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Ozet

Bu c¢alismada, 3-feniltiyofen molekiiliiniin fenil halkas1 iizerinde flor atomlarmin
konumlar1 degistirilerek olusturulan 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, S-triflorofenil)
tiyofen molekiillerinin yapisal parametreleri, elektronik enerjileri, dipol momentleri, en
yiiksek dolu molekiiler orbital (HOMO), en diisik bos molekiiler orbital (LUMO)
enerjileri, polarizebiliteleri ve hiperpolarizebilite degerleri DFT B3LYP/6-31++G(d,p)
ve HF/6-31++G(d,p) modelleri ile GAUSSIAN 98W paket programinda hesaplandi.
Elektronik enerji, dipol moment, HOMO-LUMO enerji farki, polarizebilite ve
hiperpolarizebilite degerleri dihedral aginin fonksiyonu olarak elde edildi, dihedral ac1
10° lik araliklarla O dan 180° ye kadar degistirildi. Her iki hesaplama modelinde, flor
atomunun konumlar1 3-(triflorofenil) tiyofen izomerleri iizerindeki etkileri detayli
olarak tartigildi. Molekiiler orbital hesaplama sonuglari polarizebilite ile HOMO-LUMO
enerji farklarinin dihedral agiya bagl olarak degisimleri arasinda ters bir bagint1 oldugu
gortldi.

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 180° intervals of 10°. 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
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GIRIS

Polipirol,  polianilin,  polifuran  ve
politiyofen gibi polimerler iletkenlik
ozelliklerinden dolay1 teknolojide

transistor, foto diyot, 151k yayan diyot,
batarya ve kondansator gibi elektronik
aygitlarda temel malzeme olarak yaygin
bir sekilde kullanildig1 i¢in son yillarda
biiytik ilgi toplamiglardir (Kaneto et al.,

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

tiyofen tiirevlerine dayali  organik
polimerler teknolojide kolay
islenmelerinden ve yiiksek

kararliliklarindan dolayr bu polimerlere
artan bir ilgi vardir ve yeni malzeme
biliminde c¢alismalara konu olmustur
(Burroughes et al., 1988; Dodabalapur ve
Katz, 1995; Halss et al, 1995).
Arastirmacilar malzeme biliminde yeni
malzeme  iiretimi i¢in  polimerleri
olusturan dimer ve molekiiller iizerinde
yaptiklar1  substitiient etkileri  veya
doplama islemleri ile bu molekiillerin
Ozelliklerinin

elektriksel ve optiksel
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degisebilecegini gostermislerdir (Roncali,
1992; Roncali, 1997; Pokhodenko et al.,

1999). A. Rudge ve arkadaslar1 tiyofenin

3-konumuna fluorofenil grubunun
baglayarak olusturduklar1 tiyofen
tiirevlerinin n-katk1 yogunlugunu

artirdigint  ve tiyofen halkasinm 3-
konumuna baglanan fenil halkas1 ile
olusan fenil

3-Feniltiyofen (FT),

halkasindaki  m-baglarindan  dolayi,
politiyofene gore daha kararli oldugu ve
iletken olarak

teknolojide polimer

kullanilabilecegi  yapilan calismalarla
tespit edilmistir (Rudge et al., 1994). J.P.
Ferraris ve arkadaslar1 3-feniltiyofen
molekiiliiniin fenil halkas1 iizerinde (F,
SO2Me, CN) gibi cesitli siibstitiientler
kullanarak elde edilen 3-feniltiyofen
tiirevlerinin elektrokimyasal 6zelliklerini
incelemislerdir (Ferraris et al., 1998). 3-
feniltiyofen ve onun tiirevlerinin elektro
kimyasal oOzellikleri ile 1ilgili bir ¢ok

deneysel caligmalar yapilmasina karsilik

(Zhang ve Shi, 2004; Naudin et al.,
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2002), bu molekiillerin yapisal 6zellikleri

ile 1lgili deneysel ve teorik olarak

literatiirde ¢ok az sayida ¢alisma

bulunmaktadir (Ando ve Ueda, 2002;
Galasso ve De Alti, 1971; Hilal ve Abu-
Eittah, 1988;Di

Bari et al, 1988;

Chidichimo et al., 1983)

Bu calismada, 3-feniltiyofen
molekiiliiniin fenil halkasmma bagli flor
atomlarmm  konumlar1  sistematiksel
olarak degistirilerek olusturulan florlu FT
molekiiliiniin

