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Arastirma Makalesi

oz
Makale Tarihgesi: Bu ¢aligmada, hesaplamali kimya yazilimlarmdan Entos-Envision kullanilarak
E§g3|tzf.lﬁ.1186%>§§%§§ cesitli molekiiler yapilarin ve kimyasal reaksiyonlarm kuantum kimyasal
Online Yaymlanma: 16.06.2025 analizleri gerceklestirilmistir. Entos-Envision, ¢evrimigi bir platform olarak

geometri optimizasyonu, bag derecesi, HOMO-LUMO enerji seviyeleri,
molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP), IR spektrumlari, molekiiler dinamik
ve izomer doniigiimleri gibi kapsamli analiz imkanlar1 sunmaktadir.

Anahtar Kelimeler:
Entos-Envision

HOMO-LUMO Arastlrmaqa klorqunn, aspir.in, ci.s-?-penten, ftalosiyanin,. penisilin ve
Kloroform fosfazen bilesiklerinin geometrik optimizasyonlar1 yapilmis; cis- ve trans- 2-
Cis-2-penten penten izomerlerinin birbirine doniisiimii gozlemlenmistir. Kloroform

Moleliler dinamik molekiiliinde hidrojen atomunun ayrilmasi sirasinda meydana gelen

degisiklikler izlenmis, HOMO-LUMO enerji farklar1 hesaplanmis ve
elektrostatik potansiyel yiizeyleri belirlenmistir. Elde edilen HOMO ve
LUMO enerjileri ile bazi kuantum kimyasal parametreler hesaplanmistir.
Ayrica, kullanic1 dostu arayiizii sayesinde Entos-Envision, kimya alaninda
uzman olmayan kullanicilar i¢in de kolay erigilebilir bir yazilim olarak 6ne
¢ikmaktadir.

Quantum Chemical Investigation of Selected Organic and Inorganic Compounds via Entos-

Envision Software

Research Article ABSTRACT

Article History: In this study, quantum chemical analyses of various molecular structures and
iigz:o‘gg; ig%@gggg chemical reactions were conducted using the computational chemistry software
Published online: 16.06.2025 Entos-Envision. Entos-Envision, an online platform, provides comprehensive

analysis tools such as geometry optimization, bond order, HOMO-LUMO
energy levels, molecular electrostatic potential (MEP), IR spectra, molecular

Keywords: . . . . .
Enfos_Envision dynamics, and isomer transformations. In this research, the geometric
HOMO-LUMO optimizations of compounds such as chloroform, aspirin, cis-2-pentene,
Chloroform phthalocyanine, penicillin, and phosphazene were performed, and the

Cis-2-pentene

Molecular dynamics isomerization between cis- and trans-2-pentene was observed. Changes

occurring during the removal of the hydrogen atom in the chloroform molecule
were monitored, HOMO-LUMO energy gaps were calculated, and electrostatic
potential surfaces were determined. Quantum chemical parameters were
calculated based on the obtained HOMO and LUMO energies. Additionally, due
to its user-friendly interface, Entos-Envision is highlighted as a software that is
easily accessible even to users who are not experts in the field of chemistry.

To Cite: Iscan O. Baz1 Organik ve Inorganik Bilesiklerin Entos-Envision Yazilimiyla Kuantum Kimyasal Ozelliklerinin
Incelenmesi. Osmaniye Korkut Ata Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Dergisi 2025; 8(3): 1210-1226.
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1. Giris

Giliniimiizde kimya alanindaki aragtirmalarin ve kesiflerin hizla artmasiyla birlikte, veri analizi ve
hesaplamali modelleme gibi ileri tekniklere olan ihtiya¢ da giderek onem kazanmigstir. Kimyasal
reaksiyonlarin ve molekiiler yapilarin incelenmesinde temel araglardan biri haline gelen hesaplamali
kimya yazilimlari, deneysel ¢aligmalarin maliyet ve zaman yiikiinii azaltarak bilim insanlarinin daha
hizli ve verimli sonuglara ulagmasini saglamaktadir. Bu yazilimlar, laboratuvar ortaminda uzun
stirebilecek analizlerin dijital ortamda daha pratik bir sekilde yapilmasina olanak taniyarak modern
kimya arastirmalarinda vazge¢ilmez bir rol oynamaktadir (Demircioglu ve ark., 2019; Uzun ve ark.,
2019; Tar1 ve ark., 2024; Yazgi ve ark., 2024).

