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Öz 

 

Bu çalışma kapsamında, pimaran ana iskeletine sahip leusofleoksol bileşiği Gaussian 

programı kullanılarak YFT ve ab-initio teorik hesaplama yöntemleriyle incelenmiştir. 

İlgili bileşiğin literatürde bulunan deneysel bağ uzunluğu, bağ açı, dihedral açı 

değerleriyle, HF, B3LYP, WB97XD yöntemleriyle gaz fazında elde edilen teorik veriler 

karşılaştırılmıştır. İstatiksel analiz çalışmaları sonucunda bağ uzunluklarının 

incelenmesinde en başarılı hesapsal yöntemin HF ve 6-31G düzeyinin olduğu tespit 

edilmiştir. Bununla birlikte, leusofleoksol bileşiğinin bağ ve dihedral açılarını tespitinde 

en uygun hesapsal yöntemin WB97XD/6-31G metodunun olduğu belirlenmiştir. Ayrıca 

leusofleoksolun deneysel infrared spektrumunda gözlenen sinyaller, B3LYP/cc-pVDZ 

düzeyinde titreşim analizi yapılarak irdelenmiştir. 13C-NMR ppm değerleri de, teorik 

olarak WB97XD/(6-31G), B3LYP/(cc-pVDZ), B3LYP/(6-31G), ve HF/(6-31G) 

düzeylerinde hesaplanmıştır. İstatiksel analiz çalışmaları sonucunda, 13C-NMR kimyasal 

kayma hesaplanmasında en iyi hesapsal yöntemlerin, WB97XD/(6-31G) ve B3LYP/(cc-

pVDZ) düzeyleri olduğu sonucuna varılmıştır. Son olarak başlıkta belirtilen bileşiğin 

elektronik yapıları (HOMO-LUMO sınır orbitalleri ve MEP haritası) B3LYP/cc-pVDZ 

teori düzeyinde analiz edilmiştir. 
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The theoretical investigation of structural, spectroscopic and 

electronic properties of leucophleoxol compound having 

pimarane skeleton with DFT/HF methods 
 

 

Abstract 

 

Within the scope of this study, the leucophleoxol compound with the pimarane main 

skeleton was examined by DFT and ab-initio theoretical calculation methods using the 

Gaussian program. The experimental bond length, bond angle and dihedral angle values 

of the title compound found in the literature were compared with the theoretical data 

obtained in the gas phase by HF, B3LYP, and WB97XD methods. It has been determined 

that the HF/6-31G level is the most compatible theoretical method in determining bond 

lengths through statistical analysis studies. However, it has been defined that the most 

appropriate theoretical method to determine bond angles and dihedral angles is the 

WB97XD/(6-31G) level for the compound of leucophleoxol. Additionally, the signals 

observed in the experimental infrared spectrum of leucophleoxol were examined by 

vibration analysis at the B3LYP/(cc-pVDZ) level. 13C - NMR chemical shift values were 

calculated theoretically at the levels of WB97XD/6-31G, B3LYP/(cc-pVDZ), B3LYP/6-

31G, and HF/6-31G. As a result of statistical analysis studies, it was concluded that the 

most appropriate theoretical methods for 13C-NMR chemical shift calculation are 

WB97XD/(6-31G) and B3LYP/(cc-pVDZ) levels. Finally, the electronic structures of the 

title compound (HOMO-LUMO frontier orbitals and MEP map) were analyzed at the 

B3LYP/(cc-pVDZ) level of theory. 

 

Keywords: Diterpene, DFT, HF, MEP, IR 

 

 

1.  Giriş 

 

Bitkilerde bulunan biyoaktif bileşikler, özellikle terpenler ve terpenoidler, antikanser, 

antimikrobiyal, antiinflamatuar, antioksidan ve antialerjik dâhil olmak üzere çok çeşitli 

biyolojik aktivitelere sahiptir. Bunlar arasında en fazla biyolojik aktiviteye sahip olanlar 

ise, diterpenoid ve diterpen tarzı bileşikler olduğu bilinmektedir. Literatürde pek çok 

farklı bitkiden izole edilen diterpen iskeletine sahip bileşikler makalelerde rapor 

edilmiştir. Bunlardan yirmi tanesi genelde bitkilerden izole edilebilmektedir. Bilimsel 

çalışmalarda yaygın olarak tespit edilen ana diterpen iskeletleri arasında, labdan, abietan, 

totarol, pimaran, kassan, rosan, lineer, kauren, kaurene, beyeren, alkoloids, sembran, 

gibbera, taksan, tiglian, trashiloban, atisen, erisasan, kolevan, fujinan yapıları 

bulunmaktadır [1,2]. 

