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Kimyasal Baslar

Kararli Yapiya Ulagma:

Atomlarin baglarla birbirlerine bglanarak molekdl
olusturmalarinin sebebi, molekulin kendisini gtiwran atomlarda daha
kararli ve daha diilk enerjiye sahip olmasidir.

Atomlarin elektronik yapilari ile kimyasal Baarasinda onemli bir
iliski vardir. Periyodik cizelgede soy gazlar, bir atomlu malkdr, yani
atomlardan ibarettir ve normal olarakgdr atomlarla tepkime vermezler.
Zaten dguk enerjili olan bu atomlar bikk olusturarak daha diiik enerji
dlizeyine ulgamazlar. Soy gazlarin diik enerjili olmalarinin nedeni,

degerlik tabakasi orbitallerinin tam dolu olmasidir.



Normal olarak kimyasal Ran olusumunda, sadece gerlik
elektronlarinin rol aldy distintltr ve olgan molekulde birbirine Qdanan
her atom da kararli elektron yapisi kazanir.
Bag Turleri
Atomlar tc farkli sekilde, yani, elektron kaybederek, elektron kazanarak
veye elektror ortaklasaralk kararl elektronil yapiyz ulasabilirler. Bu acidal
elementler G¢ gruba ayrilabilir:
1. Kolaylikla bir veya daha fazla elektron verebilen elekzitif
elementler.
2. Elektron alabilen elektronegatif elementler.

3. Elektron alma veya vermeg@imi disuk olan elementler.



Atomlarin elektropozitif veya elektronegatif karakteoliuslarina goére Uc
farkh cins b& mumkuandar:

1. Iyonik Bag: Elektropozitif element + Elektronegatif element

2. Kovalent B@: Elektronegatif element + Elektronegatif element

3. Metalik Bag: elektropozitif element + elektropozitif element

Iyonik bag olusumund: bir atomda digerine elektror aktarilir Kovalen

bagda, iki atom arasinda elektron cifti ortakl&r. Metalik bagda ise,

atomlarin dgerlik elektronlari kristalin tamaminda serbestce hareksr.
Bu Uc¢ b& ideal sinir halleridir ve cok az bigéte gorulur. B&larin cqggu

bu U¢ ana bg cinsi arasinda yer alir ve g#i oranlarda iki veya U¢ ba

cinsinin dzellgini tasir.
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Stereokimyasal gostgte normal cizgili bglar dizlem icinde, noktal

cizgili bag duzlemin arkasinda, kalin cizgili Base duzlemin onunde

bulunmaktadir.

— normal cizgili bgzlar dizlem icinde
""" wnoktall ¢izgili bgz duzlemin arkasinda
—= kalin cizgili bgg diizlemin 6nltnde
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Kovalent Ba:

Molekullerde atomlari bir arada tutan, atomlar arasindakialent
baglardir. Kovalent b&, atomlarin dgerlik elektronlarini ortaklga
kullanmasiyla olgur. Ortaklgmadan sonra @ elektronlari atomlardan
hicbirine tamamen ait dg@dir. Atomlar bagg elektronlarini ortaklga
kullanarak kararl bir asa gazir elektror dizilisini kazanabilme icin
gerekli elektron eksikliklerini gideriler. Elektronlart@m orbitallerinde
bulunduklarina gore, bir kovalent gda elektronlarin atomlar tarafindan
ortaklssa kullanilabilmesi icin, elektronlari bulunduran orbigin

Ortlsmesi gerekir. Bu ise atomlarin birbirine yaktaasi ile gercekigr.



Kovalent Bag: Elektronlar ortakla sa kullantlir.

Oksijen Molekult(0O,)



Kovalent b&lari aciklamak Uzere Onerilen iki kuram vardir.
Bunlardan biri Dgerlik Bag (DB) teorisi, dgeri ise molekul orbital (MO)

teorisidir.

DEGERLIK BAG KURAMI

Degerlik bag kuramina goére molektllerin odmasinda atomlarin
degerlik elektronlar etkilenmektedi. Kimyasa baglar de bu elektronlarn

kullaniimasiyla olgmaktadir.
Hidrojen Molekulu:

1927 yilinda hidrojen molekulindeki kovalent golakkinda ilk
kuantum kimyasal aciklama yaplilghr. Degerlik bag yaklasimi olarak

adlandirilan bu cajma daha sonraki yillarda gglirilmi stir.