Entos-Envision (https://www.entos.ai/envision) online platformu kullanilarak, molekiillerin geometri
optimizasyonu, enerjisi, molekiillerin bag agilari, bag uzunluklari, teorik IR, molekiiler dinamik,
koordinasyon taramasi, konformerleri, HOMO-LUMO enerji, orbitallerinin sekli ve molekiiler
elektrostatik potansiyel enerji hesabi (MEP) gibi bir¢ok 6zellik yar1 deneysel GFN1-XTB yontemiyle
hesaplanmaktadir. Entos-Envision’da ¢ok basit yapili molekiillerden ¢ok karmasik yapili molekiillere
kadar quantum hesaplama islemleri yapilabilmektedir.

Entos Envision (Sekil 1), kimya alaninda yapilan hesaplamali ¢aligmalar1 desteklemek igin bir¢ok
Ozellik ve avantaja sahiptir. Bu 6zellikler arasinda sunlar bulunmaktadir:

1. Molekiiler Modelleme: Entos Envision, molekiiler yapilarin modellemesi ve analizi i¢in gelismis
araglar sunar. Bu sayede, kullanicilar molekiiler diizeyde kimyasal reaksiyonlar1 inceleyebilir ve analiz
edebilir.

2. Kimyasal Reaksiyonlar: Entos Envision, g¢esitli kimyasal reaksiyonlar1 simiile etme ve sonuglarini
hesaplamaya olanak saglar. Bu sayede, kullanicilar istedikleri reaksiyonlarin sonuglarini 6nceden
gorebilir ve analiz edebilir.

3. Veri Analizi: Entos Envision, kimyasal verilerin analizi i¢in gelismis araclar sunar. Bu sayede,

kullanicilar elde ettikleri verileri kolayca analiz edebilir ve yorumlayabilir.

w4 ENTOS

New Molecule

Q  chloroform

Sekil 1. Entos-envision yaziliminda a) giris sayfast b) molekiiliin ekrana ¢agrigimi
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Kloroform (Entosail72506), Aspirin(entosail73493), cis-2-penten (entosail73675), ftalosyanin
(entosail72513), penisilin (entosail73462) ve fosfazen (entosail30064) bilesiklerinin entos envision
yazilimina yiiklemek igin pubchemden (http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov) sayfasindan alinan smiles

kodlar1 kullanilmastir.
2. Materyal ve Metot
Bu c¢alismamizdaki segilen kloroform, aspirin, cis-2-penten, ftalosiyanin, penisilin ve fosfazen

bilesiklerinin ¢izgi-top ve uzay dolgu goériiniimleri (Sekil 2) ve Entos envisiona molekiilleri yiiklemek

icin smiles kodlar1 pubchem (http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov) sitesinden alinmaistir.

@ @&@/

Kloroform Aspirin

cis-2-penten Ftalosyanin
: E] i : '
Penisilin Fosfazen

Sekil 2. Kloroform, Aspirin, cis-2-penten, ftalosyanin, penisilin ve fosfazen bilesiklerinin a) ¢izgi top gériiniimii
b) Uzay dolgu goriiniimii

2.1. Geometri Optimizasyonu

Bilesiklerin geometrisinin optimize edilmesi, molekiiler yapinin en diisiik enerjili konuma getirilmesi

ve en kararli yapmin belirlenmesi icin hesaplamali kimya calismalar1 Oncesinde yapilan bir 6n

hesaplama basamagidir. Bu basamakta, molekiiler modelleme ve hesaplama yontemleri kullanilarak

gerceklestirilmektedir (Irak ve ark., 2019). Geometri optimizasyonu, genellikle bir bilgisayar programi
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yardimiyla gercgeklestirilir ve molekiiler dinamik simiilasyonlari, yar1 deneysel yontemi, yogunluk
fonksiyonu teorisi ve kuantum kimyasi gibi yontemler kullanilarak yapilmaktadir. Bu sayede bir
bilesigin atomlarin konumlarmi ve bag agilarini en uygun sekilde ayarlayarak molekiiler yapiy1 stabilize
etmektedir (Reveles ve ark., 2004; iscan, 2023) Bilesiklerin optimize edilmis yapilar1 Sekil 3’te

gosterilmistir. Bilesiklerin daha kuantum fiziksel ve kimyasal 6zellikleri hesaplanmaistir.

