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= A(X°)3*B(X°)2*C(X°)+D bagintisinin sekli

LnT_ a(x%) 348 (x%) 2ec(x%) +D bagintisinin sekli
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Dilz Zincirli Poliakrilatlar fg¢in Regresyon

1 o 1 1 1
(CR- o— , X% = , X'= 5— )
g g g

Diiz Zincirli Poliakrilatlar Igin Regresyon
o) 1
(CR LnTg, X LnTg, X LnTg)
Dliz Zincirli Poliakrilatlarin CR-Indisine Gd&re

Hesaplanmigs Olan T _Degerleri

g

Diiz Zincirli Poliakrilatlarin X° Indisine Goére

Hesaplanmig Olan T _ De§erleri

g

Diiz Zincirli Poliakrilatlarin X~ fndisine Gdre

Hesaplanmig Olan Tg Degerleri
Dallanmig Poliakrilatlar Ig¢in Regresyon

Dallanmig Poliakrilatlar I¢in Regresyon

CR- x°- x1-



Tablo

Tablo

Tablo

Tablo

Tablo

6.27.

6.28.

Dallammig Poliakrilatlar Igin Regresyon

_ 1 o 1 R
(CR T— ’ X - —.f— ’ X = —T— )
g g g

Dallanmig Poliakrilatlar Ig¢in Regresyon

(CR-LnT_, X°-LnT g xt

g —LnTg)

. Dallanmis Poliakrilatlarin CR-Indisine Gore

Hesaplanmig Tg Dederleri

Dallanmis Poliakrilatlarin Xx® tndisine Go&re

Hesaplanmisg Tg De§erleri

Dallanmigs Poliakrilatlarain x* Indisine Gore

Hesaplanmis T _DeJerleri

g



P (k)
£(G)

%

e

a0

11}

LX)

L]

0

13

(1]

"

SEMBOL LISTESI

Grafik

Grafikteki ug¢larin sayisi, matrisin mertebesi,
karbon atomlarinin sayisi.

Grafikteki kenarlarin sayisi

Tam grafik

Y11ldiz grafik

Valens

Valens

A ile ayni boyutlara sahip birim matris.

Degisken

Karakteristik polinomun i'nci katsayisai

Wiener indisi

di baglari ile baflanmis olan atom ¢iftlerinin sayisi
Gordon Indisi

Grafigin iki tane li¢ atomlu grup igermesinin mimkiin
olabilen sayisi

Hosoya Indisi

Ardisik olmama sayisi

Smolenski Indisi

Deneysel olarak belirlenmig sabitler

Grafigin k tane kenar igeren herhangi bir bdlgesi
Karakteristik k&k Indisi

Sifirinci Mertebe Indisi

Randic Indisi

Camsi-Gegis Temperatliri
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Tr(aij)

Denge degderi
Karmagik di elektrik sabiti

Kayip tanjanti
Artik entropi
Camin entropisi

Kristalin entropisi

I¢ basing

Atmosfer basinci

Is1l genlesme katsayisi
Sikistirilabilme katsayisi

Molekiil agirliga
Gerilme-Gevgeme modiili
Gerilim (Stress)

Gevgeme (Strain)

Sogjutma hizlarz:

Sabit

Relatif hacim biiylmesi
Kauguk

Cam

Heteroatomun valens dederi

A matrisinin trasi
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OZET

Bu caligsmanin amaci "Grafik Teorisi"nden yararlanilarak,
baz1i polimer moleklillerinin Camsi-Gegig Temperatﬁrlerinin be-
lirlenmesidir. Polimer molekiilleri olarak Polimetakrilat ve
Poliakrilatlar sec¢ilmis, molekiillerin Dz Zincirli ve Rallan-
mis yapida olmalari g6z Oniinde bulundurularak, 4 ayri grup lize-
rinde galigsma yapilmis, incelenen 35 ayri polimer molekiilin
CR, Sifirinci Mertebe (Xo) ve Randic (Xl) fndisleri hesaplana-
rak, bulunan indislerle deneysel Camsi-Gegis Temperatiirleri
arasinda; bir regresyon yapilarak I., II. ve III.Mertebeden
bagintilar elde edilmigtir.

Sonu¢ olarak en iyi badintinin her grup ig¢in IIT.Merte-
beden oldudu saptanmigtir.

Incelenen gruplardan, sadece Dallanmig yapidaki Polime-

takrilatlar igin In T _ ile indis arasinda, difer {i¢ grup igin

ise l/Tg ile indis ar351nda birer badinti elde edilmigtir.Dal-
lanmig yapidaki polimer molekiilleri igin en uygun indisin Ran-
dic , DUz Zincirli Polimetakrilatlar ig¢in Sifirinci Mertebe,

Poliakrilatlar igin ise CR-Indisinin oldudu sonucuna varil-

mig ve bu indislerin hesaplamalarda kullanilmasi Snerilmisgtir.



ABSTRACT

The aim of this work is to determine the §lass-transition
temperatures of various polymer molecules by means of Graph
Theory. Polymethacrylates and Polyacrylates have been chosen
as polymer molecules and the investigations have been carried
out for 4 different groups according to the whether their
structure is branched or not.CR,Zeroth Order and Raadic Indices
for 35 different Polymer molecules have been calculated and
relationships of the first, second and third order between
the indices and experimental values have been obtained.

As a result; it has been found out that the third order
relationships are the best ones for the four groups investi-
gated. For branched polymethacrylates a relationship between
In Tg and indice where as for the other three groups relationships

between l/Tg and indice have been obtained. It may be concluded
that for the two branched groups Randic Indice, for straight

chain polymethacrylates the Zeroth Order Indice and lastly for
polyacrylates CR-Indice are the best indices that are suggested

to be used in the calculations.



I- GIRIS

Maddelerin bilegsim ve yapilarinda meydana gelebilecek
olan deJigimlerin 6zellikleri ve hatta fonksiyonlari deJigtir-
digi tlm bilim dallarinda kabul edilen bir gergektir. Kimyada
da yapisal defisimlerin fiziksel, kimyasal ve biyolojik &zel-
likleri de§istirdigi bilinmektedir. Bundan dolay:i kimyanin
bliyiik bir b&liimi madde yapisinin tanimina ayrilmigstir. Mole-
kiiler yapiyi belirleyebilmenin bir yolu maddedeki atomlarin
baglantilarini, baglarin dallanmasini, sekil ve bilyikligiind
belirtmektedir ki bu "topoloji" adiyla bilinir.

Molekiillerin 8lgtilebilen deneysel &zelliklerinin belir-
lenmesinde kimyasal yapinin ¢ok biliylik etkisi vardir. Molekil
agirlidi, bir molekiildeki atomlarin gesgit ve sayilarina g&-
re toplanabilir niteliktedir. Organik kimyada ki homolog seri-
ler igin toplanabilirlik en temel &zelliktir. Hidrokarbon seri-
leri ig¢in, molar hacimler ve olusum 1silari gibi dzellikler
toplanabilir 6zelliklerdir. Bu 6zellikle karbon atomlarinin
sayisi arasinda dogrusal bir badintinin oldufu bilinmektedir.

Dallanmisg yapidaki molekiillerde, molekiiler yapi ve Ozel-
likler arasindaki badintilar acgikca gdriilememektedir. Izome-
rik yapida olan maddelerde de hig¢ bir &zellik birbirinin ayni
degildir. Bundan dolayi molekiildeki atomlarin sayisi, yapiyl
ve 8zellikleri ag¢iklamaya yetmez. Atomlar arasindaki baglanti-
larin, sayi ve &zelliklerinin belirtilmesi ile molekiiler yapi
aydinlatilabilir, yapi ve 6zellikler arasindaki bagintilar ku-

rulabilir.

Kuantum mekanig§i ile ya da topoloji ile belirlenebilen
molekiiler yapinin kimyasal ag¢idan en bliyik O&nemi; bu-yolla
fizikokimyasal &zelliklerin ag¢iklanabilmesi ve tahminen de ol-
sa de§erlerinin belirlenebilmesidir. Bu konuda yapilan calig-
malarin timid QSAR caligmalar:i olarak isimlendirilir. (Kantita-
tif Yapi Aktivite Bagintilari).



Molekililer yapi, biyolojik aktivite ve t- ksisite ile kim-
vasal maddelerin kaderleri arasinda kesinlikle bir baginti var-
dir. Kimyasal reaktiflik ve biyolojik aktivite, maddenin mole-
kiiler yapisina ve fizikokimyasal &zelliklerine bagidir. QSAR
galismalari, ilk olarak gevre kimyasinda kullanilmigtir(l).

QSAR calismalari gevreye atilan kimyasal meddelerin kade-
rini belirlemekte ve toksisitelerini tayin etmekte kullanilir.
Bu y6ntemin kullanilmasinin en biiyllk nedeni, endiistrilesme ne=~
deniyle son yillarda ¢ok sayida sentetik kimyasal maddenin
gevreye atilmig olmasidir. Kimyasal maddelerin gevre agisin-
dan Snemli &6zelliklerinin belirlenmesinde maliyetin g¢ok yiik-
sek olmasi ve yapilmasi gerekli olan deneylerin ¢ok vakit al-
masi nedeniyle QSAR tekniklerinden faydalanilmaktadir.

QSAR galigmalari, gevreden bagka farmosotik ve tibbi kim-
ya alanlarinda da kullanilmaktadir. Bu galigmalara giderek ar-
tan ihtiyacin gegitli nedenleri vardir. Mesela benzen halkasi-
na bagli {iglli yer degigtirme Urilinleri igin 90 substituentin
oldugu diislinlildiiglinde benzenden tlretilmig 729.000 gegit mad-
de bulunmaktadir. Bunlarin detayli olarak &zelliklerinin in-
celenmesi ise mimkiin de§ildir. Bu maddelerden yalnizca biri-
nin 6zelliklerinin incelenmesi ile tiimlinlin &zellikleri hakkin-
da bir fikir elde edilebilir.

Farmasotik kimya alaninda bir ilacin viicutta absorplan-
masina iligkin ¢ok karmagik mekanizmalar ve asamalar vardir.
Ayrica bu mekanizmalar hakkinda detayli bilgilerde bulunmamak-
tadir.

Bu caligmada; polimerlerin 6nemli bir &zelligi olan €Cam-
s1-Gegig Temperatiiri ile polimerin tekrarlanan biriminin mo-
lekiiler yapisi arasinda uygun badintilar bulunmaya ¢aligilmig-
tir.

Polimerik maddeler c¢ok genis alanlarda kullanilmakta ve
glinden gﬁné degigik sanayi lrlinleri elde edilmektedir. Bu ne~
denle polimerlerin fiziksel ve kimyasal &zellikleri {izerinde
yodun galigmalar yapilmaktadir. Bu cgalismalarin bir kismi da
polimerlerin Camsi-Gegis Temperatilirleri {izerinde olmaktadir.



Camsi-Gegis Temperatiirli, polimerlerin ¢ok &nemli bir 6zelligi-
dir. Esnek ve biikiilgen yapida olan polimer, bu karakteristik
temperatiiriin altinda cam gibi kirilgan bir hale ddniislir. Bu
da, polimerin belirli sicaklik araliklarinda kullanilmasini

gerektirir.

Polimerler soutulduklari zaman baslica2mekanizma ile
kargilasirlar. Bunlardan biri "kristallenme" digeri ise "cam-

lasma" dair.

Bir polimerin hangi tlir uygulamaya elverisli oldudu er-
gime noktasi "Te" ve Camsi-Gegigs Temperatlirli olan "Tg" 'ye
baglidir. Ergimig halde bulunan sicak bir polimer sofutulur-
sa, ergime sicakliinin biraz altindaki sicakliklarda kristal-
lenme baglar ve genellikle bir miktar amorf madde igeren po-
likristal bir kiitle elde edilir. Hizla sogutulacak olunursa
kristallenmeksizin ergime sicakliinin altina inerek termodi-
namik bakimdan yari kararli halde olan asiri soumus, amorf
bir madde elde edilir. Bu esnada molekiillerin ddnme ve bikiil-
me hareketleri siirdlirtildiigi ig¢in polimer sert yapida degil-
dir. Sicaklik daha ¢ok disglirlilirse, molekiiler hareket yavagla-
y1p Camsi—~Gegis Temperatiirliniin altinda durur ve polimer sert, ki-
rilgan cam gibi kati hale gecger.

Iste molekililer hareketin durdugu sicaklik "Camsi-Gegis
sicakligi" dir. Camsi-Gegis Temperatiiriiniin altinda, polikristal
kiitle, camsi amorf bir ortamda dagilmig kiiglik kristallerden
ibarettir. Camsi-Geg¢ig Temperatiliri ile ergime sicakli§i ara-
sinda ise, kristaller yumugsak amorf bir ortam ig¢inde bulunur-
lar. Tamamiyle amorf yapidaki polimerlerde ise, zincirler dii-
zensiz yapidadirlar. B&yle polimerlerde kristallenme olusmaz,
yvalniz Camsi-Gecis Prosési gerceklesir.

Camsi-Gecis temperatiliriinden daha diisiik sicakliklarda, mole-
kiillerin hareketleri oldukg¢a yavastir. Polimer zincirleri he-
men hemen sabit durumdadir, zincirler bu sabit yerlerde titre-
gim hareketi yapabilirler, ancak yerlerini defistiremezler.
Sicaklik arttiinda titresim hareketinin genlidi biiylir. Bu ga-
ligmada "metakrilat" ve "akrilat" grubuna giren polimerlerin
Camsi-Gegig Temperatiirleri ile molekiiler yapilari arasinda ba-
gintilar,Grafik Teorisi'ni kullanarak geligtirilmistir.



II- GRAFIx TrORISI

2.1. GRAFIK TEORISININ TEMELI

Grafik Teorisi, topoloji ile yakindan ilgili olan bir
matematik daliadir. Bu teorinin ortaya g¢ikisi glinlimlizden yak-
lagik 200 y1l &ncelere dayanmaktadir. Euler (2) Kdnigsberg
Képriisii probleminin ¢&ziimi nedeniyle bu teorinin babasi ola-=.
rak kabul edilir. Fizik ve kimyadan bagka grafik teorisi,ant-
ropoloji, genetik, cografya, mimarlik, ingaat mithendisligi,
psikoloji, sosyoloji, endilistriyel y&netim gibi alanlarda da
kullanilmaktadir. Kimyada da bu teori ¢ok defigik aragtirma
alanlarinda kullanilir. Sentetik kimya, polimer kimyasi,kuan-
tum kimyasi, petrokimya, faz dengesi, kimyasal kinetik,ista-
tistik mekanik, spektroskopik analiz bu alanlara Ornek olarak

gbsterilebilir.

2.2. TOPOLOJiK INDISLERIN kiMYADARI YERI

Giinlimiizde, kimyasal alanda molekiillerin hem ac¢ik formiil-
leri hem de kapali formiilleri yaygainlikla kullanilmaktadir.

Acik formiiller, molekiildeki atomlarin birbirlerine ne
sekilde baglandigini ve molekiilde hangi tlir atomlarin bulun-
dugunu agikca gbsterdiginden molekiil hakkinda kimyasal formiil-
den daha fazla bilgi verirler. Ayni zamanda molekiilliin topolo-
jisi hakkinda bilgi verdiklerinden, molekiildeki atomlarain uzay-
da ne gekilde yerlesmis olduklarini da g&sterirler.

Aslinda bu bilgiyi g&steren sadece molekiillerin agik for-
miilleri degildir. Son yillarda kimyasal maddelerin g&sterile-~
bilmeleri igin yapilan yeni geligmeler, kimyasal yapilarin
temsil edilebilmesi ig¢in pek ¢ok yeni ydntem olugturmugtur.
Bunlarin arasinda en kullanigsli olani "Topolojik Indisler"
adi verilen matematiksel formiillerdir. Bu formiiller kimyasal
maddelerin topolojik yapilarini basit bir matematiksel bagin-
t1 ile g8sterirler. Bu tiir indislerin ¢ok ilging &zellikleri



vardir ve kimyasal maddeler hakkinda gerekli olan bilgileri

fazlasiyla verirler.

Molekiiler yapi en detayli big¢imde topolojik indislerle
gBsterilebildiginden, molekiiler &zelliklerin topolojik indis-
lere bagli oldudunu sdylemek pek de yanlig olmaz.

2.3. GRAFIX TEORISININ TEMEL TERIM VE KAVRAMLARI

Daha Onceki bd&liimlerde amaci, Snemi ve kullanilis yerle-
ri agiklanmrg olan grafik teorisinin bazi 8zel terim ve kav-
ramlari vardir. Bu terim ve kavramlar asagida sirasi ile Ozet-

lenmisgtir.

2.3.1. Grafik

Grafik; wverilen bir sistemin topolojini belirlemek ig¢in
kullanilan matematiksel bir yapidir. Bir grafik "ug¢" adi veri-
len bir seri nokta ve bu noktalari birlestiren "kenar" adi ve-
rilen bir seri dogrudan olugur. Her kenar iki ucu birlegtirir.
Ayni ugta baglayip ayni ugta son bulan hig¢ bir kenar grafikte
yer almaz. Grafikler genellikle "G" ile sembollenirler. Bir
grafigin l'nci ucu Vl ile g&sterilir. Kenarlar ise ug¢larina

gbre sembollenirler.

Genellikle bir grafik ig¢in uglarin sayisi "n" harfi ile,
kenarlarin sayisi ise "m" harfi ile sembolize edilirler,

Sekil 2.1. Bir grafikteki ug¢ ve kenarlar.



2.3.2. Grafik Gesgitleri

Yapilarina g&re grafikler bazi &zel isimlere sahiptirler.

En ¢ok karsilasilan grafik tlirleri agagida siralanmigtir.

2.3.2.1. Zincir Grafik

Zincir grafikler isimlerinden de anlasildidi gibi zinci-
rin basinda ve sonunda olmak lizere iki &zel uca sahiptirler.
Bu ug¢lardan g¢ikan veya bu u¢larda biten sadece birer kenar
bulunur. Ara uglar ise daima iki kenar ig¢in ortak olan uglar-
dir. Bu ug¢lardan her zaman iki kenar g¢ikar veya iki kenar bu

uglarda biter.

Sekil 2.2. "Zincir Grafikler".

2.3.2,2. Dallanmig (AJag) Grafikler

Bu tlir grafiklerde ara ug¢larin bazilari {i¢ veya dbrt ke-
nara sahiptir. Grafidin genel g&riinimii aynen dallanmis bir
agjaca benzer. Bunlar daha ¢ok doymus hidrckarbonlarin grafik-

lerinde g6riiliir.

c:Hi /CH3
CVHX / \
CH, H, CH

c 3

Sekil 2.3. "Dallanmig Grafik".



2.3.2.3. Gevrimsel Grafik

Giklik yapida olan kimyasal maddelerin topolojilerini
g&stermekte kullanilir. Bu grafiklerde ayni ugta baglayan
ve biten en az li¢ veya daha fazla kenar bulunur.

CH CH

\ ]

/

CH CH

| |

CH CH
/
CH

Sekil 2.4. "GCevrimsel Grafik”,.

2.3.2.4. Tam Grafik

Bu grafiklere "bagli grafikler" adi da verilebilir. Bir
tam grafikte her ug¢ ¢ifti bir kenarla birlegtirilmigtir. Tam
grafikler Gn ile g&sterilir. Gn agikca gorildigl gibi

1

—— n(n—-1) tane kenara sahiptir.
2

Sekil 2.5. "Tam Grafik".



2.3.2.5. Y1ld1iz Grafik

Y1ldiz grafiklerde grafifin merkezinde &zel bir ug¢ bulu-
nur. Bu ug, etrafinda bulunan li¢ veya daha fazla uca baglan-
mistir. Digtaki ug¢larin kendileri ise sadece merkezi uca bag-
lidir. Yi1ldiz grafikler tam grafiklerden farkli olarak iki
altlikla gbsterilirler, Gl,n . Bu sembolde n, merkezdeki uca
bagli olan dig uglarin sayisini gdstermektedir. Agsagidaki ge-
kilde g&sterilen grafikler sirasivyla Gl,3’ Gl,4' Gl,S seklin-

dedir.

%

Sekil 2.6. "Yildiz Grafikler",.

2.2.3.6. Bagli Olmayan Grafikler

Bu &zel grafiklerde en az bir ug¢ kendisinde baglayan ve-
ya biten hig¢ bir kenara sahip degildir.

o

Sekil 2.7. "Ba§li Olmayan Grafik".

2.3.2.7. Hidrojensiz Grafikler

Kimyada genel olarak agik formiiller yazilirken sadece
karbon atomlari kullanilir. Hidrojen atomlari formiili basit-
lestirmek amaciyla yazilmazlar. Bu gelenede uygun olarak hid-
rokarbonlarla ilgili yapisal grafikler ¢izilirken sadece kar-



bon atomlari ug¢ olarak gdsterilir. Agsagidaki sekillerde de
gbr{ildiigli gibi hidrojen atomlarinin g&sterilmemesi grafigi
oldukca basit ve anlagilir bir hale donligtlrir.

T
\%/’

Sekil 2.8. Neopentan'in Sekil 2.9. Neopentan'in
hidrojenli  grafigi. hidrojensizgrafigi.

2.3.3. Valens

Valens, herhangi bir Vi ucunun V; yi ug¢ kabul eden kenar-
larin sayisi olarak tanimlanir. Valens dYVi) veya sadece di
ile g8sterilir. Vs yi u¢ kabul eden kenarlarin sayisi j ye

esitse di = j dir.

2.3.4. Kenar Sirasi .

Bir grafikteki kenar sirasi birbirine badlanmis olan ke-
narlarin serisi olarak tanimlanir. Herhangi bir G grafigi igin

kenar siras:i (Vi, Vj), (Vj, Vk)' (Vk, Vl),.... ..... '(Vm-l'vm)

seklinde g6sterilir. "Siranin uzunludu", sirada yer alan ke-
narlarin sayisina egittir. "Yol" ise her kenar ve ucun sade-

ce bir kez yer aldigi bir kenar sirasaidir.
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2.4, TOPOLOJIK MATRIS

1874 yilinda Sylvester (3,4) isminde bir matematik¢i kim-
yasal bir grafi§in matris seklinde yazilabilecedini gdstermig-
tir. Daha sonralari bu matrise "topolojik matris" adi verilmig-
tir. Grafikteki ug¢ noktalar matristeki satir ve silitunlara kar-
s1lik gelir. Matrisin her aij elemani, i ve j atomlari birbi-~-
rine badli oldufunda bire, bagli olmadidinda ise sifira egit-
tir. Belirli bir grafie ait olan topolojik matrisin sekli
dogrudan dogruya atomlarin, yani grafikteki uglarin numaralan-
masina baglidir. Ayni zamanda her ucun valensi o uca karsi ge-
len satir veya siitundaki elemanlarinin deferlerinin toplamina
esittir.

Bir molekiiliin 6zelliklerini milkemmel derecede g&sterebi-
len topolojik matrislerin bilgisayarda toplanmasi miimkiindiir.
Karakteristik matrisin numaralandirilmasi kimyasal grafikteki
atomlarin numaralandirilmasina bagli olarak de§igir.

Topolojik matrislerin ¢&zlimleri, bazi karmasik hesaplama-
lari igerir. Ancak bu ¢dzlimler kantitatif bir hassasiyete sa-
hip degildir.

Kimyasal bir grafikte bir ucun valensinin hesaplanabil-
mesi igin topolojik matrise dayanilarak cebirsel esitlikler
vazilabilir.

n
A, = I a,.. (2-1)

Bu esitlikte n,, uglarin sayisidir ve ayni zamanda A mat-
risinin mertebesini gd8stermektedir. Farkli bir gekilde de ay-
ni1 valens deferi g&sterilebilir. Bu ikinci g&sterilis seklin-
de topolojik matrisin karesindé bulunan k&segen lizerindeki te-
rimler valense egittir.

a (2-2)



2.5. KARAKTERISTIX POLinOM

Topolojik matrisin karakteristik bir polinoma do&nligtiril-
mesi ySnteminde topolojik matris bir determinant geklinde agi-
lir ve matrisin asal k&segeni lizerindeki biitiin terimler yeri-
ne X konulur. Determinantin cebirsel tekniklerle agilmasi so-
nucunda karakteristik polinom elde edilir. A topolojik matri-
sinden basglayarak P(X) karakteristik polinomun elde edilig
agamalari esitlikte oldudu gibidir.

A —>det|A + XE| —> I k.,X = —> P(X) (2-3)

Bu egitlikteki E, A ile ayni boyutlara sahip olan birim
matrisi, X bir dediskeni, n grafikteki ug¢larin sayisini ve ki
de karakteristik polinomun i inci katsayisini g&stermektedir.

Kimyasal bir maddenin karakteristik polinomu bu madde
ile ilgili pek ¢ok bilgiyi igerir., Karakteristik polinom si-
fira egitlenip ¢&zlillirse bir seri karakteristik kdk veya 6z-
defer elde edilir. Bunlarain sayilari daima molekiildeki atom
sayisina egittir. OzdeJerlere "Polinomun Spektrumu" veya "Gra-

figin Spektrumu" adi verilir.

2.6, OZDEGER SPEKTRUMU

Topolojik olarak birbirinden ¢ok farkli olan 2 kimyasal
grafik bazi durumlarda ayni karakteristik polinomu yani ayni
6zde§er spektrumunu verebilmektedir. Bu durum karakteristik
polinomlarin, kimyasal maddelerin &zelliklerini belirlemede
nasil kullanilacaklarini tekrar diisiinmek gerektigini ortaya
koymugtur. Biitlin bu sebeplerden dolayi son yillarda karakte-
ristik polinomdan bagka polinomlarin arayigi igine girilmig-
tir. Bu amag¢la yeni bir matris geligtirilmis ve bu matrise
ait polinom tanimlanmigtir. Matrise "atom baglanti matrisi”,
polinoma ise "atom badlanti matrisi karakteristik polinomu"
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ad1i verilmistir. Kisaca ACMAP harfleri ile sembolize edilen
bu polinom, gergekten de ait oldudu kimyasal maddeye &zgl ve
tekdir. Farkli maddeler ig¢in ayni matrisin, polinomun ve ayni
8zdeJer spektrumunun elde edilmesi miimkiin degildir(5).

Atom ba§lanti matrisi yazilirken ilk olarak kimyasal
maddedeki her atomun sembolili belirli bir sira ile asal kdse-
genin elemanlari olarak yerlegtirilir. Daha sonra molekiilde-
ki bilitlin baglar ic¢in baglanti deferleri belirlenir ve matrise
yerlestirilir. Tek baglar icin bir de§eri, ¢ifte baglar igin
iki dederi kullanilarak atomlar arasindaki baglantilar matri-
sin uygun elemanlari olarak yazilir.