 

Acacia leucophloea (aile: Fabaceae), bitkisinin kabukları geleneksel halk tıbbında; 

enfeksiyon önleyici, balgam söktürücü, ateş düşürücü ve öksürük, bronşit, ülser, ishal, 

cilt hastalıkları tedavisinde yaygın olarak kullanılmaktadır. Ayrıca 2011 yılında tavşan ve 

fareler üzerinde yapılan bir çalışmada, Acacia leucophloea kabuklarından elde edilen 

özütlerin solunum yolu ve sindirim rahatsızlıkları üzerinde biyolojik aktivite gösterdiği 

rapor edilmiştir [3]. 
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İzole edilen bileşiklerin sahip olduğu biyolojik ve kimyasal özelliklerine, ilgili bileşiğin 

elektronik özellikleri ve moleküler yapısını etkilemektedir. Teknolojideki gelişmelerin 

sonucunda üstün özellikli bilgisayarlar ve hesaplamalı kimya üzerine çeşitli yazılımlar 

geliştirilmiştir. Böylelikle biyolojik aktiviteye sahip bitkilerin ve bunlardan izole edilen 

bileşiklerin, elektronik ve moleküler yapılarının teorik kimya metotlarıyla kolayca analiz 

edilmesini mümkün kılmıştır ve literatürde pek çok makale bulunmaktadır [4-7]. 

 

Bu çalışmada, Acacia leucophloea bitkisinden izole edilen [8,9], pimaran iskeletine sahip 

leusofleoksol bileşiğinin moleküler yapısı, titreşim spektrumu ve elektronik özellikleri 

teorik yöntemlerle incelenmiştir. Diterpenin moleküler yapısıyla ilgili olarak bağ 

uzunlukları, açıları, titreşim analizleri ve karbon(13)-NMR isotropik kayma değerleriyle 

teorik değerler karşılaştırılmıştır. Ayrıca pimaran türevi bileşiğin sınır HOMO-LUMO 

haritaları ve moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) haritası teorik yöntemlerle analiz 

edilmiştir. 

 

 

2.  Teorik Çalışmalar 

 

Bu çalışma kapsamında pimaran iskeletine sahip leusofleoksol bileşiğinin elektronik 

yapıları, moleküler yapıları (Şekil 1), titreşim analizleri ve elektronik yapı hesaplamaları 

gaz fazında, Gaussian09W paket programı kullanılarak gerçekleştirilmiştir [10]. 

GaussView 5.0 programı yardımıyla ise, söz konusu bileşiğin teorik sonuçlarının veri 

analizleri gerçekleştirilmiştir. Leusofleoksol bileşiğinin yapısal datalarını (bağ açıları, 

bağ uzunlukları ve dihedral açıları) elde etmek amacıyla, WB97XD/6-31G, B3LYP/cc-

pVDZ, B3LYP/6-31G, B3LYP/6-31G(d), HF/6-31G(d), HF/6-31G düzeylerinde 

geometri optimizasyonları gerçekleştirilmiştir. İlgili teori seviyeleri, literatürdeki benzer 

bilimsel çalışmalar ve bilgisayar olanakları göz önünde bulundurularak seçilmiştir. Daha 

sonra literatürde bulunan deneysel değerler [9] ile karşılaştırılmış ve regresyon değerleri 

(R2) Excel programı yardımıyla oluşturulmuştur. Infrared (titreşim) frekansı değerleri ve 

yaklaşık titreşim hareketleri, B3LYP/(cc-pVDZ) teori düzeyinde hesaplama yapılmış ve 

daha sonra titreşim analizleri gerçekleştirilmiştir. Hesaplanmış frekans aralığı, 378.79 cm-

1–3761.93 cm-1 ve pik yoğunluğu 20 üzerinde olanlar değerlendirilmiştir. 

