 
elde edilmektedir [33]. Borik asit sulu çözeltilerde 
(pH=5,1) diol, triol veya poliol gibi hidroksil gruplarına 
sahip moleküllerle kondenzasyon reaksiyonları verir 
[4,34-38]. Sulu çözeltilerde elektron ilgisi yüksek ve 
Bronsted asidi [39] olarak davranan borik asit; elek-
tron eksikliği bulunması nedeniyle suyun iyonlaşması 
ile oluşan OH- iyonunu yapısına alır ve Eş. 1’deki reak-
siyon üzerinden borat anyonunu oluşturur. Bu sırada, 
borat anyonu ve hidroksilli moleküller arasında kon-
denzasyon reaksiyonu ile kompleks ester molekülleri 
oluşur [40,41]. Kompleks oluşumunda farklı stokiyo-
metrik oranlarda gerçekleşebilecek muhtemel reaksi-
yonlar Eş. 2, Eş. 3, Eş. 4 ve Eş. 5’deki gibi sembolize 
edilebilir. “L” simgesi hidroksilli molekülleri ifade etme-
ktedir.
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1,2 etandiol olarak da bilinen monoetilen glikol (MEG) 
renksiz, kokusuz, tatlı ve su ile her oranda karışabilen 
bir sıvıdır. Dietilen glikol (DEG) ve trietilen glikol (TEG) 
gibi diğer türevleri içinde en küçük molekül yapısına 
sahip glikoldür. Polietilen tereftalat (PET) gibi polim-
erlerin öncüsü olarak yaygın kullanıma sahip olan 
MEG; antifrizin bileşenlerinden biridir [42]. Gliserol 
(1,2,3-propantriol) ise oda sıcaklığında viskoz, say-
dam, suda çözünen ve polar bir sıvıdır [43]. Biyogaz 
ve polimer üretimi gibi birçok alanda kullanılmaktadır 
[44]. Borik asit, monoetilen glikol ve gliserol molekül-
lerinin yapıları Şekil 1’ de verilmiştir.

1.2. Hesaplamalı Kimya, Moleküler Geometri ve 
Bazı Yapı Tanımlayıcıları (Computational Chemistry, 
Molecular Geometry and Some Structure Descriptors)

Hesaplamalı kimya yöntemleri aracılığıyla matematik-
sel veriler kullanılarak teorik ve deneysel veriler ara-
sında bağlantı kurulmaya çalışılır [47-53]. Moleküllerin 

 𝐵𝐵(𝑂𝑂𝑂𝑂)3 + 2𝑂𝑂2𝑂𝑂 ↔ 𝑂𝑂3𝑂𝑂+ + [𝐵𝐵(𝑂𝑂𝑂𝑂)4]− (1) 
(1:1 mol oranı) 𝐵𝐵(𝑂𝑂𝑂𝑂)4− + 𝑂𝑂2𝐿𝐿 ↔ [𝐵𝐵(𝑂𝑂𝑂𝑂)2𝐿𝐿]− + 2𝑂𝑂2𝑂𝑂 (2) 
(1:2 mol oranı) 𝐵𝐵(𝑂𝑂𝑂𝑂)4− + 2𝑂𝑂2𝐿𝐿 ↔ [𝐵𝐵𝐿𝐿2]− + 4𝑂𝑂2𝑂𝑂 (3) 
(2:1 mol oranı) 2𝐵𝐵(𝑂𝑂𝑂𝑂)4− + 𝑂𝑂4𝐿𝐿 ↔ [𝐵𝐵2(𝑂𝑂𝑂𝑂)4𝐿𝐿]2− + 4𝑂𝑂2𝑂𝑂 (4) 
(2:2 mol oranı) 2𝐵𝐵(𝑂𝑂𝑂𝑂)4− + 2𝑂𝑂2𝐿𝐿 ↔ [𝐵𝐵2(𝑂𝑂𝑂𝑂)4𝐿𝐿]2− + 4𝑂𝑂2𝑂𝑂 (5) 
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fiziksel ve kimyasal özelliklerinin geometrileri ile ilişkili 
olduğu bilinmektedir. Teorik çalışmalarla elde edilen 
optimize yapılar ve optimize yapılara ait elektronik 
yapı tanımlayıcıları moleküllerin kimyasal aktivitesi 
hakkında bilgi edinilmesini sağlar. Teorik olarak elde 
edilebilecek olan bazı yapı tanımlayıcılarına; molekü-
lün toplam enerjisi (ET), homo enerjisi (EHOMO), lumo 
enerjisi (ELUMO), enerji boşluğu (ΔE), elektron ilgisi (A), 
iyonlaşma enerjisi (I), elektrofilisite indeksi (ω), elekt-
roaktiflik (χ), sertlik (ɳ) ve yumuşaklık (σ), kimyasal po-
tansiyel (CP), dipol moment (µ) ve polarizibilite örnek 
olarak verilebilir [54-56].

