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edilmistir. Azot ve fosfor atomlarinin yer aldigi farkli siibstitiie edilmis tiirevler
iizerinden HOMO (en yiiksek enerjili dolu orbital) ve LUMO (en diisiik enerjili bos
orbital) orbitallerinin ve molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP) dagilimlarinin
analizleri gerceklestirilmis. Boylelikle elektron yogunlugu dagilimlari ve molekiillerin
reaktif bolgeleri belirlenmistir.

Diger taraftan FT-IR, 'H-NMR ve UV-Visible spektroskopileri i¢in teorik veriler,
deneysel literatiir sonuglariyla karsilagtirilmig ve yiiksek diizeyde uyum
gozlemlenmistir. FT-IR analizlerinde, fosfor igeren analoglarda C-P baglarina ait
karakteristik pikler daha diisiik frekanslarda gozlemlenmistir. 'H-NMR
hesaplamalarinda ise yine azot ve fosfor varliginin kombinasyona bagli olarak hidrojen
atomlarinin kimyasal kaymalarinda belirgin etkiler yarattig1 belirlenmistir. TD-DFT
(Time-dependent density functional theory) hesaplamalar1 ile UV-Vis spektrumlar
degerlendirilmis, aromatik halkalara ait absorpsiyon bantlarinda yapisal degisimlere
bagli olarak dramatik olmasada ¢esitli kaymalar gbzlenmistir.

Sonug olarak, bu calisma ile bazi amfetamin ve metamfetamin benzeri bilesiklerin
yapisal ve elektronik Ozelliklerinin teorik yoOntemlerle basarili bir sekilde
modellenebildigi gosterilmistir. Bu yaklagim, 6zellikle adli kimya ve farmasotik
aragtirmalar gibi alanlarda, yeni ve potansiyel olarak zararli bilesiklerin deneysel
sentezine gerek kalmadan ileri teoknoloji yontemler kullanilarak (Kuantum kimyasal
hesaplamalar) teorik diizeyde tanimlanmasina olanak saglamakta ve kuantum kimyasal
hesaplamalarin 6ngoriisel giiclinii vurgulamaktadir.

doi: 10.29002/asujse.1707339

1. Giris

Uyusturucu, kisisel zevk veya tibbi amagl kullanilabilen psikoaktif maddelere verilen ortak isim olarak kargimiza
¢ikmaktadir. Uyusturucu madde ise afyon, eroin, morfin, kokain,pregabalin (lyrica-gerica), esrar, alprazolam (xanax),
neurontin (gabapentin) gibi duyu organlari iizerinde uyusukluga yol acan maddeler olarak tanimlanmaktadir [1]. Farkli
amaglar icin kullanilmasi ile birlikte uyusturucularin gegmisi oldukca eskilere dayanmaktadir [2-7]. ilgili bilesikler dogal
yollarla elde edilmelerinin yanisira sentetik yollarla elde edilmeyede baslanmistir. Bu bilesiklerin yapisal ve elektronik
ozelliklerini belirlemek amacli ¢esitrli spektroskopik yontemler dinamik bir sekilde kullanilmaktadir. Siklikla kullanilan
spektroskopik analizlerin basinda Niikleer Manyetik Rezonans (NMR) spektroskopisi gelmektedir. Ozellikle yapilardaki
karbon ve proton analizleri igin 'H ve ®*C NMR spektroskopisi kullanilmaktadir. Diger taraftan Fourier Doniigiimlii
Kizil6tesi (FT-IR-Fourier-transform infrared spectroscopy) spektroskopisi ise molekiillerin fonksiyonel gruplarini ve bag
titresimlerini belirlemek icin etkili bir tekniktir. Bu iki yontem kullanilarak &zellikle yapr analizi ve saflik tayini
yapilmaktadir [8].