A ve B ile (gosterilen

ki

hidrojen atomunun olgu

varsayildginda, bu atomlarin temel haldeki orbitalleri sirasi{ia ve ¥g

fonksiyonlari ile tanimlaniyor olsun.gér atomlar yeterince izole edilgse

bu iki atomlu sistengu baginti ile gosterilir.
Y=Y Ve

Cizelge 3.1 Hidrojenin degisik DB dalga fonksiyonlar
icin denge uzakliklar ve enerjileri.

Enerji (k}-mol™")
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Sekil 3.2 H, molekiiliiniin olusmasinda enerji ve
cekirdekleraras1 uzakhk iligkisi. a diizeltilmemis, b,
c ve d ise gelistirilmis dalga fonksiyonlarn ile elde
edilen egrileri, e denel egriyi, f aym spinli
elektronlarin itmesi nedeniyle enerji yiikselmesini
gbstermektedir.

1 1 H
0 100 250

Dalga fonksiyonu tirii Enerji Uzaklik
(kJ-mol')  (pm)
Diizeltilmemis Y=Y ¥y 24 90
Heitler-London 303 86,9
Z* kullaniimasi 363 74,3
Iyonik katkinin katiimas 388 74,9
Denel degerler 458 74,1
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Degerlik bag kuraminin gektirilmesiyle su sonuclar elde edilngiir
1. Kovalent bglar atom orbitallerinin blylk Olcide Orgnesiyle
olusmustur.

2. Kovalent b&, bag elektronlarinin bulundgu dogrultuda olwyur.

Ornesin azot atomunun birbirine
dk p,, p, ve p, orbitalleri hidroler
atomlarinin 1s orbitalleri ile birkerek
aralarinda 99 olan U¢ b& olusturmalidir.
Molekulde atomlari cevreleyen
elektronlarin birbirini itmesi nedeniyle Qaﬂ

acisinin buyudgl soylenebilir.




Hibritle sme:

Ayni tidr atomlar arasinda kimyasal @darin olusmasi
ortaklanmany elektron kavramini gedtirmistir. Kovalent b& olarak
adlandirilan bu b#arda, ortaklanngi elektron ciftleri b& olusturan
atomlar tarafindan ganmalidir. Sonu¢ olarak her atom cifleems
elektror sayis kada kovalen bag yapabilii faka bu yaklasim yetersi:

kalmistir.

Atomlarin elektron yapisi ile molektl geometrileri arafaki bu
uyusmazligl gidermek amaciyla hibrititne kavrami Onerilngtir. Bu
Oneriye gore molekulin gercek yapisindaki glaain ollsumunu

aclklayabilmek icin, iki yada daha cok sayida atom ormialbirbiri ile-



karisarak b& olusumuna uygun simetride melez orbitaller glurdusu
disunaltr. Boyle atom orbitallerinin kagtirilarak amaca uygun orbitaller
olusturulmasinahibritlesme ve olwturulan melez orbitallere dénibrit
orbitalleri denir. Hibrit orbitallerinin sayisi kendini ofturan atom

orbitallerinin sayisinagtir.

Hibritlesmenir olabilmes icin hibritlesmeye katilar atonr
orbitallerinin enerjilerinin birbirine yakin olmasi gdie Bu nedenle bsa
kuantum sayilari ayni olan orbitaller hibrgle Ama bazi hallerde ba
kuantum sayisi bir farkli olan orbitaller de hibrgleeye katilir. Bu (n-1)d
orbitallerinin enerjisinin ns orbitalinin enerjisine alkca yakin oldgu

bilinen bir gercektir.



Matematiksel dgundldiginde hibrit orbitalleri, atom orbitallerinin
dogrusal birlgimiyle (LCAQO: Linear Combination of Atomic Orbitals) elde
edilir.
ATOM ORBITALLER ININ MELEZLE SMESI
sp Melezlgmesi

Berilyum klortr (BeCl,) molekulunti VSEPF ile dogrusa oldugu
ongorulmektedir. Be icin deerlik elektronlari orbital diyagrangoyledir.

1
2s 2p

Temel halde Be, Cl ile kovalent Baolusturamaz, cunki 2s orbitalindeki

elektronlar glesmistir.