2.7. TOPOLOJIK INDISLER

Topolojik indisler, karakteristik polinqmlardan elde edi-
len ve her kimyasal madde ig¢in &zel olan sayilardir. Bu sayi-
lar, yapi-aktivite caligmalarinda deJisik maddelerin fiziksel
ve kimyasal 8zelliklerini belirlemeye yardimci oldugundan ve
birbirleriyle kiyaslama olanadi saglandifindan Snemlidirler.
Topolojik indislerin geligtirilmesi cgaligmalarinda kullanilan
ydntemler genellikle topolojik 8zelliklerin sayilmasina daya-

nir.

2.7.1. Wiener iIndisi

Bu indise (2,3) "Wiener sayisi” dendi§i gibi "Yol sayisi"
adida verilir.Kimyasal maddelerin hidrojensiz grafiginde bulu-
nan biitiin atom ¢iftléri arasindaki baflarin toplam sayisi ola-
rak tanimlanabilir. Wiener Indisi;

n n
W= I z a, . (2.4)
i=1 J=i+1 3

formiili ile g8sterilir. D matrisinin elemani olan dij' i ucun~
dan j ucuna kadar olan en kisa yolda bulunan ba§ sayisi olarak
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tanimlanir. W, Wiener indisini g8stermektedir. Sadece zincir
seklindeki hidrokarbonlar ig¢in W ve karbon atomlarinin sayisi
n arasinda asadidaki sekilde bir badint:i yazilabilir.

W= ( n> -n)/6 (2-5)

2.7.2. Altenburg Polinomu

Altenburg (2,3), kimyasal bir grafigin karakteristik po-
linomu olarak asagidaki ifadeyli Snermigtir.

y= 3 n.d, (2-6)

Bu ifade de n; ; di baglari ile baglanmis olan atom ¢ift-

lerinin sayisini gdstermektedir.

2.7.3. Gordon Indisi

Gordon (3,6), hidrokarbonlardaki molekiiler dallanmayi
gbsterebilmek igin ti¢ atomlu gruplari saymaya dayanan bir y&n-
tem gelistirmigtir. Gordon Indisi , B,

B, = Nz/(n—l) (2.7)

seklinde tanimlanir. Bu esitlikte n; karbon atomlarinin sayi-
sidir. N2 ise grafigin iki tane li¢ atomlu grup igcermesinin

miimkiin olabilen sayisidir.
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2.7.4. Hosoya Indisi

Hosoya (2,3) topolojik matrisin karakteristik polinomu-
na bagli olan bir indis tanimlamistir., Z harfi ile g&sterilen
bu indis ardigik olmama sayisi P(k) larain toplamina egittir.

Z = 3  P(k) ' (2-8)
k=0

Ardigsik olmama sayisi P(k), birbirine hig¢bir zaman badli
olmayan k baglarini secgebilme sayisidir. Herhangi bir kimya-
sal grafik ig¢in;

P(O0) =1

P(l) = Grafikteki kenar sayisi

olarak alinir.

2.7.5. Smolenski Indisi

Smolenski Indisi asagidaki formiille tanimlanir (2,6).

m
£(G) =ag  t+ =
k=1

ay le{ (2=9)

Bu formiilde £(G), bir G kimyasal grafifinin smolenski in-

disidir. m, grafikteki kenar sayisi, a_ ve ay ise fiziko kim-

yasal 8zellikler igin deneysel olarakobelirlenmis sabitler-
dir. Egitlikteki Xk' grafigin k tane kenar igeren herhangi bir
bdlgesini ifade eder. Smolenski indisi bu formule g&re, mim-
kiin olan kenar siralarainin toplanmasi ve herbirinin uygun bir

sabitle carpilmasindan elde edilir,



-15-

Izoblitanin Kimyasal Grafidi ;

1 2 3
O O Q
4

Uzunludu 1 olan yollarin sayisi ;

1 2 2 2 3
O O O O
4

x| =3

Uzunludu 2 olan yollarin sayisi ;

1 2 3 1 2
O O (o] Q

4
%) = 3

Smolenski Fonksiyonu

£(G) =a + 3al+ 3a2

Sekil 2.10. Izobiitan f¢in Smolenski Indisi.

N
w
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Smolenski indisi, 8zellikle molekiillerin toplanabilir
zelliklerinin bulunmasinda ¢ok iyi sonug¢ verir. Bu indisin
kimyasal maddelerin yapisina dodrudan dogruya bagli oldugu
gok agiktir.

Kiglik sayida 6rnek molekiiller iizerinde yapilan deneysel
calismalar sonucunda ao'dan am'e kadar fizikokimyasal sabit-
ler belirlenebilirse diJer molekiillerin 6zellikleri de bu in-
disler yardimiyla bulunabilir.

2.7.6. CR-Indisi

CR-Indisi (2,6) son yillarda geligtirilen topolojik in-
dislerden biridir. Bu indis, kimyasal grafiklerde ug¢lar ara-
sindaki topolojik uzakliklarin kullanilmas:i ile yazilan topo-
lojik matrislerden elde edilir. Indisi bulmak ig¢in elde edi-
lecek matris &nce polinoma ddniigtiriilip daha sonra polinomun
pozitif kdkleri toplanarak CR-indisi elde edilir.

2.7.7. 0'nci Mertebe (x°) tndisi

(2=10) bagintisi sifirinci mertebe in-

disi ile tanimlanir (2,6).

Herbir karbon atomu {izerindeki wvalenslerin karekdkleri=

nin tersinin toplami sifirinci mertebe indisini vermektedir.

2.7.8. Randic (x}) tndisi

xP = 1 (s8]

;s (2~11) bafintisi Randic indisi
s=1

ile tanimlanir (2,6).
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Herbir karbon atomu {izerindeki birbirine bagli olan kar-
bon atomlarinin valenslerinin carpiminin karek&kiinlin tersi-

nin toplami, Randic Indisini vermektedir.



IIT. POLIMERLERIN CAMSI-GEGCIS TEMPERATURUNON TANIMI

Polimerlerdeki Camsi-Gegis Temperatlirii, dengede olmayan
bir termodinamik olaydir; Isil genlesme ve 1i1s1i kapasitesi gi-
bi II.mertebeden &zelliklerde bir siireksizligin bulundugu II.
mertebeden bir termodinamik geg¢is olarak tanimlanabilir. Fa-
kat cam hali, i¢ dlizenleme hizini kisitlayan kinetik etkiler-
den dolayi dengede olmayan bir haldir.

Polimerler igin ergime noktasi, son kristalin ergidigi
teliperatiir olarak tanimlanir. DidJer bir farklilik, gergek er-
gime noktasi sicaklidinin, polimerin nasil ergididine bagdla
olusudur. DiJer farklilik ise, disiik molekiil adirlikli madde-
lerin ergime sonucu, sivi hale gegmeleri yaninda, polimerle-~
rin viskozitesi yllksek akigkanlar haline gegmeleridir.

Amorf yapidaki polimerlerin meydana getirdikleri gegis
ise g¢ok farklidair. Amorf yapidaki bir polimer, belirli bir
karakteristik temperatiirden daha diisiik sicakliklardan itiba-
ren isitilmaya baslanirsa, spesifik hacimde sabit bir hizla
artar ve sicaklikla hacim de§isimini g&steren edgride bir sil-
reksizlik olugsur. Amorf polimerler, karakteristik temperatii-
riin altindaki sicakliklarda cam halindeyken, bu sicakligin
izerindeki sicakliklarda yumusak ve biiklilebilir bir hale ge-
lirler. Bu geg¢is, Camsi-Geg¢ig Prosesidir. Camsi-Geg¢ig'in ger-
ceklestifi karakteristik temperatiir de, "Camsi-Gegis Tempera-

tirii"olarak isimlendirilir.

Camsi-Gegig Temperatiiriinden daha diigik sicakliklarda,mo=
lekiillerin hareketleri ¢ok yavagtir. Polimer zincirleri, du-
zensiz bir gebekenin belirli yerlerinde hemen hemen sabit du-
rumdadirlar. Zincirler bu sabit yerlerde titresim hareketi
yapabilirler; fakat yerlerini de§igtirmelerine olanak yoktur.

Cams1-Gegis Temperatiirlinde polimerlerin bazi 8zellikleri
degigmektedir. Bu Ozellikler sirasi ile asagida agiklanmaigtir
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3.1. VOLUMETRIX GZELLIXLER

Amorf vapidaki polimerlerin volumetrik &zellikleri,Cam-
s1~Gegis Temperatilirlinde ani bir degigiklik g&sterir. Bir po-
limerin spesifik hacmi, sicaklida karsi ¢izilecek olursa,$Se-
kil 3.1 de g8sterilen edri elde edilir. Bu egrinin e§imi, po-
limerin 1s1l genlesme katsayisini verir. Camsi-Gegis Tempera-
tiiriine erisildiginde, katsayida &nemli bir dedisim meydana ge-
lir ve sonug¢ta belirli bir noktada kesigsen iki dogru elde edi-
lir. OB, polimerin elastik halini, AC ise cam halini g8ster-
mektedir. Dodrular birbirini Camsi-Gegis Temperatiiri denilen
ve Tg ile g8sterilen bir noktada keserler.

Sekil 3.1. Amorf polimerlerde spesifik hacim-sicaklik
egdrisi.

Cams1-Gegis Temperatiirinin dederi, polimerlerin sodutul-
ma hizina baglidir. Bu nedenle hizli sofutma ile elde edilen
T_ , vavag sodjutma ile elde edilenden daha yliksek olur. Bunun

g
nedeni, hizli sodutma sirasindaki Slglimlerde elde edilen T

degerlerinin, dengede olmayan deJerler olusudur. Hizli so@gt-
ma iglemlerinde, gergek dedere erigmek ig¢in gereken siire bu-
lunmamaktadir. Sekil 3.2 de, iki ayri hizda gergeklegtirilen,
sofutma ile yapilan dl¢limlerin sonucuna gdre ¢izilmis olan po-
livinil asetat'in spesifik hacim~sicaklik efrisi gdriilmekte-
dir.
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Sekil 3.2. Polivinil asetat'in hacim-sicaklik edrileri.

Kisa zaman araliklarinda V(t), spesifik hacim, diizenli
bir gekilde azalir ve sonugta V(») gibi bir denge deJerine

ulasir. Sicaklik, Camsi-Geg¢is Temperatiirii T 'ye yaklastikga,

V(») a ulasmak ig¢in daha uzun bir zaman gergklidir. Aslinda
denge dederlerini elde etmek igin « siire beklenmelidir. Fakat,
kolaylik saglamasi amaciyla, Camsi-Gegis Temperatiiril 8l¢iimle-
rinde belirli bir siire seg¢ilebilir. Kovacs (7), bu siireyi iig

dakika olarak OSnermigtir.

3.2. TERMODINAMIR OZELLIKLER

3.2.1. Spesifik Isi Kapasitesi

Amorf yapidaki bir polimerin 1si kapasitesi, Cp, azalan
sicaklikla birlikte azalir. Isi kapasitesinde ani bir degisi-
min gérildigi temperatiir, polimerin Camsi~Gegig Temperatirii-
dir. Sekil 3.3. den g&riildii§i gibi, Camsi-Gegis Temperattirti-
niin altindaki temperatiirlerde bulunan 1si kapasitesi deJerle-
ri, Camsi-Geg¢ig Temperatiiriinden daha yiiksek sicakliklardaki
1s1 kapasitelerinden, daha kfiiclikt{ir. Bu gergek, Camsi-Gegis
Prosesi ile gercgek bir ikinci mertebeden tenmodinamik gegisg
arasindaki en Onemli farklardan biridir. lkinci mertebeden
termodinamik gegislerde ise bunun tam tersi gizlenir.
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—Cp—

———————— NORMAL ISITMA

DENGE EGRIst

Sekil 3.3. Polimerlerin 1s1i kapasitesinin sicaklikla
degigimi. :
(1) Yavag sofutma,
(2) Normal sodutma,
(3) Hizli sogutma.

Camsi1~-Gegis Temperatiiriiniin sogutma hizina bagimlilig:a,
Sekil 3.3. de g8rlilmektedir. Dedisik sofutma hizlari ile de-
gigik egriler ve buna bagli olarak da dedigik Camsi-Gegig Tem-
peratiirleri elde edilir. Camsi-Gegig Temperatiiriinde, 1si kapa-
sitesinde meydana gelen dedigsim, bilylklik olarak her polimer

i¢in farklidair (8).

3.2.2. Entalpi

Camsi-Geglis Prosesi sirasinda dedigsen Ozelliklerden biri
de entalpi'dir. Entalpi, sicaklikla artar ve ayni zamanda Cam-
s1-Gegig Temperatilirliinde ani bir dedigsim gdsterir. Volumetrik
6zelliklerde oldugu gibi entalpi dederi de, ayni sekilde, so-

Jutma veya isitma hizlarina baglidir.

Cam halindeki polimer denge, haline kiyasla, asiri miktar-—
da entalpi ve hacme sahiptir. Bu nedenle, bu &zelliklerin de-
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Jerini azaltmaya edilimi vardir. Camsi-Gegig Temperatiliriniin
altindaki sicakliklarda, tavlama iglemi bu biiylikliikleri azalt-
mak ig¢in kullanilan en iyi y6ntemdir. Yapilan tavlama iglemi,
camz :daha yodun bir hale getirir; entalpisini ve maddenin me-
kanik olarak sertligini azaltir. Bu igslem, ayni zamanda, cam
halindeki polimerlerde gazlarin ¢&zlinlirliglini azaltir (9).

3.2.3. Entropi

Polimerlerin cam hali, termodinamidin {i¢lincdl kanununa
uymaz. Difer bir deyisle, camin entropisi mutlak sifir nokta-
sinda sifira esit defildir. Camin mutlak sifirda sahip oldudu
entropiye, "artik entropi"” (Sg) denir ve asagidaki esgitlikle
gbsterilir,

s — 59 - &° (3-1)

Yukaridaki egitlikte; s?9 camin entropisini, s€ ise kris-
talin entropisini g&stermektedir. Posoglia ve Kevorkian (10)
polipropilenin artik entropisini 0.62.£0.2 e.v olarak bulmug-

lardair.

3.2.4. I¢ Basing

Polimerlerin Camsi-Gegis Temperatiiriinde dedigiklik g&ste-
ren diger bir 6zelligi, ig¢ basing, 1] dir. I¢ basing;

P, = (BE/SV)T = T(BS/BV)T-P (3-2)

egitligi ile tanimlanir. Bu esitlikte; P, atmosfer basincini
gbstermektedir. Pjrs Camsi-Gegis Temperatlirtinde ani bir artisg
gbsterir. Ig¢ basing, deneysel olarak sabit hacimde, basing ve
sicaklik arasindaki bajinti yardimi ile bulunabilir. Bu bagin-

t1, asagidaki esitlik ile g8sterilmektedir.
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Pi = T(aP/aT)V-P (3-3)

Atmosfer basinci, P, i¢ basing yaninda ihmal edilir ise,

esitlik;
TG
P,= (3-4)
1
B .

gekline indirgenmis olur. Bu esitlikte a, 1isil genlesme katsa-
yisi, B ise sakigtirilabilme katsayisidir. Egitlik (3-4)iin
kullanimr ile poliizobitilenfin ig¢ basincinin camsi halden
kaugugumsu hale gegerken 3490 atm. den 5910 atm.e arttidi he-
saplanmigtar (7).

3.3. MEKANIK OZELLIKLER

Mekanik &zelliklerden dolayi doJal {lirtinler yerine poli-
merik maddelerin kullanilmasi hlzlanmlgtlro.Polimer 6rnedi
belirli bir dofrultuda gerilir ve kopma noktasina gelinceye
kadar ki uzamasi sirasinda davranigi g&zlenir. Bir polimerin
mekaniksel davraniglari, gerilme-gevseme (stress—strain) &6zel-
liklerinden yararlanilarak incelenir. Gerilme, polimer &rnedi-
nin birim alanina uygulanan kuvveti, gevseme ise, polimer &r-
nedinin bu kuvvetin etkisi ile uzamasini belirtir.

Sentetik polimerlerden, sert camsi reg¢ineler, yumusgak
yapistiricilar, kuvvetli fiberler, kauguk davranigir gbsteren
elastomerler, dayanikli kaplayicilar gibi ¢ok de§igik amaclar
i¢in kullanilan maddeler yapilabilir. Sentetik polimerlere ka-
zandirilan bu {listiin 8zellikler, bu tilir maddelerin mekanik &zel-
liklerine dayanair.

Sentetik plastiklerin mekanik davraniglari, elastomerler
ile fiberler arasinda yer alir. Sentetik liflerin mekanik dav-
raniglarl elastomerlerden farklidar.

Genel olarak polimerlerin mekanik davraniglari, kristal-
lilik derecesine ve polimer zincirleri arasindaki g¢ekim kuvvet-
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lerinin biytkliifline baglidar. Diiglik gerilimler altinda bulu-
nan bir polimerin mekanik 8zellikleri, zamana ve sicaklifa
bagli olarak degisir. Polimerik bir maddeye 8nce ani bir kuv-
vet uygulanir ve sabit sicaklikta tutulur ise; bu germenin
olugturdugu gerilme de zamana badli olarak azalair,

Dinamik &lg¢limlerde polimerik maddeye bir baglangic¢ geri-
limi uygulanir. Gerilim kaldiraildi§inda madde titresmeye bag~
lar ve titresimlerin genligi &lg¢iiliir, Yapilan denemelerde tit~
resim genli§inin zamanla azaldifi saptanmigtir (11).

Diigllk gerilimler altinda bulunan viskoelastik maddeler
igin bu 8zellik, gerilme-gevgeme modiilli, Er(t,T) ile tanimlan-
mistir. Bu modiil;

E_(t,4T) =
rtf S(0)

esitligi ile g&sterilir. Bu egitlikte, £(t,T), zaman ve sicak-
l1§in bir fonksiyonu olan gerilim (stress)i, S(0) ise baslan-—-
gi¢ aninda maddeye uygulanan gevseme (strain) i g8stermekte-
dir. Gerilme-gevseme modiili zaman veya sicaklik sabit tutula-
rak, szcakliin veya zamanin bir fdhksiyonu olarak &8lglilebi~
lir. Bu konuda yapilan galigsmalarda, genellikle deneyler sa=
bit sicaklikta gercgeklestirilir, Ilk olarak, def§igik sicaklik-
larda bir seri deneme yapilarak, gerilme-gevseme modiiliinin si-
caklikla, nasil de§istigi saptanir., Daha sonra, belirli bir
zaman araligi seg¢ilir ve segilen bu zaman skalasi ig¢in modil,
sicakligdin bir fonksiyonu olarak g¢izilir. Bu tiir denemelerde
zaman araligi, yaklagik olarak 10s. alinmaktadair. Sekil 3.4

de yliksek molekil agirligr fazla olan bir polimerin, gerilme-~
gevseme modiiliinlin sicaklikla defisimi gdsterilmigtir,
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Sekil 3.4. viiksek Molekiil AJirlikli Polimerin Gerilme-Gevseme
Modiliniin Sicaklikla Degisimi.
Dogrusal yapidaki polimerlerin, modil-zaman ve modiil-si-
caklik edrileri birbirinin aynidair.
Viskoelastik davraniglara gdre bu edri bes ayri bdlgeye ayril-

maktadir.

E§rilerin sekillerinin ayni olusu, zaman ve sicakligin
gerilme-gevseme modiilii lizerinde ayni etkiye sahip olduklari-

ni1 géstermektedir.

3.4. ELEKTROMAGNETIX OZELLIXLER

Camsi-Gec¢is Temperatliriinde polimerlerin elektromagnetik
bzellikleri de bir de§isim g&sterir. Polimere etkiyen elekt-
riksel kuvvetler defistirilecek olursa, polimer bu de§igime
belirli bir siire sonra karsilik g&sterir. Polimer molékiilleri,
yeni olusan dielektrik polarizasyon ile dinamik dengeye ulasga-
bilmek igin d¥nme hareketleri yaparlar. Polimerik maddenin
ig;nde bu polarizasyonun gergeklesmesi igin belli bir slireye
ihtiyag¢ vardir. Bu slireye "dielektrik gevgeme siiresi" adi ve-
rilir. Camsi-Geg¢igs Temperatlirli civarinda "dielektrik gevseme

siiresi" nde ani dedisimler olur.

Polimerler ig¢in karmagik dielektrik sabiti, (e* )tanim-
lanmistir. Bu sabit; (11)

e¥= gr-ig" (3-6)
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egitligi ile g8sterilir. Kayip tanjanti

Kayip tanjanti: tand = g”"/e¢' dir.

Bu egitlikte;

g' = l.ci dielektrik sabiti
e" = 2.ci dielektrik sabitidir.

Dielektrik kaybinin sicaklikla de§igsimi $ekil 3.5.de
g8sterilmistir. Genellikle bu tip grafiklerde iki veya li¢ pik
bulunmaktadir. En biyllk pik Camsi-~Gegig Temperatiriinde olusur.

Mekanik

tand

t (°€)

Sekil 3.5. Dielektrik kaybinin sicaklikla degigimi.

Gupta ve Chand (12) poliakrilonitril &rneklerinde 30-150°%
aralifinda dielektrik gevsemeyi OSlcgmiisler ve yapilan ¢aligma-
lar sonunda dielektrik sabiti €' niin 90°C ta kadar sicaklikla
defismedigini, daha sonra ise sicaklikla birlikte arttaifina
sdylemiglerdir.

3.5. CAMSI-GEGIS TEMPERATURUNE ETKIYEN PARAMETRELER

Camsi-Geg¢is Temperatiiriine etkiyen pek ¢ok parametre bu-
lunmaktadir. Bu parametreler aslinda iki kisimda incelenebi-
lir; molekililer parametreler ve kontrol edilebilen parametre-
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ler .. Bu kisimda molekiiler parametrelerden zincir sertligi,
i¢ seyreltici ve molekiiller arasi kuvvetler; kontrol edilebi-
len parametrelerden ise, basing, seyreltici konsantrasyonu,
moleklil adirli§i, capraz bag olusumu, hiz, frekans, kopolimer

olusumu ve baski incelenecektir.

3.5.1. Zincir Sertligi

Camsi-Gegig Prosesinde, polimer zincirleri ile komsu
atomlar devamli olarak etkilegim igerisindedir. Polimer zin-
ciri boyunca yer alan komsu atomlar polimer molekiiliinlin d6énme-
sine engel olan bir enerji olustururlar. Camsi-Geg¢ig Tempera-
tlirline gelindiginde, molekiiliin bu engeli asmasi ig¢in yeterli

1s1 énerjisinin olmasi gerekir.

Polimerik yapidaki bir maddenin zincir sertligine etki
edebilen iki 6nemli faktdr vardir. Bunlarin birincisi "ig¢ ha-
reketlilik" tir. I¢ hareketlilik ana zincirin kolayca dd&niip

dénmedigini gbsterir.

Polimer zincirlerine yan gruplarin katilmasi sonucu zin-
cirdeki sertlik artar. Zincirdeki bu sertlik geometrik sert-
lik olarak bilinir. Yan grup katilmadan Snceki biikiilebilme
enerjisi ile yan grup katildiktan sonraki biikiilebilme enerji-
si arasindaki fark diiglirilmektedir. Aromatik gruplarin (polis-
tirende oldugu gibi) hidrojenlerle yer deigtirmesi sonucu mo-
lekiilde biiklilmezlik meydana gelir. Bu olay molekiil ¢evresinde
bulunan komsu atomlarin etkisi ve molekiillerin kendi ig¢ hare-

ketlerinin azalmasindan kaynaklanmaktadir.

3.5.2. I¢ Seyreltici

Yan zincirlerin varlidi her zaman Camsi-Gegis Temperatii-
riini arttirmaz. Yan zincirlerin etkisi ayni zamanda baglanan
grubun veya baglanilan grubun biikiilebilirligine de bagladir.
Ornegin; tersiyer butil gruplarinin Camsi-Geg¢ig Temperatiliriini
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arttirmasina karsin, sekonder butil gruplari Camsi-Gegig Tem-

peratiirtinli dliiglirmektedir.

Sert yvan gruplarin sebep oldugu geocmetrik sertligin gi-
derilmesi ig¢in, bu gruplar ile zincir arasina biikiilebilen
zincir sokulur. Dunhom ve arkadasglari (7), bir seri poliole-

fin lUzerinde ¢aligmisglar ve,

4+ CH, - CH ¥

2

(CH2)n R

formiilinde g6riildiigli gibi zincire €akili bulunan metilen grup-
lar:i sayisi n' in artmasi ile Camsi-Gegis Temperatliiriliniin diig-
tﬁ§ﬁnﬁ gbrmiigslerdir. Burada R, sekonder butil, tersiyer butil,
¢iklohekzil ve fenil grubu olabilir.

Uzun ve biliklilebilen zincirler "ig¢ seyreltici" olarak ta-
nimlanir. Bu seyrelticiler zincirler arasindaki siirtlinmeyi
azaltarak Camsi-Gegis Temperatiirlinii diigirlirler. Belirli bir
zincir uzunluduna gelindiginde zincir kristalizasyonu baglar.
Bu da zincirin sertlegmesine neden olur. Zincir kristalizasyo-
nu baglamadan 8nce Camsi-Geg¢lg Temperatiiriinde bir artig gdzle-
nir. Zincir kristalizasyonu bagladijinda ise Camsi-Gegig Tem-
perdfﬁrﬁnde gbriilen bi artig belli bir deferden sonra yavaglar

ve durur.

3.5.3. Molekiiller Arasi Kuvvetler

Molekiiller arasindaki kuvvetlerin Camsi-Gegis Temperatii-
ri lizerindeki etkisi, defisik bilim adamlari tarafindan ince-
lenmig ve incelemeler sonunda birbirini tamamlayici bilgiler
elde edilmigtir.

Tobolsky ve Shen (13), 2-hidrosietilmetaXrilat (HEMA)
ile etilmetakrilat, n-propilmetakrilat ve metaksietil metak-
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rilat arasinda kopolimerler oclugturarak, bu kopolimerlerin
ayni 6zellikleri gdsterdigini saptamigslardir. Aralarindaki
tek fark, 2-hidroksietilmetakrilat'in hidrojen baglari yapa-
bilmesidir. Zincirdeki HEMA miktarinin artigi ddnme ig¢in ge-
rekli isiy1i ylikseltmektedir.

Molekiiller arasi kuvvetler igerisindeki iyonik etkilegim-
ler, hidrojen baglarindan daha giiglidir. Fitzgérald ve Nielsen
(14) tarafindan, bazi polimer asitlerinin olusturdudu tuzlar-
da, viskoelastik Ozellikler incelenirken, metalik iyonlarin
katilmasi sonucu, Camsi-Gegig Temperatiliriiniin artti§i gézlenr~
migtir. Ayrica iyon yliklerinin artigi da Camsi-Gegig Tempera-

tird, Tg'yi arttiran bir faktordir.

