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4-KLOROMETIL-6-ETOKSIKUMARIN BiLESiGINiN DENEYSEL VE KUANTUM
KIMYASAL HESAPLAMALARI

Kamuran SARAC”
Metaliirji ve Malzeme Miihendisligi Béliimii, Miihendislik Mimarlhik Fakiiltesi, Bitlis Eren Universitesi, Bitlis, Tiirkiye

OZET

Bu ¢alismada, 4-Klorometil-6-etoksikumarin bilesiginin geometrik parametreleri (bag agilar1 ve bag uzunluklari), en yiiksek
dolu molekiiler orbital (HOMO) ve en diisiik bos molekiiler orbitallerin (LUMO) enerjileri, harmonik titresim dalgasayilart, ,
elektronik 6zellikleri (elektronegativite, toplam enerji, kimyasal yumusaklik ve sertlik) ve Mulliken atom yiikleri Gaussian
09W programu kullanilarak incelendi. Bilesigin spektroskopik ve yapisal degerleri yogunluk fonksiyoneli metodu
(DFT/B3LYP) kullanilarak 6-31G(d) baz seti ile temel halde hesaplandi. Ayrica hesaplanan titresim frekanslar1 infrared
spektroskopisi tarafindan elde edilen deneysel degerler ile karsilastirildi.

Anahtar Kelimeler: Kumarin, Yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT), Molekiiler modelleme (MM), Infrared spektroskopisi (IR)

EXPERIMENTAL AND QUANTUM CHEMICAL CALCULATIONS OF 4-
CHLOROMETHYL-6-ETHOXYCUMARIN COMPOUND

ABSTRACT

In this study, geometric parameters (bond angles and bond lengths), the highest occupied molecular orbital (HOMO)
energies, the lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) energies, harmonic vibrational wavenumbers, the electronic
properties (electronegativity, total energy, chemical softness and hardness ) and Mulliken atomic charges of 4-Chloromethyl-
6-ethoxycoumarin have been performed by using Gaussian 09W program. The structural and spectroscopic data of the
compound in the ground state have been calculated by using density functional method (DFT/B3LYP) with the 6-31G(d)
basis set. On the other hand The calculated vibrational frequencies are compared with experimental obtained by Infrared
spectroscopy.

Keywords: Coumarin, Density Functional Theory (DFT), Molecular modeling (MM), Infrared spectroscopy (IR)

1. GIRIS

Kumarinler, piron halkasmin benzen halkasi ile kondensasyonu sonucu benzopiron olarak bilinen
heterosiklik bilesiklerdir. Bu bilesikler takilan siibstitiientlere gore farkli 6zellik gostermektedir.
Ornegin 4-konumunda hidroksit bulunduran kumarin yapisindaki bilesikler lenf ddemini dnlemekte ve
bazi kanser tiirlerinde hastalarin tedavisi i¢in kullanilmaktadir. Yine 4 konumunda elektron verici
gruplar bulunduran yapilar floresans 6zelligi, 6 konumunda hidroksit yapili olanlar anti fungal 6zelligi
gostermektedir[1]. Ayrica Siibstitiie kumarinlerin ila¢ etken maddesi, gida, parfiim, kozmetik[2] gibi
onemli uygulama alanlarina sahip olmasi bu bilesiklerin arastirilmasini daha da degerli hale
getirmigtir. Teorik hesaplama metodlar ile ilgili ¢aligma alanlar1 gliniimiizde hizla biiyiiyen bir
popiilarite kazanmis olup molekiillerin bir ¢ok aktivitelerinin belirlenmesinde O6nemli rol
oynamaktadir. Bilimsel ve ekonomik degerlere sahip olan bu molekiillerin yapisal ve fonksiyonel
ozelliklerinin belirlenmesi iizerine olan ilgi bilyiik olup 4-Klorometil-6-etoksikumarin molekiiliiniin
yapi-fonksiyon iligkilerinin saptandigi teorik hesaplamalara rastlanmamistir. Bu kapsamda 4-
Klorometil-6-etoksikumarin bilesigi sentezlendi, spektral analiz olarak infrared spektroskopisi
hesaplandi. Bilesik teorik olarak geometrik parametreleri (bag agilar1 ve bag uzunluklari), en yiiksek
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dolu molekiiler orbital (HOMO) ve en diisiik bos molekiiler orbitallerin (LUMO) enerji degerleri
arasindaki farki belirlemek icin B3LYP/6-31G(d) seviyesinde hesaplamar yapildi, Bilesigin Infrared
spektroskopisi, elektronik ozellikleri (toplam enerji, elektronegativite, kimyasal yumusaklik ve
sertlik) ve Mulliken atom yiikleri Gaussian 09W programi kullanilarak yapildi. Hem deneysel hem de
teorik olarak bulunan degerler karsilastirilmis olup teorik ve deneysel spektral analizler arasinda iyi bir
uyum bulunmustur.