Bu ylzden Be un kdanmasini aciklamak icin melezhlaeyi kullanmak

gerekir. Bunun icin 6nce, bir 2s elektronunu 2p orbitalitataz.

f

2s

7

2p

Bu durumda, 2s ve 2p de palusturacak iki Be orbitali vardir.
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sp? Melezlesmesi

VSEPR’ e gore molekul geometrilerinin dizlemsel giduwbilinen

BF; molekulunt inceleyelim. B icin dgerlik elektronlari orbital diyagrami

sOyledir,;

TV i
2s 2p

Bu durumda bir 2s orbitali ile iki 2p orbitalinin karmindan olgan U¢ sp

melez orbitali meydana gelir.
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sz orbitalleri bos 2p orbitali




sp® Melezlgmesi

Melezlesme

A\

CH, molekdli ele alindiinda, sadece derlik elektronlarini

dikkate alarak C orbital diyagramigu sekilde gosterebiliriz.
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Karbon atomunun iki tanesegssmemsg elektronu oldgu icin, temel
halde H ile sadece iki [@ayapabilir. Metanda dort CH a olusabilmesi

Icin 2s orbitalinden bir elektronun 2p orbitaline uyarisngerekir.

! g e W
2s 2p
Bu durumda C da dort CH Iiga olusturulabilecek kadar seesmems

elektron vardir.
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S;J3 orbitalleri




Melezlesme

Y

sp®* melezleamesine bgka bir 6rnekte NH tur. Dort elektron ifti
NH,; Un dortytzlt duzenlengini gosterir. NH, teki baslanma CH daki C
gibi N un sp seklinde melezlgtigi varsayilarak aciklanir. N un temel hal
elektron dgilmi 1 2g 2p® tir. sp melezlgen N atomu icin orbital

diyagramisOyledir.



DOrt melez orbitalden UGcu

NH kovalent balarini

TTTN

HE S W™=  H olysturur. Dordiinci melez

5[33 orbitalleri

orbital ise azot Uzerinde
H ortaklanmany cift olarak

yer alir.

Melezlesme konusunda dikkat edilmesi gereken noktalar;

1- Melezlesme kavrami izole atomlara uygulanmaz. Sadece kovalegit ba
aciklamak icin kullanilan kuramsal bir kavramdir.

2- Melezlesme, en az iki farkli atom orbitalinin kaimasidir.

3- Olusan melez orbitalleri sayisi, melegieeye Kkatilan saf atom

orbitallerinin sayisinagtir.



4- Melezlgme enerji gerektirir, ancak, sistem galusumu sirasinda bu
enerjinin daha fazlasini kalar.
5- Cok atomlu molekdl ve iyonlardaki kovalentdar melez orbitallerin ya

da melez orbitallerle melezlsmems orbitallerin ortigmesiyle olygur.

Atom Orbitallerinin Melezle smesindeizlenecek Yol

Bir molekuld¢ merke: atorr icin uygur olar melezlemeyi ortay: koymal
iIcin molekil geometrisi hakkinda bilgimizin olmasi gerekBunun icinsu
yollar izlenir;

1- Molekulln Lewis yapisi cizilir.

2- VSEPR modeli kullanilarak elektron ciftlerinin toplamizeénlenmesi

gosterilir.



3- Elektron ciftleri dlizenlenmesi ile melez orbitalleri rkidastirilir ve

merkez atomun melezlmesi belirlenir.
s, p ve d Orbitallerinin Melezlesmesi

Ucgen bipiramit ve sekizylzli geometriye sahip molekirler
olusumunu anlamak icin melezlme kavraminin icine d orbitallerini de
katmal gereki.

Ornek olarak SE molekulini gz 6niine alalim. Molekulin alti
elektron ciftinin dezenlenmesiyle sekizyuzli geometrdidugu gosterildi.
S Un temel hal elektron ddimi [Ne] 3 3p* diir:

Nl N T

3s 3p 3d




3d nin duzeyi enerji bakimindan 3s ve 3p duzeylerine cok ryaki

oldugundan, 3s ve 3p elektronlari 3d orbitallerinin ikisine ulailir.

