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MOLEKUL YAPISI

Belirli sayida atom, beliri geometrik dlzende bideek
molekulleri olwturur. Atomlarin tart, sayisi ve dizenlenmgeKili
molekullerin  6zellgini  belirler. Bilesiklerin  fiziksel ve kimyasal

Ozelliklerinin incelenebilmesi icin molekdl yapisiniriibmesi gerekir.




Lewis Nokta Yapisi ve Rezonans

Kimyasal olaylarda atomlarin cekirge yakin elektronlarinin
etkilenmedgini distnen Lewis 1916 yilinda, atom ve molekduller icin bir
yapl! sekli onermsgtir. Lewis’in nokta yapisiolarak bilinen bu goésterim
biciminde atom cekirdgi ve i¢c elektronlar sembollerle degerlik

elektronlari ise noktalarla gdsterilmekted.
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Degerlik Elektronlari: Lewis nokta yapilarinin yazilabilmesi icin gerlik
elektronlarinin sayisinin belirlenmesi gerekir. Kimyadapkimelerde

atomlarin dgisikli ge usrayan elektronlarindegerlik elektronlari denir.

Valan s Elekty onlar
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Silikon Atomu

Degerlik elektronlarinin  sayisinin  belirlenmesinde kullani

degisik Olcutlerden bazilariggida aciklanmaktadir.



1- Birbirini izleyen iyonlasma enerjileri giderek buyur. Bu agtarda ani
yukselme, i¢c kabuklardaki elektronlara gegyosterir. Bu nedenle ilk ani
ylkselmeden oOnceki iyondma enerjilerine kaulik olan elektronlar

degerlik elektronlari olarak sayilir.

atom | Elerment IYONLASMA ENERJILERI (kkakmol)
No |Semboll| qje | 2ig | siE | 4 | 5IE | 6iE | 7IE | BIE | 9E

1 H 33
2 He a6 [ 1254

3 Li 124 | HF44 | 2823
4 | Be 215 | 420 |[GBE | s010

5| B 191 | a0 | avs | [BEFE| | vase

8| C 250 | 582 | 1104 | 1438 | G055 | 11200

7| N 336 | 683 | 1004 | 4784 | pos7 | H2TEA| | 15370

8| o 314 | 811 1271 | 4781 | 2625 | 31ac | AWOG6] | 20079

g F 402 | 807 [ 1445 | 2000 | 2632 | 3624 | 4eav |(2198Q1( 25355

10 Ne 407 | o047 | 1475 | 2200 | 2044 | SE40 | 4771 | D46 | 27420
11 MNa 11 | HO8A | 1650 | 2280 | 5105 | G974 | 4@pq | 6088 [ 6913
12 Mg 176 | 548 | 84T | 2519 | 5255 | 4505 | s1g3 | B131 | 7665

13 Al 138 | 434 | ©57 | [B¥66) | 9545 | 4399 | B5TE | ge7z | V643
14 8i 188 | 378 | vr2 | 1040 | G840 | 4ven | ss560 | posp | G044
15 P 284 | 4B4 | 696 | 1185 | 1501 | [BOBE|| sose | Ti27 | O7EQ
16 8 230 | 530 | 807 | 1oe2 | 16v@ | 2033 | E4@E|| vsvo | avsa
17 | «l 300 | 548 | o20 | 4255 | 1583 | 2220 | 2606 | [@OBEN| o102
18 ar g6a) | 637 | o043 | 4380 | 1720 | 2104 [ 2871 | ssom | HOO0E
19 K 100 | [734 | 1100 | 1405 | 1943 | 2328 | 2766 | 5573 | 4057

20 Ca 141 274 | 4180 | 15E0 | 1936 285G | 2927 | 34&1 4558




2- Bas kuantum sayisi en yuksek olan orbitaldeki (ns, np) elekdiron
degerlik elektronlaridir. Gegielementlerinde bakuantum sayisi bir eksik

olan (n-1)d orbitallerindeki elektronlardagilik elektronu sayilabilir.

©



3- Periyotlar cizelgesinde A grubu elementlerinin grup nuaiean deerlik

elektronlarinin sayisingiir.

1A 4A  6A 8A

A T 2A 3A15Al7A




Nokta Yapisi ve Oktet Kurali

Atomlar kimyasal tepkimelere girerken, elektron digerini
kendilerinden sonra gelen soygazin kararli yapisina hewege calir.
Bunun icin d&erlik elektronlari sayisini soygazinkine cikarirlar. yeh
1<, diger soygazlar r'snpP yapisinda oldguna goére, molekll okurken
hidrojen degerlik elektronlarini  ikiye, diger atomlar sekize
tamamlamalidir. Molekullerde atomlar ba elektronlarini ortaklga

kullanarak elektron eksikliklerini gidermeye cati

- H H :(l: 0



Bilesiklerin Nokta Yapisinin Belirlenmesi

Aykiri orneklerin bulunmasina kg@n oktet kurali bircok molektlin
yapisinin aydinlatiilmasina katkida bulunmaktadir. Birlgkdlin nokta

yapisinin belirlenmesinde izlenecek yontem,3tblekult ornek alinarak

asagida aciklanmaktadir.

H—Be—H /B\



1- Atomlarin bail konumlari bilinmelidir. Ezer deneysel olarak atomlarin
konumlari bilinmiyorsa, elektropozitith en yluksek olan atom merkeze
konur. SQ’de kukurt merkez atomudur.