Diger taraftan kuantum kimyasal yontemler kullanilarak ilgili bilesiklerin olasi spektroskopik analiz sonuglarida
onerilmektedir. Ozellikle Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT-Density Functional Theory) bu baglamda siklikla
kullanilan yaklasimlardan biridir. Bhaskarapillai ve calisma arkadaslari, DFT kullanarak bazi kimyasal bilesiklerin
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yapisal ve elektronik 6zelliklerini incelemis ve elde edilen teorik verileri deneysel verilerle karsilagtirmiglardir. [9].
Ayrica, Dobsikova ve calisma arkadaslari, amfetamin ve metamfetamin hidrokloriirlerinin konformasyonel analizini
yaparak, bu bilesiklerin sulu ¢ozeltilerdeki yapisal davraniglarint FTIR ve Raman spektroskopisi ile incelemislerdir . Bu
calisma, farkli konformerlerin spektral dzelliklerini ve solvent etkilerini detayli bir sekilde ortaya koymustur [10]. Bu tiir
caligmalar, teorik ve deneysel verilerin uyumunu gdstererek, DFT'nin bu alandaki etkinligini ortaya koymaktadir.

Bu caligsmada, siibstitiie metamfetamin ve amfetamin spektroskopik ve elektronik &zelliklerinin teorik yontemlerle
incelenmesini hedeflemektedir. DFT hesaplamalar1 sonucu elde edilen teorik veriler, deneysel NMR ve FT-IR
spektroskopisi sonuglariyla karsilastirilmistir. Bdylece hem teorik hem de deneysel verilerin entegrasyonu ile bu tiir
bilesiklerin daha iyi anlagilmasina ve tanimlanmasina olanak saglanmistir.

2. Hesapsal Method

Tim optimizasyon ve frekans analizleri ORCA 5.0.1 paket programu kullanilarak yapilmigtir [11]. Optimizasyon
islemlerinde BP86 fonksiyoneli, Def2-SVP temel seti ve D4 dispersiyon diizeltmesi tercih edilmistir [12-14]. Ayrica, elde
edilen HOMO-LUMO orbitalleri, optimize edilmis yapilardan GaussView 5.0 programi yardimiyla ¢ikartlmistir [15]. FT-
IR teorik analizleri ise Gaussian 16 B0.1 rev. paket programi ile B3LYP-D3BJ/6-311G(d,p) teori seviyesinde
gergeklestirilmistir [16]. Ayn1 yazilim, GTAO-NMR hesaplamalarinda da kullanilmuigtir [17]. Bu hesaplamalarda B3LYP-
D3BJ/6-311G(d,p) teori seviyesi her iki molekiil grubu igin uygulanmis, amfetamin i¢in ¢oziicii modeli olarak deneysel
verilerle uyumlu CPCM(SCFR=SU), metamfetamin i¢in ise CPCCM(SCFR=METANOL) modeli degerlendirilmistir [18].
Zamana Bagli Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (TD-DFT) hesaplamalar1 ise UV-Vis spektrumlarinin elde edilmesi
amaciyla B3LYP-D3BJ/6-311G(d,p)/CPCM(SCFR=SU) seviyesinde gerceklestirilmistir [19].