2. MATERYAL VE METOT
2.1. Deneysel Kisim
2.1.1 4-Klorometil-6-etoksikumarin Sentezi ve Fiziksel Ozellikleri

%98'lik siilfiirik aside (6 mL), 4-Etoksifenol (1.38g.10mmol) bilesigin etil 4-kloro-3-oksobiitanoat
(1,5 mL, 12 mmol) ¢dzeltisi damla damla ilave edildi. Olusan karigim su banyosunda 75-80 °C de 2
saat 1sitildi. Karisim oda sicakligina kadar sogutuldu ve buzlu su i¢ine dokiildii. Karisimin buzlu su
icine dokiilmesiyle ¢okme bagladi. Elde edilen ¢okelek vakumda siiziildii, suyla iyice yikandi ve
siizgec kAgid istiinde a¢ik havada kurutulan ham {iriin metanolde kristallendirildi yapis1 IR, *H-NMR
ve C-NMR ile aydinlatildi. Uriiniin genel elde reaksiyonu Sekil 1.” de verilmistir. (Verim:%40 kapali
formiilii: C12H11ClO3 Ma: 238.67g/mol E.N: 136-137 °C)

o CH,CI
C2HsO C,Hs0
4+ CHC H,S04 A
25°C
oH C,Hs0 o] o 0

Sekil 1 . 4-Klorometil-6-etoksikumarin sentezi
2.2. Teorik Kisim

2.2.1 Teorik Hesaplama Yontemi

Bu ¢aligmada Gaussian 09W paket programi kullanildi[3]. incelenen bilesigin teorik hesaplamalari,
Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT) yontemi kullanilarak yapildi. Yapilan DFT hesaplamalarinda
Becke’nin iigparametreli degis-tokus fonksiyonelini[4] ve Lee, Yang ve Parr’in korelasyon
fonksiyonelini [5] iceren ve en yaygin kullanima sahip degis-tokus-koreldsyon fonksiyonellerinden
biri olan B3LYP karma fonksiyoneli kullanildi. Hesaplamalarin baslangicinda baz seti olarak 6-
31G(d) kullanilarak sisteme ait geometrik parametreler ve enerji degerleri elde edildi. Molekiiliin
geometrik optimizasyonu, mulliken yiikleri, infrared spektrumlari, molekiiler elektrostatik potansiyel
yiizeyleri ve sinir orbitalleri ise DFT yontemi kullanilarak elde edildi. Teorik yontemlerden elde edilen
infrared titresim frekans sonuglar1 elektron korelasyonunun énemsemmemesinden dolay1 yontemden
kaynaklanan sistematik hatalara neden olmaktadir. Bu da deney sonuglarindan yaklasik %10-12 lik
bir sapmaya neden oldu. Bunu telafi etmek i¢in literatiirlerde yer alan diizeltme ¢arpan1 degerleri ile
carpilmasi gerekmektedir. Bu diizeltme ¢arpani degeri B3LYP/6-31G(d) igin 0,9613 olarak alindi[6].
Molekiillerin NMR kimyasal kayma degerlerini belirlemek i¢in GIAO (Gauge- Independent Atomic
Orbital) [7-8] yontemi kullanildi ve referans olarak TMS [tetrametilsilan, Si(CH3)4] alindi.
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3. BULGULAR
3.1. Molekiiler Geometrisi

Molekiil geometrisi molekiiliin dipolmoment, atomlar arasindaki bag acisi, bag uzunlugu gibi énemli
ozelliklerini belirler. Heterosiklik halkadaki C-O nun bag uzunlugu 1.43 A dur[9]. Ancak bilesikteki
C4-O7 nin bag uzunlugunda (1.36 A ) énemli bir azalma goriilmektedir. Bunun nedeni ise benzen
halkasi ile a piron halkasinin kondanse olmasidir. Kumarin olusumunu gosteren onemli sayilabilecek
Cs=011 bag uzunlugudur. Bu mesafe 1.20 A olarak bulundu. B3LYP/6-31G(d) metodundan elde
edilen bilesigin geometrik optimizasyonu ve bilesikteki atomlarin sayilar1 sekil 2°de ayrica bilesigin
hesaplanan parametrik degerleri de Tablo 1°de gosterilmektedir.