2- Molekuldeki degerlik elektronlarinin toplam sayisi V hesaplanir. ;3©
toplam de&erlik elektron sayisi V = (1x6)+(3x6) = 24'tur.

3- Molekuldek buttir atomlarir oktet kuraline uymalar icin gerekl
degerlik elektronlarinin sayisi hesaplanir. Molekilde h dayhidrojen
atomu ve q sayida hidrojendenska atom varsa 2h+8q kadar @klik
elektronu gereklidir. SQ molekultinde butiin atomlarin soygaz elektron
dizilisine sahip olabilmeleri icin (2x0)+(4x8) = 32 gerlik elektronu
gereklidir.



4- Molekllde (2h+8q)-V sayida d@erlik elektronu agil vardir. Bu acik
elektronlarin atomlar tarafindan ortagda kullaniimasi ile kapanir. Yani
molekulde (2h+8q)-V = BE kadar Baelektronu olmalidir.

5- Molekuldeki bg& yapmayan yani ortaklanmagnelektronlarin sayisi OE,
toplam de&erlik elektronlari sayisindan paelektronlari sayisi cikarilarak
hesaplanir (OE = V-BE). SOmolekulinde bg yapmayan elektronlarin
sayisi OE = 24-8 = 16'd1r.

6- Bag elektronlari 6nce atomlar arasinda birer tekg lidacak sekilde
dagilir. Sonra artan ha elektronlari yine atomlar arasina birer cift ga
olacaksekilde yerlatirilir.

/- Bag yapmayan elektronlar molekuldeki atomlarin ¢evresinedtemun

okteti sglanacaksekilde konur.
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Formal YUk:

Ortak elektronlarn esit olaralk bo6listiimes varsayimin dayanara
hesaplanan yiklere formal yuk denir. Moleklldeki bir atomtormal
yukunt hesaplanmasinda

Formal YUk = Grup numarasi-Ortaklanmangi elektron sayisi-Bg sayisi

bagintisi kullanilir. Buna gore SOmolekuliinde S ve O atomlarinin formal

yUkleri asagidaki gibi hesaplanir.



S 6-0-4=+12

'.|:|:|LT:.:DI

” O(Tek bagh) . 6-6-1=-1
0. 5._, O(Cifibagli) : 6-4-2= 0
D/ \D:e

Natr molekiillerde formal viiklerin toplami sifira esittir. Iyonlarda toplam formal yiik,

iyon iizerindeki elekirik yiikiine egittr.

Rezonans

SO; molekulinin nokta yapisina gore S-Oglaindan biri cift
baghdir. Cift bag tek bagdan kuvvetli oldgundan S-O bgarindan biri,
diger ikisinden kisa olmahdir. Yapilan dlcimler $@olekulinde S-O
baglarinin  ait uzunlukta oldgunu, b& acilarinin 120 oldugunu

gOstermektedir.



Deneysel Olcimler doru oldusuna gore, yukarida verilen Lewis
nokta yapisi SQ@ molekulunin yapisini agiklamada yetersiz kalmaktadir.
Kukurtin G¢ oksijen atomundan herhangi biri ile ciftgogapabilecgi
dUstnulebilir ve Gg¢ ayri nokta yapisi cizilebilir. Molekultiregzek yapisi,

bu tclndn bir kagimidir.

.0 Ne 56
H - \ 0
9/!9 @/\.\e 9/5‘\\@

SG; de oldigu gibi bir molekdlin iki veya daha ¢ok sayida nokta

yapisinin bir kagimi olarak gosterilmesine rezonans denir.



Rezonanssekillerinde b& sayisi ayni fakat, @a yapan veya
ortaklanmanmyg elektronlarin  yerleri  farkhdir. Bazi  molekullerin
gOsteriminde nokta yapilarinin rezonansa katkilari dmden farkl
olabilir. Rezonans hallerinin Onerilmesi ve katkilarinimelirlenmesi

yontemini aciklamak Gzere siyanamit iyonunu, £Nornek olarak alalim.

Rezonans hallerini belirleyebilmek icin atomlaringdekonumlari
bilinmelidir. Siyanamit iyonunda karbon merkez atomudearazot atomlari
karbona baldir. Ikinci 6nemli nokta, dgerlik elektronlarinin sayisinin
bilinmesidir. Siyanamit iyonunda toplam 16 elektron vardNokta
yapilarinin yazilmasinda oktet kuralina uyulmasi zorugu yoktur.
Ancak, her rezonans haliningaligini tartsirken oktet kuralindan buyuk

Olciide sapan yapilarin katkilarinin cok az @dgorilecektir.



Bu bilgilere gore aagidaki rezonans halleri 6nerilir.

r-.:—--_l:-:!'j-ijI b [:i'-._=_u-—'§'{: < [;g-;:u—ﬁl:‘ *‘*‘[:E ="
I 1 1] IV
Rezonans hallerinin garliklarinin kagtlastiriimasinda

kullanilabilecek kurallar Gi¢ grupta toplanabilir.

