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Özet 

Bu çalışmada, 3-feniltiyofen molekülünün fenil halkası üzerinde flor atomlarının 

konumları değiştirilerek oluşturulan 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinden 3-(2, 3, 4-

triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 3, 5-triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 3, 6-triflorofenil) tiyofen, 3-

(2, 4, 5-triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 4, 6-triflorofenil) tiyofen, 3-(3, 4, 5-triflorofenil) 

tiyofen  moleküllerinin yapısal parametreleri, elektronik enerjileri, dipol momentleri, en 

yüksek dolu moleküler orbital (HOMO), en düşük boş moleküler orbital (LUMO) 

enerjileri, polarizebiliteleri ve hiperpolarizebilite değerleri DFT B3LYP/6-31++G(d,p) 

ve HF/6-31++G(d,p) modelleri ile GAUSSIAN 98W paket programında hesaplandı. 

Elektronik enerji, dipol moment, HOMO-LUMO enerji farkı, polarizebilite ve 

hiperpolarizebilite değerleri dihedral açının fonksiyonu olarak elde edildi, dihedral açı 

10º lik aralıklarla 0 dan 180º ye kadar değiştirildi. Her iki hesaplama modelinde, flor 

atomunun konumları 3-(triflorofenil) tiyofen izomerleri üzerindeki etkileri detaylı 

olarak tartışıldı. Moleküler orbital hesaplama sonuçları polarizebilite ile HOMO-LUMO 

enerji farklarının dihedral açıya bağlı olarak değişimleri arasında ters bir bağıntı olduğu 

görüldü.  

Anahtar Kelimeler: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerleri, polarizebilite, 

hiperpolarizebilite ve HOMO-LUMO 
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Theoretical Investigation of Structural Parameters, Electronic and Nonlinear 

Optic Properties of 3- (Triflorophenyl) Thiophine Isomers 

 

Abstract 

In this study, the structure parameters, the electronic energies, the dipole moments, the 

highest occupied molecular orbital (HOMO) energies, the lowest unoccupied molecular 

orbital (LUMO) energies, the polarizabilities and  hyperpolarizabilities values of 3-(2, 3, 

4-trifluorophenyl) thiophene, 3-(2,3,5-trifluorophenyl) thiophene, 3-(2,3,6- 

trifluorophenyl) thiophene, 3-(2,4,6-trifluorophenyl) thiophene, 3-(3,4,5-

trifluorophenyl) thiophene molecules from 3-(trifluorophenyl) thiophene isomers 

formed by changing the positions of fluorine atoms on the phenyl ring of 3-

phenylthiophene molecule were calculated with DFT B3LYP/6-31++G(d, p) and HF/6-

31++G(d, p) methods and the GAUSSIAN 98W program package. The electronic 

energy, the dipole moment, the HOMO-LUMO energy difference, the polarizability and 

the hyperpolarizability values were obtained as a function of the dihedral angle which 

was varied from 0 to 180º intervals of 10º. In the both calculation methods, the effects 

of position of substituent fluorine atom over 3-(trifluorophenyl) thiophene isomers have 

been discussed in details. The results of  molecular orbital calculations clearly show that 

there is the inverse relationship between the variation of polarizability and HOMO-

LUMO energy differences by depending on dihedral angle. 

Key Words: 3-(trifluorophenyl) thiophene isomers, polarizability, hyperpolarizability 

and HOMO-LUMO 

*E-mail: gugurlu@kafkas.edu.tr 



UĞURLU       21 

GİRİŞ 

Polipirol, polianilin, polifuran ve 

politiyofen gibi polimerler iletkenlik 

özelliklerinden dolayı teknolojide 

transistor, foto diyot, ışık yayan diyot, 

batarya ve kondansatör gibi elektronik 

aygıtlarda temel malzeme olarak yaygın 

bir şekilde kullanıldığı için son yıllarda 

büyük ilgi toplamışlardır (Kaneto et al., 

1983; Kaneto et al., 1984). Tiyofen ve 

tiyofen türevlerine dayalı organik 

polimerler teknolojide kolay 

işlenmelerinden ve yüksek 

kararlılıklarından dolayı bu polimerlere 

artan bir ilgi vardır ve yeni malzeme 

biliminde çalışmalara konu olmuştur 

(Burroughes et al., 1988; Dodabalapur ve 

Katz, 1995; Halss et al., 1995). 