%)

[ -40412,7 kJ/mol J [ -110671 kJ/mol ] [ -190169 kJ/mol ]
4
1)
s \:
{ b
-270118 kJ/mol ] [ -113694 kJ/mol ] [ -110671 kJ/mol

Sekil 3. a) Kloroform, b) Aspirin, c) cis-2-penten, d) ftalosyanin, e) penisilin ve f) fosfazen bilegiklerinin
optimize yapisinin goriintiisi

3. Bulgular ve Tartisma
3.1. Konformer Yapilar
Konformasyon izomerleri veya konformerler, bir molekiilin sahip olabilecegi kararli
konformasyonlardir. Molekiildeki donebilen baglarin sayisina bagli olarak ¢ok sayida konfigiirasyon
olusabilir ve bu durum, molekiiliin 6zellikleri iizerinde 6nemli etkiler yaratabilir. Envision yazilimi,
konformer yapilarinin kolay ve hizli bir sekilde elde edilmesini saglar; bu ¢alismada hesaplanan
konformer yapilar ise Sekil 4'te sunulmustur.

v 7 %

Xy
P
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Sekil 4. a) Kloroform, b)Aspirin, ) cis-2-penten, d) ftalosyanin, e) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin
konformer yapilari

3.2. Merkezi Atom Yiikii

Hesaplanan merkezii yiikler Sekil 5’te verilmistir. Merkezi yiiklerde daha elektronegatif olanlar mavi

ile daha elektropozitif olanlar kirmiziyla gosterilmistir. Yiik degerleri kirelerin {izerinde

gosterilmektedir.

Sekil 5. a) Kloroform, b)Aspirin, ¢) cis-2-penten, d) ftalosyanin, e) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin merkezi
yiikleri
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3.3. Bag Ayrisma Enerjisi
Bilesiklerin bag ayrisma enerjileri Sekil 6’da gosterilmistir. En yiliksek bag ayrisma enerjisi, aspirin
molekiiliindeki C-H bagi arasinda gozlemlenmistir. En diisiik bag ayrisma enerjisi ise radikalik

tepkimeye girebilen kloroform molekiiliindeki C-Cl bag1 arasinda tespit edilmistir.

Sekil 6. a) Kloroform, b)Aspirin, c) cis-2-penten, d) ftalosyanin, ) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin
hesaplanan bag ayrigma enerjisi
3.4. Bag Derecesi
Hesaplanan bag dereceleri Sekil 7°’de sunulmustur. Kloroform molekiilii incelendiginde, C-H bag
derecesinin 0,99, C-Cl bag derecesinin ise 0,98 oldugu goriilmektedir. Beklendigi iizere, klor atomu
hidrojene gore daha elektronegatif oldugundan, karbon tiizerinde bulunan elektron yogunlugunu

azaltmakta ve bu durum daha diisiik bir bag derecesine yol agmaktadir.

Sekil 7. a) Kloroform, b)Aspirin, ) cis-2-penten, d) ftalosyanin, e) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin bag
derecesi
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3.5. Koordinasyon Taramasi

Koordinat taramalari, molekiiler sistemlerdeki dinamik siiregleri incelemek igin yararli hesaplamalardir.
Bag ayrismasi, ters cevrilmeler ve dénmeler gibi siiregler, ilgilendiginiz koordinat1 degistirerek ve
enerjinin koordinata gore nasil degistigi incelenebilmektedir. Bu ¢alismada kloroform bilesigindeki C-

H bag: arastirilmig olup, C-H arasindaki bag kopmasina ait simiilasyonunun goriintiisii Sekil 8’de

3 Y Y Y
EneunuNEE S GUER AR f

Sekil 8. Kloroform molekiiliinden bir Hidrojen atomunun ayrilmasmm simulasyonu
3.6. Koordinat Doniisiimleri

Trans-2-penten ve cis-2-penten bilesiklerinin birbirlerine doniisiimii sirasinda gergeklesen olaylarin

gorsel bir simiilasyonu Entos Envision araciyla hazirlanmistir (Sekil 9). Bu doniistim siireci, video veya
goriintii olarak kayit altina almabilmektedir.