1. Atomlarin bazil konumlari ve molekul geometrisini etkileyen yapilar:
CN,?- iyonunda karbonun merkez atomu ofdubelirtilmistir. Bu bakimdan
IV numarali yap! rezonans hali gidir. Merkez atomu Uzerinde yalniz
elektronlar varsa, bu elektronlar gpaelektronlarini iterler ve yapinin
bukulmesine neden olurlar. g8r rezonans halleri gousal old@gu halde Il

numarall yapi acisaldir.
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2- Bag sayllari: Bag sayisinin ¢cok olmasi, molekulin karagihi arttirir.

Diger yapilarda dorder geoldugu halde Il numarali yapida tc paardir.

3- Formal YUkler: Ayni isaretli ytkler birbirine komu olmali kagit yukler
birbirine yakir olmalidi. Bir aton Uzerindek formal yuk buUytk
olmamalidir. Ayrica eksi yuk, elektronegaitgfliylksek olan atom tUzerinde

olmalidir.
Bu kosullar dikkate alindkinda molekil vyapisina katkida

bulunabilecek yapilarin | ve Il oldiu gordlmektedir. Formal yulklerin
karsilastiriimasinda | yapisinin katkisinin II’'den daha biyuk aefasonucu

cikarilabilir.



OKTET KURALINDAN SAPMALAR

Oktet kural aslinda ikinci grup elementleri icin geceirlidOktet
kuralindan sapmalar; eksik oktet, tek elektron sayisi vaker atom
cevresinde sekiz @erlik elektronundan daha fazla elektron bulunmasi

olmak tUzere ¢ sinifa ayrilr.
Eksik Oktet

Baz durumlarde kararli bir molekultr merke: atomuni cevreleye
elektronlarin sayisi sekizden azdir. Qgime berilyum’u (Be) ele alalim.
Berilyum un 2s orbitalinde iki ogerlik elektronu vardir. Gaz fazinda

berilyum hidrir (BeH) molekuler halde bulunur. BeHnin yapisi su

sekildedir.

Berilyumun oktet kuralini sdamasi mumkun deldir.




Her iki elektronun da ayni atom tarafindanglandigi kovalent

baga koordine kovalent bg denir.




Tek Elektronlu Molekuller

Bazi molektller tek sayida elektron icerir. Azot monokstt azot

dioksit bunlara ornek verilebilir.
N=0 =N+

Eslesmeyi tamamlamak icin cift sayida elektrona ihtiyac
oldugundan bu molekdullerdeki atomlar oktet kuralingamamaktadir.

Tek elektronlu molekiller radikaller olarak da adlandnriBircok
radikal oldukca etkindir. Bunun nedenislesmemsg elektronun dger
molekul UGzerindeki gesmemk bir elektronla kovalent ka olusturma
egilimidir. Ornegin iki azot dioksit molekuli birlgtisinde N ve O

atomlarinin her ikisinin de oktet kuralina uygludiazot tetraoksit okur.



:>\N-+-N/: — :>N—-N |
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Genislemis Oktet

Ikinci periyot elementlerinin atomlari, merkez atomu ceimde
sekizden fazla dgerlik elektronu bulunduramazlar.

Uclincl periyoi elementler 3s ve 3p orbitaline ek olarak
baglanmada kullanabile@e 3d orbitallerine de sahiptirler. Bu orbitaller bir
atomun gendlemis oktet olwturmasina neden olur. Kukurt hegzaflortr
genklemis oktet iceren bir bilgiktir ve cok kararhidir. Kikurdln elektron
dagihmi  [Ne]3s3ptdir. SF; molekilinde, kikirdin 6  derlik

elektronunun her biri flor atomuyla kovalent palusturur. Dolayisiyla

merkez kukurt atomu cevresinde 12 elektron vardir, yaretoktmistir.
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Kukurt atomu oktete uyan bircok bifik de olwturur. Ornein kukart

diklorirde, S sekiz elektronla cevrilgtir.

Bazer UclUncl periyol ve sonrasindal elementlerii atomlarin
merkez atomu olarak iceren hjlklerin Lewis yapilarini cizerken; tim
atomlarin oktet kuralini $dadigini, ancak hala yeri@irilecek deserlik
elektronlari oldgunu goruriz. Bu gibi durumlarda, fazla elektronlar
merkez atomu Uzerine ortaklanmami elektron ciftleri olarak

yerlestiriimelidir.



VSEPR Kurami

VSEPR, dgerlik kabuyu elektron ciftleri itmesi kelimelerinin
Ingilizce kasiliklarinin ba harflerinden turetilmitir (Valence Shell
Electron Pair Repulsion. 1940 yilinda, sadece tekli §aceren AB, genel
formulindeki bilgiklerin geometrisinin bg elektronlarinin birbirini en az
itecek sekilde olwtugu belirlenmsti. Buna gore merkez atomunun
cevresinde iki tane tek lgeoldugunda molekuldogrusal, ¢ ba&da dizlem
Ucgen dort bada duzgun dortytzl(l bes bagda lcgen ciftpiramit, alt
bagda dizgln sekizylzliyedi ba&da besgen ciftpiramit olmalidir. Bu
geometrilere ideal geometriler denir. Merkez atomunun resmde
ortaklanmamy elektron ciftlerinin bulunmasi halinde ideal geometriden

sapmalar olur.



1800 1200
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Cizgisel Cizgisel ' B B
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Ideal geometriden sapmalari inceleyen bilim adamlari wadah
bazi kurallar onerilngi ve bu kurallar geltirilerek bugtiin VSEPR kurami
olarak bilinen gagidaki kurallar benimsenrtir.

