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 Özet 
Bu tez çalışmasında, amfetamin ve metamfetamin yapılarının çeşitli analogları 

kuantum kimyasal yöntemler kullanılarak modellenmiş ve detaylı analizleri 

gerçekleştirilmiştir. Literatür değerlendirmesi sonucu uygun sonuçlar veren yöntemler 

titizlikle seçilmiş. İlgili yapıların yapıların optimizasyonları, frekans hesaplamaları, 

moleküler orbital analizleri ve spektroskopik karakterizasyonları uygun seviyelerde 

yapılmıştır. Yapıların en kararlı konformasyonları birer minimum olarak elde 

edilmiştir. Azot ve fosfor atomlarının yer aldığı farklı sübstitüe edilmiş türevler 

üzerinden HOMO (en yüksek enerjili dolu orbital) ve LUMO (en düşük enerjili boş 

orbital) orbitallerinin ve moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) dağılımlarının 

analizleri gerçekleştirilmiş. Böylelikle elektron yoğunluğu dağılımları ve moleküllerin 

reaktif bölgeleri belirlenmiştir. 

Diğer taraftan FT-IR, ¹H-NMR ve UV-Visible spektroskopileri için teorik veriler, 

deneysel literatür sonuçlarıyla karşılaştırılmış ve yüksek düzeyde uyum 

gözlemlenmiştir. FT-IR analizlerinde, fosfor içeren analoglarda C-P bağlarına ait 

karakteristik pikler daha düşük frekanslarda gözlemlenmiştir. ¹H-NMR 

hesaplamalarında ise yine azot ve fosfor varlığının kombinasyona bağlı olarak hidrojen 

atomlarının kimyasal kaymalarında belirgin etkiler yarattığı belirlenmiştir. TD-DFT 

(Time-dependent density functional theory) hesaplamaları ile UV-Vis spektrumları 

değerlendirilmiş, aromatik halkalara ait absorpsiyon bantlarında yapısal değişimlere 

bağlı olarak dramatik olmasada çeşitli kaymalar gözlenmiştir.  

Sonuç olarak, bu çalışma ile bazı amfetamin ve metamfetamin benzeri bileşiklerin 

yapısal ve elektronik özelliklerinin teorik yöntemlerle başarılı bir şekilde 

modellenebildiği gösterilmiştir. Bu yaklaşım, özellikle adli kimya ve farmasötik 

araştırmalar gibi alanlarda, yeni ve potansiyel olarak zararlı bileşiklerin deneysel 

sentezine gerek kalmadan ileri teoknoloji yöntemler kullanılarak (Kuantum kimyasal 

hesaplamalar) teorik düzeyde tanımlanmasına olanak sağlamakta ve kuantum kimyasal 

hesaplamaların öngörüsel gücünü vurgulamaktadır. 

1. Giriş 

Uyuşturucu, kişisel zevk veya tıbbi amaçlı kullanılabilen psikoaktif maddelere verilen ortak isim olarak karşımıza 

çıkmaktadır. Uyuşturucu madde ise afyon, eroin, morfin, kokain,pregabalin (lyrica-gerica), esrar, alprazolam (xanax), 

neurontin (gabapentin) gibi duyu organları üzerinde uyuşukluğa yol açan maddeler olarak tanımlanmaktadır [1]. Farklı 

amaçlar için kullanılması ile birlikte uyuşturucuların geçmişi oldukça eskilere dayanmaktadır [2-7]. İlgili bileşikler doğal 

yollarla elde edilmelerinin yanısıra sentetik yollarla elde edilmeyede başlanmıştır. Bu bileşiklerin yapısal ve elektronik 

özelliklerini belirlemek amaçlı çeşitrli spektroskopik yöntemler dinamik bir şekilde kullanılmaktadır. Sıklıkla kullanılan 

spektroskopik analizlerin başında Nükleer Manyetik Rezonans (NMR) spektroskopisi gelmektedir. Özellikle yapılardaki 

karbon ve proton analizleri için 1H ve 13C NMR spektroskopisi kullanılmaktadır. Diğer taraftan Fourier Dönüşümlü 

Kızılötesi (FT-IR-Fourier-transform infrared spectroscopy) spektroskopisi ise moleküllerin fonksiyonel gruplarını ve bağ 

titreşimlerini belirlemek için etkili bir tekniktir. Bu iki yöntem kullanılarak özellikle yapı analizi ve saflık tayini 

yapılmaktadır [8].  