A A A A

Sekil 9. Trans- ve cis-2-penten geometrik izomerlerinin birbirine doniistimii
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3.7. Cekirdek Elektrostatik Potansiyel Enerji

Cekirdek elektrostatik potansiyel enerji, bir atom ¢ekirdeginin elektrik yiikleri arasindaki potansiyel
enerjiyi ifade etmektedir. Cekirdek, protonlar ve nétronlardan olusur ve protonlar pozitif yiiklidiir.
Protonlarin pozitif yiikleri birbirini iter, ancak giiglii niikleer kuvvetler onlar1 bir arada tutar. Cekirdek
icindeki elektrostatik potansiyel enerji, bu protonlar arasindaki elektriksel itme kuvvetlerinin bir
sonucudur. Elektrostatik potansiyel enerji, yiiklerin birbirine uyguladig: elektrostatik kuvvetlerden
kaynaklanan enerjidir. iki nokta yiikii arasinda bu enerji, Coulomb yasasima gore hesaplanabilmektedir
(Serway ve ark., 2018).

Sekil 10. a) Kloroform, b)Aspirin, ¢) cis-2-penten, d) ftalosyanin, €) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin
cekirdek elektrostatik potansiyel enerji gdsterimi

3.8. Fukui Reaktiflik

Hesaplamali kimyada Fukui fonksiyonu veya sinir fonksiyonu, toplam elektron sayisindaki kii¢iik bir
degisikligin sonucu olarak bir sinir yoriingesindeki elektron yogunlugunu tanimlayan bir fonksiyondur.
Yogunlastirllmig Fukui fonksiyonu veya yogunlastirilmis reaktivite gostergesi ayni fikirdir ancak tig
boyutlu uzaydaki bir noktaya degil, bir molekiil igindeki bir atoma uygulanir. Fukui fonksiyonu,
yogunluk fonksiyonel teorisini kullanarak bir molekiiliin en elektrofilik ve niikleofilik bolgelerinin
nerede oldugunu tahmin etmeye olanak tanimaktadir (Fukui, 1982; Yang ve ark., 1986; Parr ve ark.,
1989).
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Sekil 11. a) Kloroform, b)Aspirin, ¢) cis-2-penten, d) ftalosyanin, ¢) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin fukui
reaktifliklerinin gdsterimi

3.9. Titresim Spektrumu (IR)

Bilesiklere ait titresim spektrumu ve frekans degerleri Sekil 12°de gosterilmistir. C-Cl bagina ait gerime
780 cm! civarinda goriillmiistiir. Aspirin ve penisilin molekiiliinde sirasiyla; 1711,4 cm™ civarinda (asit),
1751,2 cm! (ester) ve 1745,7 cm™’de C=0 bag gerilmeleri gézlenmistir. Cis 2-pentenin IR spektrumu
hesaplanamamistir. Bunun sebebi olarak GFN1-xTB'nin IR spektrumlarini hesaplamada yetersiz
kalmasi ve diisiik simetrili molekiillerde IR spektrumu hesaplamalarinda zorluklarin olmasidir (Prancht
ve ark., 2020) Ftalosiyanin bilesigindeki C=N bagma ait gerilme 1034,5 cm™*’de gozlenmistir. Son

olarak fosfazen bilesigindeki P=N bagna ait gerilmede 992,3 cm'de g6zlenmistir.