1- Molekulun sekli moleklldeki atomlarin kal konumlari ile
verilir. Ancak molekulin seklinin belirlenmesinde merkez atomu
cevresindeki dgerlik elektron ciftleri arasindaki itme dikkate alinir. kkez
atomu cevresinde ortaklanmam(OEC) veya b& yapan BEC) tim

elektron ciftleri arasinda en az itmenin ofaluen kararlisekli alir.

2- Elektron ciftleri arasindaki itme kuvwe®EC-OEC > OEC-BEC
> BEC-BEC sirasinda azallr.



3- Ayrica cift baglar arasindaki itme tekli Q@gar arasindakinden
daha kuvvetlidir. Benzegekilde tcli bglar arasindaki itme ikili bglar

arasindakinden daha kuvvetlidir.

4- Bir molekll veya iyonda bayapan elektron ciftleri arasindaki
itme kuvveti merkez ve uc¢ atomlarin ortakgoalektronlarini cekmesindeki
farka da bglidir. Uc atomlar bg elektronlarini ne kadar kuvvetli cekerse,
merkez atom cevresinde bulunangkeektron ciftleri arasindaki itme de o

kadar azdir.

x o Bag cifti (bonding pair)

x Yalin cift (lone pair)

Yalin cift uzayda daha fazla yer kaplar.



VSEPR modelinin kullanimi iki genel kurala dayanir;

1- Sadece elektron cifti itmeleri gz dnine aligitida, ikili ve Uclli b&lar
tek ba&mis gibi distintlebilir. Fakat iki atom arasindaki ikili yada tcliga
oldugunda elektron ygunlugunun daha cok yeggal ettisini bilmeliyiz.

2- Eger bir molekultun iki yada daha cok rezonans yapisi varsa \RSEP
modelin bunlardal herhanc birine uygulayabiliriz.
Molektl modelleri, merkez atomlarinin ortaklanmanelektron ciftleri

tasiy1p tasimadgina gore ikiye ayrilir.



Ortaklanmamis Elektron Ciftleri Bulunmayan Merkez Atomlu
Molekuller

Merkez atomu A olan, A ve B gibi sadece iki elementtensaiu
molekulleri gbz onune alirsak, bu molekuller ABjenel formdiluyle
goOsterilebilir. Burada x: 1,2,3,... gibi tam sayllardigds x:1 ise iki atomlu

AB molekull oluur ve cizgisel bir geometridedir.

Karsilikli itmenir bir sonuct olarak elektror ciftleri, birbirinder
olabildigince uzak durur. Merkez atomunda ortaklanmamlektron cifti

olmayan molekdller, bebaglayici cift dizeninden birine sahip olabilirler.
AB,: Berilyum Klorur (BeCl,)

Gaz fazinda berilyum Klortrin Lewis yapssiyledir:

Ciope—i



Baglayicl elektron ciftleri birbirini ittginden bu ciftler olabilggince
birbirinden uzak olmalidir. Bu ylzden, CIBeCl aclsi(® dir ve molekdl

cizgisedir. _180°

' -

AB: Bor Triflorir (BF;)

Bor triflorir U¢ kovalent ba yada U¢ balayici cift icerir. BF; Un
geometrisi ticgen duzlemdir Uc¢ tane uc¢ atom bir skenar Ucgenin

kbselerinde ve ayni duzlemdedir.



Bu ylzden, FBF acilarinin ucudé2(® dir ve dort atomda ayni

duzlemdedir.

e L 120°

Diizlemsel



AB,: Metan (CH,)
H

Metanin lewis yapisi yandaki gibidir. H—{—H

H
Dort elektron cifti nedeniyle, Cpiin geometrisidortyuzltdur .
DortytzlC bir molekllde merke: atorr dortyuzlinil merkezinde diger dort

atom ise k@elerinde yer alir. Baacilarinin hepsi09.5 dir.

e

L 109.5°
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Dortytizli



ABg: Fosfor Pentaklortr (PCl;) Gl . Cl:
R o 1

: l .
et

Fosfor penta klortrin lewis yapigiyledir;

Bes baglayici ciftin itme kuvvetlerini en aza indirmenin tek yoluCP

baglarinin birdcgen bipiramit seklinde dizenlenmesidir.

-

[ p—

Uggen
bipiramit



Merkez atom ortak Ucgenin merkezinde, cevreleyen atondar dicgen
bipramitin be kdsesinde yer alir. Ucgen dizleminin Uzerinde ve altindaki
atomlar aksiyel konumlari, tcgen duzlemde yer alanlar ikeat®ryal
konumlari sgal ederler. Ekvatoryal konumlar arasindaki her 220 dir.
Bir aksiyal ile bir ekvatoryal b@a arasindaki aci9(°, iki aksiyal b&
arasindaki isé 8(» dir.

Ak e
AB: Kiikiirt hegzafloriir (SF,) s Ly
e
Kukirt hegzaflortriryapisisdyledir; 23 ‘B s

Yapidaki SF balayici ciftin en kararli konumlanmasiekizyuzlu seklidir.
Merkez atom ortak karenin merkezinde,s&tierde ise uc atomlar yer alir.
Merkez atomla birbirine tamamen zit ucta dik olan atom eiftarasindaki

acl haric, dger tum acilanC° dir.