Gibbs-Di Marzio Teorisi (14), molekiiller arasi kuvvetle-
rin Camsi-Gegis Temperatiird, Tg izerinde Snemli bir etkisi ol-
madigini belirtir. Oysa, burada molekiiller arasi kuvvetlerin
biiylik Snemi vardir. Bu da polimer zincirlerinin, komgu mole-
kiiller ve zincirler ile etkilegimi sonucu ortaya g¢ikan, mole-

kiiller arasi kuvvetlerin biiyllk rol oynadifini gdsterir.

3.5.4. Basincin Etkisi

Camsi-Gegig Proseslerinde, polimer d&rneklerine basing
uygulanarak bir takim calismalar yapilmigtir. Basingtaki artis,
hacmin daralmasina sebep olmakta, dolayisiyla molekiiler etki-
legimler artmaktadir. Dier ydnden basingtaki artig Camsi-Ge-
¢cis Temperatiirlinlin yliksek deJerlere kaymasina neden olmakta-

dir.

Srxcaklifin diisliriilmesi ve basincin arttirilmasi amorf
polimer Srne§ini etkiler. Basincin artigi zincir parcalarin-
daki hareketlilidi azaltarak, serbest hacmin diigmesine sebep
olur (15). Hacim-basing¢ arasindaki iligki Sekil 3.6 da,
basing-sicaklik arasindaki iligki ise Sekil 3.7 de g&steril-

mistir.
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Sekil 3.6. Camsi-Gecls Prosesinde basincin bir fonksiyo-

nu olarak selenyumun hacmi (7).
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Sekil 3.7. Bazi maddeler ic¢in basing ile sicaklik
arasindaki iliski (7).

Sekil 3.6 da yliksek basing ve diisiik basinglarda efimleri
farkli olan iki dorunun kesigimi seklinde kirik bir dod&ru el-
de edilmektedir. Bu durum basing arttirildik¢a, hacmin azaldi-
§ini g¥sterir. P-V arasinda, dofrusal bir badinti vardir.

Sekil 3.7 de P~-T alanindaki gdsterim Camsi-Gegis Tempera-

tlirinlin basing ve sicaklik ile defisimini gdstermektedir.
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3.5.5.. Seyreltici Konsantrasyonu

Seyrelticilerin polimerler {zerindeki etkisinin agiklan-
masi ig¢in gegmigte genig calismalar yapilmigtir. Disik mole-
kil agirlikli bir madde yiiksek bir polimere katildiginda po-
limerin Camsi-Gegig Temperatiirii diiser. Kelly we Buechel (16)
nin polimetil-metakrilat-dimetil ftalat sistemi lizerindeki ¢a-
lismalarindan elde ettikleri edri Sekil 3.8 de goriilmekte-
dir.

POLIMER FAF

Sekil 3.8. Seyrelticilerin Camsi-Gecg¢is Temperatiliriine
etkileri.

Seyrelticiler Camsi-Geg¢is Temperatlirini, Tg(Polimer)-Tg
(G8zlcl) farki ile orantili olarak diglirtir ve Tg Uzerindeki
serbest hacmi arttirir. Camsi halde ise Camsi-Gegig Tempera-
tiriini dislrmeye meyillidirler. Modil ve sertligi arttirir-
lar. Genelde, uygun sec¢ilen seyrelticiler, molekiiller arasin-
daki titresimi azaltarak veya yok ederek molekiil i¢i etkile-

simlerinin incelenmesine olanak sadglarlar.

3.5.6. Molekiiler Agirlik

Polimerlerde molekiil adirliginin etkisi konusunda ilk ge-
nis capli arastirma 1950 yilinda polistiren lizerinde yapilmig-
tir. 1950 yillarindan sonra dedigik sistemler {izerindeki c¢a-
lismalar slrdlirilmistiir (Polimetil metakrilat, poliakrilonit-

ril, polipropilen, vs.).
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Molekiil airligindan kaynaklanan etkilerin kinetik y&n-
den acgiklanmasi kolaydir. Icinde fazla miktarda zincir ugla-
r1i bulunan bellti bir polimer &rnedindeki gevgeme siiresinin,
zincir ucu bulundurmayan bir polimer &rnedinin gevgeme sliresi
ile ayni noktaya ulagmasi igin ilk 8rne§in daha fazla sofutul-
masl gerekir. Diger bir anlatimla Camsi~Gegigs Temperatiiri mo-
lekiiler adirlik ile dodru orantilidir.

Polimerlerde molekiil ajirlidinin artmasi sonucu Camsi.Ge-
¢is Temperatiiri 6nce ¢ok hizli bir artig g&sterir. Daha sonra

vavaslar ve en sonunda sabit bir deere ulasir (17).

Bir polimerin Camsi-Gegis Témperatlirliniin sabit kaldigi
molekiiler kilitle, polimerin kinetik zincir esnekligine bagim-
lidir. GCok esnek zincir yapisina sahip polimerlerde (poliizo
butilen gibi) M = 1,000 dan itibaren Camsi-Geg¢is Temperatiiri
sabit kalir. Esnekligi az olan zincirler bulunan polimerlerin
Camsi-Gegis Temperatilirleri yliksektir. Bu polimerler yiliksek si-
cakliklarda daha yliksek-esneklik &zelliklerine sahip olmazlar.
Bu durumda polimerin yumusamasi k&zkonusudur. Yani polimer

cams1i durumdan viskoz-sivi hale dogrudan gegis g8sterir.

3.5.7. Kopolimer Bilegimi

Kopolimerlerin endiistriyel Onemi arttikga kopolimerlerin
Camsi-Ge¢is Temperatiirleri {izerindeki c¢aligmalarda artmigtir.
Bu calismalarda Camsi-Gegis Temperatiirli bilegimin bir fonksi-
yonu olarak incelenmigstir. Bazi kopolimer bilesimlerinden &n-
ce Camsi-Gegis Temperatlirii azalmakta daha sonra yeniden bir
artis g&stermektedir; bazilarinda ise, ¢ok diisiik oranlarda
bir azalma olmaktadir (7).

Ticari kopolimerler, ¢ok seyrek olarak Camsi-Gegig Tempe-
ratilirine bakilir ve 8yle seg¢ilir. Yine ticari amag¢lar ig¢in,
vinilidin kloriir-vinil kloriir kopolimerleri sicaklida karsi
hassas olan homopolimerlerin erime noktasini diiglirmek igin
kullanilir. Stiren-akrilenitril'deki akrilonitril, ¢&ziicii da-
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yaniklilidini ve direncini artirir. Ayrica Camsi-Geg¢is Tempe-
ratiliriinde ¢ok az bir artigsa neden olur.

3.5.8. Capraz Badlanma

GCapraz baglamanin yapilan calismalar sonucunda Camsi-Ge-
cis Temperdfﬁrﬁnﬁ artirdigi gbzlenmmigtir. Kinetik agidan bir
capraz badin olusmasi ile polimer parc¢asinin hareketliligi

azalir ve Camsi-Geg¢is Prosesine dodru gidis gdzlenir.

Pratik ac¢idan Onemli olan elastomerik maddelerin hemen
hemen tamaminda, kullanildiklari sicaklik aralidinin biyldtil-
mesi ig¢in belli derecelerde c¢apraz bag olugturulur. Gapraz
baglanan polimerlerde akis sicakliginin lizertnde gapraz bag-
lanmalar olusuyorsa polimer visko-sivi hale geger, c¢apraz bag-
lanma arttifinda polimerde akis gbzlenmez ve polimer visko-
sivi halden esnek hale, daha sonra da camsi hale geger. EJer,
capraz baglanmalar akig sicaklidinin altinda oluguyorsa(yani
esnek halde iken), polimer visko-sivi hale gegemez. Daha faz-
la 1sitma ile gapraz bag yofunlujunun artmasi sebebiyle esnek
gerilme azalir ve polimer camsi hale geger. BOylece gapraz
baglanan bir polimer iki fiziksel halde bulunabilir; Birinci-

si ¢ok yliksek bir esnek hal, ikincisi de camsi haldir.

Genelde poli(glikoldimetakrilat)lar gibi c¢apraz baglayi-
cilar kopolimer etkisi ile Camsi-Gegis Temperatiiriini diglirmek
istese bile, gapraz baflarin olusumu €amsi-Geg¢is Temperatirii-

nii ylikseltir (18).

3.5.9. Hiz veya Frekans Etkileri

Hizin Camsi-Gegis Temperatiirli lizerindeki etkileri Tool
(7) tarafindan genig bir gekilde incelenmigtir. Tool (7) ,Cam-
s1-Geg¢is Temperatlirlinlin sojutma hizinin bir fonksiyonu oldugu-
nu gdstermigtir. Ferry (7), tarafindan Camsi-Gec¢is Temperatii-
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riindeki de§isimi;

dAT /d log ay ¥ C,/Cy 3 3° (3-7)

esitlikde g8sterebiliriz. Bu dedigimdeki esitlikte C2 ve Cl
sogutma hizlara, A sabittir.

A.F.Lewis ve 0.G.Lewis (7), Dinamik Camsi-Gegig Prosesi-
ni agiklarken bazi korelasyonlar kurmugtur. Kurulan korelas-
yonlarin birlestirilmesi sonucunda Dinamik Camsi-Geg¢ig Prose-
si ile Statik Camsi-Gegig Prosesi arasinda;

AH = =3 (3-8)
1,048-2,35.10 Ty

ve

77,6 T_-3030
AH, = — (3-9)
0,94-1,55.10 T

egitlikleri bulunmustur.

3.5.10. Baskinin Etkisi

Baskinin etkisini arastirmak ig¢in, gesitli deneysel tek-
nikler kullanilmis; ancak, dedisik sonuclar elde edilmigtir.
Orne§in kauguklari Camsi-Gegis Temperatlirierinin baski ile ba-
zen arttigi, bazen azaldidi, bazen de deéismediéi gbzlenmig-
tir. Yapilan hesaplamalarda . hacimde degisiklik olmadig§i ka-
bul edilerek yapilmig, hacimdeki degisiklikler serbest hacim
olarak diiglinilip baskinin etkisiyle Camsi-Geg¢is Temperatiirin-
de bir diisiis gOriilmligtiir. Simha-Boyer (9) denklemine gdre Tg
deki bu disiig,
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AT = ~AV((ar-ag) (3-10)
seklinde ifade edilmektedir.
Bu egitlikte;

ar, kauguk; ag, cam; V, relatif hacim biliylimesi; a, gen-

lesme katsayisidir.

Termodinamik ve serbest hacim teorilerinin (7) degerleri
arasinda celigki bulunmaktadir. Bu g¢eliski, gerilmis kaucguk-
lardaki Camsi-Geg¢is Prosesinin, azalan yapisal entropi ve ar-
tan serbest hacim kesri arasindaki c¢ekisme ile gergeklesti§i
diislincesini getirir. Oysa tek bir i¢ parametre Camsi-Gegisg
Prosesini ag¢iklamak ig¢in yeterli olmayabilir.



IV. INDIS HESAPLARI

4.1, CR-INDISININ HESAPLANMASI

CR-Indisi son yillarda geligtirilen topolojik indisler-
den biridir. Bu indis, kimyasal grafiklerde ug¢lar arasindaki
topolojik uzakliklarin kullanilmasi ile yazilan topolojik mat~
rislerden elde edilir. Indisin bulunmasi ig¢in matris &nce po-
linoma ddniistlirtilir ve daha sonra polinomun pozitif kdkleri

toplanarak indis elde edilir.

CR-Indisinin hesaplama y&ntemi bu bdliimde ayrintili ola-
rak agiklanacak ve hesaplamanin ayrintilari &rnek bir molekil

izerinde g¥sterilecektir.

4,2, KIMYASAL GRAFIKLERIN CizILMESI

Molekiile ait hidrojensiz yapisal grafik ¢izildikten son-
ra, kimyasal grafik lizerindeki her noktaya ait valens deger-
leri hesaplanir. Valens; grafik lizerindeki herhangi bir Vi yvi
u¢ kabul eden kenarlarin sayisina egittir. Ancak heterocatom-
lar icgin Tablo (4.1) de belirtilen deferlerden faydalanilir.

Sekil 4.1 de gOsterilen grafikteki birinci ug¢ ig¢in valens 4; 2.

3.4. ve 5 uclar ig¢in wvalens J3'dar.

Sekil 4.2 Kimyasal Grafik

Sekil 4.2 de 1. ve 5.ucg¢lar icin valens
Sekil 4.1. l; 2.3. ve 4.cli uglar ig¢in valens 2'dir.
Yapisal Grafik
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Tablo 4.1. Heteroatomlarin Valens Degerleri.

Grup g ()
wi 1
—NH2 3
-NH- 4
=N = (nitro) 6
;0" 3
-oH 5
—o- 6
=0 6
_F -20
-Cl 0,69
-Br 0,254
-I 0,085

(x) : Heteroatomun valens deferini g&sterir.
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4,3, TOPOLOJIK MATRISLERIN ELPE EDILMESI

Bu galigma: sirasinda kullanilan topolojik matris n x n
boyutundaki kare matrisdir. Matrisin elemanlari i ve j ugla-
ri arasindaki topolojik uzakliklardir. Bu uzakliklar i ve j
uglari arasindaki yol {izerinde bulunan biitlin ug¢larin valens-
lerinin carpiminin kare k&kiinlin tersine esittif.

-1/2

(mM.n.peeeeeec.2) (4~1)

It
e M.

aij

Bu gekilde olusturulan topolojik matrisin asal k&gsegeni
izerinde bulunan a;j ve ajj gibi elemanlar sifira esittir.
Bunun sebebi ayni atomu birbirine baglayan bir bagin olmayi-

sidir.

Matrisin genel sgekli,

a11 412 “EI - 21n
A= - (4-2)
an-l ® & & ¢ 2 & & & " S v B S O O s a0 ® s s s 0 ann

dir. Bu gsekilde elde edilen topolojik matris bilgisayarlarda
saklanir.

4.4, KARAKTERISTIK POLINOMUN ELDE EDILiSt

Hesaplamanin diger asamasinda topolojik matris karakte-
ristik polinoma ddnligtliriiliir. Polinoma ddniigtiirme igleminde
uygulanan esas ydntem, matrisin bir determinant olarak diigii-



nlilmesi, asal k&segen ilizerindeki biitlin terimler yerine X ko-
nulmasi ve daha sonra determinantin cebirsel ydntemlerle agi-

larak polinoma ulagilmasidir.

Bir A topolojik matrisindenP(X) polinomunun elde edilisi
II. b&liimde g&sterilmigti:

n
A ->det|A+XE| I k; X
i=1

=i _ op(x) @ -3)

Determinantlarin ag¢ilmalariyla ilgili olarak pek ¢ok y&n-
tem bulunmaktadir. Bu ySntemlerden bir tanesi de "Bocher For-

mild" dir.

4.4.1. Bocher Formiild

Bocher formiiliine g&re matrisin traslari kullanilarak po-
linomun katsayilari bulunur. Bir matrisin diogonal elemanlari-
nin toplamina o matrisin trasi denir. Boyutlari n x n ve éle-
manlari aij olan bir A matrisinin trasai, Tr(aij) asagidaki

esitlikte gdsterilmistir (19).

Tr(aij) = aj; + 3y, S SR . +a | (4-3)

A matrisinin kendisi ile k kare carpimi Ak matrisi, bu
matrisin trasi da Tk ise agsadidaki esitlikler yardimiyla po-

linomun katsayilari hesaplanabilir.
al = —Tl
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ay = -1/3 (a2T1+alT2+T3)

a = -1/n (@ ,_Tita Ty +-vnnn +a,T__.+T ) (4-4)

4,5, CR-INDISININ BULUNMASI

CR-Indisi her molekiilii ayri ayri gdsteren ve sadece 0O
molekiile ait olan bir sayidir. Bu indisin, bulunabilmesi icgin
elde edilen karakteristik polinom ¢&ziillir. Daha sonra bu poli-
nomun, asal kisminda yer alan pozitif kdklerin toplanmasi so-

nucuy, o molekiile ait olan CR-Indisinin de§erini verir.

4.6. ORNEK HESAPLAMA
Bu bdlimde (polin-butil metakrilat) molekiilli i¢in &8rnek

bir hesaplama yapilmigs ve her asama ayrintili olarak agiklan-
mistir.

4.6.1. Kimyasal Grafigdin Cizilmesi

Poli n~butil metakrilat'in yapisini g&steren ag¢ik formiil;

H
I
H-C-H
H |
l
-8 -C -0Q)-

o

l

0

|

o

]
n—~—0Q —m

|
o0 —m

]
o—0 — T

i
H—0 —

|

o
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Bu acgik formiile gtre molekiilin hidrojensiz grafigi asa-
gida oldugu gibidir.

o
™
3 2
o 0
2 4
4 5 6 7 8 9 10
o=———=0 o o o o o
6 4 6 2 2 2 1

$ekil 4.3  Hidrojensiz Yapisal Grafik

® Valens degerlerini gdstermektedir.

Grafik ¢izildikten sonra grafikte yer alan atomlar numa-
ralandirilir. Valens dederleri yani o karbon atomunu ug¢ kabul
eden kenarlarin toplam sayisi karbon atomlarinin altina yazi-

larak g&sterilmigtir.

4.6.2. Topolojik Matris

Poli n-butil metakrilat'a egit olan topolojik matrisi
yazmak ig¢in OSnce matrisin elemanlari egitlik (4-1) in kulla=

nilmasiyla ayri ayri hesaplanir.

aj; =0 a,; = (4.2~ 0,5

a,, = (1.4)"Y2 _ o5 a,, = 0

a;y = (1.4.2)7Y2 _ 0,354 a,, ~ (4.2)717% < 0,354
a, = (1.4.4.6)71/% = 0,102 a,, = (4.4.6)7% — 0,102
ajs = (L.4.0)7Y2 _ 0,25 ays = (4.4)72 = 0,25
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a17

218

219
211

431
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1/2

=(1.4.4.6) 0,102

1/2

==

= (1.4.4.6.2) 0,072

2

—(1.4.4.6.2.2) Y2 4,051

1/2

=(1.4.4.6.2.2.2)" =0,036

..]_/2_

0=(l.4.4.6.2.2.2.l) = 0,036

1/2

(2.4.1) 7“ = 10,354

1/2

= (2.4) 7“=0,354

1/2

(2.4.4.6) 7% =0,072

1/2

(2.4.4)"7“ < 0,177

1/2

12.4.4.6) 7“ =0,072

(2.4.4.6.2) Y2 _ 9,051

1/2

(2.4.4.6.2.2) ““ = 0,036

(2.4.4.6.2.2.2)"Y2_ 0,026

2

(2.4.4.6.2.2.2.1) Y2 0,026

1/2

(6.4.4.1) /% =0,102

1/2

(6.4.4) 7“ - 0,102

(6.4.4.2)"Y2 _ 0,072

1/2

a,c = (4.4.6)" =0,102
a,, = (4.4.6.2)71/% =0,072
a, = (4.4.6.2.2) /%= 0,051
a, = (4.4.6.2.2.2)7/% 0,036
a,,0= (4-4.6.2.2.2.1)7% 0,03
ag - (4.4.07Y22 0,25

a, — (4.2 _ 0,2

ag, - (4.4.2772_ 0,177

ag, — (4.6)7% - 0,204

age = 0

ags = (4.6)"2 _ 0,204

ag, — (4.6.27%2_ 0,144

agg = (4.6.2.2) Y2 ~ 0,102

ag, — (4.6.2.22772 = 0,072

ag, - (4.6.2.2.2.0 7% = 0,072
ag, — (6.4.4.07% = 0,102

ac, — (6.4.07% —0,102

ag, — (6.4.4.2)7Y% <072
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2410
a1
472

a73

875
%76
a17
478

379

=0

i

4710 =

ag1

6.4)"12 _ 0,204

6.4.6) Y2 _ 0,083

1/2

(6.4.6.2) 7“ = 0,059

(6.4.6.2.2) /2

(6.4.6.2.2.2)" /2

(6.4.6.2.2.2.1) "2 _ 0,029

(2.6.4.4.1)"1/2

(2.6.4.40"Y2 _ 9,072

(2.6.4.4.2)"1/2

1/2

(2.6.4.6) 7 “ = 0,059

172

(2.6.4) 7% =0,144

1/2

(2.6) % ~ 0,288

1/2

(2.2 7“=0,5

2.2.2)"Y2 _ 4,354

1/2

(2.2.2:1) “ = 0,354

(2.2.6.4.4.1) /2

= 0,029

= 0,072

= 0,051

6.4.6)"Y2 _ 0,083

64
ags - 6.9772 _ 0,204
e =0
ac, = (6.22772 _ 0,208
3cg = (6.2.2)"¥2 _ 0,204
sy = (6.2.2.277% _ 0,144
ac = (6-2.2.2.077% _ 0,144
agy = (2.2.2.6.4.4.1) Y2 0,036
ag, - (2.2.2.6.4.4) /2 _ 0,036
2y, = (2.2.2.6.4.4.2) " Y2_ 0,026
agy = (2.2.2.6.4.6) "2 _ 0,029
ags = (2.2.2.6.4) % _ 0,072
age = (2.2.2.6)"72 _ 0,144
ag; = (2.2.2) 2 _ 0,354
agg = 2.27%2 _o,5
3gq =0
ag19 = (2.1)7Y2 _ 0,707
ayy; = (1.2.2.2.6.4.4.1) "2 0,036



1/2

ag, = (2.2.6.4.4) 7 =0,051

1/2

agy = (2.2.6.4.4.2)" =0,036

= (2.2.6.4.6)'1/2 =0,042

1/2

ags = (2.2.6.4) ““ = 0,102

1/2

= (2.2.6) 7= 0,204

1/2

ag, = (2.2) 7/“ =0,5

1/2

100 = (1.2.2.2.6.4.4) 7 “= 0,036
3193 = (1.2.2.2.6.4.4.2) 2 = 0,026
aps = (1.2.2.2.6.4.6) 7Y%= 0,029
ajs = (1.2.2.2.6.4) Y2 = 0,072
aje = (1.2.2.26) Y2 = 0,144

a5 = (1.2.2.2) Y22 0,354

ag = (1.2.227% =0,5

3409 = (1.2) "2 = 0,707

21010~ 0] (4-5)

Bu elemanlarin satir ve siitunlara uygun bir big¢imde ya-

zilmasi ile poli n-butil metakrilat'in topolojik matrisi ya=

zi1labilir.

Matrisin her a.,., a..
ii ik

. agibi elemanlari ayni atomu bir-

birine baglayan bir bagdin olmayisi nedeniyle sifira egittir.
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0 0,5 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,036
0,5 0 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,036
0,354 0,354 O 0,072 0,177 0,072 0,051 0,036 &,026 @,226
0,102 0,102 0,072 O 0,204 0,083 0,059 0,042 0,029 0,029
0,25 0,25 0,177 0,204 O 0,204 0,144 0,102 0,072 0,072
0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 0 0,288 0,204 0,144 0,144
0,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 0 0,5 0,354 0,354
0,051 0,051 0,036 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,5 0,5

0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,5 0 0,707

0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 10,354 0,5 0,707 0

4.6.3. Karakteristik Polinomun Elde Edilisi

Polinomun elde edilmesi ig¢in Bocher formiilii Kullanilarak
tiim hesaplamalar bir bilgisayar programi yardimiyla yapilmig-
ve polinomun katsayilari dogrudan dodruya elde edilmigtir.

Elde edilen sonuglara gbre poli n-butil metakrilat'a

ait karakteristik polinom,

10 8 7 6 5

P(X) = X7 -2,54002 X -1,65645 X ~-5,58409 X -7,08842 X" -

14,16887 x%-22,35294 x3-39,27618 x%-65,52968 X~

111,82900 (4-6)




-46-

4.6.4. CR-Indisinin Hesaplanmasi

Egitlik (4-6) ile g&sterilen karakteristik polinom Bairs-
tow ydntemine gdre hazirlanmis olan bir paket programla ¢dzil-
miigtiir.

Polinomun kokleri;

X(1l)= 0,34717835 - 1,462768 i

X(2)= 0,34717835 + 1,462768 i

X(3)= -1,8227731

X(4)= -0,56114943 - 1,350144 i

X(5)= -0,56114943 + 1,350144 i

X(6)= -1,2744596 - 0,7086911 i

X(7)= -1,2744596 + 0,7086911 i

X(8)= 1,1937337 - 1,024866 1

X(9)= 1,1937337 + 1,024866 1

X(10)= 2,4121672

olarak elde edilmigtir. Molekiiliin CR-Indisi asal kisimda yer
alan pozitif k&klerin toplami olup;

CR = 0,34717835+0,34717835+1,1937337+1,1937337+2,4121672

CR = 5,4939913

olarak bulunmugtur.
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4,7. O'NCI (X°) MERTEBE INDIiSININ HESABI

x° indisi hesabi igin aynen CR-Indisi hesabinda oldugdu
gibi ilk olarak molekiiliin yapisini g&steren agik formiil ve
o ag¢ik formiile g&re molekiiliin hidrojensiz grafigi c¢izilir.

n
x° = T J;l/z (2-10) bagintisindan gidilerek,herbir
i=1

atom lizerindeki valenslerin karekdklerinin tersinin toplami’

ndan indis hesabi yapilar.

4.8. ORNEK HESAPLAMA
Bu bdlimde poli n-hekzil metakrilat molekild ig¢in Ornek

bir hesaplama yapilmig ve her asama ayrintili olarak ag¢iklan-

mistair.

4.8.1. Rimyasal Grafigin Cizilmesi

Poli n-hekzil metakrilat'in yapisini gdsteren agik for-
mil; ‘
- H

H
l
c
l
c) -
|

c

O
i

A
-0-C-H-C-C-C-C-C-H

I

H H H H H

Bu agik formiile gdre molekiillin hidrojensiz grafigi;
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1.

1

3 LZ

2 4
4 5 6 7 8 9 10 11 12
o === — T8 Oo— O— O O lon O O
6 4 6 2 2 2 2 2 1

Sekil 4.4 Hidrojensiz Yapisal Grafik

CR-Indisi'nde oldudu gibi grafikte yer alan atomlar nu-
maralandirilarak valens degerleri atomlarin altina yazilarak
gbsterilmisgtir.

4.8.2. 0'nca (Xo) Mertebe Indisinin Matematiksel Hesabi

=1/2 (2-10) bagintisindan;

x0 = (1) 7Y% (4) V24 (2) TV 24 (6) 1 20 4y 124 (6) 7124 () T1/2

(2) 24 (2) 724 (2) 124 (3) /2 (1) 712

X" =1+0,5+0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 +

0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

X == 8,058"

olarak bulunur.