3. Tartisma ve Sonuglar

Daha o6nceki boliimlerde teknik detaylari ayrintili sekilde agiklanan kuantum kimyasal yontemler, ilgili ¢alisma
kapsaminda literatiirdeki giivenilir yaklagimlar dogrultusunda se¢ilmistir. Bu segimde amag, deneysel verilerle uyumlu
ve giivenilir teorik sonuglar elde etmektir. Ozellikle spektroskopik analizlerde deneysel tekniklerle teorik hesaplamalar
arasinda yliksek derecede uyum saglamak oldukga kritik bir unsurdur. Bu baglamda, ¢alismada kullanilan fonksiyonel,
temel set ve ¢dziicii modelleri dikkatle degerlendirilmis ve uygulamaya konmustur. Ik asamada, tasarlanan molekiillerin
optimizasyonlar1 ger¢eklestirilmis, boylece her bir yapinin en kararli konformasyonu belirlenmistir. Bu optimizasyonlarin
dogrulugu, hesaplanan hayali frekanslarin olmamasiyla desteklenmis ve potansiyel enerji ylizeylerinde gercek bir
minimuma ulagildig1 teyit edilmistir. Optimizasyon sonuglart Tablo 1 ve Tablo 2’de sunulan molekiiller {izerinden
incelenmisg, burada amfetamin ve metamfetamin yapilarmin farkli siibstitiientlerle modifiye edilmis analoglart yer
almaktadir. Ozellikle metamfetamin tiirevlerinde, azot atomuna bagl iki farkli grubun molekiiler ézellikler iizerindeki
etkisi detayli olarak arastirilmistir. Ayrica azot atomu, fosfor atomu ile degistirilerek fosfor atomuna bagl iki grubun
spektroskopik davraniglar: da kapsamli sekilde degerlendirilmistir. Bu farkli yapilandirmalar Tablo 1 ve Tablo 2’de gorsel
ve sayisal olarak karsilastirmali bigimde sunulmustur. Metamfetamin yapisina 6zgii olarak, azot ve fosfor heteroatomlari
dikkate alinmus, ilgili atomlardaki hidrojen gruplari ¢esitli bagli gruplar ile degistirilmis ve bu modifikasyonlarin
molekiiler 6zelliklere etkisi detayli sekilde analiz edilmistir.

Calismanin 6nemli bir kismimi olusturan dogal bag orbital (NBO- Natural bond orbital) analizleri ile, incelenen
bilesiklerin HOMO ve LUMO o6zellikleri belirlenmistir. Bu orbitaller Tablo 1°de listelenmis olup, amfetamin analoglari
icin yapilan degerlendirmelerde, E = N veya P ve R = Me (1_Am Me ve 1_Am_P_Me) olan durumlar diginda HOMO
orbitallerinin fenil halkasi {izerine lokalize oldugu gézlenmistir. Bu 6zel durumlar diginda, azot ve fosfor atomlarindaki
ortaklasmamus elektronlarin belirgin etkileri saptanmistir. Metamfetamin analoglarinda ise, 6zellikle E = P ve R = Cl
durumunda LUMO orbitallerinin fosfor atomu etrafindaki anti sigma baglarin1 gosterdigi, diger analoglarda ise fenil
halkasi {izerindeki anti pi baglarinin baskin oldugu belirlenmistir. Bu egilimler metamfetamin analoglarinin tamami igin
de gegerli olup, molekiiler elektronik 6zelliklerin substituentlere bagli olarak degistigi anlasilmistir (Tablo 2).

Incelenen bilesikler icin bir diger 6nemli analiz molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP) haritalarinin olusturulmasidir.
MEP haritalari, molekiillerin elektrostatik alan dagilimini gorsel olarak temsil eder ve bdylece molekiiliin elektron
yogunlugunun hangi bolgelerde toplandigini anlamaya yardimci olur. Haritalarda kirmizi renkler elektronca zengin, yani
niikleofilik bolgeleri gosterirken, mavi renkler elektronga fakir olan ve elektrofilik karakter tasiyan bdlgeleri temsil eder.
Metamfetamin ve amfetamin analoglarinin MEP haritalan incelendiginde, genel olarak E = N ve P iceren bolgelerde
kirmizi renk yogunlugu dikkat ¢ekmis ve bu alanlarin niikleofilik karakter tasidigi tespit edilmistir (Tablo 1 ve Tablo 2).
Amfetamin analoglar1 incelendiginde, R = NH> grubuna sahip bilesiklerde (1_Am NH ve 1 _Am P NH) terminal
bdlgelerin elektrofilik alanlar olarak belirdigi goriilmiistiir. Ancak diger tiim analizlerde, ilgili molekiil kisimlarinin daha
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yogun kirmizi renkte olmasi, bu bdlgelerin daha fazla niikleofilik 6zellik sergiledigini gostermektedir. Bu durum, 6zellikle
Tablo 2’deki amfetamin analoglari i¢in gegerliligini korumaktadir. Genel olarak, bu veriler molekiillerin reaktivite
profilinin substituentlerin tiirti ve konumuna bagli olarak degistigini ortaya koymaktadir.