Birbirine zit dik uclar arasindaki aci ise3(° dir. Bir sekizyizli molekilde
altl bggda edeger oldusu icin bu molektlde aksiyel ve ekvatoryal terimleri

kullaniimaz.

s

) ' 90)°

Sekizytizlu



Merkez Atomunda Bir yada Daha Cok Ortaklanmamis Elektron Cifti
Olan Molekdller
Merkez atomunda hem ortaklanmamhem de bglayici ciftleri
olan bir molekuliin geometrisinin belirlenmesi cok dahankauktir. Boyle
molekullerde, bglayici ciftler, ortaklanmami ciftler ve balayici ile

ortaklanmamy ciftler arasinda olmak tzere Uc¢ itme kuvveti vardir.

ortaklanmamuig-ortaklanmamis > ortaklanmamis-baglayici > baglayici-baglayici
cift cift cift cift cift cift
itmesi itmesi itmesi
Bir bagda elektronlar, ba yapms iki atomun cekirdgince
uygulanan cekme kuvvetleriyle bir arada tutulurlar. Bug bgapan
elektronlar uzayda ortaklanmagnelektronlardan daha az yer kaplarlar,

cunkd atomlar tarafindan cekilirler.



Moleklldeki ortaklanmami elektronlar uzayda daha cok vyer
kapladiklarindan kogu ortaklanmanmy ve balayici ciftlerin itme
kuvvetine daha cok maruz kalirlar. 8ayici ve ortaklanmari ciftlerin
toplam sayisini belirtmek icin ortaklanmangiftleri olan molekuller ABE,
seklinde gosterilir. Burada A merkez atomu, B u¢ atomu, E isg&érindeki

bir ortaklanmamy cifti gosterir.

AB,E: Kukurt Dioksit (SO ,)

Kukirt dioksitin Lewis yapissoyledir. O=§—0"
VSEPR modeline gore cift ggar tek b&mis gibi gbz 6nine alingaindan,
SO, molekult merkez S atomu Uzerinde Ug¢ elektron cifti iceremimlekul

olarak d@tnulebilir. Bunlardan ikisi bglayici, bir tanesi de ortaklanmagni

cifttir.



Uc elektron cifti icin toplam diizenlemenin ticgen duzlemugial
goralmistar. Ancak elektron ciftlerinden biri ortaklanmagnoldugu icin

SO, molekld kirik gizgiseklindedir.

Ortaklanmamy cift ile baglayicl cift
&N - itmesi, balayici ciftler arasindaki itmeden daha

O : : O . fazle oldugu icin, i1ki kodkdr oksijer bagi
ortaklanmanmy cift tarafindan azda olsa itilir ve
. - 0OSO0 ba acisI12 den daha kicukolur.

SO,



ABE: Amonyak (NH )
Amonyak molekdull, G¢ hdayici ve bir ortaklanmamicift icerir.

H—§—H
H

NH, de elektron ciftlerinden biri ortaklanmagncift oldugundan,
NH,; geometrisi dg¢gen pramittir. Ortaklanmaggiftler, baglayici ciftleri
daha kuvvetle ittiklerinden ¢ NH lgayici ciftleri itilerek birbirine

yaklssir.
Bu yluzden amonyaktaki HNH acisl, ideal dortytzlt 409.5 den

daha kucuktar



AB.E,: Su(H,0)

Su molekult iki bglayici ve iki ortaklanmangielektron cifti icerir.
H—0O—H

Suda dort elektron ciftinin toplam duzenlgnamonyakta oldgu
gibi dortytzladar. Ancak, amonyaktan farkli olarak suyuksigen atomu
tzerinde iki tane ortaklanmamcift vardir. Bu ortaklanmamiciftler itme
kuvvetleri cok oldgu icin birbirinden olabildgince uzak durma
egilimindedirler. Sonuc olarak, iki OH [@ayici cifti birbirine dagsru itilir
ve dortyuzltu agidan sapma Nidekinden daha buyukttr. HOH a¢€04.5
dir. O

i
H H






AB E: Kukurt Tetraflortr (SF ,)
SF, Un Lewis yapissOyledir.
B
S

F F

Merkez kukurt atomunun Reelektron cifti vardir. Dlzenlegi

ucger piramitti. Ancak SF, molektlind: elektror ciftlerinder biri

ortaklanmany cifttir, bu ytzden molekilsu geometrilerden birine sahip

olmalidir. F F
F F
F
F F
F

(a) (b)



T
#y

F
(a) (b)

L
A
Y

(a) da ortaklanmami cift ekvatoryal konumda iken (b) de aksiyal
konumdad!. Aksiyal konumur ¢ komsu cifti 90° ve diger ikisi 12C° ile
yonlenmgtir. Buna gore itme kuvvetleri (a) da daha azdir ve deneysel
olarak gozlenen yapida budur. Aksiyal F atomlari ile S adesk acl 173

ekvatoryal F atomlari ile S arasindaki acl ise 10E.