T el ) T
3s 3p 3d
Bu durumda bir 3s, ti¢c 3p ve iki 3d orbitallerinin kgmasiyla alti

tane sp3d? mele: orbitali olusur. .
VITITERLT ]
sp3d 2 orbitalleri bos 3d orbitalleri
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PCL molekull ticgen ciftpiramit yapiya sahiptir. Ucgen cifgoinit
geometride eksen @oultusundaki bglarin ekvator dizlemindeki gardan
farkh oldugu daha dncede belirtilrgti. Bu yapi fosforun temel durumdaki
[Ne]3s23p? elektron dizilki ile aciklanamaz. 3s orbitalindeki elektronlardan
biri 3d orbitaline uyarlan@inda, elde edilen eyari dolu orbital klor
atomlarinn tek elektronlt sg2 hibrit orbitalleriyle drtiserek bes P-Cl bagl

apar.
yap cl




Ancak tcgen ciftpiramit geometrisine sahip fosfor perdalktdeki iki P-Cl
baginin diger Gclnden farkli olgunu aciklayabilmek icin dsp
hibritlesmesinin iki kisimdan olgtugu distnultr. Eksen dgrultusunda
d,.p,, ekvator dizleminde ise gn hibritlesmesi olur. s orbitalinin enerjisi p
ve d orbitallerine oranla daha glik ve yapacg Ortismede daha fazla
oldugundar merke: atomunui ekvato dizlemind: sg? hibrit orbitalleri
klorun hibrit orbitalleri ile daha fazla ortiir. Ortlsmedeki bu farklilk,
ekvator duzlemindeki P-Cl garinin eksen dgrultusundaki P-ClI

baglarindan daha kuvvetli ve dolayisiyla daha kisa olmasikiag



iKiLi VE UCLU BAG iCEREN MOLEKULLERDE
MELEZLE SME

Melezlesme kavrami ikili ve Ucli bg iceren molekuller icinde
gecerlidir. Ornek olarak etilen molekilint ele alalimHE bir tane karbon
karbon ikili bgzl icermekte ve duzlemsel geometriye sahiptir. Her karbon

atomunt sg? olarak melezlatigini 6ngorirsel hen geometris hen de bag

olusumu anlailabilir. Temel

hal ty Eie
2s orbitali ile sadece Zpve . >
. i Elektronun f * 1‘ f
2|q/ orbitalleri melezlemekte, 2p uyarilmas
2s 2p
orbitali ise dgismeden kalmaktadir. sp>
Melezlesmis | 4 | 4 | 4 4

hal

sp? orbitalleri



2p, orbitali, melez orbitallerin olgturdugu dizleme diktir.

]
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Her karbon atomundaki ¢ $melez orbitalinden ikisi iki hidrojen
atomunun 1s orbitali ile iki tane akomsu C atomunun spmelez orbitali
lle de bir b& yapar. Ayrica, C atomlarinin iki melezlmems 2p, orbitalleri

yandan oOrtgerek baka bir ba olusturur (r).



Her C atomunun yapil U¢ bain hepsi sigma kQdaridir (o), bunlar
orbitallerin u¢ uca ortgmesiyle olgur, elektron y@unlugu baslanan
atomlarin ¢ekirdekleri arasinda ganlasmistir. Ikinci tip bag ise pi ba ()
olarak adlandirilir ve orbitallerin yandan (paralel) @rigesiyle olgan
kovalent bg& olarak tanimlanir. Burada elektron mlugu baslanan
atomlarin ¢ekirdek dtuzleminin Gsttiinde ve altindgyasmistir.

Iki karbon atomu bir pi b@ olusturur. Bu pi ba&i olusumu etilene

dizlemsel bir geometri verir.




H ls H 1s

C G
H 1s H 1y
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2p. 2p,
S
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Sekil sigma ve pi bg@larinin yonlengini gostermektedir.



2p, 2p,
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Sekil duzlemsel GH, molekultine bir bgka baks ve pi b&l olusumunu

gOsterir

Normal olarak karbon karbon cift Bani C=C olarak gostermemize
karsin bu iki bggin farkl tirden oldgunu unutmamak gerekir. Biri sigma

bagi, digeri pi bagidir.



Asetilen molekult (GH,) karbon karbon Uclu Q& icerir. Molekdl
dogrusal oldgu icin geometrisini ve baolusumunu, her C atomunun 2s ve

2p, orbitallerinin sp melezkgmesiyle aciklayabiliriz.

remel Iy b4

2s 2p
Elektronun
uyanilmasi * * * f
2s 2p
sp-
Melezlesmis | 4 | 4 A (A
hal .

sp orbitalleri Py P,



Sekilde goruldigl gibi, her C atomunun iki sp melez orbitalinden
birisi H nin 1s orbitali ile sigma ba& digeri ise ikinci C atomu ile bgka bir
sigma b@i olusturur. Buna ilaveten iki pi b& melezlgmems 2p, ve 2p,
orbitallerinin yandan (paralel) orginesiyle olgur. Boylece, karbon karbon
tclt basl bir sigma ve iki pi bgindan meydana gelir.