Diğer taraftan kuantum kimyasal yöntemler kullanılarak ilgili bileşiklerin olası spektroskopik analiz sonuçlarıda 

önerilmektedir. Özellikle Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT-Density Functional Theory) bu bağlamda sıklıkla 

kullanılan yaklaşımlardan biridir. Bhaskarapillai ve çalışma arkadaşları, DFT kullanarak bazı kimyasal bileşiklerin 
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yapısal ve elektronik özelliklerini incelemiş ve elde edilen teorik verileri deneysel verilerle karşılaştırmışlardır. [9]. 

Ayrıca, Dobšíková ve çalışma arkadaşları, amfetamin ve metamfetamin hidroklorürlerinin konformasyonel analizini 

yaparak, bu bileşiklerin sulu çözeltilerdeki yapısal davranışlarını FTIR ve Raman spektroskopisi ile incelemişlerdir . Bu 

çalışma, farklı konformerlerin spektral özelliklerini ve solvent etkilerini detaylı bir şekilde ortaya koymuştur [10]. Bu tür 

çalışmalar, teorik ve deneysel verilerin uyumunu göstererek, DFT'nin bu alandaki etkinliğini ortaya koymaktadır. 

Bu çalışmada, sübstitüe metamfetamin ve amfetamin spektroskopik ve elektronik özelliklerinin teorik yöntemlerle 

incelenmesini hedeflemektedir. DFT hesaplamaları sonucu elde edilen teorik veriler, deneysel NMR ve FT-IR 

spektroskopisi sonuçlarıyla karşılaştırılmıştır. Böylece hem teorik hem de deneysel verilerin entegrasyonu ile bu tür 

bileşiklerin daha iyi anlaşılmasına ve tanımlanmasına olanak sağlanmıştır. 

2. Hesapsal Method 

Tüm optimizasyon ve frekans analizleri ORCA 5.0.1 paket programı kullanılarak yapılmıştır [11]. Optimizasyon 

işlemlerinde BP86 fonksiyoneli, Def2-SVP temel seti ve D4 dispersiyon düzeltmesi tercih edilmiştir [12-14]. Ayrıca, elde 

edilen HOMO-LUMO orbitalleri, optimize edilmiş yapılardan GaussView 5.0 programı yardımıyla çıkarılmıştır [15]. FT-

IR teorik analizleri ise Gaussian 16 B0.1 rev. paket programı ile B3LYP-D3BJ/6-311G(d,p) teori seviyesinde 

gerçekleştirilmiştir [16]. Aynı yazılım, GIAO-NMR hesaplamalarında da kullanılmıştır [17]. Bu hesaplamalarda B3LYP-

D3BJ/6-311G(d,p) teori seviyesi her iki molekül grubu için uygulanmış, amfetamin için çözücü modeli olarak deneysel 

verilerle uyumlu CPCM(SCFR=SU), metamfetamin için ise CPCM(SCFR=METANOL) modeli değerlendirilmiştir [18]. 

Zamana Bağlı Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi (TD-DFT) hesaplamaları ise UV-Vis spektrumlarının elde edilmesi 

amacıyla B3LYP-D3BJ/6-311G(d,p)/CPCM(SCFR=SU) seviyesinde gerçekleştirilmiştir [19]. 

3. Tartışma ve Sonuçlar 

Daha önceki bölümlerde teknik detayları ayrıntılı şekilde açıklanan kuantum kimyasal yöntemler, ilgili çalışma 

kapsamında literatürdeki güvenilir yaklaşımlar doğrultusunda seçilmiştir. Bu seçimde amaç, deneysel verilerle uyumlu 

ve güvenilir teorik sonuçlar elde etmektir. Özellikle spektroskopik analizlerde deneysel tekniklerle teorik hesaplamalar 

arasında yüksek derecede uyum sağlamak oldukça kritik bir unsurdur. Bu bağlamda, çalışmada kullanılan fonksiyonel, 

temel set ve çözücü modelleri dikkatle değerlendirilmiş ve uygulamaya konmuştur. İlk aşamada, tasarlanan moleküllerin 