2. Malzemeler ve Yöntemler (Materials and Methods)

Hesaplamalı kimya çalışmalarında kuantum mekan-
iksel yöntemlerden olan Ab-initio yöntemleri tercih 
edilmiştir. Ab-initio yönteminde ise molekül içi elektron-
elektron etkileşimlerinin göz önüne alındığı yoğunluk 
fonksiyonu teorisi kullanılmıştır. Ayrıca sistemlerin 
enerjilerinin hesaplanmasında yoğunluk fonksiyonel 
teorisi (YFT) ve Hartree-Fock (HF) teorilerini birlikte 
kapsayan Becke tipi 3 parametreli Lee-Yang-Parr 
(B3LYP) [57] karma yoğunluk fonksiyonu kuramı ter-
cih edilmiştir. Temel set olarak ise daha çok uyarılmış 
durum ve anyonlar için tercih edilen ağır atomlara 
d, hidrojene p ve ayrıca her iki atom çeşidine birden 
dağınık fonksiyonların ilave edildiği 6-31+G** dağınık 
çift polarize olmuş split valans baz seti kullanılmıştır. 
Tercih edilen yöntem kullanılarak tüm teorik hesap-
lamalar marka/model bilgisi HP/ Pro 3400 Series MT 
olan bilgisayara kurulumları yapılan Gaussian 03W 
[58] ve Spartan 14 paket programları aracılığıyla, 
298,15 K sıcaklık, 1 atm basınç ve vakum ortamı 
şartları seçilerek iki bölümde gerçekleştirilmiştir.

Deneysel çalışmalar ise atmosfer basıncı altında 
100°C sıcaklıkta üç boyunlu cam balonda ve spiralli 
geri soğutucu altında gerçekleştirilmiştir. Borik asit 
(H3BO3: Merck, Cas-No 10043-35-3), monoetilen 
glikol (C2H6O2: Merck, Cas-No 107-21-1) ve gliserolün 
(C3H8O3: Merck, Cas-No 56-81-5) 2.5 M stok çözeltileri 
ultra saf su (New Human Power I) ile 80°C sıcaklıkta 
hazırlanmıştır. Stok çözeltiler hazırlanırken sıvı halde 
bulunan monoetilen glikolün (1,11 g/mol) ve glise-
rolün (1,26 g/mol) yoğunlukları göz önüne alınmıştır. 
Sıcaklığı 100°C’ de bulunan borik asit çözeltisine 1/1 
mol oranına göre hazırlanan monoetilen glikol çözel-
tisi damla damla ilave edilmiş ve karışım yarım saat 

süreyle manyetik karıştırıcılı ısıtıcıda (Heidolph MR 
Hei-Tec) sabit sıcaklıkta karıştırılmıştır. Sonrasında 
elde edilen çözelti yarım saat süreyle 250 rpm’ de 
çalkalanmıştır (GFL-3017 Shaker). Isıtma işlemine 
son verildiği andan itibaren 15. dk, 30. dk, 45. dk, 60. 
dk ve 120. dakikalarda çözeltinin pH ölçümleri (Adwa 
AD12) yapılmış ve not edilmiştir. Aynı işlemler gliserol 
içinde tekrar edilmiştir.