 

 

                   (a)                                                                      (b) 

 

Şekil 1. a) 15 R ,16-epoksi – 8 (14) – izo pimaren - 1β , 11 β - diol, Kısaltılmış adı: 

Leusofleoksol bileşiğinin çizgisel gösterimi, b) Leusofleoksol bileşiğinin optimize 

edilmiş Gaussview görüntüsü ve makalede kullanılan atom numaralandırmaları. 
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Ayrıca leusofleoksol bileşiğinin karbon nükleer manyetik rezonans NMR” kimyasal 

kayma değerleri, WB97XD/6-31G, B3LYP/(6-31G), B3LYP/ccpVDZ ve HF/(6-31G) 

teori metodlarında kloroform çözücüsü içerisinde hesaplanmıştır. Daha önce yayınlanan 

bilimsel çalışmalarda olduğu gibi GIAO yönteminde HF/6-31G(d) tetrametilsilan (TMS) 

başlangıç noktası alınarak [11], 13C-NMR ppm değerleri elde edilmiştir. Başlık 

bileşiğinin pratikte ölçülen 13C-NMR ppm değerleri, Carmen ve diğerlerinin yayınladığı 

makaleden alınmış [9] ve çeşitli ab-initio ve YFT teori seviyesinde hesaplanan değerlerle 

karşılaştırılmıştır. 

 

Son olarak leusofleoksol molekülünün sınır orbitallerinin (HOMO ve LUMO) enerjik 

değerleri, B3LYP/(cc-pVDZ) hesaplama seviyesinde elde edilmiştir. Sınır orbital enerji 

farkı değerleri kullanılarak, kimyasal sertlik, elektronegatiflik parametreleri 

hesaplanmıştır [12]. MEP haritaları B3LYP / (cc-pVDZ) teori seviyesinde elde edilerek, 

pimaran iskeletli bileşiğin nükleofilik ve elektrofilik alanları tespit edilmiştir. GaussView 

programı kullanılarak görsel olarak sunulmuştur. 

 

 

3.  Sonuçlar ve tartışma 

 

3.1. Molekül geometrisi 

Moleküler yapı olarak da bilinen moleküler geometri, kısaca atomların üç boyutlu yapısı 

veya düzeni olarak tanımlanabilir. Molekülün atomları arasındaki bağ uzunlukları, bağ 

açıları ve dihedral açılarıyla ilgilidir. Bir bileşiğin moleküler yapısını anlamak, polariteyi, 

reaktiviteyi, maddenin fazını, rengini, manyetizmasını ve biyolojik aktivitesini anlamaya 

yardımcı olmaktadır [13-15]. 

 

Leusofleoksol bileşiğine ait bazı bağ uzunlukları Tablo 1’de sunulmuştur. Veriler 

incelendiğinde, özellikle “C1 - O2 ve C11 - O1” bağ uzunluklarıyla ilgili olarak HF ve 6-

31G teori seviyesinde deneysel verilere oldukça yaklaşan sonuçlar elde edilmiştir. “C9 - 

C11” atomları arasındaki bağ uzunluğu ise, B3LYP/(6-31G), B3LYP/(6-31(d)), 

B3LYP/(cc-pVDZ) teorilerinde tam olarak doğru hesaplanabilmiştir. 

 

Tablo 1. Leusofleoksol bileşiğine ait deneysel/ teorik bağ uzunlukları (Ǻ). 

 

 
 

Leusofleoksol bileşiğine ait deneysel ve teorik bağ uzunluklarıyla regresyon analizi 

gerçekleştirilmiştir. Kullanılan teori düzeyleri arasından en iyi regresyon R2= 0,991 

değeriyle  WB97XD/(6-31G) ve R2= 0,990 değeriyle HF/(6-31G) seviyelerinde olduğu 

tespit edilmiştir. “WB97XD/(6-31G)” metodunda yüksek R2 değeri gözlenmesine 

rağmen, y = 0,9528x + 0,0797 regresyon denkleminde eğim (a) değeri bir tam sayısından 
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daha küçük sayısal değer aldığı analiz edilmiştir. HF ve (6-31G) seviyesi ise, hem iyi bir 

regresyon hem de eğim (y=1,013x - 0,014) değerini bir tam sayısına yakın bir çözümleme 

ile daha uyumlu sonuçlar verdiği tespit edilmiştir. İstatiksel veriler ışığında, pimaran 

türevi bileşiğin bağ uzunluklarının hesaplanmasında en uyumlu hesapsal yöntemin 

“HF/(6-31G)” düzeyinin olduğu sonucuna varılmıştır [16].  