a) cl b) P
rp , 00
“/J 9 ‘

/‘ ,)/ /‘O

0 (0] {
9
(@) (b)
Sekil 2. (a) 4-Klorometil-6-etoksikumarin bilesigi, (b) bilesigin B3LYP/6-31G(d) metodu ile optimize edilmis
yapist
Tablo 1. 4-Klorometil-6-etoksikumarin bilesiginin parametreleri

Parametreler B3LYP Parametreler B3LYP
Bag uzunluklari (A) Bag agilar (A)

C(1)-C(2) 1.409 C(1)-C(2)-C(3) 120.47
C(1)-C(6) 1.392 C(1)-C(6)-C(5) 120.51
C(1)-0(14) 1.362 C(2)-C(3)-C(4) 119.79
C(2)-C(3) 1.382 C(2)-C(1)-C(6) 119.69
C(3)-C(4) 1.399 C(3)-C(4)-C(5) 120.91
C(4)-C(5) 1.404 C(3)-C(4)-0(7) 116.73
C(4)-0(7) 1.365 C(4)-C(5)-C(6) 118.61
C(5)-C(6) 1.413 C(4)-0(7)-C(8) 122.20
C(5)-C(10) 1.458 C(5)-C(10)-C(9) 119.24
(O7)-C(8) 1.390 C(5)-C(4)-O(7) 122.35
C(8)-0(11) 1.208 C(6)-C(5)-C(10) 124.12
C(8)-C(9) 1.458 C(6)-C(1)-O(14) 124.94
C(9)-C(10) 1.353 0(7)-C(8)-C(9) 116.06
C(10)-C(12) 1.501 0(7)-C(8)-0(11) 118.18
C(12)-Cl 1.804 C(8)-C(9)-C(10) 122.89
0O(14)-C(16) 1.428 C(9)-C(8)-O(11) 125.76
C(15)-C(16) 1512 C(10)-C(12)-Cl 11551
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3.2. Atomik Yiikdagilim

Mulliken yiikdagilim metodu; molekiiliin polarligi, elektronik yapisi, atomik yapilarin dipolmomenti,
atomlar tlizerindeki yiik dagilimi, molekiildeki yiik transferini saglayan donor ve acceptor ¢iftleri ve
molekiiler yapilarin farkli 6zellikleri hakkinda genis bicimde bilgi sagladig1 i¢in ¢ok yaygin olarak
kullanilan bir metodtur[10]. Mulliken atomik yiikte piron halkasindaki O7 ve O1; , etoksideki O14 kloro
metildeki klorun genis 6l¢lide negatif degerlere sahip oldugu belirlendi. Bunun nedeni ise bu atomlarin
biiyiik 6l¢lide elektronegatif dzellige sahip olmasidir. Ayrica Cg karbon atomunun mulliken atomik
yiikdegeri diger karbon atomlarina oranla daha yiiksek ¢iktig1 gériilmektedir. Bunun nedeni ise komsu
atomlarinin (O7 ve Oi1) 6nemli Olgiide elektro negatif 6zellige sahip olmasidir. B3LYP/6-31G(d)
seviyesinde hesaplanan bilesigin diger mulliken atomik yiik degerleri Tablo 2’de gosterilmistir.

Tablo 2. 4-Kloro-6-etoksikumarinin muliken atomik yiikleri

Atom B3LYP/6-31G(d)
c1 0.402
c2 -0.175
c3 -0.172
c4 0.306
c5 0.292
C6 -0.294
o7 -0.516
cs 0.606
c9 -0.292
C10 0.191
011 -0.467
C12 -0.472
cl -0.043
014 -0.525
c15 -0.458
C16 -0.032

3.3. infrared Spektroskopisi (IR)