Tablo 1. incelenen Amfetamin analoglarinin HOMO-LUMO orbitalleri ve MEP haritalari.

Amfetamin
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Tablo 2. incelenen Metamfetamin analoglarinin HOMO-LUMO orbitalleri ve MEP haritalari.

Metamfetamin Analoglar: HOMO LUMO MEP
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Bu caligmada gergeklestirilen kapsamli aragtirmalar, amfetamin ve metamfetamin analoglarinin FT-IR, NMR ve UV/Vis
spektroskopik davraniglarini sistematik bigimde ortaya koymay: hedeflemistir. Spektroskopik verilerin dogru
yorumlanmast i¢in deneysel 6l¢iimlerle tutarli sonuglar iiretebilen teorik hesaplamalar yapilmis, ayrica heniiz deneysel
olarak incelenmemis olas1 molekiillerin spektral dzellikleri kuramsal olarak tahmin edilmistir. Bu sayede molekiillerin
farkli fonksiyonel gruplar ve heteroatomik alt birimler iceren varyantlarinin spektral karakteristiklerine dair 6n bilgiler
saglanmustir.

FT-IR spektroskopisi baglaminda, o6zellikle amfetamin yapisindaki C-N baginin gerilme titresimleri tizerinde
durulmugtur. Deneysel spektrumlar, bu titresimin yaklagik 1020—1250 cm™ arasinda belirgin ve keskin bir pik olarak
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gozlemlendigini gostermektedir [20,21]. Teorik diizeyde yapilan vibrasyonel analizler, bu piklerin yaklagik 952 cm™
civarinda ortaya ¢iktigini gostermis ve deneysel verilerle olduk¢a uyumlu bir sonu¢ vermistir. Bu dogruluk, kullanilan
fonksiyonel, temel set ve dispersiyon diizeltmelerinin gegerliligini gostermektedir. Ayrica, amfetamin molekiilii tizerinde
gergeklestirilen farkl: siibstitiisyonlar (E =N veya P, R = Cl, Me, NHzvb.) FT-IR spektrumunu belirgin sekilde etkilemis;
ozellikle E = N ve R = Cl disindaki yapilarin titresim piki biraz daha diisiik frekanslara kaymistir (913—1139 cm™ aralig,
Tablo 3). Fosfor igeren analoglarda (E = P) ise C—P bag gerilmesi, 691-715 cm™ bandinda karakteristik bir pik vermistir
ki bu da fosforun kimyasal ortam tizerindeki etkisini gostermektedir.

Spektroskopik analizlerin diger 6nemli ayagimi olusturan 'H-NMR hesaplamalari ise deneysel verilerle karsilagtirilarak
teorik modelin dogrulugu test edilmistir. Amfetaminin D20 ¢6zeltisinde 1 numarali hidrojen atomu igin 3.33 ppm, 2 ve 3
numarali hidrojenler i¢in ise 3.11 ppm degerleri gézlemlenmistir [22]. Teorik hesaplamalar ise sirasiyla 3.15 ppm ve 2.97
ppm degerlerini vermistir. Azot ve halojen gibi elektron yogunlugu farkli atomlarin varligi, 6zellikle 1, 2 ve 3 numarali
hidrojenlerin kimyasal kaymalarinda énemli degisikliklere yol agnustir. Ornegin, Cl ve F gibi halojenlerin varliginda 1
numarali hidrojenin sinyali 3.86 ppm ve 3.81 ppm gibi daha asag1 ya da yukar1 kaymalara maruz kalmistir. Fosfor iceren
molekiillerde ise kimyasal kaymalarin genel olarak yukari ppm bdlgesine kaydig1 gézlenmistir.