Yapılan bu çalışmada; öncelikle borik asit molekülüne 
ilişkin teorik çalışmalar yürütülmüş, elde edilen bazı 
sonuçlar literatür verileriyle kıyaslanarak yöntemin 
güvenilirliği sınanmıştır. Aynı çalışmalar monoetilen 
glikol ve gliserol molekülleri için yapılmış ve toplam en-
erjileri, optimize geometri yapıları, homo ve lumo en-
erjileri, enerji boşlukları, elektrostatik yüzey haritaları, 
elektron ilgileri, iyonlaşma enerjileri, yumuşaklık, sert-
lik, elektronegativite, elektrofilisite ve kimyasal potan-
siyelleri hesaplanmış ve Tablo 2’de verilmiştir. Ulaşılan 
verilerden yola çıkılarak bor komplekslerinin sentezle-
nebilmesi için kullanılan moleküllerden hangi mole-
külün daha uygun olacağı tartışılmıştır. Eş. 2, Eş. 3 ve 
Eş. 5 göz önüne alınarak borik asit ve diğer iki mole-
kül arasında oluşabilecek olası esterlere ilişkin opti-
mize molekül yapıları belirlenerek üç boyutlu yapıları 
çizilmiştir.

3. sonuçlar ve Tartışma (Results and Discussion)

3.1. Borik Asit İçin Elde Edilen Teorik Veriler ve 
Bazı Literatür Verileriyle Kıyaslanması (Comparison 
of Theoretical Data with Some Literature Data Obtained 
for Boric Acid)

Borik asit molekülü üzerine yapılan teorik çalışma so-
nucu elde edilen verilerin bazıları bulunabilen literatür 
verileriyle karşılaştırılmıştır. Tablo 1’de teorik veriler 
sütununda verilen yapılarda sarı renk bor atomunu, 
kırmızı renk oksijen atomunu ve beyaz renk ise hid-
rojen atomunu temsil etmektedir. Sunulan veriler ince-
lendiğinde hesaplanan toplam molekül enerjisi başta 
olmak üzere; molekülün optimize yapısının, oksijen-
bor, oksijen-hidrojen bağ uzunluklarının, oksijen-bor-
hidrojen bağ açılarının ve molekülün lumo yapılarının 
literatür verileriyle uyuştuğu belirlenmiştir. Bu tespitler-
le seçilen teorik yöntem literatür verileriyle doğrulan-
mış ve diğer moleküller üzerinde hesaplamalı çalışma-
lara geçilmiştir.

Hilal C. and Önal M. / BORON 6 (2), 298 - 308, 2021

Şekil 1. Borik asit (a) [45], monoetilen glikol (b) ve gliserol (c) [46] moleküllerinin molekül yapısı (Molecular structure of boric acid (a), mo-
noethylene glycol (b) and glycerol (c) molecules).
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Şekil 2. Borik asit molekülünün hesaplanan optimize molekül yapısı (a), transparent elektrostatik yüzey haritası (b), mesh homo (c) ve mesh 
lumo (d) çizimleri (IsoVal 0.002) (Computed optimized molecular structure of boric acid molecule (a), transparent electrostatic surface map 
(b), mesh homo (c) and mesh lumo (d) plots (IsoVal 0.002)).
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3.2. Gliserol İçin Elde Edilen Teorik Veriler (Theore-
tical Data Obtained for Glycerol)