MOLEKULER SIMETRI

Kimyada simetri uygulamalari @oinlukla molekller simetri ile
i skilidir. Molekiler simetri molekil geometrisine Badir. Molekuler
simetrinin kimyadaki uygulama alanlari kisaca;
1- Kirallik ve optikce aktifligin belirlenmesi
2- Esdeger atomlarin belirlenmesi ve NMR spektrumlarinin analizi
3- Infrared ve Raman spektrumlarin analizi
4- Molekduler orbitaller ve enerji diyagramlarinin gturulmasi
5- Secim kurallari ve elektronik absorbsiyon spektrumlaramalizi
6- Komplekslerde terim dluzey diyagramlarinin glirulmasi ve ligand alan

gecsklerinin belirlenmesi



Simetri Kavrami:

Doganin temel olaylari ve yasalari simetri ileskilidir. Bu nedenle
simetri bilimin temel kavramlarindan biridir.
Simetri dlzlemi yada ayna duzlemi ile tanimlanan iki tarsifinetri

gunlUik ygantimizda en sik kanlastigimiz simetri tartadur.

Simetri slemi, molekile uygulangnda molekile gdeser bir
yonelme ya da bdangictaki gortintmu ile ayirt edilemeyen bir gérinim

sglayan glemdir.



Cs

13
£
]
1
1
1
4

/<>\
H § Ho

(1507

B

/¢>\
Hy Hy

H,O molekill z- ekseni etrafinda 180dondurdldiginde
hidrojenler birbiri yerine gecmektedir. Hidrojenler ickullanilan 1 ve 2
Indisleri g6z ardi edildiinde, molekuliin simetri slemi uygulanmadan
onceki gorinima ilesliemden sonraki géranumuntn ayni ojdugoraldr.
O halde, uygulanan 180k donme islemi H,O icin bir simetri iglemidir.

(Il) yonelmesinessdeger yonelmedenir.



Bu yonelme ayni eksen etrafinda 28@dndurulirse, elde edilen
(111) yonelmesi (1) ile tamamen ayni olur. Bu, molekulinjoral konumunu
koruduysunu gdsterir. Bu nedenle (lll) yonelmesizdg yonelme olarak
adlandirilir. Bir molekultn orijinal konumunu korumasimetride 6zdglik
islemi ile tanimlanir. Ozdalik islemi, her molekllin sahip oldiw bir

simetr islemidir.

O S = O P O

N N N

H1 E Hz H2 : H1 H1 : H2

C, C,




Simetri sleminin uygulandgl geometrik nicelge simetri elemani
denir. HO molekull icin z ekseni bir simetri elemanidir. Molekdler
simetride eksenin yani sira, nokta ne duzlem birer simémanidir. Bir

simetri elemanina arglk simetri slemleri uygulanabilir.

simetri elemanlari simge simetri islemleri
Ozdeslik E veyal | degisim olusturmaz
Simetri Ekseni C eksen etrafinda dénme
Simetri Duzlemi a duzlemden yansima
Simetri Merkezi ; evirme (inversiyon), terslenme ; (x,y, z) -
veya Nokta (-X, -y, -2)
Yansimali donme donme + yansima (yansima duzlemi,
: S . : :
ekseni donme eksenine dik olmalidir)




Esdeger Olmayan Konum

|

simetr 1slemi dedil

F F F
escdeder konum dedil

EF 2 molekilinde 50" danme ekseni WOk

Islem sonucunda molekiiliin gorintiisu gesmistir.



F

Esdeger ve Ozda Konumlar

N i
= F F
120" 1207 1207
—_— —_— ——
E dénme E dénme E dénme E
baslanalg esdeder esdeder Gzdes
lonumu lkonum konum kanum

EFsmolekilinde 120" donme ekseni vardir.

esdeser konum = balangic ile ayirt edilemeyen konum

O0zdg konum = balangi¢ ile ayni konum



Ozdsslik Islemi:

N SN

baslangig¢ dzdes
konumu konum

e Simgesi E veya | dir.

 Molektlde hi¢c bir defisim yaratmaz, ya da 360d6nme hareketine
karsilik gelir.

 Her molekilin 6zdelik i slemi vardir.

e Hicbir simetri elemani bulunmayan molekllin en azindan biizdalik
Islemi vardir



D6nme slemi (C,):

Molekul icinden gecen bir eksen etrafinda, molekultin (850lk
acl ile dondurulmesislemidir. Islemin uygulandil eksen simetri eksenidir
ve C, ile gosterilir. n = 3604 dir ve n eksenin derecesidf.dondurtlme
acisidir. Orngin, bir molekul, bir eksen etrafinda 12@ondurilerek bir
esdeger yonelme elde edilrgiise, molekul G simetri eksenine sahiptir ve

simetr islemi bir C; islemidir.

C; C G5
0 0 o
120 (Y N
N — > N., ————> .
i N wT N e N




C,

C,

C

2 3 -
C)=180° C.=120° C,=90°
C;=360°=E C: =240° C:=180°=C,

C:=360°=E C;=270°
C,=360°=E

C5 C@ C8

C.=72° C!=60° Cl=45°
C2=144° Cl=120°=C! CI=90r=C]

Ci=216° C)=180°=C! C:=135°
C!=288° C!=240°=C; C.=180°=C,

C:=360°=FE C) =320° C.=225°
C=360°=E C!=27(PP =C;

C]=315°

CE=36(°P = F










BH; molekult b& aciortaylarindan gecen eksenler etrafinda°180
molekil dizlemine dik ve bor atomundan gecen eksen etiafi?(y
donduruldigliinde, gdeger yonelme elde edilmektedir. O halde B¢ tane

C, ve bir tane G eksenine sahiptir.