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 = molekiillerinin
geometrik optimizasyonlari, dipol

moment, elektronik enerji, en yiiksek
dolu molekiiler orbital (HOMO) ve en
diisiik bos molekiiler orbital (LUMO)
enerjileri, polarizebilite ve
hiperpolarizebilite degerleri hem denge
durumu geometrisinde hem de dihedral
acimin fonksiyonu olarak, Hartree-Fock
(HF) ve yogunluk fonksiyonu teorisi
(DFT) ile 6-31++G(d, p) temel seti
kullanilarak hesaplatildi. Hesaplamalar
GAUSSIAN 98W (Frisch et al., 1998)
paket programinda yapilmistir. Bu
calismada flor-siibstitiie tiirevleri yerine
florlu tiirevleri isimlendirmesi kullanild1
ve incelenen molekiillerin
adlandirilmasinda kullanilan sistematik
Sekil 1’de, kimyasal ve geometrik yapi
2’de  ve

konfigiirasyonlar1 ~ Sekil

adlandirilmalar1 Cizelge 1°de verildi.
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Sekil 1: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin adlandirilmasinda kullanilan kimyasal ve

geometrik yap1 konfigiirasyonu

Cizelge 1: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin adlandirilmas1 ve kisaltmalar

Molekiil Kisaltma R

R1 R2 R3 R4 RS
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

2,4,5-TFFT 2,4,6-TFFT 3,4,5-TFFT
Sekil 2: 3-(triflorofenil) tiyofen izomerlerinin konfigiirasyonlar1




24 Thiophin (Triflorfenil) lzomerlerinin........

METOT

3-feniltiyofen molekiiliiniin fenil
halkasma  baghh  flor  atomlarmnin
konumlar1 sistematiksel olarak
degistirilerek  olusturulan  florlu FT
molekiiliiniin ~ 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 = molekiillerinin

geometrik optimizasyonlari, Hartree-Fock
(HF) ve yogunluk fonksiyonu teorisi
(DFT) ile 6-31++G(d, p) temel seti
kullanilarak yapisal parametreleri; denge
durumu geometrisi, bag uzunluklari, bag
ve dihedral agilar1 hesaplandi. Daha sonra
bu molekiillerin dipol moment, elektronik
enerji, en yiksek dolu molekiiler orbital
(HOMO) ve en diisik bos molekiiler
orbital (LUMO) enerjileri, polarizebilite
hem

ve hiperpolarizebilite degerleri

denge durumu geometrisinde hem de

dihedral a¢inin fonksiyonu olarak 10° lik
adimlarla 0°’den 180° ‘ye kadar taranarak
her  iki

modelde  hesaplanmustir.

Hesaplamalar GAUSSIAN 98W (Frisch

et al, 1998) paket programinda
yapilmistir.  Hesaplanmig  potansiyel
egrileri Fourier serisine uyarlanarak

kosiniis terimleri cinsinden ifade edilerek
potansiyel egrilerin Fourier katsayilari
bulunmustur.

Yapilan optimizasyonlar

sonucu molekiillerin denge durumu

yapisal parametreleri, bag uzunluklari

(A), bag acilar1 (°), dihedral agilar1 (°),

elektronik enerjileri (a.u.) ve dipol
momentleri (Debye) elde edildi.

SONUC

1. Yapisal Parametreler

Bu calsmada; Cizelge 1  ‘deki

molekiillerin geometrik optimizasyonlar1

HF/6-31++G(d, p) ve B3LYP/6-
31++G(d, p) modelleri 1ile higbir
sinirlama yapilmadan hesaplandi.

Hesaplama sonuglarinda biitiin



molekiillerin  diizlemsel olmayan iki

denge  durumu oldugu  belirlendi.
Bunlardan birincisi 0-90° arasinda (syn-
form) ikincisi ise 90-180° arasinda (anti-
form) olduklari, syn- formundaki denge
dihedral acisim1  ©@; ile anti-form
durumundaki denge dihedral ag1 @, ile
gosterildi. Genellikle simetrik
molekiillerde @, ve O, denge durum
acllarinin  toplami1  180° ‘ye  esit
olmaktadir (0, + @, =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
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al., 1980; Gill et al., 1992; Frisch et al.,
1984; Aleman ve Julia, 1996; De Oliveira
et al., 2000). Fakat bu calismada 2,3,5-
TFFT ve 2,4,5-TFFT molekiilerinde iki
denge durumu agismin toplami 180° ‘den
yaklagik 10° biyiiktir (0, + @, > 180).
Bu durum bahsi gegen molekiiller i¢in her
iki modelde de goriildii (Cizelge 2.). Bu
molekiiller i¢cin elde edilen @, denge
durum acilar1 @; ’e gore diizlemsellige
daha yakindir. Denge durum acilar1 @, +
@, > 180 sartin1 saglayan molekiillerin
syn-formu denge durumunda fenil halkas1
iizerinde orto-flor atomu bulunmaktadir.
Her iki

modelde de hesaplanmis

molekiillerin denge durumu dihedral

acilar1 ve elektronik enerjileri Cizelge 2

‘de verildi
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Cizelge 2: Denge durumlar1 dihedral agilar1 ve elektronik enerji degerleri