Moleküllerin yük yoğunlukları, dipol momentleri, re-
aktiflikleri, bazı makroskopik özellikleri ve moleküller 
arası etkileşim yerleri elektrostatik potansiyel haritaları 
hesaplanarak öngörülebilir. Farklı renklenmelerin gö-
rüldüğü bu haritalarda kırmızı renk negatif (elektrofilik), 
mavi renk pozitif (nükleofilik), yeşil renk ise sıfır potan-

siyelli bölgeleri temsil eder. Kırmızı renkten mavi ren-
ge doğru gidilirken elektron yoğunluğu da azalır. Şekil 
2(b), Şekil 3(b) ve Şekil 4(b) incelendiğinde üzerinde 
çalışılan tüm moleküller için elektron yoğunluklarının 
oksijen atomları üzerinde kümelendiği görülmektedir. 
Tespit edilen bu bölgelerin moleküllerin kimyasal ak-
tifliklerinde önemli bir rol oynayacağı bilinmektedir. Bu 
doğrultuda; Şekil 3(b) ve Şekil 4(b) ayrıntılı incelendi-
ğinde üç hidroksil grubuna sahip gliserolün monoetilen 

 Hesaplanan Teorik Veriler Literatür verileri 

ET, Toplam Molekül Enerjisi(au) -252,49 -249,8094a 

-252,5602b 
ZPE, Sıfır Noktası Enerjisi(kJ/mol) 129,25 133,52a 
S, Entropi(J/mol.K) 270,35 268,99a 
V, Hacim(A3) 55,39 55,76a 
A, Alan(A2) 78,56 79,37a 
Polarizasyon 43,46 41,25a 
Cv, Sabit hacimdeki özgül ısı(J/mol) 56,59 61,26a 

Optimize molekül yapısı 

 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

Bağ uzunlukları ve bağ açıları(Å) 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Lumo yapıları 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 a: [59], b: [60], c: [61], d: [62], e: [63]

Tablo 1. Borik asit molekülünün bazı teorik ve literatür verileri (Some theoretical and literature data of the boric acid molecule)
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Şekil 3. Mono etilen glikol molekülünün hesaplanan optimize molekül yapısı (a), transparent elektrostatik yüzey haritası (b), mesh homo 
(c) ve mesh lumo (d) çizimleri (IsoVal 0.002) (Calculated optimized molecular structure of mono ethylene glycol molecule (a), transparent 
electrostatic surface map (b), mesh homo (c) and mesh lumo (d) plots (IsoVal 0.002)).

Şekil 4. Gliserol molekülünün hesaplanan transparent optimize molekül yapısı (a), elektrostatik yüzey haritası (b), mesh homo (c) ve mesh 
lumo (d) çizimleri (IsoVal 0.002) (Calculated transparent optimized molecular structure (a), electrostatic surface map (b), mesh homo (c) and 
mesh lumo (d) plots of the glycerol molecule (IsoVal 0.002)).

glikole göre daha elektrofilik olduğu değerlendirilmek-
tedir.

Elektron vericisi olarak davranan “EHOMO” elektronlarla 
dolu en dış orbitali ifade ederken, elektron alıcısı ola-
rak davranan “ELUMO” elektronlarla dolu olmayan en iç 
orbitali ifade eder. Molekülün EHOMO değeri yüksekse 
bu molekül düşük enerjili boş moleküler orbitali bulu-
nan moleküle kolayca elektron transfer edebilir. Düşük 
ELUMO değeri ise yüksek enerjili dolu moleküler orbitale 
sahip olan molekülden kolayca elektron alabilir. Tablo 
2’de yer alan EHOMO ve ELUMO değerleri göz önüne alın-
dığında gliserolün monoetilen glikol molekülüne göre 
daha aktif olduğu sonucuna ulaşılabilir.