Araştırmacılar malzeme biliminde yeni 

malzeme üretimi için polimerleri 

oluşturan dimer ve moleküller üzerinde 

yaptıkları substitüent etkileri veya 

doplama işlemleri ile bu moleküllerin 

elektriksel ve optiksel özelliklerinin 

değişebileceğini göstermişlerdir (Roncali, 

1992; Roncali, 1997; Pokhodenko et al., 

1999). A. Rudge ve arkadaşları tiyofenin 

3-konumuna fluorofenil grubunun 

bağlayarak oluşturdukları tiyofen 

türevlerinin n-katkı yoğunluğunu 

artırdığını ve tiyofen halkasının 3-

konumuna bağlanan fenil halkası ile 

oluşan 3-Feniltiyofen  (FT), fenil 

halkasındaki π-bağlarından dolayı, 

politiyofene göre daha kararlı olduğu ve 

teknolojide iletken polimer olarak 

kullanılabileceği yapılan çalışmalarla 

tespit edilmiştir (Rudge et al., 1994). J.P. 

Ferraris ve arkadaşları 3-feniltiyofen 

molekülünün fenil halkası üzerinde (F, 

SO2Me, CN) gibi çeşitli sübstitüentler 

kullanarak elde edilen 3-feniltiyofen 

türevlerinin elektrokimyasal özelliklerini 

incelemişlerdir (Ferraris et al., 1998). 3-

feniltiyofen ve onun türevlerinin elektro 

kimyasal özellikleri ile ilgili bir çok 

deneysel çalışmalar yapılmasına karşılık 

(Zhang ve Shi, 2004; Naudin et al.,  
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2002), bu moleküllerin yapısal özellikleri 

ile ilgili deneysel ve teorik olarak 

literatürde çok az sayıda çalışma 

bulunmaktadır (Ando ve Ueda, 2002; 

Galasso ve De Alti, 1971; Hilal ve Abu-

Eittah, 1988;Di Bari et al., 1988; 

Chidichimo et al., 1983) 

Bu çalışmada, 3-feniltiyofen 

molekülünün fenil halkasına bağlı flor 

atomlarının konumları sistematiksel 

olarak değiştirilerek oluşturulan florlu FT 

molekülünün 3-(triflorofenil) tiyofen 

izomerlerinden 3-(2,3,4-triflorofenil) 

tiyofen, 3-(2,3,5-triflorofenil) tiyofen, 3-

(2,3,6-triflorofenil) tiyofen, 3-(2,4,5-

triflorofenil) tiyofen, 3-(2,4,6-

triflorofenil) tiyofen, 3-(3,4,5-

triflorofenil) tiyofen moleküllerinin 

geometrik optimizasyonları, dipol 

moment, elektronik enerji, en yüksek 

dolu moleküler orbital (HOMO) ve en 

düşük boş moleküler orbital (LUMO) 

enerjileri, polarizebilite ve 

hiperpolarizebilite değerleri hem denge 

durumu geometrisinde hem de dihedral 

açının fonksiyonu olarak, Hartree-Fock 

(HF) ve yoğunluk fonksiyonu teorisi 

(DFT) ile 6-31++G(d, p) temel seti 

kullanılarak hesaplatıldı. Hesaplamalar 

GAUSSIAN 98W (Frisch et al., 1998) 

paket programında yapılmıştır. Bu 

çalışmada flor-sübstitüe türevleri yerine 

florlu türevleri isimlendirmesi kullanıldı 

ve incelenen moleküllerin 

adlandırılmasında kullanılan sistematik 

Şekil 1’de, kimyasal ve geometrik yapı 

konfigürasyonları Şekil 2’de ve 

adlandırılmaları Çizelge 1’de verildi. 
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Şekil 1: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin adlandırılmasında kullanılan kimyasal ve 

geometrik yapı konfigürasyonu 

Çizelge 1: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin adlandırılması ve kısaltmalar 

Molekül Kısaltma R 
  R1

 R2 R3 R4 R5
 

3-(2,3,4-triflorofenil)tiyofen 2,3,4-TFFT F F F H H 
3-(2,3,5-triflorofenil)tiyofen 2,3,5-TFFT F F H F H 
3-(2,3,6-triflorofenil)tiyofen 2,3,6-TFFT F F H H F 
3-(2,4,5-triflorofenil)tiyofen 2,4,5-TFFT F H F F H 
3-(2,4,6-triflorofenil)tiyofen 2,4,6-TFFT F H F H F 
3-(3,4,5-triflorofenil)tiyofen 3,4,5-TFFT H F F F H 