 

Leusofleoksol bileşiğine ait bazı bağ açıları ve dihedral açıları Tablo 2’de sunulmuştur. 

Kullanılan tüm teori düzeyleri, seçilmiş açılarını doğru şekilde hesaplayabilmişlerdir. 

“C1 - O2 - H2” bağ açısını deneysel değere (109.5°)  en yakın değer HF/6-31G(d) 

düzeyinde, 109.1° ile elde edilebilmiştir. Buna ek olarak “C1-O2-H2” bağ açısını HF/6-

31G düzeyi hariç diğer teorik yöntemlerin hepsi deneysel değerden daha düşük sonuçlar 

vermiştir. “C1 - C10 - C9” ve “C12 - C13 - C14” bağ açılarını, HF/(6-31G) ve HF/(6-

31G(d) düzeyleri deneysel değerlere çok yakın hesaplama sonucu verdiği tespit 

edilmiştir. “C1 - C2 - C3, C9 - C11 - O1 ve C12 - C13 - C14” bağ açılarının hesaplanması 

için kullanılmış bütün teoriler, deneysel verilerden daha fazla değerlerde olduğu 

belirlenmiştir. 

 

Tablo 2. Leusofleoksol bileşiğine ait deneysel/teorik bağ ve dihedral açıları (°). 

 

 
 

Leusofleoksol bileşiğine ait açı değerleri regresyon analiziyle irdelendiğinde, kullanılan 

tüm hesapsal metodlar ile deneysel veriler arasında genelde bir uyum bulunduğu tespit 

edilmiştir. Ayrıca son derece yüksek R2 değerleri gözlenmiştir. Seçilen altı teorik yöntem 

arasından deneysel değerlerle en iyi regresyon R2= 0,997 WB97XD/(6-31 G) düzeyinde 

elde edilmiştir. Regresyon denkleminin eğim değeri de, (y= 1,018x-2,249) bir tam 

sayısına yakındır.  Bu nedenle, ilgili bileşiğin bağ ve dihedral açılarını hesaplamada en 

uygun teorinin WB97XD/(6-31 G) düzeyinin olduğu belirlenmiştir. 

 

Genel olarak teorik olarak hesaplanan ve deneysel olarak elde edilen değerler arasında 

küçük farklılıklar olduğu tespit edilmiştir. Bu durumun deneysel spektroskopik 

ölçümlerin katı veya sıvı fazında, teorik hesaplamaların ise, gaz fazında 

gerçekleştirilmesinden kaynaklandığı sonucuna varılmıştır.  

 

3.2. İnfrared spektroskopisi (IR) 

İnfrared veya titreşim spektroskopisi, moleküllerin fonksiyonel gruplarının ve yapısının 

belirlenmesinde sıklıkla kullanılan yapı analiz tekniklerinden birisi olarak tanımlanabilir 

[17]. Leusofleoksol bileşiğinin izolasyonu ve yapı tayini üzerine literatürde ilk 
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yayınlanan makalede, moleküler yapı hatalı belirlenmiştir. Bu çalışmada deneysel 

infrared spektrumuna ait pik değerleri rapor edilmiştir. KBr disk kullanılarak, 3110, 3070, 

3005, 2840, 1670, 1064, 1050,880, 865, 828 cm-1 piklerinin elde edildiği vurgulanmıştır 

[6]. İlerleyen yıllarda başka bir grup leusofleoksol bileşiğinin yapısını X-ray tekniğiyle 

incelemiş ve doğru moleküler yapıya ulaşılabilmiştir. Doğru yapının önerildiği makalede, 

infrared spektroskopisi ölçümlerinden bahsedilmemiştir [9]. Ayrıca ilgili bileşiğin 

titreşim spektroskopisinde gözlenen piklerin yorumlanmasına dair başka bir çalışmaya 

literatürde rastlanılmamıştır. Bu nedenle leusofleoksol bileşiğinin teorik IR spektrumunu 

B3LYP/(cc-pVDZ) düzeyinde hesaplanmıştır. Pik yoğunluğu 20 üzerinde olanlardan 33 

tane titreşim hareketi irdelenmiştir ve elde edilen bulgular Tablo 3’de sunulmuştur. 