Uygulanan glemler C,ve C; islemleridir. Bir molekiliin derecesi
en yuksek olan eksenine ana simetri ekseni deniBI&, molekulinun ana

simetri eksenidir.

Hy Hj H, H4
N S
—2
N N
T v H, ne vy H
3 2
Cy? ‘

n>3 olmak Uzere, Cisleminin saat yonunde ve tersi yonde
uygulanmasi farkli yonelmelere goturdr. Saatin donme npdedi slem G,
tersi yondeki glem ise G ile gdsterilir. Buna terssiem denir. BH
molekuliine G ve C;t islemlerinin uygulanmasiyla elde edilen yonelmeler

su sekildedir.



Ho H4 Hj
‘ Cy! C,'! |

B -

B —> B
PN N N

Bir molekule G, ve Gt islemlerinin ard arda uygulanmasi 6zde
ybnelmeye goéturdr. Bu nedenle .C. 1 = I dir. C..C 1, iki islemin ard arda

uygulandgini gosterir.

Dogrusal molekillerde, molekull, wardan gecen eksen etrafinda
sonsuz kucuklukte aci ile donduruklinde balangic gorintmu ile ayirt
edilmeyen bir goérinime sahip olur. N = 36Mdagintisindan6—0 iken

0—o0 olur. Bu nedenle dgrusal molekdullerin ana simetri eksenj @ur.



Her molektl G eksenine sahiptir. Ancak €l oldugundan G
simetri ekseni olarak g6z onine alinmaz. Bir molekllde desgli dereceye
sahip birden fazla simetri ekseni varsa, daha ¢cok atomdesangeksen ana

simetri ekseni olarak alinir.



Terslenmelslemi (i):

Eger molekulin herhangi bir noktasindan slagip merkezden
gecen bir dgru Uzerinde, bu merkezi gectikten sonrait euzaklikta
llerlediginde ilki ile ayirt edilemeyen bir noktaya geliniyorsa, rakliltin bir
terslenme merkezbldugu soylenir. Uygulanansiemede terslenme denir.

Terslenme merkezi ve terslenng&mi i semboll ile gdsterilir.

Baska bir ifadeyleterslenme glemi; molekuldeki her atomun, atom
ve molekll merkezinden gecen ga boyunca merkezin ger tarafina ilk
konumuna @t uzaklikta tginmasi slemidir. Bu islem ile benzer atomlar
birbiri yerine gecmektedir. Terslenmgami ile koordinatlari x, y ve z olan

bir nokta, koordinatlari —x, -y ve —z olan bir konumaitar.



(X/ Y, Z) - (-X, Y, _Z)

Terslenme slemi (inversiyon) bir nokta temel alinarak yapilr.
Bu noktaya simetri merkezi adi verilir.

Dogrusal molekdllerde : (z) — (-z) dir.

]
cCo, 0—C—0 — O0—C—0



Duzlemsel molekdllerde : (x, y) — (-X, -y) dir.

F F
I
XeF, F— Xe — —» [ — Xe — F
F F
NH; NH;

i
trans-Pt{NHs).Ch, ¢l — Pt —Cl—= CI— Pt — CJ

NH; NH;



(b)



hizal Gapraz



Yansimalslemi (o):

Molekuldeki tim atomlarin, molekll icinden gecen bir dimle
aynadan yansitiilmasglemidir. Bu islemle, dizlemin solunda yer alan
atomlar sga, sa&inda yer alanlar ise solastair ve benzer atomlar birbiri
yerine gecer. Burada ele alinan duzlem simetri duzlemels Ne gosterilir.
Simetri duzlemi, molekull birbirinin ayna gorantlst ol&nparcaya ayirir.

Molekdllerde Ug¢ ¢cgt simetri duzlemi tanimlanir;

a) Yatay Simetri Duzlemi:Molekulin ana simetri eksenine dik olan
duzlemdir veo,, ile gosterilir.




b) Dikey Simetri Duzlemi:C, ana simetri eksenine dik n tang iCermeyen
molekullerde, ana simetri eksenini iceren duzlem yadaadiidr ile C ana
simetri eksenine dik n tane ,Ciceren molekullerde, molekullrs,
dizleminde yer alan lgardan ya da atomlardan gecen diuzlem yada

duzlemler, dikey simetri dizlemidir we, ile gosterilir.




c) Diagonal Simetri Duzlemi:C, ana simetri eksenine dik n tang (Geren
molekullerde, molekllirs, duzleminde yer alan Iggardan gecmeye yada
baglari ikiye bolen duzlemdir ves,ile gosterilir. ya da atomlardan gecen

duzlem yada duzlemler, dikey simetri dtzlemidir

CuC

> || B
|

74 gcl






o, yansima duzlemleri

C,' eksenlerinden gecer.

— o4 yansima duzlemleri

C,” eksenlerinden gecer.












Donme-Yansimdslemi (S,):

DOonme-yansima slemi, ard arda uygulanan ikislem icerir.

Molekdl bir eksen etrafinda (360Mm)ik aci ile dondaruldr ve daha sonra

alinan eksene dik duzlemden yansitilir. Kullanilan eksen dizlem

molekulin simetri elemani olmayabilir. Buslemler sonucu geger

yonelme elde edilir. Burada kullanilan simetri elemani@arde-yansima

elemani denir ve Sile gosterilir. § islemi ard arda uygulanan ikslem

icerdiginden S=C_.c bagintisi ile verilir.