EHOMO ve ELUMO arasındaki enerji boşluğu (∆E) mole-
küllerin kimyasal kararlılığa işaret eder. Yani enerji 
boşluğu yüksek olan molekül daha kararlıdır, daha az 
aktiftir. ∆E enerji farkı küçüldükçe etkileşim artacak, 
reaksiyon daha kolay olacaktır [64]. Eğer, ∆E büyük 
ise sert moleküller, küçük ise yumuşak moleküller ola-
rak adlandırılır. Moleküllerin aktiflikleri sertlik değerinin 
azalmasıyla veya yumuşaklık değerinin artmasıyla 
artar. Tablo 2’de yer alan ∆E değerleri incelendiğinde 
monoetilen glikol gliserol molekülüne göre daha sert 
bir moleküldür. Başka bir deyişle, gliserol daha yumu-
şak karakterli bir moleküldür. Aynı tablodan, molekül-
lere ait sertlik (ɳ) ve yumuşaklık (σ) değerlerinin de bu 
öngörüyü doğruladığı görülmektedir.
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Tablo 2. Borik asit, monoetilen glikol ve gliserol moleküllerine ait hesaplanan bazı yapı tanımlayıcıları(Some calculated structure descriptors 
of boric acid, monoethylene glycol and glycerol molecules).

 Borik Asit MEG Gliserol 
ET, Toplam Molekül Enerjisi (au) -252,49 -230,25 -344,79 
E HOMO (ev) -8,49 -7,22 -7,03 
E LUMO (ev) 1,71 1,69 1,48 
∆E (ev) 10,2 8,91 8,51 
ZPE, Sıfır Noktası Enerjisi (kJ/mol) 129,25 222,77 312,68 
H, Entalpi (kJ/mol) 143,21 238,83 332,79 
S, Entropi (J/mol.K) 270,35 291,99 334,29 
G, Serbest Enerji (kJ/mol) 62,605 151,773 233,121 
A, Elektron ilgisi (ev) -1,71 -1,69 -1,48 
I, İyonlaşma enerjisi (ev) 8,49 7,22 7,03 
ɳ, Sertlik (ev) 5,1 4,455 4,255 
σ, Yumuşaklık (ev-1) 0,19608 0,22447 0,23502 
χ, Elektronegativite (ev) 3,39 2,765 2,775 
CP, Kimyasal Potansiyel (ev) -3,39 -2,765 -2,775 
ω, Elektrofilisite (ev) 1,12668 0,85805 0,90489 

 

Şekil 5. Borik asit-monoetilen glikol komplekslerinin optimize molekül yapıları (Optimized molecular structures of boric acid-monoethylene 
glycol complexes).

Moleküllerin elektronegativite (χ) değerinin azalmasıy-
la, kimyasal potansiyel (CP) değerinin ise artmasıyla 
aktiflikleri artar. Tablo 2 incelendiğinde monoetilen gli-
kolün gliserole göre daha aktif bir molekül olduğu bil-
gisi edinilebilir. Ancak, monoetilen glikol ve gliserolün 
elektronegativite ve kimyasal potansiyel değerlerinin 
birbirlerine çok yakın olduğu görülmektedir. Yukarıda 
belirtilen ve Tablo 2’de yer alan sonuçların tamamı bir-
likte değerlendirildiğinde; gliserolün monoetilen glikole 
göre daha reaktif bir molekül olduğu söylenebilir.

3.3. Borik Asit-Monoetilen Glikol Kompleksleri 
Üzerine Yapılan Teorik Hesaplamalar (Theoretical 
Calculations on Boric Acid-Monoethylene Glycol Comp-
lexes)

Şekil 5 ve Şekil 6’da molekül yapılarının üstlerinde 
bulunan sayılar borik asit/hidroksil grubuna sahip mo-
leküllerin stokiyometrik oranlarını, altlarında bulunan 
sayılar molekül numaralarını, parantez içerisinde bu-
lunan sayılar ise bağ atomlarını ifade etmektedir. Mo-
leküler yapılardaki sarı renkli atomlar “bor” atomlarını, 
kırmızı renkli atomlar “oksijen” atomlarını, gri renkli 

atomlar “karbon” atomlarını, beyaz renkli atomlar ise 
“hidrojen” atomlarını simgelemektedir.

Borik asit ve monoetilen glikol molekülleri arasında Eş. 
1, Eş. 2 ve Eş. 4’e göre farklı stokiyometrik oranlarda 
muhtemel kompleksleşme reaksiyonları sonucu elde 
edilebilecek ürünlerin molekül yapıları Şekil 5’de, bu 
yapılara ait toplam enerji değerleri ise Tablo 3’de su-
nulmuştur.