 

 
2,3,4-TFFT 2,3,5-TFFT 2,3,6-TFFT 

 
2,4,5-TFFT 2,4,6-TFFT 3,4,5-TFFT 

Şekil 2: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin konfigürasyonları 
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METOT 

3-feniltiyofen molekülünün fenil 

halkasına bağlı flor atomlarının 

konumları sistematiksel olarak 

değiştirilerek oluşturulan florlu FT 

molekülünün 3-(triflorofenil) tiyofen 

izomerlerinden 3-(2, 3,4-triflorofenil) 

tiyofen, 3-(2,3,5-triflorofenil) tiyofen, 3-

(2,3,6-triflorofenil) tiyofen, 3-(2, 4, 5-

triflorofenil) tiyofen, 3-(2,4,6-

triflorofenil) tiyofen, 3-(3,4,5-

triflorofenil) tiyofen moleküllerinin 

geometrik optimizasyonları, Hartree-Fock 

(HF) ve yoğunluk fonksiyonu teorisi 

(DFT) ile 6-31++G(d, p) temel seti 

kullanılarak yapısal parametreleri; denge 

durumu geometrisi, bağ uzunlukları, bağ 

ve dihedral açıları hesaplandı. Daha sonra 

bu moleküllerin dipol moment, elektronik 

enerji, en yüksek dolu moleküler orbital 

(HOMO) ve en düşük boş moleküler 

orbital (LUMO) enerjileri, polarizebilite 

ve hiperpolarizebilite değerleri hem 

denge durumu geometrisinde hem de 

dihedral açının fonksiyonu olarak 10°’ lik 

adımlarla 0°’den 180° ‘ye kadar taranarak 

her iki modelde hesaplanmıştır. 

Hesaplamalar GAUSSIAN 98W (Frisch 

et al., 1998) paket programında 

yapılmıştır. Hesaplanmış potansiyel 

eğrileri Fourier serisine uyarlanarak 

kosinüs terimleri cinsinden ifade edilerek 

potansiyel eğrilerin Fourier katsayıları 

bulunmuştur. Yapılan optimizasyonlar 

sonucu moleküllerin denge durumu 

yapısal parametreleri, bağ uzunlukları 

(Å), bağ açıları (º), dihedral açıları (º), 

elektronik enerjileri (a.u.) ve dipol 

momentleri (Debye) elde edildi. 

SONUÇ 

1. Yapısal Parametreler 

Bu çalışmada; Çizelge 1 ‘deki 

moleküllerin geometrik optimizasyonları 

HF/6-31++G(d, p) ve B3LYP/6-

31++G(d, p) modelleri ile hiçbir 

sınırlama yapılmadan hesaplandı. 

Hesaplama sonuçlarında bütün  
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moleküllerin düzlemsel olmayan iki 

denge durumu olduğu belirlendi. 

Bunlardan birincisi 0-90º arasında (syn-

form) ikincisi ise 90-180º arasında (anti-

form) oldukları, syn- formundaki denge 

dihedral açısını Ø1 ile anti-form 

durumundaki denge dihedral açı Ø2 ile 

gösterildi. Genellikle simetrik 

moleküllerde Ø1 ve Ø2 denge durum 

açılarının toplamı 180º ‘ye eşit 

olmaktadır (Ø1 +  Ø2 =180) (Chidichimo 

et al., 1983; Frisch et al., 1998; Cramer, 

2004; Veszpremi ve Feher, 1999; 

Specifying the geometry of molecules, 

2005; Peng et al., 1996; Introduction to 

Theoretical organic Chemistry, 2006; - 

Foresman ve Frisch, 1996; Computational 

Chemistry 3A1640, 2005; Koch ve 

Holthousen, 2001; Simons, 2003; Hehre 

et al., 1972; Dill ve Pople, 1975; Francl et 

al., 1982, Clark et al., 1983; Krishnam et 

al., 1980; Gill et al., 1992; Frisch et al., 

1984; Aleman ve Julia, 1996; De Oliveira 

et al., 2000). Fakat bu çalışmada 2,3,5-

TFFT ve 2,4,5-TFFT molekülerinde iki 

denge durumu açısının toplamı 180º ‘den 

yaklaşık 10º büyüktür (Ø1 + Ø2  > 180). 