Bilesigin titresim frekanslarinin hesaplanmasinda B3LYP/6-31G(d) temel setinden yayarlanildi. Elde
edilen degerler deneysel sonuglarla karsilastirildi. Bilesikte CO gerilme, CH3 gerilme (simetrik ve
antisimetrik), diizlem i¢i CH egilme, diizlem dis1 CH egilme ve aramatik CH gerilme titresimleri
bulunmaktadir. Aromatik CH titresim gerilmeleri 3100-3000 cm™? frekans araliginda goriilmektedir
(¢oklu bandlar seklinde). Diizlem i¢i CH egilme titresimleri 1100-1500 cm™ bolgesinde keskin pikler
seklinde goriilmektedir. Diizlem dis1 egilme titresimleri ise 800-1000 cm™ bdolgesinde
goriilmektedir[11-13]. Bilesigin aromatik halkada teorik olarak hesaplanan CH gerilme titresimleri
3118,3105,3092 cm™ de, diizlem igi egilme titresimleri 1130 ve 1233 cm™ de deneysel olarak 918 ve
1058 cm de, diizlem dis1 egilme titresimleri teorik olarak 813 ve 924 cm™ deneysel olarak 918 cm™
de goriildii. Ayrica kumarin halkasinin olusumunu gosteren CH gerilme titresimi teorikte 3129 cm"
deneysel olarak da 3089 cm? goriildii. Deneysel olarak 3089 ¢cm™ bulunmasi reaksiyonun biiyiik
Olciide gerceklestiginin bir gostergesidir. Benzer sekilde kumarin halkasinin olusumunu gosteren ve
kumarin tiirevlerinde de yayginlikla gdzlemlenen en 6nemli gerilme tiresim CO gerilme titresimidir.
Kumarinlerde iki farkli CO gerilme titresimi gézlemlenir: Birincisi C=0, ikincisi C-O’dur. C=0
gerilme titresimleri 1780-1700 cm?® de C-O gerilme titresimleri ise 1250-850 c¢cm? bolgelerinde
goziikiir[ 14]. Bilesikte C=0O gerilme titresimi teorikte 1767 cm™ de deneysel olarak da 1732 cm™ de
goziikmektedir. Cg-O;7 gerilme titresimi  teorikte 1130 cm™ de deneysel olarak 1058cm™ de
goziikmektedir. Deneysel olarak C=0 ve C-O gerilme titresimlerinin goriilmesi bilesigin olugumu igin
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onemli bir gostergedir. Bilesigin diger titresim degerleri Tablo 3 te ayrica hesaplanan ve deneysel
infrared(IR) spektrumlarida sekil 3’te gosterilmektedir.

Tablo 3. 4-Klorometil-6-etoksikumarin bilesiginin titresim frekanslarinin karsilagtirilmasi

Deneysel FT-

Hesaplanan IR(cm™)ile
Semboller B3LYP KBr
v CH, prn 3129 3089
v CH, Ar 3118 -
vs CH, Ar 3105 -
vas CH, Ar 3092
vs CH3 3022
Vas CH3 3015 -
Vas CH: 3014 3000
vs CH> 2967
vs CHs 2946 2928
vas CHo, etoksi 2925 2878
v C=0+C=C 1767 1732
v C=C+6CCH 1602 1631
& CHp, etoksi 1496 1501
6 CHsz+d6 CH Ar 1477
& CHs+ CHy, etoksi 1469
& CHs 1455 1450
& CH; 1438
6 CH+CH; 1249 1249
v Cs-07+8CH, prn 1248
& CH, Ar+v C1-O1a 1233 -
6 CH, Ar + v Cs-O7, prn 1130 1058
U Ci15-O1s 1036
v CC 1013
6 CH2+ 6 CH,prn 932
o CH, Ar 924 918
v 07-Cs 910 897
a CHs 878
a CH, prn 853 827
& CH, Ar + 6 CH, etoksi 813
v C-Cl 752 727
v, gerilme; 6, diizlem ici egilme; a, diizlem disi egilme ; s, simetrik; as, asimetrik; Ar, aromatik; prn,
piron
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Sekil 3. (@) B3LYP ile hesaplanan IR spektrumu, (b) Deneysel IR spektrumu
3.4. Frontier Molekiil Orbitalleri (FMO) ve Elektronik Ozellikler