3.10. Molekiiler Dinamik

Molekiiler dinamik (MD), atomlarin ve molekiillerin fiziksel hareketlerini incelemek igin bir bilgisayar
simiilasyon yontemidir. Atomlarin ve molekiillerin sabit bir siire boyunca etkilesime girmesine izin
verilir ve bu da sistemin dinamik evrimi hakkinda bilgi verir. Bilesiklerin hesaplanan molekiiler
dinamikleri Sekil 13’te sunulmustur. Ftalosiyanin ve cis 2-pentene ait bir molekiiler dinamik verisi elde
edilememistir (Plimpton, 1995). Cis-2-penten bilesiginde bulunan ¢ift bagindan kaynaklanan dénme
izomerisine sahip olamktadir. Baska bir deyisle molekiil, 1sitma veya dis etkilesimler sonucunda
izomerleserek trans-2-penten formuna gecebilmektedir. Bu tiir yapisal degisimler, MD
simiilasyonlarinda cis trans konformasyonlarindan hangisini tercih ettigini  belirlemeyi

zorlasgtirabilmektedir (Rapoport, 2004).

1218



IR Spectra i

Worsume T .

— = 100

- inwenaiies Plot

i ey FrmaRInEY [Rr—
== [remml ket
o za0s 003
' 2a05 asa
3 esan 078
a4  77es 156.00
IR Intensities = o ez arar
re—— s asosrz 295
E 100
&
g
Frequency [1/em]
IR Spectra
Q " — (S
- 100
= . 1ensties Plot
B o— Intersity.
feml thrmsmat]
a7 17na 0838
a8 i7miz 38908
a0 30405 142
=1 @020 0as
sz siore 1ea
IR Intensities P 53 snes 798
ss  s1zoa 219
IR Spectra &
" f - vax
— - 1.00
g imensiies ploy
Fraquancy intansity
It
femi kemsmeotl
Bs 10233 ETH
S0 1o3as 0405
°1  1o0s0a a2
92 iosza aoo
83 tomas o00
o4 10837 284
95 10641 caas
= 56 10032 aoa
o7 1ioze o887
tru 9n  1iaa aoa
=
EE 200
E
g o
£
B . L T I T - . N L P B .
Frequency [1/em]
IR Spectra '
- irrenmies Piot
Fraquancy sy
il S [
oo aozzo aa
102 sosso ans
rreauency [1/7em]
0 Rause .
— = 100
- intensities Flot
irden FrEQUERCY
P e
21 5354
2a  seos
25 eozo
27 s7as
IR Intensitias R ah oems
ostazen. canm —
E oo
£
H

Frequency [1/cm)

Sekil 12. a) Kloroform, b)Aspirin, d) ftalosyanin, e) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin IR gdsterimleri
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Sekil 13. a) Kloroform, b)Aspirin, e) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin molekiiler dinamik simulasyonlar

1220



3.11. HOMO-LUMO Orbitaller

Molekiiler orbital teorisine gore; tiim molekiiller HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital; En
yiiksek dolu molekiiler orbital) ve LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital; En disiik bos
molekiiler orbital) orbitallerine sahiptir. Kimyasal reaksiyonlarda elektron alis-verisi HOMO ve LUMO
orbitalleri tizerinden gerceklestigi i¢in bu orbitaller 6ncii orbitaller olarak da adlandirilmigtir. HOMO
ve LUMO enerji degerleri arasindaki farkin degerine gore molekiiliin kimyasal kararlilig1 olarak ne
kadar kararli oldugu tanimlanabilmektedir. Eger reaktif molekiiler orbitallerin enerji seviyeleri ne kadar
birbirine yakinsa yani AE enerji farki ne kadar kiigiikse reaktiflerin etkilesimi artacak ve reaksiyon o
kadar kolay olacaktir (Salem, 1966; Karplus ve ark., 1970; Sara¢, 2018; Karabulut, 2020).