2/); 2[):

2p,



Coklu bag iceren molekillerdeki meleameyi 6ngormemizesu
kural yardim eder:
Merkez atom bir ikili b& yapmgsa sp melezlamistir; eger iki tane

Ikili bag yada Uclu bg varsa sp melez¢enesi yapmytir.

Hibritle sme ve Baz Acilar

Hibrit orbitalleri arasindaki aci hibriti okiuran farkli atom
orbitallerinin hibritlsmeye katkisina I olarak deisir. s ve p atom
orbitallerinin oluturdusu hibritlerde p orbitalinin katkisi buytdikce, hibrit
orbitalleri arasindaki aci 180den 90 ye dgsru kacdlar. ClUnkl p atom

orbitalleri arasindaki aci SQir.



Bu tdr hibrittlesmelerde s orbitalinin katkisi buayudukce, acinin
buylyecgi, p orbitalinin katkisiylada kiculege sdylenebilir. Bir atom
orbitalinin hibritlesmeye katkisi, onun hibrit orbitaldeki toplam orbitallere
orani olarak verilir. Orngin sp? hibritlesmesinde s nin katkisi 1/3 tur ve
hibritin s karakterinin 1/3 oldgu soéylenir. Ayni atomlar arasindaki $a
acllar icin su baginti 6nerilebilir;

s p-l

cosf=—=
s=1 p

Buradab bag acisi, s ve p sirasiyla hibrit orbitalin s ve p karakteridir.



Hibritle sme ve Elektronegatiflik

Farkl hibritlssmeye @rayan bir atomun elektronegatgli farkl
degerler alir. s ve p orbitallerinin hibritignesi dgundldgtnde,
baskuantum sayilari ayni olan s ve p orbitallerinden s’nin gsiedtsuktur.
Bu orbitallerin olgturdugu hibritin s karakteri arttikca hibrit orbitalinin
enerjis duser. Hibrit orbitalinin enerjisinir distik olmasi o orbitale
kolaylikla  elektron  konulabileggni  goOsterir.  Yani  ortitalin
elektronegatifigi yiksektir. Sonuc olarak hibrit orbitalinin s karakteri

arttikca, elektronegatith yukselir.



Ucgen ciftpiramit yapida eksen glaltusundaki ve ekvator duzlemindeki p-
Cl baglarinin farkli olmasini merkez atomunun farkli hibrit dedieri
kullanmasiyla aciklamgtik. Simdi yine Ug¢gen ciftpiramit yapidaki BEl,
molekllint ele alalim. Deneysel goOzlemler, UGcgen ciftpitayapida
elektronegatifigi yiksek olan atomlarin eksen glaltusundaki konumilari,
disik olanlarin ise ekvator duzlemindeki konumlari tercih igatt

gOstermektedir.




Molekulin deneysel olarak go6zlenen kararli yapisinda, emks
dogrultusundaki konumlarda elektronegatiflyliksek olan flor atomlarinin
bulundwgu gorulmektedir. Bu gozlem, merkez atomun hibrit orbitatim
farkl elektronegatifigi ile aciklanir. Eksen dgrultusunda pd hibrit
orbitalinin s karakteri olmagindan elektronegatifii dusuktur. Ekvator
dizlemindeki sp hibrit orbitalinin s karakteri %33 oldiundan
elektronegatifigi yuksektir. O halde fosforun, ekvator konumunda
elektronegatifigi yuksek Uc¢ orbitali bulunkatadir. Elektronegatflidtstk
orbitallere, elektronegatifi yuksek atomlar, elektronegatiii yuksek
orbitallere de elektronegatifi disik atomlar bglanir. Bu Bent kural

olarak bilinir.