Şekil 5 ve Tablo 3 birlikte değerlendirildiğinde borik 
asit ve monoetilen glikol arasında farklı stokiyomet-
rik oranlarda üç farklı kompleks yapının oluşabilece-
ği değerlendirilebilir. Matematiksel olarak en küçük 
enerji değerine sahip yapı en stabil yapıdır [65,66]. Bu 
yapılardan en düşük enerjili (toplam molekül enerjisi 
= -813,3788) ve dolayısıyla en stabil/kararlı olması 
sebebiyle 2:2 mol oranında teorik olarak “1(1,1/2,2)” 
şeklinde ifade edilen yapının sentezlenme ihtimalinin 
diğerlerine nazaran daha yüksek olduğu sonucuna va-
rılabilir. Molekül yapıları göz önüne alındığında atom 
sayısı arttıkça matematiksel ifadeyle moleküllerin top-
lam enerjilerinin azaldığı tespit edilmiştir. Uygun analiz 



304

Tablo 3. Borik asit-monoetilen glikol komplekslerinin hesaplanan toplam enerji değerleri (Calculated total energy values of boric acid-
monoethylene glycol complexes).

Hilal C. and Önal M. / BORON 6 (2), 298 - 308, 2021

Borik Asit-monoetilen glikol 
Borik 

asit/MEG 
oranı(mol) 

Numara Bağ atomları Anyon yükü Toplam molekül 
enerjisi 

(hartree/au) 

Enerji ortalaması 
(hartree/au) 

1:1 1 1,2 1 -405,5953 -405,5953 
1:2 1 1,2/1,2 1 -483,0527 -483,0527 
2:2 1 1,1/2,2 2 -813,3788 -813,3788 

 

Şekil 6. Borik asit-gliserol komplekslerinin optimize molekül yapıları (Optimized molecular structures of boric acid-glycerol complexes).

koşullarında gerçekleştirilecek deneysel çalışmalarda 
sentezlenecek ürün, tespit edilen üç farklı yapının ka-
rışımını da içerebilir. Bu aşamada hangi molekül yapı-
sının elde edildiğinin tespiti için ürün üzerinde detaylı 
enstrümantal analiz metotları uygulanması gerekecek-
tir. Çalışmamızın amacı dışında kaldığından bu husus 
bu çalışmada irdelenmemiştir.

3.4. Borik Asit-Gliserol Kompleksleri Üzerine Yapı-
lan Teorik Hesaplamalar (Theoretical Calculations on 
Boric Acid-Glycerol Complexes)

Borik asit ve gliserol molekülleri arasında farklı stokiyo-
metrik oranlarda kompleksleşme reaksiyonları sonucu 
elde edilebilecek muhtemel ürünlerin molekül yapıları 
Şekil 6’da, bu yapılara ait toplam enerji değerleri ise 
Tablo 4’de sunulmuştur.

Şekil 6 ve Tablo 4 birlikte değerlendirildiğinde borik 
asit ve gliserol molekülleri arasında farklı stokiyometrik 
oranlarda toplam sekiz farklı kompleks yapının oluşa-
bileceği değerlendirilebilir. Bu yapılardan matematiksel 

olarak en küçük enerji değerine sahip olması (toplam 
molekül enerjisi = -1042,4638) ve dolayısıyla en karar-
lı yapı olması sebebiyle 2:2 mol oranında üç numaralı, 
teorik olarak “3(1,2/3,3)” şeklinde ifade edilen yapının 
sentezlenme ihtimalinin diğerlerine nazaran daha yük-
sek olduğu sonucuna ulaşılmıştır.