-49-

4.9. RANDIC (x1) INDISININ HESABI

x* tndisi hesab: igin CR-tndisi ve X° Indisi hesabinda
oldugu gibi molekiiliin yapisini g8steren agik formiil vazilarak
o molekiile ait olan hidrojensiz kimyasal grafik ¢izilir.

xt = 1 (5,.80 Y72

(2~-11) bagintisi'ndan gidile-
s=1 1 1's

rek, herbir atom lizerindeki birbirine badli olan atomlarain

valenslerinin g¢arpiminin karekdklniin tersinin toplami'ndan
indis hesabi yapilir.

4.10. ORNEK HESAPLAMA

Bu b&liimde poli n-propil akrilat molekiili ig¢in drnek bir

hesaplama yapilmig ve her agsama ayrintili olarak ac¢iklanmig-
tir.

4.10.1. Kimyasal Grafigin Cizilmesi

Poli n-propil akrilat molekiiliinlin yapisini gdsteren acgik
formil;
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Bu acgik formiile gbre molekiiliin hidrojensiz grafigi;

2 1
2 3
3 4 57 6 7 8
(e . O O o— (o}
8 4 6 2 2 1

Sekil 4.5 Hidrojensiz Yapisal Grafik

Grafikte yer alan atomlar aynen CR-Indisi ve x° tndisi'
nde oldudju gibi numaralandirilarak valens dederleri atomlarin

altina yazilarak g&sterilmigtir.

4.10.2. Randic (X1) tndisinin Matematiksel Hesabi

Ne ) _
L . 1/2 (2-11) bagintisi*ndan;

1/2

xt = 3.2 V2% 3.0 Y2 4.6y V2 a6y TV 2 (6.2) T 2%

(2.2) 2L (2.1)71/2

X~ = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,707

X* = 2,599

olarak bulunur.



'V. POLI METAKRILAT VE POLI ARRILATLARIN

CAMSI-GEGIS TEMPERATURLERININ HESAPLANMASI

Bu c¢alismada bir seri poli metakrilat ve poli akrilat
igin Camsi-Gegis Temperatiirlerinin bulunabilmesi amac1 ile
Sncelikle her molekiile ait CR, 0'nci Mertebe ve Randic

tndisleri hesaplanmigtir.

Hesaplama y&ntemleri BSlim IV de agiklandigi gibidir.

5.1. POLIMETIL METAKRILAT

5.1.1. Yapisal Formiil

CH3

- (CH2 -C) -

0=C=~-0-CH
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5.1.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

1

71

3 2

O o

2 Ta
4 5 6 7
[o! O O O
6 4 6 1

5.1.3. Topolojik Matris

0 0,5 0,354 0,102 0,25 0,102 0,102
0,5 0 0,354 0,102 0,25 0,102 0,102
0,354 0,354 0 0,072 0,177 0,072 0,072
A =10,102 0,102 0,072 0 0,204 0,083 0,083
0,25 0,25 0,177 0,204 0 0,204 0,204
0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 0 0,408
0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 0,408 0

5.1.4. Rarakteristik Polinom

B(X) = X'~-1,04003 X°-0,47414 x*~1,05005 x3-0,93649 x2-

1,2765 X - 1,40503
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5.1.5. ?olinomun Kokleri

X(1) = -0,30724300 - 0,8819495 i
X(2) = -0,30724300:+ 0,8819495 i
X(3) = 0,53014907 - 0,8448024 i

X(4) = 0,53014907 4+ 0,8448024 i

X(5) = -0,99884846 - 0,2139431 i
X(6) = -0,99884846 + 0,2139431 i
X(7) = 1,5518848

5.1.6. CR-Indisi

2,6121829

5.1.7. 0'ncy (X°) Mertebe Indisi

X0 = (1) "V 24 4y V24 2y 7124 ()2 (4) "1/ 2 (6) "1/ 24 (1) "1/2

o

X*"=14+0,5+0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 1

x° = 4,523

5.1.8. Randic (Xx}) Indisi

1

x' = (1.4 @22 @ 0T 2 a6 T 21 (a06) 2 1/2

+(6.1)"

Xl =0Q,5 + 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,408

xT = 1,92



5.2. POLIETIL METARRILAT

5.2.1. Yapisal Formil
CH3
|
- (CH, - C) -
‘ .
0=C-0-CH

-54-

5.2.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
o 1
1
~ 3 l,z
AVPZ V4
4 5 6 7 8
O==——————u0 O— o o)
6 4 8 2 1
5.2.3. Topolojik Matris
0 0,5 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072
0,5 0 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072
0,352 0,354 o 0,072 0,177 0,072 0,051
0,102 0,102 0,072 9 0,204 0,083 0,059
AT 0,25 0,25 0,177 0,204 ¢ 0,204 0,144
0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 ¢ 0,288
0,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 ¢
0,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 0,707

0,072
0,072
0,051
0,059
0,144
0,288

0,707
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5.2.4. Karakteristik Polinom

p(X) = x8-1,53918 x%-0,64378 x°-2,02220 x*-1,70806 x>~

2,93613 X2—3,29312 X - 4,65365

5.2.5. Polinomun Kdkleri

X(1) = -68.99962679 - 1,087495 i

X(2) = -0,99962679 + 1,087495 i
X(3) =+ 0,73423829 - 0,8952585 i
X(4) = 0,73423829 + 0,8952585 i
X(5) = -1,4596373

X(6) = -0,81713464 - 0,6517085 i
X(7) = -0,81713464 + 0,6517085 i
X(8) = 1,8253554 .

5.2.6. CR- Indisi

3,2938320

5.2.7. 0'nc1 (XO) Mertebe Indisi

xC = (1) "V 24 (2) V2, 4y 2 0y 2 ()T 2, (42 ()" /24 gy /2

X*=1+0,707 + 0,5 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 1

X” = 5,230
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1
5.2.8. Randic (X ) Indisi

1/2

X o (L) Y2 Y2 4y 4.6y 20 (4672

(2.6) Y24 (2.1)71/2

X = 2,507

5.3. POLI N-PROPIL METARRILAT

5.3.1. Yapisal Formil

5.3.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

ol
1
3 2
2 4
4 5 6 7 8
O O O e} O
6 4 6 2 2



-57~

5.3.3. Topolojik Matris

0,5

0,354

0,102

0,25

0,102

0,072

0,051

0,051

0,5 0,354
0 0,354
0,354 0

0,102 0,072

0,25 0,177

0,102 0,072

0,072 0,051

0,051 0,036

0,051 0,036

0.102

0,102

0,072

0,204

0,083

0,059

0,042

0,042

5.3.4. Karakteristik Polinam

9

P(X) = X"-2,03961 X'-1,08307 X' -3,51600 X -3,69040 X -

7

3

0,25 0,102 0,072 0,051
0,25 0,102 0,072 0,051
0,177 0,072 @,051 0,036
0,204 0,08 0,059 0,042
0 0,204 0,144 0,102
0,204 O 0,288 0,204
0,144 0,288 0O 0,5
0,102 0.204 0,5 0
0,102 0,204 0,5 0,707
6 5 4

2

6,79803 X"-9,12592 X"~-14,33502 X-20,73300

5.3.5. Polinomun Kdkleri

X(1)=
X(2)=
X(3)=
X(4)=
X(5)=
X(6)=
X(7)=
X(8)=
X(9)=

0,11138945
0,11138945
0,95905060
0,95905060

+

-

+

-1,407%107 -

-1,4079107 +
-0,72519392

-0,72519392
2,1253292

+

1,289239 1
1,289239 i
0,9658429 1
0,9658429 i
0,1349401 i
0,1349401 i
1,022744 i
1,022744 i

0.051
0,051
0,036
0,042
0,102
0,204
0,5

0,707
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5.3.6. CR-Indisi

4,2662093

5.3.7. 0'nca1 (Xo) Mertebe Indisi

x° _ (l)-l/2+(5)—1/2+(2)-1/2+(6)-l/2+(4)-1/2+(6)_1/2+(2)~l/2+

(2) "/ %4 (1)"1/2

X*"=1+0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 1

X© = 5,937

5.3.8. Randic (X1 tndisi

-1/2

X' = (1) Y2 a7 2 a0y 20 (4.6) Y2 (4 .6) Y 20 6.0) "2,

(2.2)" Y24 (2.1)"1/2

x1_ 0,5 + 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,707

x' — 3,003-

5.4. POLI 2-PROPIL METAKRILAT

5.4.1. Yapisal Formil

-(CH2 -C) -
0O=C-0 -~ TH ~ CH,
CH,



-50-

5.4.13. Hidrojensiz Yapisal Grafik
o1l
1
o L2
v2 o} "
4 5 6 7
s 4 6 I
o}
5.4.3. Topolojik Matris
0 0,5 0,34 0,102 0,25 0,102 0,059 0,059
0,5 0 0,34 0,102 0,25 0,102 0,059 0,059
0,354 0,354 O 0,072 0,177 0,072 0,042 0,042
0,102 0,102 0,072 ©0 0,204 0,083 0,048 0,048
A=10,25 0,25 0,177 0,204 O . 0,206 0,118 0,118
0,102 0.102 0,072 0,083 0,204 O 0,236 0,236
0,059 0,059 0,048 0,118 0,236 0,236 O 0,577
0,059 0,059 0,042 0,048 0,118 0,236 0,577 O
0,059 0,059 0,042 0,048 0,118 0,236 0,577 0,577

0,059
0,059
0,042
0,048
0,118
0,236
0,577

0,577
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5.4.4. Karakteristik Polinom

P(X) = Xx2-2,03980 X'-1,13817 X°-3,54936 X°~3,89485 X-

7,03462 X3-9,72891 X>-15,24225 X~22,45788

5.4.5. Polinomun Kdkleri

X(1) =0,11240379 + 1,300774 i

X(2)y =0,11240379

1,300774 1
X(3) =0,96790618 + 0,9745482 i

X(4) = 0,96790618

0,9745492 i

X(5) = - 0,38369923
X(6) = - 0,11212965
X(7) =-0,72514734 - 1,039139 i
X(8) = - 0,72514734 + 1,039139 i

X(9) = 2,1379525 .

5.4.6. CR-Indisi

4,2985724

5.4.7. 0'nci (XO) Mertebe Indisi

xC = (1) Y2 4y Y2, ()2 6y 2y (g2, (6 2 (3712,

(l)-l/2+(l)-l/2

X*=1+0,5+0,707 + 0,408+ 0,5 + 0,408 + 0,577 + 1 + 1

X" =6,1
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5.4.8. Randic (x1) tndisi

xt= 1.y V2% 4. Y2 (4. 0y Y 2 4.6V 20 (4.6)7 Y2

(6.3) Y2 (3.1) V2 ¢3.1)71/2

Xl =0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,236 + 0,577 + 0,577

xt = 2,902

5.5. POLI N-BUTIL METARKRILAT

5.5.1. Yapisal Formiil

- (CH, - C) -

0=C~-~-0-CH, - CH, - CH, - CH

2 2 2 3

5.5.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

1
71
3 2
2 4
4 5 6 7 8 9 10
[fo————_ %, O O O O O
6 4 6 2 2 2 1
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5.5.3. Topolojik Matris

0 0,5 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,036
0,5 0 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,036
0,354 0,354 O 0,072 0,177 0,072 0,051 0;036 0,026 0,026
0,102 0,102 0,072 O 0,204 0,083 0,059 0,042 0,029 0,029
0,25 0,25 0,188 0,204 O 0,204 0,144 0,102 0,072 0,072
A=;0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 O 0,288 0,204 0,144 0,144
6,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 O 0,5 0,354 0,354
0,051 0,051 0,036 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,5 0,5
0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,5 0 0,707
0,026 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,5 0,707 0

5.5.4. Karakteristik Polinom

10 8 7 6 5 4

B(X) = X""-2,4002 X -1,65645 X -5,58409 X ~7,08842 X°-14,16887 X =~

22,35394 X3-39,27618 X°-65,52968 X - 111,82900

5.5.5. Polinomun K8kleri

X(1l) = 0,34717835 - 1,462768 i
X(2) = 0,34717835 + 1,462768 i
X(3) = -1,8227731L

X(4) = -0,56114943 - 1,350144 i
X(5) = -0,56114943 + 1,350144 i
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X(6) =-1,2744596 - 0,7086911 i
X(7) =-1,2744596 + 0,7086911 i
X(8) =1,1937337 ~ 1,024866 i
X(9) = 1,1937337 + 1,024866 i

X(10)= 2,4121672

5.5.6. CR- Indisi

5,4939913

5.5.7. O0'nca (Xo) Mertebe Indisi

X = (1) Y244y V2 (5)" V2 6y 20 4y 2 (6) T2 ()12

(2) "1/ (2)" 12, (1) 1/2

x® =14+ 0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707+

0,707 + 1

X” = 6,644

5.5.8. Randic (x*) Indisi

1

Xt = (1.4 V2% .22 4.4y 2% (4.6) " 2 (4,6) /24 (6.2) "1/2

+

(2.2)" Y24 2.2y /24 (2.1)"1/2

X =0,5+0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,5 + 0,707
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5.6. POLY SEKONDER BUTIL METAKRILAT

5.6.1. Yapisal Formiil

- CH

%0

O

5.6.3. Topolojik Matris

A==

0 0,5 0,354
0,5 0 0,354
0,354 0,354 0

0,102 0,102 0,072
0,25 0,25 0,177
0,102 0,102 0,072
0,059 0,059 0,042
0,059 0,059 0,042
0,042 0,042 0,029

0,042 0,042 0,029

0,102
0,102
0,072
0

0,204
0,083
0,048
0,048

0,034

C

0,25
0,25
0,177
0,204
0
0,204
0,118
0,118

0,083

0,00340,083

0,102
0,102
0,072
0,083
0,204
0

0,236
0,236
0,166

0,166

Q

0,059
0,059
0,042
0,048
0,118
0,236

0,537
0,408

0,408

0,059 0,042
0,059 0,042
0,042 0,029
0,048 0,034
0,118 0,083
0,236 0,166
0,577 0,408
0 0,408
0,408 0

0,408 0,707

0,042
0,042
0,029
0,034
0,083
0,166
0,408
0,408
0,707

0




5.

P(X) =X

5.

6.4.

6.5.

X(1)
X(2)
X(3)
X(4)
X(5)
X(6)
X(7)
X(8)
X(9)
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Karakteristik Polinom

10

8 7 6

5

~2,53894 X'- 1,66441 X' -5,61882 X -7,16981 X -

14,39418 X4-22,82540 X3—40,317l3 X

Polinomun Kdkleri

==

X(10)=

0,34869390 - 1,468592 i
0,34869390 + 1,468592 i
-0,56333845 - 1,355732 i
-0,56333845 + 1,355732 i
-2,1989140 - 1,028955 i
1,1989140 + 1,028955 i
-1,8257667
-1,2796625 - 0,7127278 i
-1,2796625 + 0,7127278 i

2,4165527

5.6.6. CR-Indisi

5.

5,5117685

6.7.

0

'ne1 (X°) Mertebe Indisi

2

-67,62439 X-116,03360

— (Y2 T2 o0y (6) Y 2 4y T 24 (6T 24 (3) TV 2

(1) 24 (2) 7124 (1) 71/2

=1+0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,577 + 1 + 0,707 + 1

= 6,807
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5.6.8. Randic (X') tndisi

1

x = 1.y V2% 4.y V2 4.4y 2% 4.6y 2% (4.6) 2 (6.3) " 1/2

+

(3.1 Y2 3.2y 2, (2,172

Xl = 0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,236 + 0,577 + 0,408 + 0,707

xt = 3.44

5.7. pOLI 1Z0 BUTIL METARRILAT

5.7.1. Yapisal Formiil

- (CHZ—C) -
i
O==C-0—CH2—CH--CH3
5.7.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

1
TL

,3 Az Ql0

2 W4 L
4 5.

"
3.
N O O
N(r\l
w dso-
Qo



5.7.3. Topolojik Matris

0,354

0,102

0,24

0,102

0,072

0,042

0,042

0,042

0,5

0,354

0,102

0,102

0,072

0,042

0,042

0,042

0,354
0,354
0

0,072
0,177
0,072
0,051
0,029
0,029

0,029

0,102

0,102

0,072

0,204

0,083

0,059

0,034

0,034

0,034
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0,25

0,25

0,177

0,204

0,204

0,144

0,083

0,083

0,083

5.7.4. Rarakteristik Polinom

P(X) =X

10

-2,53729 X°-1,74252 X

4

7

0,102

0,102

0,072

0,083

0,204

0

0,288

0,166

0,166

0,166

3

0,072

0,072

0,051

0,059

0,144

0,288

0,408

0,408

0,408

0,042

0,042

0,029

0,034

0,083

0,166

0,408

0,577

0,577

2

0,042
0,042
0,029
0,034
0,083
0,166
0,408

0,577

0,577

-5,64403 x%-7,47695 x°-

0,042

0,042

0,029

0,034

0,083

0,166

0,408

0,577

0,577

14,72479 X°-23,83756 X°-41,95484 X"-71,11671X-

122,37440
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5.7.5. Polinomun Kdékleri

X(1) = 0,35010018 ~ 1,476778 i
X(2) = 0,35010018 + 1,476778 i
X(3) = -0,56768109 - 1,363146 i
X(4) = -0,56768109 + 1,363146 i
X(5) = -1,8163367

X(6) = -1,2931235 - 0,7195547 i
X(7) = -1,2931235 + 0,7195547 i
X(8) = 1,2051571 ~ 1,034921 i
X(9) = 1,2051571 + 1,034921 i

X(10)= 2,4274313

5.7.6. CR-Indisi

5,5379459

5.7.7. 0'nc1 (X9) Mertebe fndisi

x% (17 % ()T 24 2) T 2 6) T 2k )T 24 (6) T R (2) T %

(3) 7124 (1) "2 (1) 71/

o]

X*= 1+0,5+0,707 + 0,408 + 0,5+ 0,408 + 0,707 + 0,577 + L + 1

x° =6,807
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5 .7.8. Randic (X1) Zndisi

1/2

¥l (1.0 Y2 0. Y2 (4.4 Y2 (4.6) "V 21 (a.6) "V %4 (6.2) 7 2

(2.3)" Y% (3.1)" Y24 (3.1)71/2

Xl' =0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,408 + 0,577 + 0,577

1

X* =3,362

5.8. POLI TERSIYER BUTIL METAKRILAT

5.8.1. Yapisal Formiil

CH3

_- r y CH
- (cH, T) | 3
O=C-0-C ~ CH3

CH3

5.8.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

ol
1
3 {2 8
2 la e
4 5 6 7 10
[0 ———— ———(¢, O~ (&4 O
6 4 6 4 1
)




5.8.3. Topolojik Matris

0,5

0,354

0,120

0,25

0,102

0,051

0,051

0,051

0,051

0,5

0,354

0,102

0,25

0,102

0,051

0,051

0,051

0,051

0,354

0,354

0,072

0,177

0,072

0,036

0,036

0,036

0,036

0,102

0,102

0,072

0,204

0,083

0,042

0,042

0,042

0,042

5.8.4. Karakteristik Polinam

P(X) =X

10

15,62247 X°-25,96637 X

139,24390

-2,540%9 X°-1,83604 X

4

5.8.5. Polinomun Kdkleri

-70—-

0,25

0,25

0,177

0,204

0,204

0,102

0,102

0,102

0,102

7

0,102 0,051

0,102 0,051

0,072 0,036

0,083 0,042

0,204 0,102

0 0,204

0,204 O

0,204 0,5

0,204 005

0,204 0,5

~5,76930 x°-7,96622 X"~

3

X(1l) = 0,35465504 - 1,497023 i

X(2) = 0,35465504 + 1,497023 i

X(3) =-0,57644076 - 1,382194 i

0,051

0,051

0,036

0,042

0,102

0,204

0,5

0,5

0,5

2

0,051

0,051

0,036

0,042

0,102

0,204

0,5

0,5

0,5

5

0,051

0,051

0,036

0,042

0,102

0,204

0,5

0,5

0,5

-46 ,15822 X"-79,74005 X~
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X(4) = -0,57644076 + 1,382194 i

X(5) = 2,24487998
X(6) = -1,3157717
X(7) = ~-1,3157717
X(8) = 1,2220188
X(9) = 1,2220188

X(10)= -1,8177224

5.8.6. CR-Indisi

5,6021475

+

4

0,7349571 i
0,7349571 i
1,049345 i

1,049345 i

5.8.7. O0'nci (X°) Mertebe Indisi

o _ (l)—l/2+(4)-l/2+(2)—l/2+(6)—l/z+(4)—l/2+(6)-l/2+(4)—l/

(1)~ 24 (1)" /2 (1y"1/2

X° = &+ 0,5+ 0,707+ 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,5+ L+ L + 1

x° = 7,023

5.8.8. Randic (XT) tndisi

2,

%t - 1 V2% Y2 Y 2 a6 T A (4a6) T 24 6.0y T

(4.1 Y2401y V2% 4"

1

X" =0,5+0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,204 + 0,5 +0,5 + 0,5

xt = 3,216

1/2

1/2

+,
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5.9. POLI 2-ETIL-BUTIL METAKRILAT

5.9.1. Yapisal Formiil

CH3

- (CH2 - C) -

O=C-~-0 - CH2 - CH - CHZ - CH3

CH2 - CH3

5.9.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

ol
1
3 2
o— &
2 4
4 5 6 7 8 9 10
o o o o o o o
6 4 6 2 3 2 1
11 12
o——o0



5.9.3. Topolojik Matris

0,5

0,354

0,102

0,25

0,102

0,072

0,042

0,029

0,029

0,029

0,029

5.9.4.

P(X) =

0’5

0,354

0,102

0,25

0,102

0,072

0,042

0,029

0,029

0,029

0,029

Karakteristik Polinom

0,354

0,354

0,072

0,177

0,072

0,051

0,029

0,021

0,021

0,021

0,021

0,102

0,102

0,072

0,204

0,083

0,059

0,034

0,024

0,024

0,024

0,024

0,25

0,25

0,177

0,204

0,204

0,144

0,083

0,059

0,059

0,059

0,059

0,102

0,102

0,072

0,083

0,204

0,288

0,166

0,118

0,118

0,118

0,118

X12

-3,53515 X

43,00236 X'-84,63197 X

10

2

-2,97191 x2-11,27833 X

0,072

0,072

0,051

0,059

0,144

0,288

0,408

0,288

0,288

0,288

0,288

0,042

0,042

0,029

0,034

0,083

0,166

0,408

0,408

0,408

0,408

0,408

8

0,029

0,029

0,021

0,024

0,059

0,118

0,288

0,408

0,707

0,288

0,288

4

767,71770 X©-1589,12700 X- 3296,18800

0,029

0,029

0,021

0,024

0,059

0,118

0,288

0,408

0,707

0,288

0,288

0,029 0,029

0,029 0,029

0,021 0,021

0,024 0,024

0,059 0,059

0,118 0,118

0,288 0,288

0,408 0,408

0,288 0,288

0,288 0,288

0 0,707

0,707 0

7

-18,28410 X -

3

-179,59760 X -368,89880 X"~
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5.9.5. Polinomun Kdkleri

X(1l) = -0,12330981 - 1,837908 i
X(2) = -0,12330981 + 1,837908 i
X(3) = 0,82686709 - 1,695102 i
X(4) = 0,82686709 + 1,695102 i
X(5) = 1,6291014 - 1,089004 i

X(6) = 1,6291014 + 1,089004 i

X(7) = 2,9102741

X(8) = -1,0179701 - 1,505543 i

X(9) = -1,0179701 + 1,505543 i

X(10)= -1,6944706 -~ 0,7543114 i
X(11)= -1,6944706 + 0,7543114 i
X(12)= -2,1507101

5.9.6. CR-Indisi

7,8222111

5.9.7. 0'nci (X°) Mertebe Indisi

x° = (172 () TV 2 (2) Y 2% (6) T () 20 (6) "M 2 (2) "2 2%

(3) 724 (2) 724 (1) "V 24 (2) "2 (1) "L/2

x°= 1+ 0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,577 + 0,707 + 1 + 0,70H1

X°= 8,221
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5.9.8. Randic (X¥) Indisi

X

(2.3)" Y2 3.0y V2 (o 1y 2 3.0y 2 (01”12
x e 0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 4 0,288 + 0,408 + 0,408 +0,70%

0,408 + 0,707

X"= 4,438

5.10, POLI 3,3-DIMETIL BUTIL METAKRILAT

5.10.1. Yapisal Formiil

- (CH2 = C 4

T
0=C-~-0- CI—I2 - CH2 - T - CH
c

5.10.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

ol.
1
.10
O O P1
4 5 6 7 8 9 12
o O ‘o' O O ! 'o)
6 4 6 2 2 4 1
11
1

— 1) Y204 V2% (a0 2% 406" 20 406) T 20 (6.2) T

1/2

+



5.10.3. Topolojik Matris

0,5

0,102

0,25

0,102

0,072

0,051

,026

0,026

0,026

0,026

0,354 -

0,5 0,354
0 0,354
0,354 0

0,102 0,072

0,25 0,177

0,102 0,072

0,072 0,051

0,051 0,036

0,026 0,018

0,026 0,018

0,026 0,018

0,026 0,018

0,102

0,072

0,204

0,083

0,059

0,042

0,021

0,021

0,021

0,021

0,25

0,25

0,177

0,204

0,204

0,144

0,102

0,051

0,051

0,051

0,051
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0,102
0,102
0,072
0,083

0,204

0,288
0,204
0,102
0,102
0,102

0,102

5.10.4. Karakteristik Polinom

P(X) =X

12

47,33654 x°-97,18745 X

-3,54123 X

10

0,072

0,072

0,051

0,059

0,144

0,288

0,5

0,25

0,25

0,25

0,25

9

0,051

0,051

0,036

0,032

0,102

0,204

0,5

0,354

0,354

0,354

0,354

0,26 0,026

0,02& 0,026

0,018 0,018

0,021 0,021

0,051 0,051

0,102 0,102

0,25 0,25

0,354 0.354

0,5 0
0,5 0,5

0,5 0,5

8

0,026

0,026

0,018

0,021

0,051

0,102

0,25

0,354

0,5

0,5

0,5

7

-3,30196 X" -11,68045 X -20,44455 X -

2

5

935,16390 X*-1981,30500 X- 4200,46800

-208,67230 x%-440,46640 X

3

0,026

0,026

0,018

0,021

0,051

0,102

0,25

0,354}

0,5

0,5

@,5
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5.10.5. Polinomun Kdkleri

X(1l) =-0,12727137 - 1,876787 i
X(2) = -0,12727137 + 1,876787 i
X(3) = 0,84340527 - 1,731004 1
X(4) = 0,84340527 + 1,731004 i

X(5) = 1,6630225 - 1,112842 i

X(6) = 1,6630225 4+ 1,112842 i
X(7) = 2,9554223
X(8) = -1,0428579 - 1,538836 i

X(9) = -1,0429579 + 1,538836 i
X(10)= -1,7384430 - 0,785801l6 i
X(11l)= -1,7384430 + 0,7858016 i
X(12)= -2,511333

5.10.6. CR-Indisi

7,9682778

5.10.7. 6'nci (X°) Mértebe Indisi

x© (l)—l/2+(4)-l/2+(2)-l/2+(6)_1/2+(4)_l/2+(6)_1/2+(2)-1/2+

(2) 7Y 24 4y 20 (1) "V 20 (17124 (1) "L/

X = 1+0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,5+1+1+1

X" = 8,437
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5.10.8. Randic (x}) tndisi

-1/2 1/2

o (1.0 V%42 4.7 2 4.6) 7Y 24 (4.6) " 2 (6. 2) "V 2

(2.2) V2 0.0V 2 a0y V2 41y 2 1)L

X" =10,5+0,354+ 0,25+ 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,354+ 0,5 + 0,5¢0,5

5.11. POLI 3,3-DIMETIiL-2-BUTilL. METARKRILAT

5.11.1. Yapisal Formil
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5.11.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

:
A3 ~2 8
° T P1
4 5 6 7
o= ‘o’ o o
6 4 6 2
110 12
oi :%I ol
611
1
5.11.3. Topolojik Matris
0 6,5 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,072 0,036 0,036 0,036
0,5 0O 0,34 0,102 0,25 0,102 0,072 0,072 0,036 0,036 0,036
0,354 0,354 0 0,072 0,177 0,072 0,051 0,051 0,026 0,026 0,026
0,102 0,102 0,072 O 0,204 0,083 0,059 0,059 0,029 0,029 0,029
0,25 0,25 0,177 0,204 0. 0,204 0,144 0,144 0,072 0,072 0,072
0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 0 0,288 0,288 0,144 0,144 0,144
0,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 O 0,707 0,354 0,354 0,354
0,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 0,707 O 0,354 0,354 0,354
0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,354 O 0,5 0,5
0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,354 0,5 0 0,5
0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,354 0,5 0,5 0.
0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,354 0,5 0,5 0,5

0,036
0,036
0,026
0,029
0,072
0,144
9,354
0,354
0,5

0,5

0,5




5.11.4.