Sekil 14. a) Kloroform, b)Aspirin, ¢) cis-2-penten, d) ftalosyanin, €) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin
HOMO (mavi)-LUMO (Yesil) Orbitalleri gosterilmistir. Enerji degerleri eV cinsinden verilmistir.
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Popiiler Koopmans teoremine gore, Homo-Lumo degerlerini kullanarak molekiillerin kimyasal ve
spektroskopik &zellikleri hesaplanabilmektedir (Oztiirk ve Aycan, 2023); Iyonlasma potansiyeli (1),
elektron ilgisi (Y), mutlak elektronegatiflik (@) (Parr ve ark., 1978), kimyasal sertlik (‘¥) (Parr ve ark.,
1983), mutlak yumusaklik (S) (Srivastava ve ark., 2005), elektrofilik indeks (o) (Parr ve ark., 1999),
niikleofilik indeks (g) (Chattaraj ve ark.,), elektron kabul etme giicii (w+), elektron verme giicii (o—) ve
net elektrofiliklik (Ao+) (Cakmak ve ark., 2023). Tiim bilesikler icin HOMO-LUMO enerjileri, HOMO-
LUMO mutlak enerji farki, HOMO-LUMO enerjileri kullanilarak hesaplanan iyonizasyon potansiyeli,
elektron ilgisi, elektronegatifligi, kimyasal sertligi ve kimyasal yumusakligi Tablo 1°de gosterilmistir.

Tablo 1. Entos envision yardimiyla hesaplanan kuantum kimyasal hesaplamalari

a b c d e f

Kuantum kimyasal
parametreler
Enowmo (eV) -12,71 -12,23 -11,48 -10,55 -11,45 -11,59
ELumo (eV) -6,84 -8,55 -6,22 -9,25 1,72 -7,10
AE = ELumo-Exomo (EV) 5,87 3,68 5,26 1,30 3,73 4,49
Y = -ELumo (elektron ilgisi) 6,84 8,55 6,22 9,25 7,72 7,10
(eV)
| = -Enomo (Iyonlasma 12,71 12,23 11,48 10,55 11,45 11,59
potansiyeli) (eV)
¢ = Y+1 (Mutlak 9,78 10,39 8,85 9,90 9,59 9,35

2
elektronegatiflik)(eV)

2
(eV)
S = % (Mutlak yumusaklik) 0,34 0,54 0,38 1,54 0,53 0,44
(1/eV)

2
w = ;ﬁ_lp (Elektrofilik indeks) 16,27 29,33 14,89 75,39 24,59 19,43
(1/eV)
e= % (Niikleofilik indeks) 0,06 0,03 0,07 0,01 0,04 0,05
(1/eV)

2
+ 216’3:)() Elektron Kabul 11,76 24,37 10,79 70,15 20,07 15,05
Etme Giicii) (eV)
2
- _ i?;l(-;—:){) Elektron Verme 21,53 34,76 19,64 80,42 29,65 24,40

Giicii(eV)
Aw* = w* + w™ Net 33,29 59,13 30,43 150,57 49,72 39,45

elektrofilik(eV)

3.12. Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP)

Molekiiler Elektrostatik Potansiyel haritasi, Bazi hesaplamalar yaparak elektrostatik potansiyel
bolgelerini, niikleofilik veya elektrofilik olarak aktif olan alanlarimin farkli  renklerle
derecelendirilmesidir. MEP haritasinda, molekiilin yiizeyinde farkli bolgeler elektrostatik
potansiyellerine gore renklendirilmistir. Bu harita sayesinde molekiiliin yiizeyinde nasil bir yiik
dagilimina sahip oldugu ve hangi bdlgelerin negatif veya pozitif potansiyel bolgeler oldugu gorsel olarak

tanimlanabilmektedir.
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e Kirmiz1 bélgeler: En negatif elektrostatik potansiyele sahip bdlgelerdir. Genellikle
elektronegatif atomlar, yani elektronlar1 kendine daha fazla ¢eken atomlar, bu bdlgelerde
bulunur.

e Mavi bélgeler: En pozitif elektrostatik potansiyele sahip bolgelerdir. Genellikle elektropozitif
atomlar, yani elektronlar1 daha az ¢eken atomlar, bu bolgelerde yer alir.

¢ Yesil bolgeler: Notr veya orta dereceli elektrostatik potansiyele sahip bolgelerdir.