 

Deneysel infrared spektrumunda genel olarak hidroksil gerilme titreşimleri (-OH) 3700 - 

3500 cm-1 değerlerinde görülmektedir [17]. Bununla birlikte leusofleoksol bileşiği 

kuvvetli hidrojen bağı yapan hidroksil gruplarına sahip olduğundan deneysel IR 

spektrumunda 3110 cm-1 civarında sinyal gözlendiği rapor edilmiştir [6].  İlgili bileşiğin 

iki O-H grubunun gerilme titreşimleri, 3579 ve 3762 cm-1 olarak B3LYP/(cc-pVDZ) 

düzeyinde hesaplanmıştır. Molekülün teorik hesaplamasının gaz fazında 

gerçekleştirilmesinden ve hidrojen bağlarının tam olarak modellenmemesinden ötürü, 

bileşiğin O-H bantları olması gerekenden daha yüksek değerlere kaydığı belirlenmiştir.  

 

Deneysel titreşim spektrumunda alifatik (C-H) gerilmesine ait bağ titreşimleri, genelde 

“3000 - 2850 cm-1” değerlerinde elde edilmektedir [17]. İncelenen leusofleoksol 

bileşiğine ait teorik C-H gerilme titreşimleri ise, 2892 - 3174 cm-1 dalga sayısı aralığında 

22 tane frekans olan pik bölgesi elde edilmiştir. Metil gruplarından meydana gelen “C17, 

C18, C19, C20” atomlarının infrared gerilme titreşimleri, genel CH gerilmesi titreşimlerinin 

gözlendiği bölgede elde edilmiştir. Ayrıca leusofleoksol bileşiğinin epoksit halkasında 

bulunan “C15-C16” atomlarının, karbon hidrojen (C-H) gerilme titreşimlerinin en fazla 

3174 cm-1 değerinde pik verdiği gözlenmiştir. 

 

Deneysel titreşim spektrumunda karbon oksijen bağ (C-O) gerilme titreşimleri, genelde 

“1400 - 1000 cm-1” dalga sayısı aralığında sinyal vermektedir [17]. Leusofleoksol 

bileşiğine ait hesapsal C-O gerilme titreşimleri ve diğer modlarla beraber 1074 ve 1122 

cm-1 dalga sayılarında olduğu tespit edilmiştir. 

 

Parmak izi bölgesinde bulunan C-H sallanma titreşimleri, deneysel infrared 

spektrumunda genelde “900-600 cm-1” değerlerinde sinyaller elde edilir. Siklik 

moleküllerde durum ise, sallanma titreşim frekansları daha değerlerde sinyal vermektedir 

[17]. Teorik olarak hesaplanan C-H sallanma titreşimleri 379 – 1331 cm-1 dalga sayısı 

aralığında, diğer hareketlerle karışım halinde gözlenmiştir ve Tablo 3’de ayrıntılı olarak 

sunulmuştur. 

 

Leusofleoksol bileşiğinin deneysel ve teorik spektrumları arasındaki tutarsızlık iki nedene 

bağlı olabilir. Bu faktörlerden birincisi kimyasal çevreden kaynaklanır. Deneysel infrared 

spektrumu ölçümleri katı fazda, teorik titreşim hesaplamaları ise gaz fazında 

gerçekleştirilmektedir. İkincisi neden ise, deneysel değerin harmonik olmayan bir 

frekansta, hesaplanan değerin ise harmonik bir frekansta olmasıdır [18,19]. Bir başka 

deyişle, Gaussian09 programı infrared frekansı teorik hesaplamalarının harmonik 

düzeyde, deneysel titreşim frekansı ölçümlerinin ise anharmonik olması söz konusudur. 
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    Tablo 3. Leusofleoksol bileşiğine ait seçilmiş teorik titreşim dalgaları, frekans aralığı 