P(X) =

5.11.5.

X (1)
X(2)
X(3)
X(4)
X(5)
X(6)
X(7)
X(8)
X(9)
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Karakteristik Polinom

x12_4,16182 x*

85,50449 X

0

6

~4,43608 X°-16,87172 X5-33,43993 X'~

5 4

-196,71180 X7-470,56770 X - 1109,62900 X

2629 ,58000 X%-6220,87800 X-14725,16000

Polinomun Kdkleri

= -0,14146586 -~ 2,086477 i

= -0,14146586 + 2,086477 i

= 0,93767127 - 1,924198 i

= 0,93767127 + 1,924198 i

= -1,1595891
= -1,1595891
= 1,8501049
= 1,8501049
= -2,3608837

X(10)= -1,9316849

X(11l)= -1,9316849

X(12)= 3,2508111

5.11.6.

CR-Indisi

8,8263634

+

+

+

1,712923 i
1,712923 i
1,238323 i

1,238323 i

0,8852414 1
0,8852414 i

3
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5.11.7. O0'nci (X°) Mertebe indisi

% = (1) V2% ()72 () V2 (4TI 2 6y 20 ()T 2 2y 1/2,

(1) "2 ()Y 20 (1) 20 (1) % 1) 712

x° 1+0,540,707 + 0,5+ 0,408 + 0,408+ 0,707 + 1+ 0,5+ 1 + 1+ 1

X =8,73

5.11.8. Randic (X71) tndisi

1/2

xt o (1.0 Y2 0.V 2 Y 2 a6y 2 a6y 21 (62T 2

2.1 Y% 0.V 20041V 2% 41y 2 4172

x1 0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,707 + 0,354 + 0,5+ 0,540,5

i

X" = 4,361

5.12. POLI N-PENTIL METARRILAT

5.12.1. Yapzsal Formiil

THB
- (CHZ - (|:) -
O=C-0 - CH2 - CH2 - CH2 - CH2 - CH3
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5.12.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

01
o3 \
VZ o}
4 5 6 7 8 9 10 11
O== O o o o— o o o)
6 4 6 2 2 2 2 1
5.12.3. Topolojik Matris
0 6,5 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,026 0,026
0,5 0 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,026 0,026
0,354 0,354 O 0,072 0,177 @,072 0,051 0,036 0,026 0,018 0,018
0,102 0,102 10,072 O 0,204 0,083 0,052 0,042 0,029 0,021 0,021
0,25 0,25 0,177 0,204 O 0,204 0,144 0,102 0,072 0,051 0,051
0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 0 0,288 0,204 0,144 0,102 0,102
0,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 0 0,5 0,354 0,25 0,25
0,051 0,051 0,036 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,5 0,354 0,354
0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,5 0 0,5 0,5
0,026 0,026 0,018 0,021 0,051 0,102 0,25 0,354 0,5 0 0,707
0,026 0,026 0,018 0,021 0,051 0,102 0,25 0,354 0,5 0,707 0O




-83-

5.12.4. Karakteristik Polinom

11 9 8

-3,04055 X°-2,29788 X 6

P(X) — X -8,16228 X'-11:92002 x°-

5 3 2

25,82829 X7-46,09231 X4—89,399l3 X"-167,05500 X"~

316,92750 X-597,36820

5.12.5. Polinomun Kdkleri

X(1l) = 0,58771539 - 1,594492 i
X(2) = 0,58771539 + 1,594492 i
X(3) = 1,4163720 - 1,063532 i
X(4) = 1,4163720 + 1,063532 i

X(5) =-1,1750507

1,141067 i

X(6) =-1,1750507

1,141067 i

X(7) =-1,8110073 0,2671262 i

X(8) =-1,8110073

+

0,2671262 1
X(9»=-0,35400997 - 1,618509 i
X(10»=-0,35400997 + 1,618509 i
X(1ll)= 2,6719612

5.12.6. CR-Indisi

6,6801360
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5.12.7. O0'nci (X°) Mertebe Indisi

x° = (1) M2 ()T 2 (2) TV 2 (6) 7Y 24 (4) TV 24 (6) T/ 24 (2) "1/ 2

(2) "1 24 (2)71/24 (2) 71/ 2 (1) "1/2

X" =1+0,5+0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

5.12.8. Randic (XY) tndisi

xt = (1. Y% 4T 4TV 2 a.6) T 20 (4.6) Y 24 (6. 2) "1/ 2,
(2.2) Y 202,272 (2.2)" /2 (5112
X" =0,5+0,354 + 0,25+ 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,5+ 0,5 + 0,707

5.13.POLL N- HERKZIL METARKRILAT

5.13.1. Yapisal Formiil

’CH3

- CH2 ~C) -

0O=C~-0 ~ CH2 - CH, - CH, - CH, -~ CH, - CH

2 2 2 2 3
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5.13.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
01

3 12

2 Ta

SR MU S SUN W S T S

6 4 6 2 2 2 2 2 1
5.13.3. Topolojik Matris
0 0,5 0,34 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,026 0,018 0,018
0,5 0 0,354 0,102 0,25 0,102 0,072 0,051 0,036 0,026 0,018 0,018
0,354 0,354 0 0,072 90,177 0,072 0,051 0,036 0,026 0,018 0,012 0,012
0,102 0,102 0,072 © 0,204 0,083 0,059 0,042 0,029 0,021 0,015 0,015
0,25 0,25 0,177 0,204 O 0,204 0,144 0,102 0,072 0,051 0,036 0,036
0,102 0,102 0,072 0,083 0,204 O 0,288 8,204 0,144 0,102 0,072 0,072
0,072 0,072 0,051 0,059 0,144 0,288 O 0,5 0,354 0,25 0,177 0,177
0,051 0,051 0,036 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,5 0,354 0,25 0,25
0,036 0,036 0,026 0,029 0,072 0,144 0,354 0,5 0 0,5 0,354 0,354
0,026 0,026 0,018 0,021 0,051 0,102 0,25 0,354 0,5 0 0,5 0,5
0,018 0,018 0,012 0,015 0,036 0,072 0,177 0,25 0,354 0,5 0 0,707
0,018 0,018 0,012 0,015 0,036 0,072 0,177 0,25 0,354 0,5 0,707 O
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5.13.4. Karakteristik Polinom

p(X) = x2-3,54089 x1°

42,01001 x°

-2,97200 X"-11,16412 X

3 8_18,06046 x’-

5

-82,28806 X°-173,03370 Xx*-353,03460 X

2

728,75960 X"-1497,26100 X-3081,48000

5.13.5. Polinomun K&kleri

X(l) = -0,12281031 - 1,826748 i

X(2) =-0,12281031 + 1,826748 i

X(3) = -1,0123139 - 1,495835 i

X(4) = -1,0123139 + 1,495835 i

X(5) = 1,6186104
X(6) = 1,6186104
X(7) = -1,6858017
x(8) = -1,6858017
X(9) = -2,1419176

L}

+

-

+

1,082132 1
1,082132 1
0,7481361 i

0,7481361 i

X(10)= 0,82167110 - 1,684903 i

X(1l)= 0,82167110 + 1,684903 i

X(12)= 2,9032065

5.13.6. CR-Indisi

7,7837695

3
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5.13.7. O'nc1 (XO) Mertebe Indisi

x° = (1) 72 ()20 (2) 2 (6) T 2 ()T 2% (6) " 2 ()T 2

(2) Y24 (2)7 2 (2) V24 (2) T/ 24 (1)1

x° = 1+0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,707 +

0,707 + 0,707 + 1

x° = 8,058

5.13.8. Randic (x}) indisi

1

xt = (1) V2% a2 4.V 2 4.6) " 2 (4.6 20 (5.2) 712

+

(2.2)" Y20 2.2y V2 2.2y 2 (2.2)" 2 (2,1) 7Y/

x1 = 0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5+ 0,5+ 0,5 + 0,5 + 0,707

xt = 4,507

5.14. POLI 2-ETIL-HEKZIL METAKRILAT

5.14.1 Yapisal Formiil

CH3

- | CH2 -Cc) -

0O0=C~-0 - CHZ - CH - CH2 - CHZ - CH2 - CH3

CH, - CH

2 3



i

0,5

0,354

0,102

Q,25

0,102

0,072

0,042

0,029

0,021

0,015

0,029

0,029

5.14.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
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N O

o QO

N O

5.14.3. Topolojik Matris

0,5

0

0,354

0,102

0,25

0,102

0,072

0,042

0,029

0,021

0,015

0,029

0,029

0,354 0,102 0,25 0,102 0,072

0,354 0,102

0 0,072

0,072 0

0,177 0,204

0,072 0,083

0,051 0,Xx59

0,029 0,034

0,021 0,024

0,015 0,017

0,011 0,013

0,021 0,024

0,021 0,024

0,25

0,177

0,204

0

0,204

0,144

0,083

0,059

0,042

0,029

0,059

0,059

0,102 0,072
0,072 0,051
0,083 0,059
0,204 0,144
0 0,288
0,288 0

0,166 0,408
0,118 0,288
0,083 0,204
0,059 0,144
0,118 0,288

0,118 0,288

N OO

13, 14
2 1

0,042

0,042

0,029

0,034

0,083

0,166

0,408

0,408

0,288

0,204

0,408

0,408

0,029

0,029

0,021

0,024

0,059

0,118

0,288

0,408

0,5

0,354

0,288

0,288

0,021 0,015
0,021 0,15
0,015 0,011
0,017 0,013
0,042 0,029
0,083 0,059
0,204 0,144
0,288 0,204
0,5 0,354
0 0,5
0,5 0

0,204 0,144

0,204 0,144

N Ok
o

N O

0,015

0,015

0,011

0,013

0,029

0,059

0,144

0,204

0,354

0,5

0,707

0,144

0,144

0,029 0,029

0,029 0,029
0,021 0,021
0,024 0,024
0,059 0,059
0,118 0,288
0,288 0,288
0,408 0,408
0,288 0,288
0,204 0,204
0,144 0,144
0 0,707

0,807 0
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5.14.4. Rarakteristik Polinom

10 9

i -33,70978 x°-

14 12

P(X) = X~"-4,53600 X7"-4,31998 X" -18,26624 X

88,49115 x8-197,44500 X'-470,49520 x°-1091,39000 X°-

4 3

2557,59900 X*-5970,20800 X 2

~13955,75000 X°-

32605,66000 X-76191,93000

5.14.5. Polinomun Kdkleri

X(1) = 0,35045191 - 2,099540 i
X(2) = 0,35045191 + 2,099540 i

X(3) = 1,2494909

1,777819 i
X(4) = 1,2494909 + 1,777819 i
X(5) = 1,9660903

1,081131 i

X(6) = 1,9660903 + 1,081131 i

X(7) = 3,2964677

X(8) = -0,58499748 - 2,016312 i

X(9) = -0,58499748 + 2,016312 i

1

X(10)= ~1,4057038 1,543870 i
X(11)= -1,4057038 4+ 1,543870 i

X(12)= -2,0150243

0,7483223 i
X(13)= -2,0150243 + 0,7483223 i

X(14)= -2,4170828

5.14.6. CR-Indisi

10,4285339
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5.14.7. O0'nci (X°) Mertebe indisi

x° = (1)~ Y24 0y V2 0)"2L (671 20 4y 20 ()T 20 (2) T2,

(3)" Y2, ()72 (1) T2 (5ym 12 (1712 ()12 (52

x° = 1+ 0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,577 + 0,707 +
1+0,704 1 + 0,707 + 0,707

x° = 9,635

5.14.8. Randic (Xl) Indisi

gt (1)) Y2 (020 6y 2 (a.6) " 20 (6.2) "2,

-1/2 1/2

(2.3 Y2, 3. 072 2.0y 20 2.2y 2 (2. 1) 3.2y 2,

(2.1)"1/2

Xl = 0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,408 + 0,408 + 0,5 + 0,5 +
0,707 + 0,408 + 0,707

x = 5,438
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5.15. POLI N-OKTIL METAKRILAT

5.15.1. Yapisal Formil

O=C~O—CH2—CH2-CH2-CH

5.15.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

N(r

2

1

o

- CH

2

CH

1

-CHZ-CH

N

13

NQ

o)

o)
NO
NQ o
N QO

N O

DO

N O
X%e)

[a)
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5.15.4. Karakteristik Polinom
p(x) = xt%-4,99294 x1%-10,03182 x*1-20,91861 x10-42,08067 x°-
8 7 . 6 5
85,05009 X°-171,30720 X'-345,44340 x°-696,64010 X°-
1405,36300 Xx¥-2835,42200 x3-5721,09800 x2-11543,87000X~
2392,11000
5.15.5. Polinomun Kdkleri
X(l) = 0,27615764 - 1,906208 i
X(2) = 0,27615764 + 1,906208 i
X(3) = -1,3399156 - 1,432960 i
X(4) = -1,3399156 + 1,432960 i
X(5) — -2,0843802
X(6) = -1,8755999 - 0,7667657 i
X(7) = -1,8755999 + 0,7667657 i
X(8) = 1,7346704 - 0,9496074 i
X(9) = 1,7346704 + 0,9496074 i
X(10)= -0,58322185 - 1,841927 i

X(11)= -0,58322185 4+ 1,841927 i

X(12)= 1,0960914 - 1,601160 i

X(13)= 1,0960914 + 1,601160 i

X(1l4)= 3,4680161

5.15.6.

CR-Indisi

9,6818550
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5.15.7. O'nci (X°) Mertebe Indisi

° - (l)-l/2+(4)-1/2+(2)-l/2+(6)-l/2¥(4)~l/2+(6)-1/2+(2)-l/2+

)—1/2 -1/2 -1/2 1/2

(2 F2) Y202V ()20 ()T 24 ()" 24 (1 T

Xx° = 1+0,5+0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 +
0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

1% — 9,472

5.15.8. Randic (X1 tndisi

1/2

xP o .o V2 V28V a6y V2 (4.6) Y 21 (2.2 2

-1/2 1/2

(2.2) Y20 2.2y V200,072 2.2y 20 (2. 2) F(6.2) 1%

(2.1)"1/2

Xl = 0,5+0,354+0,25+0,204+0,204+0,5+0,5+0,5+0,5+0,5+

0,5+ 0,288 + 0,707

xt — 5,507
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5:46« PoLI DESII METAKRILAT

5.16.1. Yapisal Formiil
CH3
- (CH2 - C) -~
O =C =0 - CHy~ CH, - CH, = CH, - CH, - CH, - CH, - CH, - CH,~ CH,
{
5.16.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
1
71
3 2
2 4
4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15  1¢
O=z===——() o O~ O o} QO O OO
6 4 6 2 2 2 2 2 2 2 2 2 ]
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5:16.4. Karakteristik Polinom

1 1

p(Xx) = x+0-5,54244 x%-5,77265 x+3-26,43382 x1%-53,13757 xtl-

1 9 8

150,41020 X 0—364,16730 X*-936,88310 X" -2352,18400 X7-

5956,81500 X6—15036,11000 X5—37993,83000 X4-

95966,29000 X3—242422,30000 X2—612359,60000 X~

1546838,00000

5.16.5. Polinomun K3kleri

X(1) = -0,11912092 - 2,317520 i
X(2) = -0.11912092 + 2,317520 1
X(3) = 1,5992658 - 1,779551 i
X(4) = 1,5992658 + 1,779551 i
X(5) = 0,78309436 - 2,215984 i
X(6) = 0,78309436 + 2,215984 i
X(7) = 2,2244123%3 - 1,041013 i
X(8) = 2,2244113 + 1,041013 i
X(9) = -1,7238888

[}

1,522799 i

f

X(10) -1,7238888 + 1,522799 i
X(1l1) = -2,2648235 - 0,7181840 i
X(12) = -2,2648235 + 0,7181840 i
X(13) = -0,99060553 - 2,076883 i
X(14) = -0,99060553 + 2,076883 i
X(15) = -2,6332737

X(16) = 3,6166084
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5.16.6. CR-Indisi

12,8301513

5.16.7. 0'nci (X°) Mertebe Indisi

x° = (1) V2% () TV 2% (2) TV 2% (6)" /2 (4)" Y 1/2, 5y -1/2

2p6) V2 272

(2) "1 24 (2)"1/2 ()T 2 (o) T2 ()12 (5" 2 ()" 1/2

(2)"1/24 (1712

X = 1+ 0,5+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,707 +

0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

O

X~ = 10,886

5.16.8. Randic (X!) tndisi

xt = (1) V%)V 2 2 (6.7 2 (46) "V 24 (6.2) 12,

2.2) Y% 2.2)7V 25 2.2y 20 (2.2) Y2 (2.2) TV 2 ((2.2) T2,

(2.2) Y24 (2.2) MR (2.1)71/2
x* = 0,5+ 0,354 + 0,25 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,5 + 0,5 + 0,5 +
0,5 + 0,5 + 0,5 + 0,5 + 0,707
1

X" = 6,507
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5.17. POLIMETIL AKRILAT

5.17.1. Yapisal Formiil

- (CH2 - TH) -

O=C~-0-2CH

5.17.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

3

2
3 5
o————— —— o, —C
6 6
5.17.3. Topolojik Matris
0 0.408 0,118 0,288
0,408 0 0,083 0,204
0,118 0,083 0 0,204
A =
0,288 0,204 0,204 0
0,118 0,083 0,083 0,204
0,118 0,083 0,083 0,204

'O N

0,118

0,083

0,083

0,204

0,408

0,118
0,083
0,083
0,204

0,408
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5.17.4. Karakteristik Polinom

P(X) = X°

5.17.5. Polinomun Kdkleri

X(1) = 0,29402733
X(2) = 0,29402733
X(3) = -0,40847663
X(4) = -0,40847663

X(5) = -0,96763848

X(6) = 1,1965371

5.17.6. CR-fndisi

1,7845918

-0,65855 x%-0,21153

+

X3—0,41550 X2-0,26865 X-0,30609

0,6880848 i
0,6880848 i
0,5525460 1

0,5525460 1

5.17.7. O'nci (X°) Mertebe indisi

X9 = (3)" V20 (2) V2 6y /2 4y 2 (6) "/ 24 (1) "1/ 2

x® - 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 1

= 3,6

5.17.8. Randic (X) fndisi

- 3. V2.2 4.6)7 24 (4.6)

-1/2 1/2

+(6.1) "

x* — 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,408

x* - 1,512
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5.18.1. Yapisal Formil
- (CHZCH) -
O=C - 0 - CI-I2 - CH3
5.18.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
2 1
2 IE
3 l4 5. 6. 7
o ) o o— o)
6 4 6 2 1
5.18.3. Topclojik Matris
0 0,408 0,118 0,288 0,118 0,083 0,083
0,408 0 0,083 0,204 0,083 0,059 0,059
0,118 0,083 0 0,204 0,083 0,059 0,059
A= 0,288 0,204 0,204 0 0,204 0,144 0,144
0,118 0,083 0,083 0,204 0 0,288 0,288
0,083 0,059 0,059 0,144 0,288 a @,707
0,083 0,059 0,059 0,144 0,288 &,707 0
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5.18.4. Karakteristik Polinom

P(X) = X'-1,15768 X°-0,37752 X*-1,17837 X°-0,79008 X>~1,30969 X~

1,20100

5.18.5. Polinomun Kdkleri

X(1)= -0,30727481 0,8638426 i
X(2)= -0,30727481 + 0,8638426 1

X(3)= 0,51790505

0,8312823 i
X(4)= 0,51790505 + 0,8312823 i
X(5)= -1,1633798

X(6)= -0,81968786

X(7)= 1,5618071

5.18.6. CR-Indisi

2,5976172

5.18.7. O'nca (X°) Mertebe Indisi

x° = (3) 72 (2) M 24 (6) TV 24 (4) M 24 (6) L/ 24 (2) TV 24 (1) L2

x® = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 1

x° = 4,307
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5.18.8. Randic (X!) tndisi

x = 3.2 Y2 3.7 V2% 4.6 )7V 24607V 20 6.2y 2 2.1y

1

X~ =0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,707

xt = 2,099

5.19. POLI N- PROPIL ARRILAT

5.19.1. Yapisal Formiil

- ( CH,CH ) -

2

O0=C - 0 - CH2 = CH2 = CH3

5.19.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1
2 3
3 4 5 6. 7
C————————0 O O O
6 4 6 2 2

0O ®

1/2



5.19.3. Topolojik Matris
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0

0,408

0,118

0,288

0,288

0,083

0,059

0,059

0,408

0

0,083

0,204

0,083

0,059

0,042

0,042

0,118

0'083

0,204

0,083

0,059

0,042

0,042

0,288

0,204

0,204

0,204

0,144

0,102

0,102

5.19;4. Rarakteristik Polinom

8

P(X) = x°-1,67827 x°-0,84078 X

0,118

0,083

0,083

0,204

0,288

0,204

0,204

5

4,42505 X2?-5,65997 X-8,48827

5.19.5. Polinomun K&kleri

X(1)
X(2)
X(3)
X(4)
X(5)
X(6)
X(7)
X(8)

-0,11030101
-0,11030101
0,79517837
0,79517837
-0,89719796
-0,89719796
-1,5220372
1,9466784

1,177185 i

1,177185 1

0,969684 i

0,969684 i

0,7058245 i

0,7058245 i

0,083
0,059
0,059
0,144

0,288

4

0,059
0,042
0f042
0,102

0,204

-2,53654 X°-2,53372

0,059

0,042

0,042

0,102

0,204
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5.19.6. CR-Indisi

3,5370351

5.19.7. O0'nci (X°) Mertebe tndisi

0 _ (3)" M2 (2)" 2 6y 20 (4" 20 (6) "1 20 (9) T 20 () "1/ 2 ()2

x® = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 1

°© _ 5,014

s
f

5.19.8. Randic (X%) tndisi

x! = 3,207 Y2, 3.7 Y2 (4.6) "V 2 (4.6) "V %4 6.2) /2

(2.2) Y24 5.1y 1/2
x = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,707

X = 2,599

5.20. POLI 1ZO-PROPIL ARRILAT

5.20.1. Yapisal Formil

- (CH,CH) -
0=C - 0 - CH - CHy

CH3
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5.20.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1
2 1
3 4 5 6.
[0 c Fa) O,
6 4 6 3
8
1
5.20.3. Topolojik Matris
0 0,408 0,118 0,288 0,118 0,068 0,068
0,408 0 0,082 0,204 0,083 0,048 0,048
0,118 0,083 0O 0,204 0,083 0,048 0,048
A=10,288 0,204 0,204 O 0,204 0,118 0,118
0,118 0,083 0,083 0,204 O 0,236 0,236
0,068 0,048 0,048 0,118 0,236 0 0,577
0,068 0,048 0,048 0,118 0,236 0,577 O
0,068 0,048 0,048 0,118 0,236 0,577 0,577
5.20.4. Karakteristik Polinom
8 6 5 4

P(X) = X-1,65811 X -0,86893 X

4,41207 X2-5,78665 X~8,58625

0,068
0,048
0,048
0,118

0,236
0,577

0,577

3

-2,49818 X'-2,59858 X"~
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5.20.5. Polinomun K&kleri

X(1) — -0,11171333- - 1,180090 i
X(2) = -0,11171333 + 1,180090 i
x{3) = 0,79685589 - 0,9724562 i
X(4) = 0,79685589 + 0,9724562 i

X(5) = -0,90532112 - 0,7065131

-

X(6) = -0,90532112 + 0,7065131 1
X(7) = -1,5060921

X(8) = 1,9464493

5.20.6. CR-Indisi

3,5401l611

5.20.7. O'nci (X°) Mertebe fndisi

X0 = (3)" Y2 (2) V2 0y Y2 6y Y24 (6) T/ 2 (3T 2 (172 ()12

x® = 0,577 + 0,707 + 0,5 + 0,408 + 0,408 + 0,577 + 1 + 1

x° = 5,177

5.20.8. Randic (X1) tndisi

-1/2 -1/2 1/2

xt = 3.2 V26 Y2 46072 (46 T 24 (6.3) T 24 (321 T 2

(3.1)"1/2

X" =0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,236 + 0,577 + 0,577

X" = 2,494
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5.21. POLI N-BUTIL ARRILAT