optimizasyonları gerçekleştirilmiş, böylece her bir yapının en kararlı konformasyonu belirlenmiştir. Bu optimizasyonların 

doğruluğu, hesaplanan hayali frekansların olmamasıyla desteklenmiş ve potansiyel enerji yüzeylerinde gerçek bir 

minimuma ulaşıldığı teyit edilmiştir. Optimizasyon sonuçları Tablo 1 ve Tablo 2’de sunulan moleküller üzerinden 

incelenmiş, burada amfetamin ve metamfetamin yapılarının farklı sübstitüentlerle modifiye edilmiş analogları yer 

almaktadır. Özellikle metamfetamin türevlerinde, azot atomuna bağlı iki farklı grubun moleküler özellikler üzerindeki 

etkisi detaylı olarak araştırılmıştır. Ayrıca azot atomu, fosfor atomu ile değiştirilerek fosfor atomuna bağlı iki grubun 

spektroskopik davranışları da kapsamlı şekilde değerlendirilmiştir. Bu farklı yapılandırmalar Tablo 1 ve Tablo 2’de görsel 

ve sayısal olarak karşılaştırmalı biçimde sunulmuştur. Metamfetamin yapısına özgü olarak, azot ve fosfor heteroatomları 

dikkate alınmış, ilgili atomlardaki hidrojen grupları çeşitli bağlı gruplar ile değiştirilmiş ve bu modifikasyonların 

moleküler özelliklere etkisi detaylı şekilde analiz edilmiştir. 

Çalışmanın önemli bir kısmını oluşturan doğal bağ orbital (NBO- Natural bond orbital) analizleri ile, incelenen 

bileşiklerin HOMO ve LUMO özellikleri belirlenmiştir. Bu orbitaller Tablo 1’de listelenmiş olup, amfetamin analogları 

için yapılan değerlendirmelerde, E = N veya P ve R = Me (1_Am_Me ve 1_Am_P_Me) olan durumlar dışında HOMO 

orbitallerinin fenil halkası üzerine lokalize olduğu gözlenmiştir. Bu özel durumlar dışında, azot ve fosfor atomlarındaki 

ortaklaşmamış elektronların belirgin etkileri saptanmıştır. Metamfetamin analoglarında ise, özellikle E = P ve R = Cl 

durumunda LUMO orbitallerinin fosfor atomu etrafındaki anti sigma bağlarını gösterdiği, diğer analoglarda ise fenil 

halkası üzerindeki anti pi bağlarının baskın olduğu belirlenmiştir. Bu eğilimler metamfetamin analoglarının tamamı için 

de geçerli olup, moleküler elektronik özelliklerin substituentlere bağlı olarak değiştiği anlaşılmıştır (Tablo 2). 

İncelenen bileşikler için bir diğer önemli analiz moleküler elektrostatik potansiyel (MEP) haritalarının oluşturulmasıdır. 

MEP haritaları, moleküllerin elektrostatik alan dağılımını görsel olarak temsil eder ve böylece molekülün elektron 

yoğunluğunun hangi bölgelerde toplandığını anlamaya yardımcı olur. Haritalarda kırmızı renkler elektronça zengin, yani 

nükleofilik bölgeleri gösterirken, mavi renkler elektronça fakir olan ve elektrofilik karakter taşıyan bölgeleri temsil eder. 

Metamfetamin ve amfetamin analoglarının MEP haritaları incelendiğinde, genel olarak E = N ve P içeren bölgelerde 

kırmızı renk yoğunluğu dikkat çekmiş ve bu alanların nükleofilik karakter taşıdığı tespit edilmiştir (Tablo 1 ve Tablo 2). 

Amfetamin analogları incelendiğinde, R = NH2 grubuna sahip bileşiklerde (1_Am_NH ve 1_Am_P_NH) terminal 

bölgelerin elektrofilik alanlar olarak belirdiği görülmüştür. Ancak diğer tüm analizlerde, ilgili molekül kısımlarının daha 
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yoğun kırmızı renkte olması, bu bölgelerin daha fazla nükleofilik özellik sergilediğini göstermektedir. Bu durum, özellikle 

Tablo 2’deki amfetamin analogları için geçerliliğini korumaktadır. Genel olarak, bu veriler moleküllerin reaktivite 

profilinin substituentlerin türü ve konumuna bağlı olarak değiştiğini ortaya koymaktadır. 