(379 – 3762 cm-1 ve IR yoğunluğu 20 ve üzerinde olan pikler) 
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3.3. 13C-NMR spektroskopisi 

 

Leusofleoksol bileşiğine ait karbon NMR kimyasal kayma değerleri, kloroform çözücüsü 

içerisinde teorik yaklaşımlar kullanılarak, B3LYP/(6-31G), B3LYP/(cc-pVDZ), HF/(6-

31G) ve WB97XD/(6-31G) metodlarında hesaplanmıştır. Tetrametilsilanın HF/(6-

31G(d) GIAO metoduyla hesaplanan değerleri referans noktası olarak alınmıştır. Pimaran 

iskeletine sahip bileşiğin C13–nükleer manyetik rezonans kimyasal kayma değerleri 

literatürde deneysel çalışmadan elde edilmiştir [9]. Çeşitli düzeylerdeki teorik hesaplama 

sonuçları Tablo 4'de ayrıntılı sunulmuştur.  

 

Tablo 4. Leusofleoksol bileşiğine ait deneysel/hesapsal karbon (13C)-NMR kimyasal 

kayma değerleri (δ, ppm)/referans (TMS; HF/(6-31G(d)) GIAO yöntemi). 

 
 

Tablo 4 incelendiğinde, hesaplanan tüm teorik düzeylerde karbon nükleer manyetik 

kimyasal kayma değerleri, deneysel gözlenen pikler ile benzer sonuçlar verdiği 

görülmektedir. Özellikle leusofleoksolün olefinik gruba ait karbon sinyallerinin deneysel 
13C-NMR spektrumunda, 123.7 ve 139.9 ppm aşağı alan bölgesinde gözlenmektedir. İlgili 

karbonların teorik sinyal değerleri WB97XD/(6-31G) düzeyinde sırasıyla 123.5 ve 141.5 

ppm olarak başarıyla hesaplanmıştır. Halka içerisinde bulunan köprü karbon atomlarının 

sinyalleri oldukça doğru hesaplanmasına rağmen, köprübaşı karbon atomlarının 

sinyallerinde bazı hatalı hesaplamalar olduğu tespit edilmiştir. Ayrıca deneysel/teorik 
13C-NMR isotropik kayma değerleri Microsoft Excel programı yardımıyla regresyon (R2) 

ve korelasyon denklemleri (y=ax+b) oluşturulmuştur (Şekil 2). Leusofleoksol 

molekülüne ait regresyon (R2) ve eğim değerleri incelendiğinde, deneysel değer ile teorik 

yöntemlerle elde edilen veriler arasındaki en iyi regresyon değerleri R2=0,997 değeri ile 
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WB97XD/(6-31G) ve R2=0,995 değeri ile B3LYP(cc-pVDZ) seviyelerinde gözlenmiştir. 

Regresyon denkleminin eğim değerlerini göz önünde tuttuğumuzda ise, bir tam sayısına 

en yakın değeri veren B3LYP/(cc-pVDZ) düzeyi olduğu tespit edilmiştir.  

 

Elde edilen istatiksel veriler ve değerlendirmeler ışığında, leusofleoksol bileşiğinin 13C-

Nükleer manyetik rezonans ppm değerlerinin belirlenmesinde en iyi hesaplamalı teorik 

yöntemlerin, WB97XD/(6-31G) ve B3LYP/(cc-pVDZ) düzeyleri olduğu sonucuna 

varılmıştır. 

 

 
“HF/ (6-31G)” 

 
“B3LYP/ (6-31G)” 

 
“B3LYP/(cc-pVDZ)” 

 
“WB97XD/(6-31G)” 

Şekil 2. Leusofleoksol bileşiğine ait deneysel 13C-NMR kimyasal kayma değerlerinin 

teorik değerlerle korelasyon dağılım grafikleri. 

 

3.4. Sınır MO ve elektronik özellikler 

Sınır moleküler orbitalleri, Sınır MO (HOMO ve LUMO), bir molekülün optik ve 

elektronik özelliklerinin ortaya çıkarılmasında önemli bilgiler sunduğu literatürdeki pek 

çok çalışmada vurgulanmaktadır. Burada “HOMO en yüksek enerjili dolu moleküler 

orbital” ve “LUMO ise en düşük enerjili boş moleküler orbital” olarak tanımlanırlar ve 

kimyasal reaksiyonlarda öncü rol oynamaktadırlar. Sınır obitallerinin yayılım gösterdiği 

bölgeler kimyasal tepkime verme eğiliminde olduğu vurgulanmaktadır [20-26]. 
 