5.21.1. Yapisal Formiil

-(CHZ - CH)~-
O=C~-0 - CH2 - CH2 - CH2 - CH3
5.21.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
2 1
2 3
3 4 5. 6. 7 8 9
o O ‘o) O ‘o) Q lo)
6 4 6 2 2 2 1
5.21.3. Topolojik Matris
0 0,408 0,118 0,288 0,118 0,083 0,059 0,042 0,042
0,408 0 0,083 0,204 0,083 0,059 0,042 0,029 0,029
0,118 0,083 ©0 0,204 0,083 0,059 0,042 0,029 0,029
0,288 0,204 0,204 O 0,204 0,144 0,102 0,072 0,072
A= 0,118 0,083 0,083 0,204 0O 0,288 0,204 0,144 0,144
0,083 0,059 0,059 0,144 0,288 0 0,5 0,354 0,354
0,059 0,042 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,5 0,5
0,042 0,029 0,029 0,072 0,144 0,354 0,5 0 0,707
0,042 0,029 0,022 0,072 0,144 0,354 0,5 0,707 o0
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5.21.4. Karakteristik Polinom

7 6 5 4

P(X) = X9-2,15854 X"-1,38741 X"-4,33892 X7-5,43933 X -

3

10,41527 X7-16,10597 X2—27,47744 X —-44,78156

5.21.5. Polinomun Kdkleri

X(1) = 0,12269882

1,409502 1
X(2) = 0,12269882 + 1,409502 i

X(3) =-0,79567257

1,122476 i
X(4) =-0,79567257 + 1,122476 i
X(5) =-1,5098998 - 0,2668973 i
X(6) =-1,5090990 + 0,2668973 i
X(7) = 1,0521119 - 0,056265 i
X(8) = 1,0521119 + 1,056265 i
X(9) = 2,2615212

5.21.6. @R-Indisi

4,3667450

5.21.7. O'nci (X°) Mertebe indisi

x° = (3)-l/2+(2)-l/2+(6)-l/2+(4)—l/2+(6)*l/2+(2)e1/2+(2)—l/2

(2)—1/2+(1)-l/2

x® = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

x° = 5,721
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5.21.8. Randic (x1) tndisi

1/2

o 3.2 Y20 3.7 2 4.6y 2 (4.6) "V 2 (6. 2) 2 (2.2) Y2,

(2.2) 720 2.1)71/2

X~ = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5+ 0,5 + 0,707

5.22. POLI SERONDER-BUTIL AKRILAT

5.22.1. Yapaisal Formiil

- (CH2 ) CH3

0=C-0-CH - CH2 = CH3

5.22.2. Hidrojensiz Yapaisal Grafik

DO N

N O W
w» b—0
- w
o ow
N =
o—————0
N O
o



5.22.3. Topolojik Matris
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0,408

0,118

0,288

A=10,118

0,068

0,068

0,048

0,048

0,408

0

0,083

0,204

0,083

0,048

0,048

0,034

0,034

0,118

0,083

0,204

0,083

0,048

0,048

0,034

0,034

0,288

0,204

0,204

0,204

0,118

0,118

0,083

0,083

5.22.4. Karakteristik Polinom

0,118

0,083

0,083

0,204

0,236

0,236

0,166

0,166

peX) _ x°-2,15723 X

7

6

-1,39387 X ' -4,36773 X

0,068
0,048
0,048
0,118

0,236

0,577

0,408

0,408

5

16,41750 X%-28,13638 X-46,04424

5.22.5. Polinomun Kdkleri

X(1) =
X(2) =
X(3) =
X(4) =
X(5) <
X(6) =
X(7) =
X(8) =

X(9) =

0,1231640L -~ 1,414310 i

0,12316401 + 1,414310 1

1,0558019 ~ 1,059941 i

1,0558019 + 1,059941 i

-1,5133347 - 0,2701471 1

-1,5133347 + 0,2701471 1

-0,79831497 - 1,126659 i

-0,79831497 + 1,126659 i

2,2653674

0,068
0,048
0,048
0,118
0,236

0,577

0,408

0,408

0,048
0,034
0,034
0,083
0,166
0,408

0,408

0,707

0,048

0,034

0,034

0,083

0,166

0,408

0,408

0,707

-5,49871 x*-10,57518 x°-
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5.22.6. CR-Indisi

4,6232992

5.22.7. 0'nci (Mertebe) Indisi

%© (3)-1/2*(2)_1/2*(6)_1/2+(4)-1/2+(6)—1/2+(3)-1/2+(l)-l/2+

(2)—1/2+(1)-l/2

x® = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,577 + 1 + 0,707 + 1

x° = 5,884

5.22.8. Randic (X1 Indisi

-1/2 1/2

xl = 3.2 Y20 3.0y Y2 (4.6) V24 (4.6) " %4 (6. 3)

+(3.1) %+
(3.2) Y24 (2.1)71/2
x1 — 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + @,236 + 0,577 + 0,408 + 0,707
x1 = 3,032

5.23, POLI IzO-BUTIL AKRILAT

5.23.1. Yapisal Formil

—QCHZCH ) -

0=C-0-CH, - CH - CH

2 3

CH3
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5.23.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1
2 3
3 4 5 6. . Y A 8
o= > o o o’ o)
6 4 6 2 3 1
9
1
5.23.3. Topolojik Matris
0 0,408 0,118 0,288 2,118 0,083 0,048 0,048 0,048
0,408 0 0,083 0,204 0,083w 0,059 0,034 0,034 0,034
0,118 0,083 0 0,204 0,083 0,059 0,034 0,034 0,034
0,288 0,204 0,204 O 0,204 0,144 0,083 0,083 0,083
0,118 0,083 0,083 0,204 O 0,288 0,166 0,166 0,166
A ==
0,083 0,059 0,059 0,144 0,288 0O 0,408 0,408 0,408
0,048 0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 O 0,577 0,577
0,048 0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 0,577 O 0,577
0,048 0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 0,577 0,577 O

5.23.4. Karakteristik Polinom

P(X) = X°-2,15566 X'-1,47283 x0-4,39721 x°-5,78704 x%-10,90134 X3~

2

17,34051 X*-29,64530 X-49,14510
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5.23.5. Polinomun Kokleri

X(1) = 0,12360200 - 1,424514 i

X(2) = 0,12360200 + 1,424514 i

X(3) = 1,0631166 - 1,067748 i
X(4) = 1,0631166 + 1,067748 i
X(5) = -1,5199096 - 0,2961799 i
X(6) = -1,5199096 + 0,2961799 i

X(7) = -0,80603389 - 1,135018 i
X(8) = -0,80603389 + 1,135018 i

X(9) = 2,2784498

5.23.6. CR-Indisi

4,6518870

5.23.7. O0'nci (%X%) Mertebe Indisi

X = (3) 124 2y~ V2, 6y Y2 4y 20 ()T 24 0y T2 3y 1/2,
(1)~1/2, 1,172
x° = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,577 + L+ 1

x° = 5,884
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5.23.8. Randic (x1) tndisi

1/2

xt = 3.2y V2% 5.0V 2 46y 2 (460" 20 (6.2 2

(2.3 Y2, 5.7 V2 (3.1y71/2
x1 — 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 « 0,408 + 0,577 + 0,577

xl = 2,952

5.24, POLI TERSIYER-BUTIL ARRILAT

5.24.1 Yapisal Formiil

- (CH2 - TH) - CH
I
0=C-0 - T - CH3

CH

3

3

5.24.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 L 7

2 3

3 4 5 6} ... . . 9

o= —— = 6] O— Q QO

6 4 6 4 1
8
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5.24.3. Topolojik Matris

0 0,408 0,118 0,288 0,118 0,059 0,059 0,059 0,059
0,408 O 0,083 0,204 0,083 0,042 0,042 0,042 0,042
0,118 0,083 O 0,204 0,083 0,042 0,042 0,042 0,042.
0,288 0,204 0,204 O 0,204 0,102 0,102 0,102 0,102
0,118 0,083 0,083 0,204 O 0,204 0,204 0,204 0,204
A={0,059 0,042 0,042 0,102 0,204 O 0,5 0,5 0,5
0,059 0,042 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,5 0,5
0,059 0,042 0,042 0,102 0,204 0,5 0,5 0 0,5
0,059 0,042 0,042 0,102 0,204 0,5 0,5 0,5 0

5.24.4. Karakteristik Polinom

9 7 6

-2,18389 X’-1,59411 X 5

3

P(X) =X -4,62586 X7-6,41175 X4-12,10182 X7=-

19,90660 X2—34,60704 X-58,84956

5.24.5. Polinomun K&kleri

X(l) = 0,12575150 - 1,4554289 i
X(2) = 0,12575150 + 1,4554289 i

X(3) = 1,0851471 1,090358 i
X(4) = 1,0851471 + 1,090358 i

X(5) =—-1,5439744

0,3238985 i

X(6) =-1,5439744 + 0,3238985 i
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X(7) = ~-0,82464908 - 1,159859 i
X(8) = ~-0,82464908 + 1,159859 i
X(9) = 2,3154498

5.24.6. CR-Indisi

4,7372470

5.24.7. O0'nci (X°) Mertebe Indisi

° L )Y ()% 6y Y 2 () TV 20 (6) TV 20 ()T 20 (1) T2
(1) "2 (1)"1/2
x°® = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,5 + 1L + 1 + 1

x° = 6,1

5.24.8. Randic (X') Indisi

1/2

- . V2oV 4607V 20 (a.6) "V E 6.0y 20 (41" 2

(4.1)" /2, (4.1)"1/2

X~ = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,204 + 0,5 + 0,5 + 0,5



5.25. POLI 2-METIL~BUTIiL ARRILAT

5.25.1. Yapaisal Formil

=118~

£

0,408
0,118
0,288
0,118
0,083
0,048
0,034

0,034

-(CHZ - CH) -
O0=¢C -0 - CH2 - CH ~ CH2 - CH3
CH3
5.2.5.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1
2 3
3 4 5 6. 7 8 9
O > o~ o lo} —0 0
6 4 6 2 3 1

10

1

5.25.3. Topolojik Matris

0,408 0,118 10,288 0,118 0,083 0,048 ' 0,034 0,033
0 0,083 0,204 0,083 0,059 0,034 0,024 0,024
0,083 0 0,204 0,083 0,059 0,034 0,024 0,024
0,204 0,204 O 0,204 0,144 0,083 0,059 0,059
0,083 0,083 0,204 O 0,288 0,166 0,118 0,118
0,059 0,059 0,144 0,288 0,408 0,288 0,288
0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 O 0,408 0,408
0,024 0,024 0,059 0,118 0,288 0,408 O 0,707
0,024 0,024 0,059 0,118 0,288 0,408 0,707 O
0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 0,577 0,408 0,408

0,048

0,048
0,034
0,034
0,083
0,166
0,408
0,577
0,408

0,408
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5.25.4. Karakteristik Polinom

p(x) = x+%-2,65530 x8-2,08876 x'-6,81676 X°-10,22930 X°-

3 2

4 -73,94139 X"-137,94780 X-260,26930

21,46192 X"-38,55288 X

5.25.5. Polinomun Kdkleri

X(1l) = 0,37974606 - 1,598244 i
X(2) = 0,37974606 + 1,598244 i

X(3) = -0,61468688 - 1,47774 i

X(4) = -0,61468688 + 1,47774 i

X(5) = -1,4040017 - 0,7978572 1
X(6) = -1,4040017 + 0,7878572 i
X(7) = -1,8992005

X(8) = 1,3078905 - 1,121333 1

X(9) = 1,3078905 + 1,121333 i
X(1l0)= 2,5613044

5.25.6. CR-Indisi

5,9365775

5.25.7. O'nca (Xo) Mertebe Indisi

X0 - (3)-1/2+(2)-l/2+(6)—l/2(4)-l/2+(6)—l/2+(2)—l/2+(3)~l/2+
(2)"1/24 (1) /2, (1)"1/2

x® = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,577 +0,707 +1+1

x° = 6,591
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5.25.8. Randic (X1) tndisi

x = 3.2y Y20 3.7V 20 (4.6) " 20 (46) " 24 (6.2) "1/ 2,

2.3 Y20 3.y V2 (2. 1)V 23,1y 12
x1 _ 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,288 + 0,408 + 0,408 + 0,707 + 0,577-0,204

x1 = 3,492

5.26. POLI 3-METIL-BUTIL ARRILAT

5.26.1. Yapisal Formiil

- (CH2 . C S
O=C-0 - CH3 = CH2 - CH - CH3
CH3
5.26.2 Hidrojensiz Yapisal Grafik
2 1
2 3
3 4 5 6 7 9
o e} o o}
6 4 6 2 2
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5.26.3. Topolojik Matris

0 0,408 0,118 0,288 0,118 0,083 0,059 0,034 0,034 0,034
0,408 0 0,083 0,204 0,08 0,059 0,042 0,024 0,024 0,024
0,118 0,083 O 0,204 0,083 0,059 0,042 0,024 0,024 0,024
0,288 0,204 0,204 O 0,204 0,144 0,102 0,059 0,059 0,059
0,118 0,083 0,083 0,204 O 0,288 0,204 0,118 0,118 0,118
0,083 0,059 0,059 0,144 0,288 @ a,5 0,288 0,288 0,288
0,059 0,042 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,408 0,408 0,408

0,034 0,024 0,024 0,059 0,118 0,288 0,408 O 0,577 0,577

0,034 0,024 0,024 0,059 0,118 0,288 0,408 0,577 O 0,577

0,034 0,024 0,024 0,059 0,118 0,288 0,408 0,577 0,577 0

5.26.4. Rarakteristik Polinom

10 8 7 6 5

P(X) = X7-2,65548 X"-2,12998 X'- 6,81928 X - 10,39556 X -

4 3

21,61512 X°-39,13073 X" -74,90469 X2-14O,218ﬁﬁ X=-

264,73140

5.26.5. Polinomun K8kleri

X(1) = 0,38014147 - 1,600971 i
X(2) = 0,38014147 + 1,600971 i
X(3) =0,61636361 - 1,480207 i

X(4) =0,61636361 + 1,480207 i
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X(5) = -1,4091785 0,8008363 i
X(6) = -1,4091785 + 0,8008363 i

X(7) = -1,8947899

X(8) = 1,3099366 1,123278 i
X(9) = 1,3099366 + 1,123278 i

X(10)= 2,5657181

5.26.6. CR-Indisi

5,9458742

5.26.7. 0'nci (X°) Mertebe Indisi

xC = (3) Y2, o) V2 6y 2 4y 20 (6) 142 (2) "1/ 240 () T2
(3) "/ 24 (1) "1/ 24 (1) "1/2

x° = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,577 + L + 1

x® = 6,591

5.26.8. Randic (X') Indisi

1/2

xl = 3.2) Y2, 3.0y Y2 4.6y 2% (4.6) " 20 (6.2) 24 2.2y "L/2,

£ 2.3 Y2 3.1y V23,712
X~ = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5 + 0,408 + 0,577 + 0,577

= 3,454
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5.27. POLI 2-ETIL-BUTIL ARRILAT

5.27.1. Yapisal Formiil

- (CH2 - CH) -
O=C-O-CH2~CH-CH2—CH3
5.27.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1

2 3

3 4 5 6 7 8.

6 4 6 2 3 2

10 11
2 1



5.27.3. Topolojik Matris

0.

0,408

0,118

0,288

0,118

0,083

0,048

0,034

0,034

0,034

0,034

5.27.4.

P(X) =X

5.27.5.

0,408
0

0,083
0,204
0,083
0,059
0,034
0,024
0,024
0,024

0,024

0,118

0,083

0,204

0,083

0,059

0,034

0,024

0,024

0,024

0,024

0,288

0,204

0,204

0,204

0,144

0,083

0,059

0,059

0,059

0,059

0,118

0,083

0,083

0,204

0,288

0,166

0,118

0,118

0,118

0,118
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0,083

0,059

0,059

0,144

0,288

0,408

0,288

0,288

0,288

0,288

Karakteristik Polinom

11

9

8

0,048

0,034

0,034

0,083

0,166

0,408

0,408

0,408

0,408

0,408

0,034

0,024

0,024

0,059

0,118

0,288

0,408

0,707

0,288

0,288

7

0,034
0,024
0,024
0,059
0,118
0,288
0,408

0,707

0,288

0,288

0,034

0,024

0,024

0,059

0 ,118

0,288

0,408

0,288

0,288

0,707

6

-3,15378 X°-2,70199 X"-9,64308 X' -15,80967 X -

36,22646 X°-71,14227 X

4

0,034

0,024

0,024

0,059

0,118

0,288

0,408

0,288

0,288

0,707

-149,04720 X3-303,92970 X2-

626,54240 X - 1286,02400

Polinomun K8kleri

X(1)
X(2)
X(3)

= 0,63288965 - 1,714827 i

= 0,63288965 + 1,714827 i

= 1,526885 - 1,145913 i
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X£4) = 1,526885 + 1,145913 i

X(5) = -1,2656169 - 1,235264 i
X(6) = -1,2656169 + 1,235264 1
X(7) = -0,38043459 - 1,741808 i

X(8) = -0,38043459 + 1,741808 i
X(9) =-1,9161130 - 0,3406092 1i-
X(10)= -1,9161130 + 0,3406092 i

X(11)= 2,8047726

5.27.6. CR-Indisi

7,1243219

5.27.7. 0'nci (X°) Mertebe tndisi

x° = ()72 @)V 26T 2 ) T 2060 T 20(2) T 2 30 T2
()M 2 1)V 24 (3L 2 1)1/

x° = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,577 + 0,707 + 1 + 0,707 + 1

x° = 7,298

5.27.8. Randic (Xl) Indisi

1/2

xL = 3.7 Y2 3.7V 20 4.6y 2% (4.6) " 20 6.2) T 24 (2.3) "2,

(3.2) 7120 (2.1)" V2 (3.2)7 2 (2. 1y71/2

Xl = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,408 + 0,408 + 0,707 + 0,408 +0,70°

1

X = 4’03
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5.28, POLI 3-PENTIL AKRILAT

5.28.1. Yapisal Formiil

CH,
- (cH, - CcH) - |

CH

0
O=C-0-CH

!

i

CH3

5.28.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 S K:
2 3 ]
02
4 6
3 5 3 )
6 4 6
9
o]
2
10
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5.28.3. Topolojik Matris

0 0,408 0,118 0,288 0,118 0,068 0,048 0,048 0,048 0,048
0,408 0 0,083 0,204 0,083 0,048 0,034 0,034 0,034 0,034
0,118 0,083 0O 0,204 0,083 0,048 0,034 0,034 0,034 0,034
0,288 0,204 0,204 O 0,204 0,118 0,083 0,083 0,083 0,083
0,118 0,083 0,083 0,204 O 0,236 0,166 0,166 0,166 0,166
0,068 0,048 0,048 0,118 0,236 O 0,408 0,408 0,408 0,408
0,048 0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 0 0,707 0,288 0,288
0,048 0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 0,707 O 0,288 0,288
0,048 0,034 0,034 0,083 0,166 0,408 0,288 0,288 O 0,707

0,048 0,034 0,034 0,083 0,66 0,408 0,288 0,288 0,707 O

5.28.4. Karakteristik Polinocm

p(x) = x0-2,65520 x5-1,91637 X'~6,64470 x°-9,37660 X°-19,98842 X*-

3

34,71611 X°-66,15430 X2-120,85120 X -224,89790

5.28.5. Polinomun Kékleri

X{(1) = 0,37499172 - 1,573956 i
X(2) = 0,37499172 + 1,573956 i
X(3) = -0,60335883 - 1,454919 i
X(4) = ~-0,60335883 + 1,454919 i

X(5) = -1,3751916 - 0,7777127 i
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X(6) = -1,3751916 + 0,7777127 i
X(7) = -1,9026677

X(8) = 1,2888743 -~ 1,103865 i
X{9y = 1,2888743 + 1,103865 i
X(10)= 2,5320365

5.28.6. CR-Indisi

5,8597685

5.28.7. 0'nci (X°)Mertebe Indisi

X0 = (3) Y2 ()72, (5)" 124y 2 ()12 (3) "L/ 2, (5712,

(1) "/ 24 (27124 (1y"1/2

x° = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,577 + 0,707 + 1L + 0,707 + 1

x° = 6,591

5.28.8. Randic (X1) tndisi

-1/2 -1/2 1/2

xt = (3.2) Y24 (3.4 +(4.6) F(4.6) Y20 (6.3)" 23,0712,
2.1) Y 24(3.2)" 24 (5.1)" 12
x1 — 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,236 + 0,408 + 0,707 + 0,408 + 0,707

xt = 3,57
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5.29. POLI 2-METIL-PENTIL AKRILAT

5.29.1l. Yapisal Formiil

5.29.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

- (CH2 - CH) -

0= C - O-CH

2

CH

- CH - CH

9 ~ CH

5.29

0,408
0,118
0,288
0,118
0,083
0,048
0,034
0%024
0,024
0,048

NON

W

O W

)
Lo (8]

- CH,

2

o ®

3

o

N OO

.3. Topolojik Matris

0,408
0

0,083
0,204
0,083
0,059
0,034
0,024
0,017
0,017
0,034

0,118
0,083
0

0,204
0,083
0,059
0,034
0,024
0,017
0,017
0,034

0,288
0,204
0,204
0

0,204
0,144
0,083
0,059
0,042
0,042
0,083

0,118
0,083
0,083
0,204
0

0,288
0,166
0,118
0,083
0,083
0,166

0,083
0,059
0,059
0,144
0,288

0,408
0,288
0,204
0,204
0,408

0,048
0,034
0,034
0,083
0,166
0,408

0,408
0,288
0,288
0,577

0,034
0,024
0,024
0,059
0,118
0,288
0,408

0,5
0,5
0,408

N QO

0,024
0,017
0,017
0,042
0,083
0,204
0,288
0,5

0,707
0,288

0,024
0,017
0,017
0,042
0,083
0,204
0,288
0,5

0,707

0,288

0,048
0,034
0,034
0,083
0,166
0,408
0,577
0,408
0,288
0,288
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5.29.4. Rarakteristik Polinom

11 9 8 7 6

P(X) = X"7-3,15434 X*-2,74808 X -9,61893 X'-15,96610 X"~

36,23296 X°-71,49702 X3-149,29410 x3-304,73240 X°-

627,48530 X -1287,77700

5.29.5. Polinomun Kokleri

X(l1) = 0,63265162 - 1,714798 i
X(2) = 0,63265162 + 1,714798 i

X(3) = 1,5266303

1,145813 i
X(4) = 1,5266303 + 1,145813 i
X(5) = -1,2670667

1,235348 i

X(6) = -1,2670667 + 1,235348 i

X(7) = -1,9148092 - 0,3464446 i
X(8) = -1,9148092 + 0,3464446 i
X(9) = -0,38089062 - 1,741707 i
X(10)= -0,38089062 + 1,741707 i
X(1l)= 2,8069693

5.29.6. CR-Indisi

7,1255331
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5.29.7. 0'nc1i (X9) Mertebe fndisi

x° = (3) "2 (2) V24 (6) "M 2 (4) TV 24 (6) TV 2 (2) TV 24 (3) 7L/ 2

(2) ™Y 24 (2) 7241y "2 (1)7L/?

o

X" = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,577 + 0,707 + 0,707+1+1

x° = 7,298

5.29.8. Randic (Xl) Indisi

1/2

%t = 3.2) V2% 3,47 % (4.6) "V 20 (a.6) " %0 (6. 2) T 24 (2.3) "%

(3.2) Y2 2.2)7 24 (2. 1) V2 (3.1)"1/2

X" = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,408 +0,408 + 0,5 + 0,707 +0,577

5.30. POLI 4-METIL-2 PENTIL ARKRILAT

5.30.1. Yapisal Formiil

- (CHZ - CH) -~ cH
' 3
0 =C - 0-CH
CH2
CH _ CI-I3
CH

3



5.30.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
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N ON

A O

o]

[u>
o oW

5.30.3. Topolojik Matris

0
0,408
0,118
0,288
0,118
Q,068
0,068

0,048

10,028

0,028

0,028

0,408
0

0,083
0,204
0,083
0,048
0,048
0,034
0,019
0,019

0,010

0,118
0,083
0

0,204
0,083
0,048
0,048
0,034
0,019
0,019

0,019

0,288
0,204
0,204
0

0,204
0,118
0,118
0,083
0,048
0,048

0,048

0,118
0,083
0,083
0,204
0

0,236
0,236
0,166
0,096
0,096

0,096

O
[VS o))

N~ ca

Wi

0,068
0,048
0,048
0,118
0,204

0,577
0,408
0,236
0,236

0,236

0,068
0,048
0,048
0,118
0,236
0,577

0,408
0,236
0,236

0,236

0,048
0,034
0,034
0,083
0,166
0,408

0,408

0,408
0,408

0,408

0,028
0,019
0,019
0,048
0,096
0,236
0,236

0,408

0,577
0,577

0,028
0,019
0,019
0,048
0,096
0,236
0,236
0,408

0,577

0,577

0,028
0,019
0,019
0,048
0,096
0,236
0,236
0,408
0,577

0,577
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5.30.4. Karakteristik Polinom

11 9

P(X)= X=2,77669 X°~9,59623 x8-16,07937 X'-36,27848 x°-

71,89205 X°-149,91290 X*-306,48790 X3-631,19520 X*-

1296,46600

5.30.5. Polinomun Kd&kleri

'—l-

X(1) = 0,63292893 - 1,715847
X(2) = 0,63292093 + 1,715847 i

X (3 = -1,9143997 - 0,3513478 i
X(4) = -1,9143997 + 0,3513478 i
X(5) = 1,5274847 - 1,146541 i
X(6) = 1,5274847 + 1,146541 i
X(7) = -0,38137894 - 1,742746 i
X(8) = -0,38137894 + 1,742746 i
X(9) = -1,2687660 - 1,236347 i
X(10)= -1,2687660 + 1,236347 i

X(1l1)= 2,8082779

5.30.6. CR-Indisi

7,1290892
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5.30.7. 0'nc1 (X°)Mertebe tndisi

x° = (3)‘1/21'(2)-1/21-(6)_1/2-!-(4)-1/21-(6)-1/24-(3)-1/21-(1)‘1/21-

(2) Y24 (3) 7V 24 (1) V2 (1)1/2

x%= 0,577 - 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,577 + 1 + 0,707 + 0,577 + 1 + 1

x° = 7,461

5.30.8. Randic (XY) fndisi

1/2

L +

xt = . V2. Y2 ey Y2 a6y Y 2% 6.2 3.
3.2) V202,32 3.1y 2 (5.1)71/2

Xl = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,236 + 0,577 + 0,408 + 0,408 +