Tablo 1. İncelenen Amfetamin analoglarının HOMO-LUMO orbitalleri ve MEP haritaları. 

Amfetamin  

Analogları 
 HOMO LUMO MEP 

 

1_Am 

   

1_Am_Cl 

   

1_Am_F 

 
  

1_Am_Me 

   

1_Am_NH 

   

1_Am_OH 

  
 

1_Am_P 

   

1_Am_ P _Cl 

   

1_Am_ P_F 

   

1_Am_ P _Me 

   

1_Am_ P_NH 

   

1_Am_ P_OH 
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Tablo 2. İncelenen Metamfetamin analoglarının HOMO-LUMO orbitalleri ve MEP haritaları. 

Metamfetamin Analogları  HOMO LUMO MEP 

 
 

2_Met 

   

2_Met_Cl 

   

2_Met_F 

   

2_Met_Me 

  
 

2_Met_NH 

  
 

2_Met_OH 

   

2_Met_P 

  
 

2_Met_P_Cl 

   

2_Met_P_F 

   

2_Met_P_Me 

   

2_Met_P_NH 

   

2_Met_P_OH 

   
 

Bu çalışmada gerçekleştirilen kapsamlı araştırmalar, amfetamin ve metamfetamin analoglarının FT-IR, NMR ve UV/Vis 

spektroskopik davranışlarını sistematik biçimde ortaya koymayı hedeflemiştir. Spektroskopik verilerin doğru 

yorumlanması için deneysel ölçümlerle tutarlı sonuçlar üretebilen teorik hesaplamalar yapılmış, ayrıca henüz deneysel 

olarak incelenmemiş olası moleküllerin spektral özellikleri kuramsal olarak tahmin edilmiştir. Bu sayede moleküllerin 

farklı fonksiyonel gruplar ve heteroatomik alt birimler içeren varyantlarının spektral karakteristiklerine dair ön bilgiler 

sağlanmıştır. 

FT-IR spektroskopisi bağlamında, özellikle amfetamin yapısındaki C–N bağının gerilme titreşimleri üzerinde 

durulmuştur. Deneysel spektrumlar, bu titreşimin yaklaşık 1020–1250 cm⁻¹ arasında belirgin ve keskin bir pik olarak 
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gözlemlendiğini göstermektedir [20,21]. Teorik düzeyde yapılan vibrasyonel analizler, bu piklerin yaklaşık 952 cm⁻¹ 

civarında ortaya çıktığını göstermiş ve deneysel verilerle oldukça uyumlu bir sonuç vermiştir. Bu doğruluk, kullanılan 

fonksiyonel, temel set ve dispersiyon düzeltmelerinin geçerliliğini göstermektedir. Ayrıca, amfetamin molekülü üzerinde 

gerçekleştirilen farklı sübstitüsyonlar (E = N veya P, R = Cl, Me, NH2 vb.) FT-IR spektrumunu belirgin şekilde etkilemiş; 

özellikle E = N ve R = Cl dışındaki yapıların titreşim piki biraz daha düşük frekanslara kaymıştır (913–1139 cm⁻¹ aralığı, 

Tablo 3). Fosfor içeren analoglarda (E = P) ise C–P bağ gerilmesi, 691–715 cm⁻¹ bandında karakteristik bir pik vermiştir 

ki bu da fosforun kimyasal ortam üzerindeki etkisini göstermektedir. 

Spektroskopik analizlerin diğer önemli ayağını oluşturan ¹H-NMR hesaplamaları ise deneysel verilerle karşılaştırılarak 

teorik modelin doğruluğu test edilmiştir. Amfetaminin D₂O çözeltisinde 1 numaralı hidrojen atomu için 3.33 ppm, 2 ve 3 

numaralı hidrojenler için ise 3.11 ppm değerleri gözlemlenmiştir [22]. Teorik hesaplamalar ise sırasıyla 3.15 ppm ve 2.97 

ppm değerlerini vermiştir. Azot ve halojen gibi elektron yoğunluğu farklı atomların varlığı, özellikle 1, 2 ve 3 numaralı 

hidrojenlerin kimyasal kaymalarında önemli değişikliklere yol açmıştır. Örneğin, Cl ve F gibi halojenlerin varlığında 1 

numaralı hidrojenin sinyali 3.86 ppm ve 3.81 ppm gibi daha aşağı ya da yukarı kaymalara maruz kalmıştır. Fosfor içeren 

moleküllerde ise kimyasal kaymaların genel olarak yukarı ppm bölgesine kaydığı gözlenmiştir. 