FMO; bir molekiiliin molekiiler reaktifligi, 151k sogurabilirligi, optik ve elektrik o6zelliklerin
tanimlanmasinda 6nemlidir[15]. HOMO ve LUMO kimyasal tepkimelerde ana molekiil orbitalleri
olarak gdrev yaparlar. Bu yiizden Frontier Molekiil Orbitaller olarak adlandirilirlar. HOMO,
elektronlar tarafindan isgal edilmis en dis molekiil orbitaldir ve bir elektron vericisi gibi davranir.
LUMO ise elektronlar tarafindan isgal edilmemis ilk bos molekiil orbitaldir ve bir elektron alicist gibi
davranir. Bu nedenle HOMO enerjisi dogrudan iyonlasma potansiyeli ile ilgilidir ve molekiiliin
elektron verme yetenegini temsil eder. LUMO enerjisi ise dogrudan elektron ilgisi ile ilgilidir ve
molekiiliin elektron alma yetenegini temsil eder. HOMO ve LUMO arasindaki enerji farki, molekiiliin
kimyasal kararliliginin gostergesidir. Molekiiliin DFT/B3LYP/6-31G(d) setinde hesaplanmis , HOMO
ve LUMO orbitalleri Sekil 4’te verilmistir. Sekilden anlagildig1 tizere HOMO ve LUMO arasindaki
enerji farki 4,153 eV tur. Bu biiyiik enerji araligi, molekiiliin kararl bir yapida oldugunu gosterir.

LUMO
@ & LUMO
! ‘ i ? (Uyanlms Hal)

‘ 7]
“
57,
D -
Il
-1.916 eV Eﬂ
g
-
=
o
3 g

J ° Temel Hal

9 HOMO

-6.0683 eV

Sekil 4. 4-Klorometil-6-etoksikumarin bilesigi i¢gin B3LYP/6-31G(d) metodu ile hesaplanan HOMO ve LUMO
enerjileri
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Bir molekiil igin HOMO ve LUMO enerji degerlerini kullanarak asagidaki parametreler
hesaplanabilir: Elektron ilgisi, Elektronegatiflik, Kimyasal sertlik, Kimyasal yumusaklik[16].6-31G(d)
seti kullanilarak B3LYP metodlar1 ile hesaplanan elektronik yapi parametre degerleri Tablo 4’te
verilmistir.

Tablo 4 . 4-Klorometil-6-etoksikumarin igin hesaplanan elektronik yap1 parametreleri

B3LYP/6-31G(d)

Enomo (eV) -6.0683
ELumo (eV) -1.9167
AE(eV) 4.1523
I (eV) 6.0683
A(eV) 1.9167
X (eV) 3.992

7 (eV) 2.0761
S (eVh) 0.2408

Ayrica bilesik icin molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP) oldukca 6nemlidir. MEP haritasi, ayni
zamanda molekiilerin sekli, biiyiiklik ve elektrostatik potansiyel degerini de gosterir. MEP
haritasinda nétral molekiilde elektronca fakir bolge, mavi elektronca zengin bolge kirmizi renkli
goziikmektedir. Sekil 5’te goriildiigli gibi, noétral yapi icin elektron yogunlugunun en yogun oldugu
bolgelerin klor ve oksijen atomlar1 etrafinda ve elektron yogunlugunun da en az oldugu CHs,CH>
bolgelerinde oldugu gorilmiistiir.

Artar '

s
&
Elektron Yogunlugu

Azahr I

Sekil 5. 4-Klorometil-6-etoksikumarin bilesigi i¢in B3LYP/6-31G(d) metodu ile hesaplanan molekiiler
elektrostatik potansiyel (MEP) yiizeyi

3.5. Niikleer Manyetik Rezonans Spektroskopisi (NMR)

CI2H11CIlO3 molekiilii i¢in deneysel ve optimize yap1 kullanilarak teorik olarak elde edilen 1H- ve
13C-NMR kimyasal kayma degerleri Tablo 5°te karsilastirmali olarak verildi. 1H kimyasal kayma
degerleri (TMS’referans alinarak) DFT/B3LYP/6-31G(d) seviyesi ile 1.15-7.20 ppm araliginda
hesaplanirken deneysel sonuglar 1.35-7.40 ppm araliginda gozlemlendi. Piron halkasindaki (CH),
klorometildeki (CH2Cl) ve aromatik halkaya bagli (OCH,CHs) protonlar etrafinda bulunan elektro
negatif atomlarin (oksijen ve klor) yiik yogunlugu azaltic1 etkilerinden dolay1 diisiik alanda rezonansa
gecmesi ve kimyasal kayma degerlerinin sirasiyla 6.48, 4.04 ve 4.09 ppm’de ¢ikmasina sebep
olmustur. *C kimyasal kayma degerleri 14.80-161.20 ppm araliginda deneysel olarak gdzlemlenirken
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karbonlara ait kimyasal kayma degerleri DFT/B3LYP/6-31G(d) seviyesinde ise 10.92-147.64 olarak
hesaplandi. Aromatik halkada bulunan C1, piron halkasindaki C8 ve klorometildeki C12 atomlarin
cevrelerindeki elektronegatif atomlarin (oksijen ve klor) perdeleme azaltici etkilerinden dolay1
kimyasal kayma miktarlar1 biiyiikk olup sirasiyla 161.20, 160.82 ve 54.22 ppm’ de ¢ikmasina yol
agcmistir.