Leusofleoksol bileşiğinin HOMO ve LUMO orbital haritaları, B3LYP/(cc-pVDZ) 

seviyesindeki hesaplamalarla elde edilmiş ve Şekil 3’de sunulmuştur. Buradan görüldüğü 

üzere, seçilen teori düzeyinde HOMO orbitalleri genel olarak molekülün tamamına 

yayılmıştır. LUMO orbitalleri ise, bileşiğin çift bağ kısmında bulunan karbon atomları 

“C8 - C14” arasında lokalize oldukları görülmektedir. Ayrıca “C18 ve C19” atomuna 

bağlı olan -CH3 gruplarının sınır orbital yayılımları en az olmakla birlikte, bu bölgelerin 

tepkime verme eğilimi düşük alanlar olduğu kuramsal belirlenmiştir. Sınır orbital enerji 

değerleri, atomik biriminden eV birimine çevrilmiştir. HOMO enerjisi -6.53 eV, LUMO 

enerjisi ise 0.27 eV olarak B3LYP(cc-pVDZ) düzeyinde elde edilmiştir.  İlgili bileşiğin 

sınır moleküler orbital farkı (ΔE = ELUMO - EHOMO) değerine göre, ΔE değerinin nispeten 

y = 1,0248x - 11,814
R² = 0,9917

0
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yüksek değeri molekülün kimyasal kararlılık gösterdiği ve düşük reaktifliğe sahip 

olduğunu kuramsal olarak öngörülmüştür. 
  

 
Şekil 3. Leusofleoksol bileşiğinin HOMO ve LUMO orbital haritaları (B3LYP / (cc-

pVDZ) metodu) ve enerji düzeyleri 

 

3.5. MEP haritaları 

MEP haritaları sayesinde bileşiğin pozitif ve negatif yüklü alanları belirlenebilmektedir. 

Çalışılan molekülün elektrofilik veya nükleofilik saldırılara maruz kalabileceği bölgelerin 

anlaşılmasında sıklıkla kullanılan teorik bir yöntem olarak tanımlanabilir. Kırmızı renkli 

kısımlar elektronca zengin olan bölgeleri (kısmi - yükü), mavi renkli kısımlar ise 

elektronca fakir olan bölgeleri (kısmi + yükü) ifade etmektedir. Ayrıca daha az elektron 

içeren kısımlar sarı ile resmedilirken, yaklaşık nötr olan bölgeler (sıfır potansiyel) yeşil 

ile gösterilmektedir [27-30]. Leusofleoksol bileşiğinin MEP haritası Şekil 4’de 

sunulmuştur. 

 

 
Şekil 4. Leusofleoksol bileşiğinin (B3LYP / (cc-pVDZ)) MEP haritası. 
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Leusofleoksol bileşiğine ait MEP haritası göz önüne alındığında, kırmızı renkli kısımlar 

elektronların yoğunluğunun en fazla olduğu negatif bölgelerin, “O1, O2 ve O3” 

atomlarının konumlandığı bölgelerde yoğunlaştığı belirlenmiştir. Dikkat edilirse, 2 nolu 

oksijen atomunun bulunduğu kısımlarda elektron yoğunluğunun konumlandığı tespit 

edilmiştir. İlgili bölgelerin nükleofilik karakterli olduğu ve elektrofilik saldırılara maruz 

kalabilecek yerler olduğu tespit edilmiştir. Haritada mavi renk ile gösterilen kısımlar, 

elektron yoğunluğunun en az olduğu pozitif bölgelerdir. Özellikle C22 atomunun 

etrafında konumlandığı belirlenmiştir. Buranın elektrofilik karakterli olduğu ve 

nükleofilik saldırılara karşı en açık bölge olduğu sonucuna varılmıştır. Böylelikle, 

leusofleoksol molekülünün kovalent olmayan etkileşimlerin meydana gelebileceği 

bölgeleri tahmininde MEP haritaları önemli veriler sunmaktadır. 
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