Metamfetamin analoglari da benzer metodoloji ile incelenmis ve 'H-NMR kimyasal kayma degerleri deneysel ve teorik
olarak karsilagtirtlmistir (Tablo 4). Deneysel veriler 1 numarali hidrojen i¢in 2.51 ppm, 2 ve 3 numarali hidrojenler i¢in
2.77 ppm degerlerini verirken, teorik hesaplamalar 2.91 ppm ve 2.93 ppm ortalama degerlerini iretmistir [23]. Bu
sonuglar modelin genel tutarliligini ve uygulanabilirligini desteklemektedir. Metamfetamin analoglarinda azot
heteroatomu bulunan (E = N) yapilar, benzer kimyasal kayma egilimleri gostermis; hidrojen sinyalleri genellikle asag1
kayarken, fosfor heteroatomlu (E = P) analoglarda kimyasal kaymalarin belirgin sekilde yukar1 ppm yoniine kaydigi
belirlenmistir. Bu farkliliklar, heteroatomlarin elektronik yap1 ve lokal ortam tizerindeki etkilerinden kaynaklanmaktadir.

Ayrica, TD-DFT hesaplamalari, molekiillerin UV-Vis. spektrumlarina yonelik 151k sogurma (absorbans) bolgelerini
belirlemek i¢in uygulanmistir. Genel olarak, tiim yapilar i¢in aromatik halka bilesenlerine bagl olarak yaklagik 200 nm
civarinda karakteristik pikler gézlenmistir. Ozellikle E = N ve R = F olan molekiiler yapilarin tek bir belirgin absorbans
bandi verdigi rapor edilmistir. Fosfor iceren (E = P) analoglarda da benzer absorbans 6zellikleri hesaplanmis ve deneysel
spektrumlarla karsilastirildiginda tutarli bir goriiniim sunmustur (Tablo 3 ve Tablo 4). Bu sonuglar, molekiillerin
elektronik gecislerine dair 6nemli ipuglart saglamis, 6zellikle heteroatomlarin ve fonksiyonel gruplarin spektroskopik
davranis tizerindeki etkisini detaylandirmustir.

Bu kapsamli ¢alismada, deneysel spektroskopik analizler ile birlikte ileri diizey kuantum kimyasal hesaplamalarin bir
arada kullanilmasi, amfetamin ve metamfetamin analoglarinin molekiiler yapilarinin ve elektronik 6zelliklerinin daha iyi
anlasilmasini saglamistir. Spektral piki konumlarinin, molekiiler yapidaki degisikliklere hassas bigimde bagli olmasi, bu
tiir molekiillerin tasariminda ve analitik karakterizasyonunda kuramsal yaklasimlarin vazgegilmezligini gostermektedir.
Ayrica, bu analizler 15181nda, yeni analoglarin sentezlenmesi ve degerlendirilmesi igin spektral dzelliklere dayali 6n
kestirimlerin yapilmast miimkiin hale gelmistir.

Tablo 3. Incelenen Amfetamin analoglarinin FT-IR, *H-NMR ve TD-DFT hesaplamalarmin segili sonuglar.

\ R Hi R
C-E E
@—/ R H, R
C s
-E streclenme IH-NMR
E:NorP/R:H,CIl F, Me, NH,, OH
C-E Streclenme 'H-NMR TD-DFT
Deneysel Deneysel -
1020-1250 cm? 1:3.33 ppm
2ve 3:3.11 ppm
1 Am 952.12 cm'? 1: 3.15 ppm 227 nm ve 183 nm
2 ve 3: 2.58, 3.37 ppm
1_Am_CI 913.48 cm’? 1: 3.81 ppm 270 nm ve 193 nm
2 ve 3: 3.16, 4.08 ppm
1_Am_F 975.24 cm? 1: 3.86 ppm 187 nm
2 ve 3:3.09, 4.03 ppm
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1 Am_Me 1139.00 cm? 1:2.93 ppm 261 nm ve 183 nm
2 ve 3: 2.49, 3.49 ppm
1 Am_NH 967.55 cm? 1:3.24 ppm 236 nm ve 183 nm
2 ve 3:2.64, 3.46 ppm
1 Am_OH 1006.27 cm'? 1: 3.40 ppm 220 nm ve 182 nm
2 ve 3: 3.05, 4.04 ppm
1 Am_P 691.98 cm? 1: 3.05 ppm 220 nm
2 ve 3:2.55, 3.26 ppm
1 Am_P _CI 699.28 cm'? 1: 2.58 ppm 185 nm