Bu renk skalasi, molekiilin farkli bolgelerindeki elektrostatik potansiyel degerlerini ayirt etmeyi
kolaylastirmaktadir ve molekiiliin reaktivitesini, polaritesini ve etkilesim potansiyelini anlamak icin
kullanilabilmektedir. Kisacasi, kirmizi bdlgeler elektron bakimindan zengin, mavi bolgeler ise elektron
bakimindan fakirdir (Demircioglu ve ark., 2015). CI atomlarinin etrafi Sekil 15.a’da goriildiigu gibi
kirmiz1 renk ile gosterilmektedir yani negatif potansiyel bdlgeleridir. Pozitif potansiyel bolgesi ise
hidrojen atomudur. Klorlama reaksiyonunda bu bolge aktiftir. En yogun ¢izgilerin yer aldigi klor
atomlarinin bulundugu bélgeler elektronca zengindir ve molekiiliin potansiyel aktif bolgesi oldugu

sOylenebilmektedir.
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Sekil 15. a) Kloroform, b)Aspirin, ) cis-2-penten, d) ftalosyanin, ¢) penisilin ve f) fosfazen bilesiklerinin
molekiiler elektrostatik potansiyel haritalar

4. Sonug

Sonug olarak, Entos Envision bir kamu e-posta adresi sayesinde iicretsiz kullanilabilen bir yazilimdir.
Ogrenci, dgretmen ve akademisyenlerin ders anlatirken veya arastirma yaparken uzun ugras isteyen
programlama dillerini kullanmalarina gerek duymadan saniyeler iginde hesaplanan sonuglar

gorsellestirerek sunan bir aragtir. Entos Envision derslerde molekiillerin gorsellestirilmesi ve soyut olan

1223



kuantum kavramlarinin somutlagtiritlmasiin saglayabilen bir aragtir. Entos Envision, karmagik veri
analizi ve gorsellestirme gereksinimlerini karsilayan giiglii bir ara¢ olarak 6ne ¢ikiyor. Bu yazilim,
kullanicilarin biiyiik veri kiimelerini hizli ve etkili bir sekilde islemelerine ve bu verilerden anlamli
icgdriiler elde etmelerine olanak tanimaktadir. Entos Envision'in esnek ve Ozellestirilebilir arayiizii,
kullanicilarin ihtiyacglarina uygun c¢odziimler olusturmalarina izin verirken, derinlemesine analiz ve
raporlama Ozellikleri, isletmelerin stratejik kararlar almasina yardime1 olacak veri odakli bir yaklasim
sunmaktadir. Ayrica, Entos Envision'in kullanici dostu ve sezgisel arayiizli, hem deneyimli veri
analistleri hem de yeni baslayanlar i¢in erisilebilir bir platform saglamaktadir. Bu, sirketlerin ve
arastirmacilarin veri analizi siireclerini optimize etmelerini ve verilerden daha hizli bir sekilde deger
elde etmelerini saglar. Ancak, Entos Envision'm bazi zorluklar1 da goz ardi edilmemelidir. Ornegin,
Entos Envisiondaki hesaplamalarm 60 saniye ile sinirli olmasindan dolay1 bazi hesaplama araglarinin
baz1 molekiillerde uygulanamamis olmasi bir dezavantaj olarak goriilebilmektedir. Biiyiik veri
kiimeleriyle galisirken performansin diisebilecegi ve karmasik analizlerin uzun siirebilecegi gorilebilir.
Bu durum, 6zellikle ¢ok biiyiik veri setlerine sahip kuruluslar i¢in dikkate alinmasi gereken bir husustur.
Genel olarak, Entos Envision, veri analizi ve gorsellestirmenin dnemli bir araci olarak dne ¢ikiyor ve
isletmelere stratejik kararlar almalari igin gerekli iggdriileri sunma potansiyeline sahip olmaktadir.
Siirekli olarak gelisen ve iyilestirilen bu yazilim, gelecekte veri odakli karar alma siireglerinde énemli

bir rol oynamaya devam etmesi beklenmektedir.

Tesekkiir

Entos envision yazilimina tesekkiir ederim.

Cikar Catismasi Beyani

Makale yazari herhangi bir ¢ikar ¢atigmasi olmadigini beyan eder.

Arastirmacilarin Katki Oran1 Beyan Ozeti

Yazar makaleye %100 oraninda katki saglamig oldugunu beyan eder.
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