Bu durum bahsi geçen moleküller için her 

iki modelde de görüldü (Çizelge 2.). Bu 

moleküller için elde edilen Ø2 denge 

durum açıları Ø1 ’e göre düzlemselliğe 

daha yakındır. Denge durum açıları Ø1 +  

Ø2  > 180 şartını sağlayan moleküllerin 

syn-formu denge durumunda fenil halkası 

üzerinde orto-flor atomu bulunmaktadır. 

Her iki modelde de hesaplanmış 

moleküllerin denge durumu dihedral 

açıları ve elektronik enerjileri Çizelge 2 

‘de verildi 
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Çizelge 2: Denge durumları dihedral açıları ve elektronik enerji değerleri 

Molekülün adı Dihedral açı (º) Elektronik enerji  (a.u) 
HF/6-31++G(d, p) Ø1 Ø2 Ø1 Ø2 
2,3,4-TFFT 47.1 142.2 -1077.41173996     -1077.41146490      
2,3,5-TFFT 42.3 144.8 -1077.41739405     -1077.41724348      
2,3,6-TFFT 44.1 135.4 -1077.41509252     -1077.41513039      
2,4,5-TFFT 46.2 143.4 -1077.41690914     -1077.41659758      
2,4,6-TFFT 47.9 131.8 -1077.42242363     -1077.42242077      
3,4,5-TFFT 40.6 139.6 -1077.41349659     -1077.41349612  
B3LYP/6-31++G(d, p) 
2,3,4-TFFT 38.4 151.3 -1081.793375710 -1081.793497570 
2,3,5-TFFT 34.1 153.7 -1081.799118880 -1081.799416950 
2,3,6-TFFT 34.4 144.5 -1081.797245190 -1081.797255340 
2,4,5-TFFT 37.4 153.6 -1081.798772170 -1081.799000250 
2,4,6-TFFT 36.4 143.4 -1081.803433160 -1081.803437760 
3,4,5-TFFT 32.8 147.3 -1081.795060030 -1081.795057040 

 

Denge durumu dipol moment değerleri, 

HOMO-LUMO enerji farkları, 

polarizebilite ve hiperpolarizebilite 

değerleri Çizelge 3 ‘te verildi. 

 

Çizelge 3: Denge dipol moment, HOMO-LUMO enerji farkı polarizebilite ve 

hiperpolarizebilite değerleri 

Molekülün adı Dihedral açı (º) 휇(D) ∆퐸 (eV)  α (a.u)  (a.u) 
HF/6-
31++G(d, p) 

Ø1 Ø2 Ø1 Ø2 Ø1 Ø2 Ø1 Ø1 

2,3,4-TFFT 47.1 142.2 2.99 3.54 9.90 9.73 122.35 385.00 
2,3,5-TFFT 42.3 144.8 1.35 1.87 10.11 9.95 122.72 153.85 
2,3,6-TFFT 44.1 135.4 1.56 2.01 9.93 9.93 122.69 225.26 
2,4,5-TFFT 46.2 143.4 1.63 1.61 9.96 9.81 122.26 244.53 
2,4,6-TFFT 47.9 131.8 0.45 0.45 9.91 9.91 121.89 109.07 
3,4,5-TFFT 40.6 139.6 3.33 3.33 9.94 9.94 122.71 384.60 
B3LYP/ 6-31++G(d, p) 
2,3,4-TFFT 38.4 151.3 3.01 3.40 5.15 5.09 136.4 443.6 
2,3,5-TFFT 34.1 153.7 1.58 1.92 5.04 5.00 136.7 349.1 
2,3,6-TFFT 34.4 144.5 1.25 1.64 5.03 5.04 136.8 588.2 
2,4,5-TFFT 37.4 153.6 1.88 1.89 5.03 4.99 136.3 177.7 
2,4,6-TFFT 36.4 143.4 0.41 0.41 5.15 5.15 136.1 84.7 
3,4,5-TFFT 32.8 147.3 3.43 3.43 5.08 5.08 136.9 389.3 
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Dihedral açının değişmesi ile anti form 

denge durumuna geçen orto-flor fenil 

halkası üzerinde bulunan kükürt atomu ile 

aynı tarafta bulunmaktadır. İki denge 

durumu açısının toplamının 180º ‘den 

büyük çıkmasının nedeni, flor atomunun 

hidrojen atomundan ve kükürt atomunun 

da karbon atomundan daha elektronegatif 

olmasından dolayı, anti-formdaki sterik 

etkinin syn-formdaki sterik etkiden küçük 

olması, olarak yorumlanabilir.  