2 ve 3: 2.56, 3.66 ppm

1. Am_P_F 715.45 cm? 1: 2.26 ppm 182 nm
2 ve 3:2.63, 3.35 ppm

1 Am_P _Me 700.82 cm'? 1: 1.63 ppm 186 nm
2 ve 3: 2.43, 3.45 ppm

1 Am_P_NH 702.51 cm’? 1:1.60 ppm 185 nm
2 ve 3:2.34,3.97 ppm

1 Am_P_OH 714.45 cm’? 1:1.95 ppm 217 nmve 183 nm
2 ve 3: 2.46, 3.62 ppm

Tablo 4. incelenen Metamfetamin analoglarinin FT-IR, *H-NMR ve TD-DFT hesaplamalarinin segili sonuglari.

\ Me H Me
/ 1 /
C-E E
< >—’ R H, R
C-E Stregl Hs
recienme 1H-NMR
E:NorP/R:H,CI, F, Me, NH,, OH
C-E Streclenme 'H-NMR TD-DFT
Deneysel Deneysel -
1030-1080 cm'? 1: 2.51 ppm
2ve 3:2.77 ppm

2_Met 1157.59 cm? 1: 2.91 ppm 238 nm ve 184 nm
2ve 3:2.15,3.72 ppm

2_Met_CI 1057.99 cm? 1: 3.35 ppm 226 nm ve 182 nm
2ve 3:2.75,3.71 ppm

2_Met_F 1053.82 cm'? 1:3.19 ppm 225 nm ve 183 nm
2 ve 3:2.83, 3.86 ppm

2_Met_Me 1012.22 cm? 1:2.94 ppm 261 nm ve 184 nm
2ve 3:2.47,3.48 ppm

2_Met_NH 1092.35 cm? 1:2.89 ppm 250 nm ve 183 nm
2 ve 3:2.58, 3.48 ppm

2_Met_OH 1062.66 cm? 1: 3.02 ppm 238 nm ve 183 nm
2 ve 3:2.90, 3.68 ppm

2_Met_P 688.29 cm'? 2 ve 3:2.31, 3.88 ppm 225 nm ve 185 nm

1: 2.04 ppm
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2 Met P_CI 678.79 cm™! 1: 2.06 ppm 218 nmve 183 nm
2 ve 3: 2.86, 3.55 ppm