Daha 0©nce aciklangh gibi elektron ciftlerinden bazilar
ortaklanmany olsa bile, be elektron cifti merkez atomu cevresinde U¢gen
ciftpramitin késelerine dgilir. Ortaklanmamy elektron ciftlerinin ekvator
dizleminde bulunmasi, bu dizlemdekiZ?shibrit orbitallerinin eksen
dogrultusundaki dp hibrit orbitallerine oranla daha elek&gatif olmasiyla
aciklani. Bilindigi gibi, s orbitali p ve d orbitallerindel dah: distik enerjili
olmasi nedeniyle daha elektronegatiftir. Ortaklannsamektron ciftleri
elektronegatifigi fazla olan hibrit orbitalini tercih eder. Bu Te{IICl; ICI,
orneklerinde ortaklanmamelektron ciftlerinin ticgen ciftpiramitin ekvator

dizleminde bulunmasini aciklar.



MOLEKUL ORB ITAL KURAMI

Kovalent b& olusturan elektron ciftinin iki atom tarafindan
ortaklagsa kullanildgl daha once belirtilngti. Atomlar tarafindan ortakka
kullanillan bu elektron ciftinin bulundiu orbitalin her iIki atomada ait
olmasi beklenir. Dgerlik elektronlarinin molekutldeki atomlarin timtne ait

orbitallerde bulunmasvlolekil Orbital Kuramr'nin temelini olwturur.

Bu kurama gore, molekillerde atom orbitalleri 6zellikieriyitirir ve
yerlerini molekul orbitallerine birakir. Atom orbitallkee benzersekilde
molekul orbitalleride dalga fonksiyonlari ile tanimlarwve farkli enerji
degerlerine, farklisekillere sahip olabilirler. Molekul orbitallerinin sayjs
kendilerini oluturan atom orbitallerinin sayisinasittir ve elektronlarin

dizilisinde Pauli ilkesi ve Hund kurali burada da uygulantr.



Acisal momentum kuantum sayisinagheolarak atom orbitalleri
icin kullanillan s, p, d, f, ... goOsterimlerine benzgekilde, molekdl

orbitalleri deo, 7, 9, ... ile gOsterilir.

Molekul orbitalini tanimlayan dalga fonksiyonu atom odbierinin

dogrusal birlgimi yontemi (LCAO) ile elde edilir.

Atom Orbitallerinin Dogrusal Birlesimi (LCAO) Yontem

Molekuldeki elektronlarin hareketini tanimlamak icin Eatinger
denkleminin yazilabilegg ve bu denklemin ¢c6zimunden de MO dalga
fonksiyonlarinin bulunabile@e dustnulebilir. Ancak, bir molekutldeki
elektronun davragini incelemek icin yazilacak Schrodinger denkleminde

potansiyel enerji ifadesinin ¢ikarglioldukca zordur.



Cok elektronlu atomlarda olgu gibi, bayluk molekillerde de
enerji ifadesi yazilsa bile Schrodinger denkleminin kegalimu mumkun
degildir.

Kimyacilar icin cok uygun MO dalga fonksiyonlarini veren
yaklasimlardan biri Atom Orbitallerinin Dgrusal Birlesimi (LCAQ)
yontemidi. Bu yontemde bir moleklldek elektronlarn belirli atomla
tUzerindeymy gibi davrandiklari varsayilir. Elektron bir atoma yakin
konumlarda o atoma ait bir orbitaldeygibi distnulebilir. Belli bir stre
sonra bgka bir atoma yakin oldggunda o atomun orbitalindeymigibi
dUsUnulebilir. Boylece her elektron icin MO dalga fonksiyomolekildeki
atomlar icin bilinen AO dalga fonksiyonlarinin giasal birlgimi olarak

yazilr.



Atomik Orbitalin dogrusal Birlesimi Icin Kurallar:

Atomik orbitallerin girsimi ile molektl orbitallerinin olgumu

konusunda gagidaki kurallar gecerlidir.

1- Girisim yapacak atomik orbitallerin enerjileri birbiringie veya yakin
olmalidir.

2- Orbitaller arasind girisim mumkur oldugu kada buyuk olmalidii Yani,
atomlar etkin gigim icin birbirlerine yeteri kadar yakin bulunmalidir. Bu
uzaklikta iki atomun radyal galim fonksiyonlari benzer olmalidir.

3- Girisim sonucu, bg ve kakit bag MO elde etmek icin, ki atomik
orbitalin simetrisi uygun olmalidir. Yani ,cekirdeklenrlestiren dgrultuda
atomik orbitaller donduaruldgiinde simetri dgismemeli veya Ikisinin

simetrisi 6zdeg olarak de&ismelidir.