Metamfetamin analogları da benzer metodoloji ile incelenmiş ve ¹H-NMR kimyasal kayma değerleri deneysel ve teorik 

olarak karşılaştırılmıştır (Tablo 4). Deneysel veriler 1 numaralı hidrojen için 2.51 ppm, 2 ve 3 numaralı hidrojenler için 

2.77 ppm değerlerini verirken, teorik hesaplamalar 2.91 ppm ve 2.93 ppm ortalama değerlerini üretmiştir [23]. Bu 

sonuçlar modelin genel tutarlılığını ve uygulanabilirliğini desteklemektedir. Metamfetamin analoglarında azot 

heteroatomu bulunan (E = N) yapılar, benzer kimyasal kayma eğilimleri göstermiş; hidrojen sinyalleri genellikle aşağı 

kayarken, fosfor heteroatomlu (E = P) analoglarda kimyasal kaymaların belirgin şekilde yukarı ppm yönüne kaydığı 

belirlenmiştir. Bu farklılıklar, heteroatomların elektronik yapı ve lokal ortam üzerindeki etkilerinden kaynaklanmaktadır. 

Ayrıca, TD-DFT hesaplamaları, moleküllerin UV-Vis. spektrumlarına yönelik ışık soğurma (absorbans) bölgelerini 

belirlemek için uygulanmıştır. Genel olarak, tüm yapılar için aromatik halka bileşenlerine bağlı olarak yaklaşık 200 nm 

civarında karakteristik pikler gözlenmiştir. Özellikle E = N ve R = F olan moleküler yapıların tek bir belirgin absorbans 

bandı verdiği rapor edilmiştir. Fosfor içeren (E = P) analoglarda da benzer absorbans özellikleri hesaplanmış ve deneysel 

spektrumlarla karşılaştırıldığında tutarlı bir görünüm sunmuştur (Tablo 3 ve Tablo 4). Bu sonuçlar, moleküllerin 

elektronik geçişlerine dair önemli ipuçları sağlamış, özellikle heteroatomların ve fonksiyonel grupların spektroskopik 

davranış üzerindeki etkisini detaylandırmıştır. 

Bu kapsamlı çalışmada, deneysel spektroskopik analizler ile birlikte ileri düzey kuantum kimyasal hesaplamaların bir 

arada kullanılması, amfetamin ve metamfetamin analoglarının moleküler yapılarının ve elektronik özelliklerinin daha iyi 

anlaşılmasını sağlamıştır. Spektral piki konumlarının, moleküler yapıdaki değişikliklere hassas biçimde bağlı olması, bu 

tür moleküllerin tasarımında ve analitik karakterizasyonunda kuramsal yaklaşımların vazgeçilmezliğini göstermektedir. 

Ayrıca, bu analizler ışığında, yeni analogların sentezlenmesi ve değerlendirilmesi için spektral özelliklere dayalı ön 

kestirimlerin yapılması mümkün hale gelmiştir. 

 
Tablo 3. İncelenen Amfetamin analoglarının FT-IR, 1H-NMR ve TD-DFT hesaplamalarının seçili sonuçları. 

 

 
C-E streçlenme  

1H-NMR 

 
 

 C-E Streçlenme 1H-NMR TD-DFT 

 Deneysel 

1020-1250 cm-1 

Deneysel 

1: 3.33 ppm 

2 ve 3: 3.11 ppm 

- 

1_Am 952.12 cm-1 1: 3.15 ppm 

2 ve 3: 2.58, 3.37 ppm 

 

227 nm ve 183 nm 

1_Am_Cl 913.48 cm-1 1: 3.81 ppm 

2 ve 3: 3.16, 4.08 ppm 

 

270 nm ve 193 nm 

1_Am_F 975.24 cm-1 1: 3.86 ppm 

2 ve 3: 3.09, 4.03 ppm 

187 nm 



Yıldız, C.B. et al. (2025). Aksaray University Journal of Science and Engineering. 9(1),45-53. 