Molekiiliin ad1 Dihedral a¢1(°) | Elektronik enerji (a.u)
HF/6-31++G(d, p) g 175 9, 9,

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 384 | 1513 -1081.793375710 | -1081.793497570
2,3,5-TFFT 34.1 153.7 -1081.799118880 | -1081.799416950
2,3,6-TFFT 344 | 144.5 -1081.797245190 | -1081.797255340
2,4,5-TFFT 37.4 | 153.6 -1081.798772170 | -1081.799000250
2,4,6-TFFT 364 | 1434 -1081.803433160 | -1081.803437760
3,4,5-TFFT 32.8 | 1473 -1081.795060030 | -1081.795057040

Denge durumu dipol moment degerleri,

HOMO-LUMO

Cizelge 3: Denge dipol moment, HOMO-LUMO enerji farki polarizebilite ve

enerji

hiperpolarizebilite degerleri

farklari,

polarizebilite

hiperpolarizebilite

degerleri Cizelge 3 ‘te verildi.

Molekiiliin ad1 | Dihedral a1 (°) | u(D) A Eg (eV) a (a.u) B (a.u)
HF/6- )] 9, )] 9, )] g, 12); 12);
31++G(d, p)

2,3,4-TFFT 47.1 | 142.2 299 |3.54 9.90 9.73 122.35 385.00
2,3,5-TFFT 423 | 144.8 1.35 | 1.87 10.11 9.95 122.72 153.85
2,3,6-TFFT 44.1 | 1354 1.56 | 2.01 9.93 9.93 122.69 225.26
2,4,5-TFFT 46.2 | 1434 1.63 | 1.61 9.96 9.81 122.26 244,53
2,4,6-TFFT 479 |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 384 | 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 344 | 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 | 343 5.08 5.08 136.9 389.3




Dihedral agmnin degismesi ile anti form
denge durumuna gecen orto-flor fenil
halkasi izerinde bulunan kiikiirt atomu ile
aym tarafta bulunmaktadir. Iki denge
durumu agisinin toplammin 180° ‘den
biiylik ¢ikmasinin nedeni, flor atomunun
hidrojen atomundan ve kiikiirt atomunun
da karbon atomundan daha elektronegatif
olmasindan dolayi, anti-formdaki sterik
etkinin syn-formdaki sterik etkiden kiiciik

olmasi, olarak yorumlanabilir.

2. Kanformasyon Analizi

Molekiilsel sistemlerde, o-bag1 etrafinda
gruplarin donmesinden meydana gelen

gecici  molekiil  sekline, molekiiliin

konformasyonlari, gruplarin o -bagi

etrafinda donmeleri sonucu molekiilin
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ugradig1 enerji degisiminin analizine de

konformasyon analizi denir.

Bu ¢alismada, Cizelge 1 ‘de verilen biitiin
molekiillerin elektronik enerjileri dihedral
acmin fonksiyonu olarak HF/6-31++G(d,
p) ve B3LYP/6-31++G(d, p) modelleri ile
hesaplandi. Dihedral a¢1 (C2-C3-C9-C14)
0° den 180° ‘ye kadar 10° ‘lik araliklarla
degistirildi. Her bir molekiil icin elde
edilen en kiigiik enerjiye  sahip
durumunun (denge durumu) enerjisi sifir
kabul edilerek

molekiillerin ~ bagil

enerjilerinin  dihedral  aciya  gore

degisimleri, her iki modeli i¢in Sekil 3

’te, verildi
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Sekil 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

molekiillerin bagil enerjilerinin dihedral aciya bagl olarak degisimi

Bu molekiillerin syn-form (0°) daki  (AEqy) ve anti-form durumundaki (180°)

bariyer yiiksekligi (AEj), ortogonal  bariyer yiiksekligi (AE;g0) Cizelge 4 ’te

durumdaki (90°)  bariyer yiksekligi  verildi.

Cizelge 4: 8. Molekiillerin hesaplanan torsiyon bariyer yiikseklikleri

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

AEq AEgg AE g0 AEq AEgg AE g0
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

Molekiillerin potansiyel enerji ~ molekiillerin ortogonal durumdaki (90°)

yiizeylerinin iki minimuma ve U¢ gecis
durumuna sahip olduklar1 goriildi. Bu

durum molekiiller i¢in benzer bir

davranistir.  Fakat potansiyel enerji

yiizeyleri i¢in yapilan hesaplamalarda,

bariyer yiiksekligi (AEqp) icin bulunan
deger B3LYP’de HF ye gore daha yiiksek
¢cikmistir, bunun tersine syn-formdaki (0°)
bariyer yliksekligi (AEy) ve anti-formdaki

(180°) bariyer yiiksekligi (AE ;g ) ise



daha diisiik c¢ikmistir. B3LYP modeli,
ortogonal durumunda n-elektron konjuge
baglar kirildigindan relatif enerjiyi daha
yiiksek hesaplar, diizlemsel durumlarda
ise  bag kirilmast  olugsmadigindan
enerjileri daha diistik hesaplar (Hinchliffe

ve Soscun, 1994).