3.5. Ürünler Üzerine Elde Edilen Deneysel Veriler 
(Experimental Data on Products) 

Saf haldeki borik asidin sulu çözeltesinin pH değeri 
5,1’dir. Şekil 7’den pH değerinin iki çözeltide de 
düştüğü, 120. dk sonunda iki çözelti arasında yaklaşık 
1 birim pH farkı olduğu görünmektedir. Sonuç olarak; 
borik asit+monoetilen glikol çözeltisine göre, borik 
asit+gliserol çözeltisinin pH değerinin daha düşük 
dolayısıyla asitliğinin daha yüksek olduğu tespit 
edilmiştir. Buna göre, zayıf borik asitin titrasyonu için 
monoetilen glikol yerine gliserolün kullanımının daha 
elverişli olacağı sonucuna varılmıştır. Diğer taraftan, 
bu veriler kompleks oluşumu için teorik olarak glise-
rolün önerilmesini destekler niteliktedir.
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Tablo 4. Borik asit-gliserol komplekslerinin hesaplanan toplam enerji değerleri (Calculated total energy values of boric acid-glycerol com-
plexes).

Borik Asit-Gliserol 

Borik 
asit/Gliserol oranı 

(mol) 
Numara Bağ 

atomları 
Anyon 
yükü 

Toplam molekül 
enerjisi 

(hartree/au) 

Enerji 
Ortalaması 
(hartree/au) 

1:1 1 1,2 1 -520,1405 -520,1411 2 1,3 1 -520,1417 

1:2 
1 1,2/1,2 1 -712,1311 

-712,1108 2 1,3/1,3 1 -712,0951 
3 1,2/1,3 1 -712,1061 

2:2 
1 1,1/3,3 2 -1040,6762 

-1041,7666 2 2,2/3,3 2 -1042,1597 
3 1,2/3,3 2 -1042,4638 

 

4. sonuçlar (Conclusions)

Çalışmanın ilk basamağında borik aside ilişkin bazı 
teorik veriler elde edilmiştir. Tablo 1’de görüldüğü gibi 
elde edilen bu teorik sonuçlardan bazıları literatür veri-
leriyle kıyaslanmıştır. Ulaşılan değerler literatür verile-
riyle uyuştuğundan yöntemin güvenilirliği sağlanmıştır. 
Aynı yöntemle incelenen borik asit, monoetilen glikol 
ve gliserol moleküllerine ilişkin sonuçlar Şekil 2, Şekil 
3, Şekil 4’de verilmiştir. Bu moleküllerin kimyasal ak-
tivitelerine ilişkin bazı yapı tanımlayıcıları Koopmans 
teoremi [67] ile hesaplanarak Tablo 2’de verilmiştir. 
Farklı mol oranlarında borik asit ve polioller arasındaki 
kondenzasyon tepkimeleri ile oluşan kompleks ester-
lere ilişkin optimize edilen molekül geometrileri ve bu 
geometrilere ilişkin hesaplanan toplam enerjiler sırayla 
Şekil 5, Şekil 6, Tablo 3 ve Tablo 4’de verilmiştir. Mo-
noetilen glikol ve gliserolün molekül yapısında yeteri 
kadar hidroksil grubu bulunmadığından verilen şekil ve 
tablolarda Eş. 4’e göre (2 mol borik asit: 1 mol poliol) 
ürün tahmini yapılmamıştır.

Elde edilen teorik ve deneysel veriler bir arada de-
ğerlendirildiğinde; borik asit ile bor kompleksi sentez-
lenmesi amacıyla yapılacak çalışmalarda gliserolün 

monoetilen glikole göre daha elverişli olacağı değer-
lendirilmektedir. Ancak sıcaklık, basınç, değişken küt-
lesel bileşimler gibi farklı etkenlerin değiştirilmesiyle 
alternatif ve daha verimli sentez koşulları geliştirilebilir. 
Bu doğrultuda elde edilecek komplekslerin uygun ens-
trümantal analiz yöntemlerle (NMR, SEM, XRD, FTIR 
vb.) karakterizasyonu ürünler üzerine şüphesiz daha 
sağlıklı yorumlar yapılmasını sağlayacaktır
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