Aksaray J. Sci. Eng. 9:1 (2025) 45-53.  50 

 

1_Am_Me 1139.00 cm-1 1: 2.93 ppm 

2 ve 3: 2.49, 3.49 ppm 

 

261 nm ve 183 nm 

1_Am_NH 967.55 cm-1 1: 3.24 ppm 

2 ve 3: 2.64, 3.46 ppm 

 

236 nm ve 183 nm 

1_Am_OH 1006.27 cm-1 1: 3.40 ppm 

2 ve 3: 3.05, 4.04 ppm 

 

220 nm ve 182 nm 

1_Am_P 691.98 cm-1 1: 3.05 ppm 

2 ve 3: 2.55, 3.26 ppm 

220 nm 

1_Am_ P _Cl 699.28 cm-1 1: 2.58 ppm 

2 ve 3: 2.56, 3.66 ppm 

 

185 nm 

1_Am_ P_F 715.45 cm-1 1: 2.26 ppm 

2 ve 3: 2.63, 3.35 ppm 

 

182 nm 

1_Am_ P _Me 700.82 cm-1 1: 1.63 ppm 

2 ve 3: 2.43, 3.45 ppm 

 

186 nm 

1_Am_ P_NH 702.51 cm-1 1: 1.60 ppm 

2 ve 3: 2.34, 3.97 ppm 

 

185 nm 

1_Am_ P_OH 714.45 cm-1 1: 1.95 ppm 

2 ve 3: 2.46, 3.62 ppm 

 

217 nm ve 183 nm 

 

Tablo 4. İncelenen Metamfetamin analoglarının FT-IR, 1H-NMR ve TD-DFT hesaplamalarının seçili sonuçları. 

 

 
C-E Streçlenme  

1H-NMR 

 
 

 C-E Streçlenme 1H-NMR TD-DFT 

 Deneysel 

1030-1080 cm-1 

Deneysel 

1: 2.51 ppm 

2 ve 3: 2.77 ppm 

- 

2_Met 1157.59 cm-1 1: 2.91 ppm 

2 ve 3: 2.15, 3.72 ppm 

 

238 nm ve 184 nm 

2_Met_Cl 1057.99 cm-1 1: 3.35 ppm 

2 ve 3: 2.75, 3.71 ppm 

 

226 nm ve 182 nm 

2_Met_F 1053.82 cm-1 1: 3.19 ppm 

2 ve 3: 2.83, 3.86 ppm 

 

225 nm ve 183 nm 

2_Met_Me 1012.22 cm-1 1: 2.94 ppm 

2 ve 3: 2.47, 3.48 ppm 

 

261 nm ve 184 nm 

2_Met_NH 1092.35 cm-1 1: 2.89 ppm 

2 ve 3: 2.58, 3.48 ppm 

 

250 nm ve 183 nm 

2_Met_OH 1062.66 cm-1 1: 3.02 ppm 

2 ve 3: 2.90, 3.68 ppm 

 

238 nm ve 183 nm 

2_Met_P 688.29 cm-1 2 ve 3: 2.31, 3.88 ppm 

1: 2.04 ppm 

225 nm ve 185 nm 
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2_Met_P_Cl 678.79 cm-1 1: 2.06 ppm 

2 ve 3: 2.86, 3.55 ppm 

 

218 nm ve 183 nm 

2_Met_P_F 680.34 cm-1 1: 1.68 ppm 

2 ve 3: 2.77, 3.68 ppm 

 

218 nm ve 186 nm 

2_Met_P_Me 683.67 cm-1 1: 1.75 ppm 

2 ve 3: 2.46, 3.49 ppm 

 

235 nm ve 184 nm 

2_Met_P_NH 683.65 cm-1 1: 1.51 ppm 

2 ve 3: 2.66, 3.46 ppm 

 

232 nm ve 185 nm 

2_Met_P_OH 686.18 cm-1 1: 1.66 ppm 

2 ve 3: 2.93, 3.55 ppm 

 