4- Atomik orbitallerin belirli enerjiye sahip olmalari ve hdgirinin Uc¢
kuantum sayisi ile tanimlanmalarinda giduibi, her bir MO’de belirli bir

enerjiye sahiptir ve t¢ kuantum sayisi ile tanimlanir.

a) AO’lerde olduygu gibi, ba kuantum sayisi n ve yan kuantum sayisi |,
molekul orbitalleri icinde ayni anlamdadir.

b) AO’In magnetil kuantun sayis myerine MQO’leri icin A kuantun sayis
kullanilir. iki atomlu bir molekulde, cekirdekleri birjiren dasru referans
olarak alinir. Bu dgruya goérei, h/2n cinsinden ac¢isal momentumun

kuantlgamasini gosteria, atomlarda m’nin aldy degerlerin aynisini alir.

A=...,-3,-2,-1,0,1,2, 3, .....



A=0 ise, molekul orbitalleri eksen etrafinda simetriktir ¥eorbitali adini

alir. A==1 iser orbitalleri, A=£2 ised orbitalleri ile ifade edilmg olur.

c) Atomik orbitallerdeki elektronlar icin s6z konusu olan sgkuantum

sayisi m, molekdl orbitallerindeki elektronlar icin de aynidir w&l/2

degerlerini alir. Yani Pauliddlanma prensimi MQO’leri icinde gecerlidir. Bir

MO'’inde, er fazle ters spinli iki elektror bulunabili.



Atomik Orbitallerin Giri simi ve Ayni Iki Atomlu Molekullerde
Molekdil Orbital Kurami



Energy

Atom A

AB Molecule

Atom B
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Bag molekil orbitali cekirdekler arasinda elektron anlugunun
artisini gosterir.Karsit bag molekul orbitali ise elektron ygunlugunun O
oldugunu gosterir. daret eden Ba molekdl orbitali kendisini olgturan
atom orbitallerinin enerjisinden daha glikttr. Kagit bag molekdl

orbitalinin enerjisi ise daha yuksektir.

Atomlari ayni olan molekullerdhomonikleer molekullerdenir.
Atomlarin farkli olmasi halinde molekiheterontikleerdir ikinci sira
elementlerin atomlarinda s orbitallerine ek olarak etk orbitalleride

vardir.1ki atomlu bir moleklldes ve = 6rtismeleri dikkate alinir.

Elektron dizilisleri molekullerin manyetik 6zellikleri hakkinda bilgi
verir. Molekilde ciftlgmems elektronlarin bulunmasi halinde madde

paramanyetik bulunmasi halinde isgiyamanyetiktir.



En kicik iki atomlu molekll olan hidrojende iki elektron kir
spinli olarak diguk enerjili bg yapan molekll orbitaline yerne. IKki
elektron zit spinli olarak bir orbitalde bulungundan, molekdl
diyamenyetiktir. B& yapan molekll orbitalindeki elektronlar @a
kuvvetlendirir kagit bag molekul orbitalindekiler ise zayiflatir. Buna gore

bag dereces su sekilde hesaplan.

Bag derecesi = ¥2(B@ yapan elektronlarin sayisi — kagl bag

elektronlarin sayisi)



Atom numarasli arttikca atom orbitallerinin enerjisisel CUnku
cekirdek yuUkinun artmasi elektronlarin cekigde yaklgmasina ve
enerjisinin dgmesine neden olur. Ancak bugeme buttn orbitallerde ayni
olmaz. Bu farkllgin nedeni i¢ elektronlarin perdelenmesinin ve s6z konusu
orbitalin girginliginin farkli olmasidir. Orngin 2s orbitalinin enerjisi 2p
atorr orbitalinin enerjisinde dah: hizli diser. Bu nedenl 2s ile 2p
arasindaki enerji farki B&angicta kucuk iken giderek acilir. Atom
orbitalleri arasindaki enerji farkinin kiclik olmasi, doatlier arasi
etkilesmeler bakimindan 6nemlidir. Azota kadar olan atomlarda 2y
atom orbitalleri arasindaki enerji farki yeterince kicu&@ugundan bunlar
arasindaki etkilgm onemlidir. 2s atom orbitali ile Gaeksenine gore ayni

simetrili 2p atom orbitali arasinda etksgime olusur.
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