2. Elektronik Ozellikler

Calismanin bu kisminda, HF/6-31++G(d,

p) modeli ve B3LYP/6-31++G(d, p)
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modelleri ile molekiillerin en yiiksek dolu

molekiiler orbital, en diisik bos
molekiiler orbital enerjileri dipol moment
ve polarizebilite degerleri dihedral aginin

fonksiyonu olarak hesaplandi.

HF/6-31++G(d, p) ve B3LYP/6-
31++G(d, p) modellerinde hesaplanan
HOMO-LUMO enerji farklar1 Sekil 4 ‘te,

dipol moment Sekil 5 ‘te ve polarizebilite

degerleri Sekil 6 ‘da verilmistir.
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Sekil 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

molekiillerin HOMO-LUMO enerji farklar:

HOMO-LUMO enerji farklar1

Seklindende goriildiigii gibi  her iki
modelde de molekiillerin dihedral agiya

bagli davranislar1 ayni egilimde olup 0°

‘den 90° ‘ye kadar enerji farklar

artmakta 90° ‘den 180° ‘ye kadar ise

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

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

Sekil 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

molekiillerin dipol momentlerinin dihedral aciya bagli olarak degisimi

Calismamizda molekiillerin her iki model

ile hesaplanan indiiklenmis dipol

momentlerinin dihedral a¢inin fonksiyonu

olarak davraniglar1 ayni egilimdedir
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Dikedral agi (derece)

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

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

Sekil 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

molekiillerin polarizebilite degerlerinin dihedral agiya bagli olarak degisimi

Bir molekiiliin polarizebilitesi, molekiiliin
dipol momentinin uygulanan elektrik
alana gosterdigi dogrusal tepki olarak
tanimlanir. Bu molekiillerin polarizebilite

degerlerinin dihedral agiya bagl olarak

degisimleri HF/6-31++G(d, p) ve
B3LYP/6-31++G(d, p) modelleri ile
hesaplandu. Hesaplamalarda biitlin

molekiillerin polarizabilite degerlerinin

dihedral aciya gore degisimi ayni



egilimde olup, molekiillerin bu degerleri
ortogonal durumlarinda (90°) benzerdir.
Calismamizda polarizebilite degerlerinin
dihedral agiya gore degisimi ile HOMO-
LUMO enerji farklarmin dihedral agiya
gore degisimi arasmnda ters bir oranti
oldugu gorildi. Bu ters oranti

literatiirdeki calismalarla uyum i¢indedir

(Hinchliffe ve Soscun, 1994).

Sonuc ve Oneriler
Bu calismada, 3-feniltiyofen
molekiiliiniin fenil halkasmma bagli flor
sistematiksel

atomlarinin ~ konumlar1

olarak  degistirilerek  olusturulan  3-
(florofenil)tiyofen tiirevlerinin yapisal ve

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

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

hesaplandi. Bu molekiillerin  denge
durumlar1 yapisal parametreleri
hesaplandiktan sonra molekiillerin

elektronik enerjileri, indiikklenmis dipol

momentleri,  HOMO-LUMO  enerji
farklari, ve polarizebilite degerleri
dihedral ac¢mm  fonksiyonu olarak
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incelendi. Dihedral a¢inin degisimi fenil

halkas1 lzerindeki atomlarm, tiyofen
halkas1 iizerindeki atomlara gore relatif
konumlarmi belirler. Flor atomlarmm
fenil halkas1 iizerinde konum degisikligi
molekiillerin denge durumu dihedral

acilarmi etkiledikleri goriildii.

Molekiillerin  her birinin  her  iki

hesaplama modelinde de torsiyon
potansiyellerinin iki minimumu oldugu
sonucunda,

gortildi. Hesaplamalar

molekiillerin ~ HOMO-LUMO  enerji
farklarinin  dihedral aginin fonksiyonu
olarak degisimleri, her iki hesaplama
modelinde de molekiillerin ortogonal
durumda maksimum degere sahip
olduklarmi gosterdi. Molekiiller ortogonal
durumda bulunduklar1 zaman, diizlemsel
konformasyonlara gore -
elektronlarmin delokalizasyonlar1 azaldigi
icin HOMO-LUMO enerji farki daha
biiylik degere sahip olur. Bu durum Jing-
Fang ve arkadaslarinin

tiyofen-fenil-

tiyofen molekiilii ile ilgili yapmus
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olduklar1 teorik calisma ile de uyum

icerisindedir (Pan et al., 2002).
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