0,577 + 0,577

xt = 3,887

5.31. POLI N-REKZIL AKRILAT

5.31.1. Yapisal Formiil

-(CHz..TH)_
0=C-0-Ch - CH, -G, -, - CH, -G



-135-

5.31.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
2 1
2 e
3 4 5 6 7 8 9 10 11
O=—————uo0 o O o o o 0 o
6 4 6 2 2 2 2 2 1
5.31.3. Topolojik Matris
0 0,408 0,118 0,288 0,118 0,083 0,059 0,042 0,029 0,021 0,0212
0,408 0 0,083 0,204 0,08 0,059 0,042 0,029 0,021 0,015 0,015
0,118 0,083 0 0,204 0,083 0,059 0,042 0,029 0,021 0,015 0,015
0,288 0,204 0,204 O 0,204 0,144 0,102 0,072 0,051 0,036 0,036
0,118 0,083 0,083 0,204 O 0,288 0,204 0,144 0,102 0,072 0,072
0,083 0,059 0,059 0,144 0,288 O 0,5 0,354 0,25 0,177 0,177
0,059 0,042 0,042 0,102 0,204 0,5 0 0,5 0,354 0,25 0,25
0,042 0,029 0,029 0,072 0,144 0,354 0,5 0 0,5 0,354 0,354
0,029 0,021 0,021 0,051 0,102 0,25 0,354 0,5 0 0,5 0,5
0,021 0,015 0,015 0,036 0,072 0,177 0,25 0,354 0,5 0 0,707 |
0,021 0,015 0,015 0,036 0,072 0,177 0,25 0,354 0,5 0,707 0
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5.31.4. Karakteristik Polinom

11

9

8

7

6

P(X) = X"7-3,15944 X -2,70242 X -9,53087 X -15,60454 X"~

35,34802 X5-69,13407 X4-l43,57530 X

595,36440 X-1213,70200

5.31.5. Polinomun K&kleri

X(1) =
X(2) =
X(3) =
X(4) =
X(5) =
X(6) =
X(7) =
X(8) =
X(9) =
X(103=
X(1ll)=

1,5178878

1,5178878
-0,3785824
-0,3785824
-1,2593622
-1,2593622
-1,9079074

-1,9079074

4

1,138977 i
1,138977 i
1,731636 i
1,731636 1
1,227224 i
1,227224 1
0,3380432 i

0,3380432 i

0,62914153 - 1,704996 i

0,62914153 + 1,704996 i

2,7976454

5.31.6. CR-Indisi

7,0917041

3_290,98350 x°-
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5.31.7. 0'ncy (X®) Mertebe tndisi

x° = (3) Y202y 20 (6) " 24 ()Y 24 (6) Y 24 (2) " 24 (2) "2

(2) "1/ 24 (2) 71/ (2)"1/24 (1) 71/2

o

x° = 0,577+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 +
0,707 + 1
x° = 7,135

5.31.8. Randic (XT) fndisi

x = 3.2 Y2 .0 Y2 4.6) TV 2 (ae6) T 2506.2) T 20 2.2y
(2.2) 22,2y 2 2.2y 2 (2.1 L/2
x1 — 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,54 0,5 + 0,5 + 0,5 + 0,707
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5.32 POLI 2-ETIL-BEKZIL ARRILAT

5.32.1. Yapisal Formiil

- (CH2 - CH) -

0=C-0-CH, -CH, - CH, - CH

2 2 2 - CH, - CH

2 2

CH_, - CH

5.32.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1
2 3
3 4 5 6. 7 . 8 9 .10 . 11
Q—==0 O O~ O O Q O O
6 4 6 2 3 2 2 2 1
12 13
1
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5.32.4. Karakteristik Polinam

13 11

P(X) = X77-4,15455 X

7

78,24370 X' -174,81300 X -413,15110 X

2226,04900 X

27982,42000

-4,04922 X

3

10

6

-5172,73600 X

5.32.5. Polinomun Kdkleri

X(l)= 0,12117262 - 2,079900 i

X(2)= 0,12117262 4 2,079900 i

X(3)= -0,28099932
X(4)= -3,3168023

X(5)= -2,0635304 - 1,481601 1

X(6)= -2,0635304 + 1,481601 i

X(7)= -0,82757842 - 1,928180 i

X(8)= -0,82757842 + 1,928180 i

X(9)= 1,8599743
X(18)= 1,8599743
X(1l1)= 1,0919014
X(12)= 1,0919014
X(13)= 3,2116449

5.32.6. CR-~Indisi

9,3575102

+

4

1,150902 i
1,150902 1
1,805650 1
1,805650 1

2

9 8

-16,24290 X" -30,41604 X -

5_955,01000 x%-

-12033,40000 X-
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5.32.7. 0%nci (X°) Mertebe Indisi

xC = (3) Y2 () Y26y 2 (42 () T2 5y 2, 3y 172,

(2) Y24 (2) 124 (2) 120 (1) 1240 (2) "L/ 2, () TY/2

x° = 0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,577 + 0,707 +

0,707 + 0,707 + 1 + 0,707 + 1

X~ =8,712

5.32.8. Randic (X') Indisi

1/2

1 = 3. Y260 Y 2% 4.6 7Y 2% (4.6) T %0 (6.2) T 20 (2.3) "2,

(3.2)" Y20 0 1) Y20 5 0) Y42 0.0y 20 5 0y "1 2 (5 1) T2

X" =0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,408 + 0,408 +

0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,5 + 0,707

X = 5]03
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5.33. POLI N-HEPTIL ARRILAT

5.33.1. Yapisal Formiil

- (CH2 - CH) -
0=¢C-0 - CI-I2 - CHZ- CH2 - CH2 - CH2 - CH2 - CH
5.33.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik
2 1
2 3
3 4 5 6 7 8. 9 10 11 12
o’ O (o} o} O O O———0 -0 0
6 4 6 2 2 2 2 2 2 1
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0

LOg'0

pSE’ 0
gz'o
EAASK:
gz1’'0
150’0
970’0
110’0
110’0

GT0'0

LLt’o

81’0

160’0
920’0
110°0
1100

%T0’'0

LLT’0

zZLo’o

9€0‘0

ST10‘0

G10‘0

120’0

#S€’'0
yselo

6’0

T20‘0
1200

6200

LLT'O
LLT'O

6z'0
pse'o

‘o

160'0
160’0
zLo’o
zot’o
v02'0
voc’'o

ggc’o

yoz’o
£80°'0
£80'0

8TT’0

920’0
9z0'0
9€0’0
1500
ZLO'0
zot’o
2 A1)

AVARY

vo0c’o
voc'o

88z'0

1100
110’0
GT0’0
120’0
620’0
Zvo’o
650’0
£80'0
v0z2’o

0
£80°'0

8110

110‘0
T10'0
610’0
120’0
620’0
Zvo’o
650’0
€800
v0Z'0
£80°0

0

0% ‘0

S10‘0
ST0'0
1200
620'0
Zvo’o
66070
£80°0
gIT‘0
88z’ 0
8110

80% ‘0

stxyen yrlfotodog *g£°€€°G
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5.33.4. KRarakteristik Polinom

P(X) = X'2-3,66859 x10-3,41400 x?-12,77806 x5-22,70942 x’-

54,93948 x°-116,00440 X°-258,50820 X*-563,99630 Xx°-

1240,28100 X2-27l9,54100 X =-5969,32000

5.33.5. Polinomun K8kleri

X(1) = -0,12996080 - 1,934302 i
X(2) = -0,12996080 + 1,934302 i
X(3) =-1,0727976 - 1,586729 i

X(4) = -1,0727976 + 1,586729 i

X(5% = -2,2146813

X(6) = -1,7875009 - 0,8104089 i
X(7) = -1,7875009 + 0,8104089 i
X(8) = 0,87040890 - 1,783879 i
X(9) = 0,87040890 + 1,783879 i
X(10)= 1,7164810 - 1,147582 1

X(1l)= 1,7164810 + 1,147582 i

X(12)= 3,0214202

5.33.6. CR-Indisi

8,1952000



-145-

5.33.7. 0lnc: (X°) Mertebe fndisi

° L (3) Y25y 2 (6)" V2 ()2 (6) T2 (2) " 24 (0)"1/24

(2) Y24 (2) V24 (2) 7124 ()T 20 (1) "L/2

x° = 0,577 + @,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,707 + 0,707 + 0,707 +
0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

x° = 7,842

5.33.8. Randic (x1) tndisi

1/2

x = 3.2) 2% 3.4y 2% (4.6) " 2% (a.6) T 24 6.2) TV 24 (2.2) T2

(2.2) Y2 2.7V 2% (2.2) "2 (2. 2) 72 2.1y "1/2

Xl = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 + 0,5+ 0,5 + 0,5 +

0,5+ 0,5 + 0,707

x1 = 4.599
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5.34, POLI 2-HEPTIiL AXRILAT

5.34.1. Yapisal Formil

‘(CHZ - CH) - CH3

0=C-0-CH

5.34.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1 7

o O Ol

2 3

3 4 5. 6

o} g © 03
8
2
9
2
10
2

0——0————e Q- O——0
e N
N o



-147-

22 %K0]
2 ARK
650’0
620’0
€100
€100

LT0'0

620’0
€10°0
€100

L10'0

vs€e’‘0

AUANY

voz’o

€800

Zvo’‘o

LT0'0

LT0'0

vzo‘o

yGE'0

ySE'O

gge’o
882’0
gIt’o
6G0'0
¥20’0
AV

yE0‘0

sz'0

Gz'0

80% ' 0
gov’o
997’0
£80°0
ve0’o
8v0’0

8y 0‘0

vvT'0
v¥1’'0
voz'o
88z’ 0

80v ‘0

LLs’o
9gz’o
gIT‘o0

gv0’'0

8900

v’ 0
vvT1‘0
v0z'o
882’0
80v'0

LLG'D

9¢2'0
BIT'0
8%v0'0
8v0’'0

8900

6G0'0
650’0
€80'0
8TT1‘0
991’0
9€z’'0

9€Z'0

y0z’0
£80'0
£80°'0

8110

620’0
620’0
Zvo’'o
650’0
€80’0
8TT’0
8TT‘0

voz’o

voc'o
702’0

88’0

€T0'0
€T0'0
L10'0
¥20'0
vE0'0
8y0'0
8%0’'0
£80'0
voz'o

0
€80'0

811’0

£10'0
€100
LT0'0
vzo'o
v€0’'0
8v0'0
8¥0'0
€80'0
voz'o
£80’'0

0

gov‘0

LT0'0
LT0'0
¥20'0
vEO’O
8%0'0
890’0
8900
811’0
88z’'o0
8TT'0

8ot ’'0

staley ytlofodor "€°vE€°G




-148-

5.34.4. Rarakteristik Polinom

P(X) = Xlz

_3’

53,76181 X

1191,41900 X

65767 x0

6

2

-3,35773 x°-12,63796 X8

-112,82410 X

5.250,54890 X

4

-2600,88600 X-5684,26500

5.34.5. Polinomun Kdkleri

X(1)
X(2)
X (3)
X(4)
X(5)
X(6)
X(7)
X(8)
X(9)

X (10

)=

X(11)=

X(12

)=

-0,12926312
-0,12926312
0,86690791
0,86690791

|

1-

+

1,926202 i
1,92602 i
1,776412 i

1,776412 i

-1,0679892 - 1,579857 i

-1,0679892
1,7094218
1,7094218

-1,7794555

-1,7794555

-2,2103317
3,0110879

5.34.6. _CR-Indisi

8,1637473

+

-+

1,579857 i
1,142663 1
1,142663 i
0,8051914 i
0,8051914 i

7

-22,24039 X' -

~544,04580 X3~
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5.34.7. 0'nc1 (X°) Mertebe Indisi

xC = (3) Y2 (2)7 V2 (6) V2 (a2 (6) T 20 (3) T 2 () "2

(2) 7124 (2) 724 (2) TV 24 (2) T2 (1) 12

x° =0,577 + 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,577 + 1L + 0,707 +
0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

x° = 8,005

5.34.8. Randic (X!) tndisi

¥ = 3.2 203,002 (4.6) V2% (a.6) Y 24 (6.3) TV 2% 3.y TV A

3.2) Y% 2.y V2 2.7V 2 2.2y 24 2.1y "2
xl = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,236 + 0,577 + 0,408 +

0,5+ 0,5 ¢+ 0,5 + 0,707

xl = 4,532
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5.35. POLI N-OKTIL AKRILAT

5.35.1. Yapisal Formil

- (CH2 - CH) -

0=C-0- CH2 - CH2 - CH2 - CH2 - CH2 - CHZ-CHZ-CH3

5.35.2. Hidrojensiz Yapisal Grafik

2 1

2

3 4 5 6 7 8 9 .10, .. 11. 12 13
o} O O————0 o o o) O O

6 4 6 2 2 2 2 2 2 2 1
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5.35.4. Karakkteristik Polinom

13 11 10 9 8

P(X) = X7-4,16014 X" 7-4,09283 X" -16,19475 X" -30,45231 X -

77,70287 X7-173,48810 x®-408,04530 X°-940,59800 X*-

3 2

2184,22200 X°~-5058,66500 X“-11726,70000 X-27175,47000

5.35.5. Polinomun Kdkleri

X(1) = 0,12054703 - 2,074771 i
X(2) = 0,12054703 + 2,074771 i
X(3) =1,0910218 - 1,823332 i
X(4) =1,0910218 + 1,823332 i

X(5) =-1,6405176

1,240586 i

X(6) =-1,6405176 + 1,240586 i

X(7) =-2,2153330 0,3473480 i
X(8) =-2,2153330 + 0,3473480 i
X(9) =-0,84697283 ~ 1,867700 i
X(10)=-0,84697283 + 1,867700 i
X(1l1l)= 1,8857771 - 1,138034 i
X(12)= 1,8857771 + 1,138034 1

X(13)= 3,2109550

5.35.6. CR-Indisi

9,4056347
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5.35.7. 0'nci (Xo) Mertebe Indisi

x© = (3)"L/24(2) "L/ 2 (6) "1/ 24 (4) "1/ 24 (6) "1/ 2 (2) "1/2 ()" 1/2,
(2) Y24 (2) " 24 (2) "2 (2) "V 24 (2) "L/ 24 (1) TL/2

x° = 0,577 4+ 0,707 + 0,408 + 0,5 + 0,408 + 0,767 + 0,707 +
0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 0,707 + 1

X® = 8,549

5.35.8. Randic (X1) Indisi

xl = 3.2)7Y20 3.0) Y2 (4.6) "2 (406) " 20 (6.2) T %1 (2.2) V2,

(2.2) Y20 2.2y M2 (5 0V 2 0.0y V2 (00T (2172

Xl = 0,408 + 0,288 + 0,204 + 0,204 + 0,288 +0,5 +0,5 + 0,5 +

0,5+ 0,5+ 0,5 + 0,707

xt = 5,099



VI.SONUCLAR VE TARTISMA

Incelenen polimerlerin Camsi-Gegis Temperetiirlerini en
dogru bigimde gdsteren badintinin bulunabilmesi igin, B&liim
V'de hesaplanmig olan CR, Sifirinci Mertebe ve Randic Indis-~
leri ile literatlirden (19) temin edilen deneysel T _ deJerle-
ri arasinda regresyon yapilmistir. Regresyon yapilirken poli-
merlerin diiz zincir geklinde ve dallanmis yapida olanlari ay-
ri1 gruplandirilmistir.

6.1. DUZ ZINCIiRLI POLIMETAXRILATLAR

Diz zincirli polimetakrilatlar igin Tg ve indis (I) ara-
sinda li¢ ayri grup badinti tiretilmigtir.

6.1.1. Birinci Mertebeden Badintilar

Dliz zincirli polimetakrilatlar icgin birinci mertebeden
asagida srralanmis olan {ig¢ ayri esitlik regresyon ySntemi ile
bulunmustur.

= + -
Tg AI+B (6-1)
L _ ar+s (6-2)
T

g

LnTg = AI+B (6-3)

Bu egitliklerde I, indisi; Tg, Camsi-Gegigs Temperatiirlinii;
A ve B ise sabit katsayilari géstermektedir.
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Regresyon N-FIT paket programi yardimi ile bilgisayarda
yvapilmigstir. Yukaridaki egitliklerle gdsterilen bagintilar,
her indis ig¢in ayri ayri bulunmug ve Tablo 6.2,3,4 de dzet-
lenmigtir. Deneysel veriler ve regresyon dogrulari da $ekil
6..,2,3,4,5,6,7,8,9 da gbsterilmigtir.

Regresyon sonug¢larina gd&re;

CR-Indisi igin en iyi dogrusal bagintinin:

L _ 1,814x10"%(CR) + 2,356x1073 (6-4)

T
g

Sifirinci Mertebe Indisi igin en iyi dodrusal bagintinin:

L 2,911x107%(x%) + 1,436x1073 (6-5) -

T
g

Randic Indisi igin en iyi dogrusal ba§intinin:

—T-l-— - 4,080x10 4 (x1) + 1,945x1073 (6-6)

g

oldudu saptanmigtir.

6.1.2. fkinci Mertebeden Bagintilar

Dliz zincirli polimetakrilatlar i¢in ikinci mertebeden
asagida siralanmig olan {i¢ ayri egitlik regresyon y&ntemi ile
bulunmustur.
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piZ ZINCIRLE POLIMETARKRILATLAR ICIN REGRESYON SEKILLERI
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300 :
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250 - .0
. e
200 - + - ,
o 9 8 12 16
3 = A(CR) +B
Sekil 6.1 Tq (
9.0055 -
.’°
0.0045 - e
rd
Ji‘.,
-
s -o
0.0035 — - LT
Q/
o .
.""
e’
o
8. D025 I ] [ —
] q 8 12, 16
Sekil 6. 2 ~~=—=A(CR)+ ;
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g 1
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6.0 -
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-

12

16

Sekil 6.3

LnT
g

= A(CR)+B
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300
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200

-

Sekil 6. 4

o
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Ty (
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2

Tg = AI“+BI+C (6-7)
L - ar?epreC (6-8)
T

g
LnTg — AT?+BI+C _ (6=9)

Regresyon N-FIT paket programi yardimi ile bir bilgisa-
varda yapilmigtir. Yukaridaki esitliklerle g&sterilen bagin-
tilar, her indis ig¢in ayri olarak bulunarak Tablo 6.2,3,4 de
8zetlenmistir. Deneysel veriler ve regresyonun II.Mertebeden
egrileri de $ekil 6.10,11,12,13,14,15,16,17,18 de g&sterilmig-
tir.

Deneysel Tg degerlerine daha iyi yaklagsim getirebilmek
amaciyla elde edilen regresyon sonug¢larina gdre;

CR-Indisi ig¢in en iyi II.Mertebeden bagintinin:

1 3

L -3,281x107%(cRr) %+2,310x10" % (CR) +2,206x10"

T
g

(6-10)

Sifirinci Mertebe Indisi igin en iyi II.Mertebeden badin-

tinin:

1 4

L -3,908x107%(x%) %+3,511x10"4 (x°) +1,222x10"

T
g

(6-11)

Randic Indisi igin en iyi II.Mertebeden baintinin:

L _ o5,637x107% (x1) 2+4,555x10" 4 (x1) +1,857x1073

T
g

oldufu saptanmigtir.

(6-12)
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6.1.3. Uclinci Mertebeden Bagintilar

Dliz zincirli polimetakrilatlar ig¢in, en yakin deneysel

Tg degerlerini elde etmek amaciyla lclincli mertebeden agagida
siralanmis olan {i¢ ayri esitlik regresyon ydntemi ile bulun-

mustur.
3 2

Tg = ATl +BI +CI+D (6-13)
L _ ar3+prl+cI+D (6-14)
T

g

3.2
LnTg = AI +BI"+CI+D (6-15)

Regresyon I. ve II.Medtebeden bagintilarin bulunmasinda
oldugu gibi N-FIT paket programi yardimi ile bilgisayarda ya-
pilmistir. Yukaridaki egitliklerle g6sterilen bagintilar, her
indis igin ayri ayri bulunarak Tablo 6.2,3,4 de dzetlenmigtir.
Deneysel veriler ve regresyon III.Mertebeden edrileri de Sekil
6.19,20,21,22,23,24,25,26,27 de g&sterilmigtir.

Regresyon sonuglarina gdére;

CR-Indisi igin en iyi III.Mertebeden badintinin:

L 4,194x107% (crR) 3+ (-9,984x107°) (CR) %+

T
g

4

8,826x10" 2 (CR¥9,615x10" (6-16)

Sifirinci Mertebe Indisi igin én iyi ITI.Mertebeden ba-

Fintinin:

L 1,754x107° (x%) 3+ (-4,072x10™%) x°) %+

T
g -3.. 0 -3 ,
3,304x10 “(X)+(~-5,643x10 ) {6-17)
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Randic Indisi ic¢in en iyi III.Mertebeden badintinin:

L = 4,352x107° (x1) 3+ (-5, 521x10” %) (x1) 2+
T

g
2,565x10 8 (x1)+ (-6 ,154x10 %) " (6-18)

oldudu saptanmigtir.

6.1.4. Onerilen Baginti

R® ve Chi Sq dederlerine bakilarak (Tablo 6.1) Diz Zin-

cirli Polimetakrilatlar igin en iyi regresyon sonucunu ve-
ren bajinti CR-indisi, X° Indisi ve X' indisi igin;

1 AI3+-BIz+CI4-D (6-14)

T
g

olup, III.Mertebeden bu bagintinin regresyon egrileri Sekil
6.19-27 de g&sterilmisgtir.

Onerilen badinti igin en yakin deneysel Tg degerlerini
veren indis (Tablo 6.1) 'de bakilan R2 ve Chi Sq degerlerine
gbre x° tndisi olup;

L 1,754x107°(x%) 3+ (-4,072x10”%) x°) %+
T
g

3

3,304x10 2 (x°) + (-5, 643x10 ) (6-17)

bagintisi diiz zincirli polimetakrilatlar ig¢in en iyi badainti
olarak Snerilmektedir.
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Tablo 6. 1
CR x° xt
BAGINTILAR R>~Chi-Sq R°~Ch, -Sq R® Chi-Sg
T, ~AL+B 0,9970  345,9237 0,9977 267,3134 0,9979  244,2433
1 A 0,9988 2,019%10™ 0 ' -8 -8
g
LT AT B 0,9999  2,441x107° 1,0000 1,992x107° 1,0000 1,806x107>
T, ~at?4BI+C  [0,9985 201,5712 0,9989  148,3659 0,9991  130,7065
1 _a2 . -8 -8 I
-=ar’iBTc  0,9989  2,246x10 0,9989  2,220x10 0,9990  2,036x10
g
LT —AT24BI+C 11,0000 1,889%107° | 1,0000 1,710x107> | 1,0000 1,566x%107°
T g=AI3+BI2+cx+D 0,9997. 43,7829 0,9999 23,6314 0,9998 30,9453
~-T—:L4=AI3+BIZ+CI+D b,9997 7,162x107° 0,9998 3,908x10™° 0,9998  4,457x10">
g
mg=AI3+BIZ+CI+D 1,0000 3,641x10°% | 1,0000 4,121x107* | 1,0000 5,319%107%
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6.1.5. Hata Hesaplari

Onerilen bajinti ile hesaplanacak olan Tg degerlerinde>
ki hatanin ne kadar olduunun belirlenmesi ig¢in literatilirden
(19) elde edilen deneysel Tg degerlerine gbére ba§il hata he-
saplari yapilmigtir. Bu de§erler (Tablo 6.5),(Tablo 6.6),
(Tablo 6.7) de g8sterilmigtir.

CR Indisi ig¢in maksimum badil hata degeri "Poli n-pentil
Metakrilat molekiili'nde % 1,8", minimum bagil hata degeri;
"Poli n-hekzil Metakrilat ve Poli n-oktil Metakrilat molekiil-
leri'nde % 0,4" olarak bulunmustur.

x° tndisi icin maksimum badil hata degeri "Poli n-pentil
Metakrilat molekiilii'nde % 1,5", ‘Poli n-butil Metakrilat mo-
lekiili'nde ise Onerilen badintinin kullanilmasi ile gercgek de-
ger tam olarak hesaplanabilmektedir.

xl Indisi ig¢in maksimum bagil hata degeri "Poli n-pentil
Metakrilat Molekiili'nde % 3", Poli n-propil Metakrilat mole-
kiili'nde ise Onerilen bagintinin kullanilmasi ile gercek de-
ger tam olarak hesaplanabilmektedir.

6.2. DALLANMIS POLIMETAKRILATLAR

Dallanmig Polimetakrilatlar igin Tg ve Indis (I) arasin-
da ¢ ayri grup baginti tiliretilmigstir. (I.Mertebe, II.Merte-

be, IITI. Mertebe Bagintilari).

6.2.1. Birinci Mertebeden Bagintilar

Dallanmig Polimetakrilatlar ig¢in I.Mertebeden g&steril-
mig olan li¢ ayri egitligin sonucuna gdre yapilan regresyon
N-FIT paket programi yardimiyla bulunmustur. G8sterilen ba-
gintilar, Tablo 6.92,10,11 de 6zetlenmis olup deneysel veri-
ler ve regresyon dogrulari Sekil 6.28,29,30,31,32,33,34,35,
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36 da g8sterilmigtir.

Regresyon sonug¢larina gdre; CR Indisi ig¢in en iyi dogru-

sal badJintinin;

LnTg = -0,0349 (CR)+6,0352 (6-19)

Sifirinci Mertebe Indisi igin;

LT, = -0,0586 (x°)+6,2440 (6-20)

Randic Indisi igin;

LT = -0,1095 (x})+6,2198 (6-21)

oldudu saptanmigtir.

6.2.2. fkinci Mertebeden Bajintilar

Dallanmis Polimetakrilatlar ig¢in ikinci mertebeden g&is-
terilmig olan li¢ ayri egitligin sonucuna gbére yapilan regres-
yonda , bagintilar Tablo 6.9,10,11 de Szetlenerek deneysel
veriler ve regresyon egrileri Sekil 6.37,38,39,40,41,42,43,
44,45 de g8sterilmigtir.