2. Kanformasyon Analizi 

Molekülsel sistemlerde, ߪ-bağı etrafında 

grupların dönmesinden meydana gelen 

geçici molekül şekline, molekülün 

konformasyonları, grupların  -bağı 

etrafında dönmeleri sonucu molekülün 

uğradığı enerji değişiminin analizine de 

konformasyon analizi denir. 

Bu çalışmada, Çizelge 1 ‘de verilen bütün 

moleküllerin elektronik enerjileri dihedral 

açının fonksiyonu olarak HF/6-31++G(d, 

p) ve B3LYP/6-31++G(d, p) modelleri ile 

hesaplandı. Dihedral açı (C2-C3-C9-C14) 

0º den 180º ‘ye kadar 10º ‘lik aralıklarla 

değiştirildi. Her bir molekül için elde 

edilen en küçük enerjiye sahip 

durumunun (denge durumu) enerjisi sıfır 

kabul edilerek moleküllerin bağıl 

enerjilerinin dihedral açıya göre 

değişimleri, her iki modeli için Şekil 3 

’te, verildi 
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HF/6-31++G(d, p) B3LYP/6-31++G(d, p) 

Şekil 3: 2,3,4-TFFT,  2,3,5-TFFT, 2,3,6-TFFT,  2,4,5-TFFT,  2,4,6-TFFT,  3,4,5-TFFT  

moleküllerin bağıl enerjilerinin dihedral açıya bağlı olarak değişimi 

Bu moleküllerin syn-form (0º) daki 

bariyer yüksekliği (ΔE0), ortogonal 

durumdaki (90º)  bariyer yüksekliği 

(ΔE90) ve anti-form durumundaki (180º) 

bariyer yüksekliği (ΔE180) Çizelge 4 ’te 

verildi. 

Çizelge 4: 8. Moleküllerin hesaplanan torsiyon bariyer yükseklikleri 

Molekül B3LYP/6-31++G(d, p) HF/6-31++G(d, p) 
 ΔE0 ΔE90 ΔE180 ΔE0 ΔE90 ΔE180 
2,3,4-TFFT 1.91 2.05 1.50 3.24 1.01 2.44 
2,3,5-TFFT 1.61 2.33 1.19 2.79 1.32 2.00 
2,3,6-TFFT 1.66 1.85 1.71 3.49 0.91 3.43 
2,4,5-TFFT 1.75 2.15 1.21 2.99 1.05 2.14 
2,4,6-TFFT 1.94 1.49 1.94 3.95 0.61 3.80 
3,4,5-TFFT 0.97 2.48 1.00 1.80 1.59 1.81 

 

Moleküllerin potansiyel enerji 

yüzeylerinin iki minimuma ve üç geçiş 

durumuna sahip oldukları görüldü. Bu 

durum moleküller için benzer bir 

davranıştır. Fakat potansiyel enerji 

yüzeyleri için yapılan hesaplamalarda, 

moleküllerin ortogonal durumdaki (90º)  

bariyer yüksekliği (ΔE90) için bulunan 

değer B3LYP’de HF ye göre daha yüksek 

çıkmıştır, bunun tersine syn-formdaki (0º)  

bariyer yüksekliği (ΔE0) ve anti-formdaki 

(180º) bariyer yüksekliği (ΔE180 ) ise  
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daha düşük çıkmıştır. B3LYP modeli, 

ortogonal durumunda π-elektron konjuge 

bağlar kırıldığından relatif enerjiyi daha 

yüksek hesaplar, düzlemsel durumlarda 

ise bağ kırılması oluşmadığından 

enerjileri daha düşük hesaplar (Hinchliffe 

ve Soscun, 1994). 

2. Elektronik Özellikler 

Çalışmanın bu kısmında, HF/6-31++G(d, 

p) modeli ve B3LYP/6-31++G(d, p) 

modelleri ile moleküllerin en yüksek dolu 

moleküler orbital, en düşük boş 

moleküler orbital enerjileri dipol moment 

ve polarizebilite değerleri dihedral açının 

fonksiyonu olarak hesaplandı.   

HF/6-31++G(d, p) ve B3LYP/6-

31++G(d, p) modellerinde hesaplanan 

HOMO-LUMO enerji farkları Şekil 4 ‘te, 

dipol moment Şekil 5 ‘te ve polarizebilite 

değerleri Şekil 6 ‘da verilmiştir. 