2 Met P_F 680.34 cm™? 1:1.68 ppm 218 nm ve 186 nm
2ve 3:2.77,3.68 ppm

2_Met_P_Me 683.67 cm™* 1:1.75 ppm 235 nm ve 184 nm
2 ve 3: 2.46, 3.49 ppm

2 Met P_NH 683.65 cm? 1:1.51 ppm 232 nm ve 185 nm
2 ve 3: 2.66, 3.46 ppm

2_Met_P_OH 686.18 cm'? 1:1.66 ppm 232 nm ve 185 nm
2 ve 3:2.93, 3.55 ppm

4. Sonuglar

Gergeklestirilen tez ¢caligmasi kapsaminda, amfetamin ve metamfetamin yapilarinin ¢esitli analoglar1 kuantum kimyasal
yontemlerle teorik olarak modellenmistir. Bu sayede, ilgili bilesiklerin elektronik yapisina dair ayrintilt bilgiler HOMO
—LUMO enerji seviyeleri ve Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) haritalar1 aracilifiyla incelenmistir. Bu analizler,
molekiillerin reaktivite profilleri, elektron yogunluk dagilimlari ve potansiyel etkilesim bolgeleri hakkinda 6nemli ipuglari
saglamistir. Ayrica, spektroskopik agidan kritik 6neme sahip olan FT-IR, 'H-NMR ve TD-DFT hesaplamalari, uygun
¢0ziicii modelleri kullanilarak gergeklestirilmis ve deneysel dlglimlerle kapsamli bigimde kargilagtirilmistir.

Bu yaklagimla, amfetamin ve metamfetamin bilesiklerine ait farkli siibstitiientler ve heteroatomik varyasyonlarin
molekiiler yap:t ve spektral &zellikler iizerindeki etkileri detayli sekilde degerlendirilmistir. Ornegin, FT-IR
spektroskopisinde E = P (fosfor igeren) durumlarinda C—P baginin gerilme titresimi, C-E (E = N, azot) baglarina kiyasla
belirgin sekilde daha diisiik dalga sayilarina (asag1 frekans bolgesine) kaymistir. Bu durum, fosforun bag elektronlarini
ve molekiil titresim modlarini etkileyen elektronik o&zellikleriyle dogrudan iligkilidir. Benzer sekilde, 'H-NMR
hesaplamalari siibstitiientlerin ve heteroatomlarin varligina bagli olarak proton kimyasal kaymalarinda anlamli farkliliklar
ortaya koymustur; protonlar molekiil i¢indeki elektronik ¢evre degisikliklerine gore degisik kimyasal kayma bolgelerinde
secici sinyaller vermektedir.

Yapilan diger 6nemli kuramsal analizlerden biri olan TD-DFT hesaplamalari, molekiillerin UV-Vis spektrumlarina iliskin
absorbans degerlerini ortaya koymustur. Bu hesaplamalar, genel olarak aromatik halkalarin elektron gegislerine bagli
absorbans piklerinde kismi degisiklikler tespit etmis, ancak molekiiler yapida dramatik elektronik yap1 doniisiimleri
gbzlenmemistir. Boylece, yapisal varyasyonlarin optik 6zellikler {izerindeki etkisi detayli sekilde anlagiimistir.

Elde edilen tiim teorik veriler, hem amfetamin hem de metamfetamin yapilarinin deneysel spektroskopik sonuglariyla
yiiksek derecede uyumludur. Bu tutarlilik, kuantum kimyasal yontemlerin s6z konusu molekiillerin elektronik ve yapisal
analizlerinde giivenilir ve etkili araglar oldugunu gostermektedir. Ozellikle, yeni analoglarin sentezlenmeden &nce teorik
hesaplamalarla yapisal ve spektral oOzelliklerinin tahmin edilmesi, zaman ve maliyet agisindan biiyilk avantaj
saglamaktadir. Bu durum, kimya, farmakoloji ve kriminoloji gibi disiplinlerde ileri teknolojik yaklasimlarin entegre
edilmesinin 6nemini ortaya koymaktadir.

Kriminoloji alaninda ise, 6zellikle yasadisi maddelerin tespiti ve tanimlanmasinda, kuantum kimyasal hesaplamalarin
potansiyel kullanimi kritik 6neme sahiptir. Bu hesaplamalarla olusturulacak genis kapsamli veri tabanlari, bilinmeyen
veya yeni sentezlenmis analoglarin hizli ve giivenilir sekilde tanimlanmasina olanak saglayarak, yasa dist uyusturucu
takibi ve kontroliinde etkin bir teknolojik altyap: sunmaktadir. Bu baglamda, tez ¢alismasinin bulgulari, kuramsal kimya
yontemlerinin uyusturucu madde analizi ve takibinde gelecekteki uygulamalarina gii¢lii bir temel olusturmaktadir.
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