Regresyon sonuglarina gére; CR Indisi igin en iyi bagin-

tining

8

Ln‘I‘g = -7,143x10" (CR)2+(0,0696 (CR)+5,6810 (6-22)

Sifirinci Mertebe Indisi igin;

LT = -0,0280 (x°)24+0,3799 (x°)+4,5613 (6-23)



-182-

ISTAVSIWM NOASVIRION * ¥ ¥
MNIRIEINAL §153D ISWVD ¢ m& %
20€0’ 9Tt ¥€89” 906- 9TTT’ €51 00ET’€T-| T6€6'2IST 6266’0 G+ X) O, (X84 (XY = Py
.- vLSE' SST z99T’ 0L z99T’'Z1-| €918'9821 L266’0 (X &, (XY = By
- - 7ESS 19V 0vp9’€e-{ OPEY'TSTT 2z66'0 g (XY = b
6VEL’ 60CE 6Z8L’ 1T~ qTL9'2sT TLLL'9-| 9€S9’ 8661 6066’0 0+ (X) D4, (X B (XY = °s
- Leee’ ve- 1088’11 z8ee’8-| TT69'ETLL £066’0 OH (R E, (XIY = b1
B
- - €999’ 99% T6TL LT-| 978’ 6EST 5686’0 g+ ( XV = I
0£9T’ 618 ¥009'v€T- 868Y’ €€ ¥88G'1-| 9T¥6’'Z861 0T66'0 @+ (D) O+, (¥D) &+ (MD)W = b1
- 1SL2"20¢ 9TSE’ 6T VEVO'Z-| 08G9’ TVLT 1066’0 O+ (D) &+, (M) ¥ = b1
B
- - __eLzo'eoy 89€G’0T-| T6TE'¥IST L686' 0 GHEIVY = I
a o g ¥ bs T A | Y ILINIVE -
. . . S - 69 OTCeL
(I~ X "3 X T0-9D)  NOASTEIAE NIS] AVIIVITMIVIAWITIOA STHNVTIVA

T

o




-183-

ISIAVSIWM NOASYIRION * ;8 ¥
ENTVEHIWEL -~ §TED TSWED ¢ b o=
[
- OT¥EER’ G- c-01%2Z9’ 9 L0T&889" T- | p-0TXGop‘ T |1-0T% 612" 1 £€66'0 G+ (R OF, (R B (XY = 1%.
B B
. - . L .H_
- ] P b4 ] ] Il ]
¢ OTXT8C'V | OTXL09%6 5 OTX965'T | 0TX690°T 0£66'0 DX, (XY = —
"
4 1 Y L4 [ —"
- - ¢ OTXT99'T | OTXT8S'E ,UTX6T0° T 0266'0 B XV = 3
. o b
pTE0’ 0 8ET0'0 | OTXVER'T- | .OTX9ET'8 |, OTXTTL'T OT66'0 | T4(oRIOH, (I (Y =
5
- ty ’ 1 - 4 : . ...'.H_.
- ¢ 0TX855"L (UTX99E’T GOTXVEE'6 || OTXPES'T 6686’0 H(X)B, (X)¥ = 3
Py
’ - : ' ’ -
- - c 0TXZ8S"T | OTXBT6'T | OTXBEV'T £886'0 BH( XY = -5
I3
muﬂx.mqm.mu c 0TX965'C Taxomm.mu OTXS6L'T [-0T¥769'T 1166’0 a4 (90) ot Eovm+maov<u|ﬂa.
3
- g OTXLLS" € o OTXLEL' T ¢ 0TX559'C OTXFSS" T 8686’0 O+ (WD) €4, (WD) Y = .%.H
"
- - ¢ 0Tr09T’e 9YT'T |, 0TXTOV' T 0686’0 & ()Y = 3
a D g v bs TUW P AV TLINIDVE
§T 9 OTaeL
6 B 6 - .
Loy Zox Lo 3
T 1 T © 1 NOXZEYOAA NIDST JvILVIINAVIAW[TOd STHNVTIVCQ




=184~

o~
~
x

ISIAVSIW NOXSYITION

MINIREANEL STOHD ISWWO ¢ b1 x
6251’8 0SEL T- zovv’o €8€0' 0~ LETO'0 8666°0 Tt (;X) Ot fxvm.:m (XY= macq
- ¥505’'S 2052’0 GEVO’ 0- €110°0 86660 0+ ((Xgt, (X)v = Py
- - 861z’ 9 G601’ 0- E0TO’0 8666’0 g+ ((X)V = Rt
Eveo’ st 8289’ €- €16V’ 0 6120’ 0- 810’0 LL66'0 @ (%) O, (X) B4 (X ¥ = Ppury
- €195'¥ 66LE°0 0820’ 0- 9510’0 L6660 OH(X) 8, ((X)¥ = Bt
- - A ZAK) 9850’ 0- Zv1o‘o L6660 a4+ (,X) ¥ _—
€005’ L £TeEL! O 6V0T‘0| €0-7600'G- 6LT0'0 L6660 a+(8D) D4, EQmJEuw, n mwm.ﬂ
- 0189’'S 9690'0| 80-FEYT’L- 85100 L666'0 O+(¥0) a4, (W)v ~ maﬁj
- - 2Ge0’9 6v€0° 0~ 0FT0’0 L6660 4 ()Y = meﬁ
a 0 i ¥ bgs TUO A UVITLNTIQVE
T1°9 oT1der
Amaq#x Prrrox P zowmmuumm NISI gﬁzﬁ,@#g& wgn



-185-~

0.0040 —
0.0036 —
Q
0.0032 - T
[ ' Q
0.0028 — o .
o -}
0.0024 r - | .
4 3 ] 10 12
; 1 _a(cr)+B
Sekil 6. 29 S —.
T
9
f
6.1 —
(-] o
s.9
6’ -,
" a_
*’«.“__k
5.7 e
o
3.3 T 1 T T
4 s g 10 iz

Sekil 6.30

LnT = A(CR)+B




~186-

400 —
° Q
360 -
o v~
o e
o T
320 ‘.
280 - °
240 T T ™ =
6 1 8 9 10
. v o
Sekil 6.31 Ty = A(XT) 1B
0.0040 —
0.0036
o
-"‘-’.’—‘
0.o032 | T
N ol ] e
o
0.0028 <o .
-] -]
0.0024 — ; - -
3 7 8 5 10
. o
Sekil 6. 32 = A(X")+B




-187-

6.1
-
o [+
5.9 o
°--..
° ~ -
[+
5.7 — ) .~
o
o
.3 T T T 1
13 7 3 9 10
Sekil 6.33 LoT_ = A(x°) +B
400 -
a o
360 -
o
.0
7 ° \\
280 — o \
-]
240 r r ' ]
2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
3 T = A(x1)+s
Sekil 6. 34 g




-188~

0.0040 -

0.0036 —
-] /

0.0032 —
0 /O
o
0.0028 | o
=] =]
2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
1 1
Sekil 6. 35 —— = A(X7)+B
T
q
6'1 ——
Q o
5.9
5-7 -
5.5
T T T 1
2.0 3.0 4.0 5.0 6.0

Sekil 6. 36 LoT_ = a(xly+B




-189-

400 —

360 —

320 -

280 —~

240

o

o

12

Sekil 6.37

T = A(CR)2+B(CR)+C

g

0.0040 —

0.0038 -

0.0032 —|

@. 0028 ~ a

0.0024

Sekil 6. 38

1

————

T

g

A(CR) 2+B(CR) +C




-190-

Sekil 6. 39

LnT_ = A(CR) 2+B(CR) +C

400 —

360 —

320 o

280 —

240

Sekil 6.40

T, = A 2+B(x°) +C




-191~-

0.0040 —
]
0.003% -1 N
-]
0.0032 —
] [ ]
o
0.0028 o )
(-] o
0.0021 l I | |
13 7 4 9 10
!
2 o
Sekil 6. 41 L ax®) %B(x°) +C
T
g
6.1 -
[« ] Q
5.9 —
o
o - —’_“’-»
e T
o"\__\
5'7 - ..‘““a\..a
“
Y -
@
5.9 T ‘ , ‘
[ 7 3 9 10
Sekil 6.42 LnT_ = A(x%) 2+B(x°) +C
i




-192~

360 —

320-4

2600 -

240 T T 7 m
2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
Sekil 6. 43 T, - axl)2eBxl) +c
0.0040 —
0.0036 -
0.0032 -
0.0028 -
(-] [+]
0.0024 T T T —
2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
Sekil 6.44 L - axhZesxlyec
T




-193~

6.1 —
9 o
5.9 -
F.7
5.5 l 1 r —
2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
Sekil 6. 45 LoT = axh) 24 (x1) +c
6.1 —
(=] o
s9 - .
o™
S e e
o T
° h “w,
5.7 —
o '.\,.
5.5 , : :
4 6 e 10 12

Sekil 6.46

¢ = A(CR)3#B(CR) 2+C(CR)+D




-194-
Randic Indisi igin;
1,2 1
LnTg = -0,0435 (X7)“+0,2502 (X7)+5,5054
oldugu saptanmigtir.

6.2.3. Uclinci Mertebeden Bagintilar

(6-24)

Dallanmig Polimetakrilatlarin igin, en yakin deneysel

T deJerlerini elde etmek amaciyla 6.1.3 de g8sterilen bagin-

g

tilar, her indis ig¢in ayri ayri bulunarak Tablo 6.9,10,11 de

Ozetlenmigtir. Deneysel veriler ve III.Mertebeden regresyon
egrileri de $Sekil 6.46,47,48,49,50,51,52,53,54 de gbsteril-

migtir.

Regresyon sonug¢larina g8re; CR indisi igin en iyi bagin-

tinin,

3

LT, = -5,009%10 (cr)3 +(0,1049) (CR) 2+

(-0,7313) (CR)+7,5003

Sifirinci Mertebe Indisi igin;

LnTg = -0,0219 (x°)3+(o,4913)(x°)2+

(-3,6828) (x°)+15,0243

Randic Indisi igin;

LT, = ~0,0383 (x1) 3+0,4202 (x1) 2+

(-1,7350) (x1)+8,1529

oldugu saptanmigtir.

(6.25)

(6-26)

(6-27)
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6.2.4. Onerilen Badinti

R2 ve Chi Sq deferlerine bakilarak (Tablo 6.8) Dallanmis

Polimetakrilatlar igin en iyi regresyon sonucunu veren bajin-
t1 CR-Indisi, X° tndisi ve x' tndisi igin;

2

LnTg = AI3+BI +CI+D (6-15) olup, III.Mertebeden olan

bu bagintinin regresyon edrileri Sekil 6.46-54 de gdsterilmig-
tir.

Onerilen baginti ig¢in en yakin deneysel Camsi-Geg¢is Tem-
perdtiirlerini veren indis (Tablo 6.8) de bakilan R2 ve Chi Sg
degerlerine gdére Xl Indisi olup;

LT, = -0,0383 x113+0,4402 (x1) %+
(=1,7350) (x}) +8,1529 (6-27)

bagintisi dallanmis polimetakrilatlar ig¢in en iyi baginti
olarak Onerilmektedir.

6.2.5. Hata Hesaplar:i

Onerilen baginti ile hesaplanacak olan Tg de§erlerindeki
hatanin ne kadar oldugunun belirlemmesi ig¢in literatiirden(19)
elde edilen deneysel Tg degerlerine g&re bagil hata hesaplar:i
yapilmistir. Bu dederler (Tablo 6.12), (Tablo 6.13), (Tablo
6.14) de gdsterilmigtir.

CR-Indisi igin maksimum bagil hata deferi: "Poli 2-etil-
butil Metakrilat molekiild igcin % 17", minumum bagil hata de-
Jeri: "Poli sekonder-butil Metakrilat molekiilii i¢in %1" ola-
rak bulunmustur.
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DALLANMIS POLIMETAKRILATLAR

t
|
{
1
!

ICIN REGRESYON

Tablo 6. 8
cR x° x*
2 oy 2 . 2 .
BAGTNTILAR R S Chi Sy R Chi Sq R Chi Sq
T = AIrB 0,9897 | 1514,3191 | 0,9895 | 1539,8464 0,9922 |1151,6340
- —ATHB 0,9890 | 1,401x1077 | 0,9887 | 1,438x107 | 0,9920 |1,019x107’
'g
LnT = AT+B 0,9997 | 0,0140 0,9997 | 0,0142 0,9998 |0,0103
:g==A12+BI+c 0,9901 | 1741,6550 | 0,9903 | 1713,6922 0,9927 |1286,8163
F=—AI4BLIC | 0,9898 | 1,554x1077 | 0,9899 | 1,534x10~7 | 0,9930 |1,069x107
| g

Iﬁ%ﬂu%aﬁc 0,9997 | 0,0158 0,9997 | 0,0156 0,9998 |0,0113
-qg=aar3+312+c1+n 0,9910 | 1982,9416 | 0,9909 | 1998,6536 0,9929 |1562,9392
1,32 -7 1T =7
AT +BIHCI#D|0,9911 | 1,694%10 0,9910 | 1,711x10 0,9933 |1,279%10
g
Lnﬂé;%&?ﬂ&?+cr+o 0,9997 | 0,0179 0,9997 | 0,0180 '0,9998 |0,0137
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x° tndisi igin maksimum bagil hata deferi: "Poli tersi-
yer-butil Metakrilat ve Poli 3,3-di metil-2 butil Metakrilat
molekiillerinde % 17", minumum bagil hata de§eri: "Poli 2-pro-
pil Metakrilat ve Boli 3,3-di metil-butil Metakrilat molekiil-
leri'nde % 1" olarak bulunmustur.

Xl Indisi igin maksimum bagil hata degeri: "Poli 3,3-di

metil-2 butil Metakrilat molekiilli ig¢in % 15", minumum bagil
hata deferi "Poli 2 etil-hekzil Metakrilat molekiild i¢in %0,4"
olarak bulunmustur.

6.3. DiiZ ZINCIRLI POLIAKRILATLAR

Tg ve Indis (I) arasinda diiz zincirli poliakrilatlar
i¢in I.Mertebe, II. Mertebe, III.Mertebe olmak iizere {i¢ ayri

grup badinti tiliretilmistir.

6.3.1. Birinci Mertebeden Bagintilar

Dliz zincirli poliakrilatlar igin Tg ve Indis (I) arasin-
da yazilan egitlikler ve N-FIT paket programi yardimiyla ya-
pilan regresyon sonucunda, baJintilar Tablo 6.16,17,18 de
6zetlenerek deneysel veriler ve regresyon dogrulari Sekil 6.55,
56,57,58,59,60,61,62,63 de g8sterilmigtir.

Regresyon sonug¢larina g&re; CR Indisi ig¢in en iyi dodru-
sal bagintinin;

LnTg = 0,0307 (CR) 45,6005 (6-28)

Sifirinci Mertebe Indisi igin;

LnTg = -0,0504 (CR)+5,7420 (6-29)
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DUZ ZINCIBLI POLIAKRILATLAR IGCIN REGRESYON SEKILLERI
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Randic Indisi ig¢in;

LnTg = -0,0708 (CR)+5,6724 (6-30)

oldugu saptanmigtir.

6.3.2. Ikinci Mertebeden Bagintilar

Dliz Zincirli Boliakrilatlar igin ikinci mertebeden 6.1.2
de gbsterilen li¢ ayri esitlidin sonucuna gdre yapilan regres-
yonda, bagintilar Tablo 6.16,17,18 de G6zetlenerek deneysel
veriler ve regresyon egrileri Sekil 6.64,65,66,67,68,69,70,
71,72 de g8sterilmigtir.

Regresyon sonug¢larina g8re; CR Indisi igin en iyi badin-
tinin; '

LT - 7,924x10 3 (CR) 2+ (~0,1193) (CR) +5,7888 (6-31)

Sifirinci Mertebe fndisi igin;

LnT, = 0,0167(x°) 24 (-0,2535) (x°)+6,3117 (6-32)

Randic Indisi iginj;

LnTg = 0,0310(x%) 2+ (-0,2778) (x1)+5,9697 (6-33)

oldugu saptanmigtir.
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6.3.3. Ucglinci Mertebeden Bagintilar

Diiz Zincirli Poliakrilatlar ig¢in, en yakin deneysel Tg
degerlerini elde etmek amaciyla 6.1.3 de gdsterilen baginti-
lar, her indis ig¢in ayri ayri bulunarak Tablo 6.16,17,18 de
Ozetlenmigtir. Deneysel veriler ve III.Mertebeden regresyon
e§rilerideé - Sekil 6.73,74,75,76,77,78,79,80,81 de g&sterilmig-
tir.

Regresyon sonug¢larina gére; CR Indisi igin en iyi bagin-

tinain M
1 . 9,997x10'6(CR)3+(-1,956x10'4)(CR)2+
i
g 3
(1,264x10>) (CR) +1,898x10 > (6.34)
Sifirinci Mertebe Indisi igin;
L = 2,740%x107° (x%) 3+ (-5,574x10™ %) (x©) 2+
T
g
-3 o -3
(3,815x102) (X°) # (-4,213x1073) (6-35)
Randic Indisi igin;
L 6,244x107° (x1) 34 (-7, 260x10” %) (x1) %+
T
g 4
(2,889x10 3)+6,461x10" (6-36)

oldugu saptanmistir.
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DALLANMTS POLIARRILATLAR ICiIN REGRESYON SEKILLERI
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DUZ ZINCIRLI POLIARRITATIAR ICIN REGRESYON

Table 6. 15

CR fx" *{l
BAGINTILAR B Chi Sq R? Chi Sy R? Chi Sa
Ty =a1+8 0,9972 | 213,5191 | 0,9978 | 164,9267 0,9980 | 153,3169
,.—]I',;-—==AI+B 0,9981 5,l4l'x10-3 0,9985 | 3,891x10™° | 0,9986 | 3,634x107°
g
LT —AT+B 0,9999 | 3,391x10 7| 0,9999 | 2,504x10™> | 0,9999 | 2,404x107>
Ty ~AT%4BI+C 0,9991 | 86,1771 0,9995 | 47,1310 0,9996 | 36,4798
T‘l" ~AT%BIHC 0,9992 | 2,606x107°| 0,9995 | 1,557x107° | 0,9996 | 1,376x107°
g
LnTg=A12+BI+c 1,0000 | 1,483x10. 3 1,0000 8,309'x10"4 1,0000 6,5:L5‘x10‘4
Ty —aT3+BrCT4D | 0,9999 | 9,5541 1,0000 | 4,0889 1,0000 | 3,2628
Fe-=AT+BI4CIHD | 1,0000 |1,231x1070|0,9999 | 3,069%107° | 0,9999 | 4,976%10~°
g
Lrﬂ'g=AI3+BIz+CI+D 1,0000 |1,871x10~4| 1,0000 | 7,924x1075 | 1,0000 | 6,153x107°
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6.3.4. Onerilen Baginti

Dliz Zincirli Poliakrilatlar ig¢in en iyi regresyon sonu-~
cunu veren baginti CR-Indisi, X° indisi ve Xl Indisi ig¢in;

L _ ardsme1

T
g

bu bagintinin regresyon edrileri Sekil 6.73-81 de g&steril-

2+CI1-D (6-14) olup, 1III. Mertebeden olan

migtir.

Onerilen badinti igin en yakin Tg deferlerini veren in-
dis (Tablo 6.15) de bakilan R2 ve Chi Sq degerlerine gore
CR~-Indisi olup;

L _ 0,997x10"% (cR) 3+ (-1,956x10™ %) (CR) 2-
T

g

3

(l,264x10-3)(CR)+l,898xlO- (6-34)

bagintisi Diiz Zincirli Poliakrilatlar ig¢in en iyi baginti cla-
rak Onerilmektedir.

6.3.5. Hata Hesaplar:a

Onerilen baginti ile hesaplanacak olan Tg deferlerinde-
ki hatanin belirlenmesi ig¢in badil hata hesaplari yapilarak,
bu defgerler (Tablo 6.19), (Tablo 6.20), (Tablo 6.21) de g&s~—
terilmigtir.

CR-Indisi ig¢in maksimum bagil hata dederi: "Poli n-~hep-
til Akrilat molekiild igin % 2,3", Poli n-propil Akrilat mole-
kiild igin ise &nerilen badintinin kullanilmasi ile gergek de-

Jer hesaplanmigtir.

x° Indisi icin maksimum bagil hata dederi: "Poli n-hep-
til Akrilat ig¢in % 1,4", minumum bagil hata deferi: "Poli Me-
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til Akrilat" ve Poli n-Propil Akrilat molekiilleri igin %0,4"
olarak bulunmustur. Xl indisi i¢in maksimum bagil hata dege-
ri "Poli n~-heéptil Akrilat ig¢in % 2,3", minumum bagil hata de-
geri: "Poli Metil Akrilat , Poli n-Propil Akrilat ve Poli
n-butil Akrilat molekililleri igin % 0,4" olarak bulunmugtur.

6.4. DALLANMIS POLIARRILATLAR

Dallanmig Poliakrilatlar igin Tg ve indis (I) arasinda
i¢ ayri grup baginti yazilmistir. Bu bafintilar I.Mertebeden,
ITI.Mertebeden ve III.Mertebeden bagintilardir.

6.4.1. Birinci Mertebeden Bagintilar

Dallanmig Poliakrilatlar igin Tg ve indis (I) arasinda

vazilan egitlikler ve N-FIT paket programi yardimiyla yapi-
lan regresyon neticesinde, bagintilar Tablo 6.23,24,25 de
6zetlenerek deneysel veriler ve regresyon dogrulari Sekil 6.
82,83,84,85,86,87,88,89,90 da g&sterilmigtir.

Regresyon sonug¢larina gdre, CR Indisi igin en iyi dogru-

sal bagintinin;

LnTg = 0,0281(CR)+5,6646 : (6-37)

Sifirinci Mertebe Indisi igin;

LnT = -0,0454(x°)+5,7995 (6-38)

Randic Indisi iging

LnT_ = -0,0640 (X1)+5,7216 (6~39)

oldugu saptanmigtair.
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6.4.2. tkin¢i Mertebeden Ba§intilar

Dallanmig Poliakrilatlar ic¢in ikinci mertebeden 6.1.2
de g8sterilen li¢ ayri egitligin sonucuna g&re yapilan regres-
yonda , bagintilar Tablo 6.23,24, 25 de 6zetlenerek deneysel
veriler ve regresyon egrileri Sekil 6.91,92,93,94,95,96,97,
98,99 da g8sterilmigtir.

Regresyon sonuglarina gdre, CR Indisi ic¢in en iyi badin-

tinin;

LnTg = l,720x10-4(CR)2+(-O,0303)(CR)+5,6712 (6-40)

Sifirinci Mertebe Indisi igin;

LaT, = 1,641x10 3 (x°) 2+ (-0,0682) (x°)+5,8770 (6-41)

Randic Indisi ic¢in;

LaT = ~7,622x10" % (x¥) %+ (0,0583) (x1)+5,7114 (6-42)

oldugu saptanmigtir.

6.4.3. Uclincli Mertebeden Bagintilar

Dallanmig Poliakrilatlar ig¢in, en yakin deneysel Tg de~
gerlerini elde etmek amaciyla 6.1.3 de g&sterilen bagintilar,
her indis igin ayri ayri bulunarak Tablo 6.23,24,25 de Szet-
lenmisktir. Deneysel veriler ve III.Mertebeden regresyon efri-
leride Sekil 6.100,101,102,103,104,105,106,107,108 de gbste~-
rilmigtir.
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Regresyon sonug¢larina gdre; CR Indisi ig¢in en iyi bagin-

tinin;

L 1,113x107° (CR) 3+ (-2,196x10™%) (cr) 2+

T
g

(l,503x10-3)(CR)+6,204xlO—4 . (6—-43)

Sifirinci Mertebe Indisi ig¢in;

L 5,246x107 2 (x°) 3+ (-1, 106x1073) (x°) %+

T
g9

(7,857x10-3)(X°)+(-0,Ol46) (6-44)

Randic Indisi ig¢in;

L o1,483x10 4 xh) 34 (-1,696x1073) (x1) 2-
T
g
| 3

(6,571x10 " 3) (Xx1)+ (-4,448x10"3) (4-45)

0ldudu saptanmigtir.

6.4.4. Onerilen Bagintilar

Dallanmig Poliakrilatlar igin en iyl regresyon sonucunu
veren baginti CR-Indisi, Xx© Indisi ve X* Indisi icin;

S AIB+BIZ+CI+D (6—-14) olup,III.Mertebeden olan bu

T
g9

bagintinin regresyon efrileri Sekil 6.100-108 de gbsterilmig-
tir.
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deJerlerini veren in-
1

Onerilen baginti icin en yakain T
dis (Tablo 6.22) de bakilan RZ
indisi olup; '

g
ve Chi Sq degerlerine gdre X

Lo 1,a83x10 4 x b 3k (-1,696x1073) x ) +

T
g9

3

6,571x10 3 (x}) + (-4,448x1073) (6-45)

bagintisi Dallanmis Poliakrilatlar ig¢in en iyi badinti ola-
rak OSnerilmektedir.

6.4.5. Hata Hesaplara

Onerilen baginti ile hesaplanacak olan T _dederlerinde-

g
ki hatanin belirlenmesi ig¢in bagil hata hesaplari yapilarak,
bu deferler (Tablo 6.26), (Tablo 6.27), (Tablo 6.28) de gbs-

terilmigtir.

CR-Indisi ig¢in maksimum bagil hata deferi:"Poli 4 metil-~-
2 pentil Akrilat molekiili igin % 7,7", minumum bagdil hata de-
eri "Poli sekonder.butil Akrilat, Poli tersiyer-butil Akri-
lat, Poli 2 metil-butil Akrilat molekiilleri ig¢in % 0,4" ola-

rak bulunmusgtur.

x° tndisi igin maksimum bagil hata deferi:"Poli 4-metil-
2-pentil Akrilat moleki{ild ig¢in % 8", minumum bagil hata dége-
ri: "Poli izo-butil Akrilat ve tersiyer-butil Akrilat molekil-
leri igin % 0,4" olarak bulunmustur.

%! fndisi icin maksimum bagil hata degeri:"Poli 4 metil.
2 pentil Akrilat molekiili ig¢in % 6,9", minumum bagil hata de-
Jeri: "Poli 2 metil-butil Akrilat ve 2 etil-hekzil Akrilat
moleklilleri ig¢in % 0,4" olarak bulunmustur.
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DALLANMIS POLIARKRITATLAR ICIN REGRESYON

Tablo 6..22
CR Qo
2 2 2 .

BAGTNTTLAR R Chi Sq R i Sq R Chi sq

T =AI:B 0,9983 | 117,6566 | 0,9982 | 126,5613 0,9983 | 118,6625

L _a1+m 0,9982 | 3,703x1073 %1072 %102
= , ,703x1073 0,9980 | 4,035x%10 0,9982 | 3,667%10

g L]
LnT_ =AT+B 0,9999 | 2,182%107 0,9999 | 2,348'x107> | 0,9999 | 2,169k 753
T, = 2BIHC 0,9984 | 130,2229 | 0,9982 | 139,4635 0,9983 | 131,6997
L _ariBric 0,9982 | 4,102x1073 0,9980 | 4,450%107° %1078
T""" = r r 0 4 ré ,459Xlo O 79982 4 ,059.}(10
S |
LnT_ —aATd4BI4C 0,9999 | 2,424x1073 0,9999 | 2,605x107> | 0,9999 | 2,410%107>
T, = 3iBréter+d | 0,9985 | 132,2847 | 0,9984 | 140,0092 0,9985 | 135,7391
F— =AT+BICI4D | 0,9984 | 4,197x1079 0,9982 | 4,53Lx1078 | 0,9984 | 4,120,958
. :
ar3.mr2 -3 %1073 -10=3

Lo ~AT+BI%CT+D| 0,9999 | 2,404x107] 0,9999 | 2,417 0,9999 | 2,417°x10
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