  
HF/6-31++G(d, p) B3LYP/6-31++G(d, p) 

Şekil 4: 2,3,4-TFFT,  2,3,5-TFFT, 2,3,6-TFFT, 2,4,5-TFFT, 2,4,6-TFFT, 3,4,5-TFFT 

moleküllerin HOMO-LUMO enerji farkları 

 

HOMO-LUMO enerji farkları 

Şeklindende görüldüğü gibi her iki 

modelde de moleküllerin dihedral açıya 

bağlı davranışları aynı eğilimde olup 0° 

‘den 90° ‘ye kadar enerji farkları 

artmakta 90° ‘den 180° ‘ye kadar ise 

azalmaktadır. 
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HF/6-31++G(d, p) B3LYP/6-31++G(d, p) 
Şekil 5: 3,4,6-TFFT,  2,4,6-TFFT 3,4,5-TFFT,  4,5,6-TFFT,  3,5,6-TFFT,  2,5,6- TFFT 

moleküllerin dipol momentlerinin dihedral açıya bağlı olarak değişimi 

 
Çalışmamızda moleküllerin her iki model 

ile hesaplanan indüklenmiş dipol 

momentlerinin dihedral açının fonksiyonu 

olarak davranışları aynı eğilimdedir 

 

  

HF/6-31++G(d, p) B3LYP/6-31++G(d, p) 
Şekil 6: 2,3,4-TFFT, 2,3,5-TFFT, 2,3,6-TFFT, 2,4,5-TFFT, 2,4,6-TFFT, 3,4,5-TFFT 

moleküllerin  polarizebilite değerlerinin dihedral açıya bağlı olarak değişimi 

 
Bir molekülün polarizebilitesi, molekülün 

dipol momentinin uygulanan elektrik 

alana gösterdiği doğrusal tepki olarak 

tanımlanır. Bu moleküllerin polarizebilite 

değerlerinin dihedral açıya bağlı olarak 

değişimleri HF/6-31++G(d, p)  ve 

B3LYP/6-31++G(d, p) modelleri ile 

hesaplandı. Hesaplamalarda bütün 

moleküllerin polarizabilite değerlerinin 

dihedral açıya göre değişimi aynı  
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eğilimde olup, moleküllerin bu değerleri 

ortogonal durumlarında (90°) benzerdir. 

Çalışmamızda polarizebilite değerlerinin 

dihedral açıya göre değişimi ile HOMO-

LUMO enerji farklarının dihedral açıya 

göre değişimi arasında ters bir orantı 

olduğu görüldü. Bu ters orantı 

literatürdeki çalışmalarla uyum içindedir 

(Hinchliffe ve Soscun, 1994).   

Sonuç ve Öneriler 

Bu çalışmada, 3-feniltiyofen 

molekülünün fenil halkasına bağlı flor 

atomlarının konumları sistematiksel 

olarak değiştirilerek oluşturulan 3-

(florofenil)tiyofen türevlerinin yapısal ve 

elektronik özellikleri HF/6-31++G(d,p) 

ve B3LYP/6-31++G(d,p) modelleri ile 

hesaplandı. Bu moleküllerin denge 

durumları yapısal parametreleri 

hesaplandıktan sonra moleküllerin 

elektronik enerjileri, indüklenmiş dipol 

momentleri, HOMO-LUMO enerji 

farkları, ve polarizebilite değerleri 

dihedral açının fonksiyonu olarak 

incelendi. Dihedral açının değişimi fenil 

halkası üzerindeki atomların, tiyofen 

halkası üzerindeki atomlara göre relatif 

konumlarını belirler. Flor atomlarının 

fenil halkası üzerinde konum değişikliği 

moleküllerin denge durumu dihedral 

açılarını etkiledikleri görüldü. 

Moleküllerin her birinin her iki 

hesaplama modelinde de torsiyon 

potansiyellerinin iki minimumu olduğu 

görüldü. Hesaplamalar sonucunda, 

moleküllerin HOMO-LUMO enerji 

farklarının dihedral açının fonksiyonu 

olarak değişimleri, her iki hesaplama 

modelinde de moleküllerin ortogonal 

durumda maksimum değere sahip 

olduklarını gösterdi. Moleküller ortogonal 

durumda bulundukları zaman, düzlemsel 

konformasyonlarına göre π-

elektronlarının delokalizasyonları azaldığı 

için HOMO-LUMO enerji farkı daha 

büyük değere sahip olur. Bu durum Jing-

Fang ve arkadaşlarının tiyofen-fenil-

tiyofen molekülü ile ilgili yapmış  
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oldukları teorik çalışma ile de uyum 

içerisindedir (Pan et al., 2002).  
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