Tablo 5. 4-Klorometil-6-etoksikumarin bilesiginin deneysel ve hesaplanan NMR spektrum degerleri

Atom Deneysel(ppm) Hesaplanan(ppm)
(DMSO-d6) B3LYP/6-31G(d)

C1 161.20 143.32

C2 114.00 105.37

C3 124.11 107.93

C4 145.10 137.17

C5 121.62 109.24

C6 111.00 100.89

Cs8 160.82 147.64

C9 113.90 104.33

C10 157.13 140.61
C12 54.22 45.22
C15 14.80 10.92
C16 64.60 58.16

3H(Ar-H) 6.88-7.40 6.56 -7.20
3H(CHsCH>) 1.35 1.15
2H(CHsCHz) 4.09 3.64
2H(CH:CI) 4.04 4.36
1H(CH) 6.48 6.56
4. TARTISMA VE SONUC

Bu c¢alismada 4-Etoksifenol, etil 4-kloro-3-oksobiitanoat ile von Pechmann kondansasyon
mekanizmasi lizerinden %98’lik siilflirik asit ¢odzeltisi ortaminda etkilestirilerek iyi bir verimle 4-
klorometil-6-etoksikumarin bilesigi elde edildi. Elde edilen C12H11ClOs bilesigin deneysel degerleri ve
DFT/B3LYP/6-31G(d) baz seti kullanarak hesaplanan infrared spektrum sonuglarindan bazi
karakteristik piklere ait titresim tiirlerinin hem literatiir degerleri hem de kendi aralarinda uyumlu
oldugu gozlendi. Ornegin 4-hidroksifenol’den gelen O-H gerilimine ait pik 3300 -3600 cm™ arasinda
ve C=0 (karbonil) gerilimine ait pik 1648-1688 cm™ varken, reaksiyon sonucunda olusan C1,H1:CIO3
bilesiginde bu bantlar kaybolmakta ve bunlarin yerine 1248 cm™ de C4-O7, 1130 cm™ de Cs-O7 ve
1732 cm™ de C=01;1 (ester) gerilim pikleri goriilmektedir ve bu burumda reaksiyonun gergeklestigini
gostermektedir. Ayrica MEP’ in negatif bolgeleri (kirmizi) elektrofilik reaksiyonlarla ilgiliyken, MEP’
in pozitif (mavi ve yesil) bolgeleri niikleofilik reaksiyon bolgeleriyle ilgilidir. Sekil 5’ten goriilecegi
gibi molekiil iizerinde ii¢ tane elektrofilik reaksiyon bolgesi mevcuttur. Bu bolgeler piron halkasi
tizerindeki O11, Cl atomlar1 ve aromatik halkasi tizerindeki O14 atomu tizerine yerlesmistir. Niikleofilik
reaksiyonlar tamimlayan maksimum pozitif bolgeler etoksi ve klorometildeki hidrojen atomlar
iizerinde yogunlasmustir. MEP haritasindaki bu sonuglara gore, negatif potansiyel bolgesi elektro
negatif atomlar tizerindeyken pozitif potansiyel bolgesi, hidrojen ve hidrojen atomlariin etrafinda
oldugunu ve bilesigin kovalent olmayan etkilesimlere sahip olabilecegi bolgeler hakkinda bilgi sahibi
olmamiz1 saglamistir. Ote yandan molekiille ait HOMO ve LUMO sinir orbitalleri arasindaki enerji
farki 4.153 eV olarak hesaplanmis olup bu biiyiikk enerji araligi, molekiiliin ¢ok kararli yapida
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oldugunu gosterir. Sonug olarak bu ¢alismada daha once 4-Klorometil-6-etoksikumarin molekiiliiniin
yapi-fonksiyon iligkilerinin saptandig1 teorik hesaplamalara rastlanmamis olmasindan bu yapinin
deneysel ve teorik hesaplamalar1 (frontier molekiil orbitalleri elektronik o6zellikleri, Infrared
spektroskopisi, atomik yiikdagilimi, elektrostatik potansiyeli ve molekiiler geometrisi gibi) yapilmis
olup teorik ve deneysel spektral analizler arasinda iyi bir uyum bulunmustur.
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