232 nm ve 185 nm 

4. Sonuçlar 

Gerçekleştirilen tez çalışması kapsamında, amfetamin ve metamfetamin yapılarının çeşitli analogları kuantum kimyasal 

yöntemlerle teorik olarak modellenmiştir. Bu sayede, ilgili bileşiklerin elektronik yapısına dair ayrıntılı bilgiler HOMO  

– LUMO  enerji seviyeleri ve Moleküler Elektrostatik Potansiyel (MEP) haritaları aracılığıyla incelenmiştir. Bu analizler, 

moleküllerin reaktivite profilleri, elektron yoğunluk dağılımları ve potansiyel etkileşim bölgeleri hakkında önemli ipuçları 

sağlamıştır. Ayrıca, spektroskopik açıdan kritik öneme sahip olan FT-IR, ¹H-NMR ve TD-DFT  hesaplamaları, uygun 

çözücü modelleri kullanılarak gerçekleştirilmiş ve deneysel ölçümlerle kapsamlı biçimde karşılaştırılmıştır. 

Bu yaklaşımla, amfetamin ve metamfetamin bileşiklerine ait farklı sübstitüentler ve heteroatomik varyasyonların 

moleküler yapı ve spektral özellikler üzerindeki etkileri detaylı şekilde değerlendirilmiştir. Örneğin, FT-IR 

spektroskopisinde E = P (fosfor içeren) durumlarında C–P bağının gerilme titreşimi, C–E (E = N, azot) bağlarına kıyasla 

belirgin şekilde daha düşük dalga sayılarına (aşağı frekans bölgesine) kaymıştır. Bu durum, fosforun bağ elektronlarını 

ve molekül titreşim modlarını etkileyen elektronik özellikleriyle doğrudan ilişkilidir. Benzer şekilde, ¹H-NMR 

hesaplamaları sübstitüentlerin ve heteroatomların varlığına bağlı olarak proton kimyasal kaymalarında anlamlı farklılıklar 

ortaya koymuştur; protonlar molekül içindeki elektronik çevre değişikliklerine göre değişik kimyasal kayma bölgelerinde 

seçici sinyaller vermektedir. 

Yapılan diğer önemli kuramsal analizlerden biri olan TD-DFT hesaplamaları, moleküllerin UV-Vis spektrumlarına ilişkin 

absorbans değerlerini ortaya koymuştur. Bu hesaplamalar, genel olarak aromatik halkaların elektron geçişlerine bağlı 

absorbans piklerinde kısmi değişiklikler tespit etmiş, ancak moleküler yapıda dramatik elektronik yapı dönüşümleri 

gözlenmemiştir. Böylece, yapısal varyasyonların optik özellikler üzerindeki etkisi detaylı şekilde anlaşılmıştır. 

Elde edilen tüm teorik veriler, hem amfetamin hem de metamfetamin yapılarının deneysel spektroskopik sonuçlarıyla 

yüksek derecede uyumludur. Bu tutarlılık, kuantum kimyasal yöntemlerin söz konusu moleküllerin elektronik ve yapısal 

analizlerinde güvenilir ve etkili araçlar olduğunu göstermektedir. Özellikle, yeni analogların sentezlenmeden önce teorik 

hesaplamalarla yapısal ve spektral özelliklerinin tahmin edilmesi, zaman ve maliyet açısından büyük avantaj 

sağlamaktadır. Bu durum, kimya, farmakoloji ve kriminoloji gibi disiplinlerde ileri teknolojik yaklaşımların entegre 

edilmesinin önemini ortaya koymaktadır. 

Kriminoloji alanında ise, özellikle yasadışı maddelerin tespiti ve tanımlanmasında, kuantum kimyasal hesaplamaların 

potansiyel kullanımı kritik öneme sahiptir. Bu hesaplamalarla oluşturulacak geniş kapsamlı veri tabanları, bilinmeyen 

veya yeni sentezlenmiş analoğların hızlı ve güvenilir şekilde tanımlanmasına olanak sağlayarak, yasa dışı uyuşturucu 

takibi ve kontrolünde etkin bir teknolojik altyapı sunmaktadır. Bu bağlamda, tez çalışmasının bulguları, kuramsal kimya 

yöntemlerinin uyuşturucu madde analizi ve takibinde gelecekteki uygulamalarına güçlü bir temel oluşturmaktadır. 
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