(a) S
. (1) Rotate

(2) Reflect T>_ S

=

&

(b)

S,

£

-|———_(1) Rotate

5

(2) Reflect

?i.

N




n>2 olmak Uzere ana simetri eksenine dik n tanagéren molekuller S

elemanina sahiptir.

CH, molekuliinde,

® C, ekseni ayni zamanda, S
eksenidir.

:
E LA
;

* molekiilde G ekseni yoktur.

54




Axis bisects the

H-C-H bond
angle Eeflect
through a

plane that is
Rotate perpendicular
through to the original

20° rotation axis

—h —h

(Hhe

D G,
D B B
Oh
> EE—
C A A
C



CI

C3 (ve Sy) C3 (ve Sy) C; (ve S;)

PCl; molekilinde C; ekseni ayni zamanda 9eksenidir.
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Nokta Gruplarti:

Bir molekulin simetri glemlerinin olwturdusu kiimeye simetri
grubu yadanokta grubudenir. Orngin H,O molekultinin nokta grubu, E,
C,, o, 6,/ islemlerinden olgan bir kiimedir. Her nokta grubu icin bir simge
kullanilir. H,O nun nokta grubu ¢ /dir. Cogu molekulin nokta grubu

veriler seme ile belirlenebilil.

Semada ilk olarak, molekulin 06zel bir nokta grubunda olup
olmadpl sorulur. Ozel nokta grubuna giren molekilleu sekilde

aciklanmaktadir.



Ozel simetri grubu var mm?

hayir

C,ana ckseni var mi?

evet

4

C, eksenine dik nC, ekseni var mi1?

evet

o}, yatay diizlemi var mm? |

evet hayir

no diisey diizlemi var mi?

hayir evet

[)nh D“ D, nd

evet

hayir

hayir

15 G, 4, gruplarindan biri

o diizlemi1 var m?

hayir evet

fevirtim merkezi var m?

hayir evet

i S

oy, yatay diizlemi var mi?

hayir evet

no, disey diizlemi var mi?

hayir evet
A4
c, Coy Con




a) ki atomlu molekiller ve dgrusal molekiller: A ve AX, tipi
molekullerin nokta grubuwD_,’'dir. AX ve AXY tipi molekullerin nokta
grubu C_/dir. D,, nokta grubundaki molekiller hems, hem de g,
icerirkenC_,, nokta grubundakiler sadeee icermektedir.

b) AX, tipi tetrahedral molekullerin nokta gruby, dir.

c) AX tipi oktahedre molekdllerir nokte grubt O,’'dir.

Ozdslik elemani dsinda hicbir simetri elemani icermeyen
molekullerin nokta grubuC,/dir. Yani asimetrik molekuller € nokta
grubundadir. Az sayida simetri elemani iceren s{gki simetrili)

molekdullerin nokta gruplarC;, C,ve C,, dir.



1. DisUk simetrili gruplar

— sadece E varC,

— simetri duzlemi varC,

— Simetri merkezi varCi

2. Sadece bir tane simetri eksenine sa@jp (
— Baska elemani yokC,

— Arti dusey simetri duzlemleri vaC,,

— Art1 yatay simetri duzlemi vaC

— Cnile caksan S2n ekseni vars,,

3. Bir tane Cn bas donme ekseni ve buna n C, eksenine sahifD,)
— Bagka elemani yokD,,

— Arti Cn ile caksan S2n ekseni vaD, 4

— Art1 yatay simetri duzlemi varD,,

4. Yuksek simetrili gruplar

— Dortyuzlu (tetrahedral)T 4

— Sekizyuzlu (oktahedrald,

— Yirmuyuzlu (ikosahedral)t,

— Dogrusal, simetri merkezi yolC,,,

— Dogrusal, simetri merkezi varD,,,



Molekul distk veya yuksek simetrili nokta gruplarindan mi?
Molekultin C ekseni var mi1?

Molekul C, U C, sahip mi?

— EVET ise , molekdD grubundadir.

— HAYIR ise,molektl C veya S grubundadir.

Molekul simetri dizlemined;) sahip mi?

— EVET ise, molekulC,, veyaD ., grubundadir.

— HAYIR ise, diger simetri dizlemlerine bakin

Molekul C, eksenini iceren simetri duzlemlering, ( sahip mi?
— EVET ise, molekulC,, veyaD, 4grubundadir.

— HAYIR ve D grubunda ise, molek, grubundadir.

— HAYIR ve C grubunda ise devam ediniz.

MolekuldeC, ekseni ile ayn§,, ekseni bulunur mu ?

— EVET ise, molekul5, nokta grubundadir.

— HAYIR ise, molekulC..



Ozel simetri grubu var mm?

hayir

C,ana ckseni var mi?

evet

4

C, eksenine dik nC, ekseni var mi1?

evet

o}, yatay diizlemi var mm? |

evet hayir

no diisey diizlemi var mi?

hayir evet

[)nh D“ D, nd

evet

hayir

hayir

15 G, 4, gruplarindan biri

o diizlemi1 var m?

hayir evet

fevirtim merkezi var m?

hayir evet

i S

oy, yatay diizlemi var mi?

hayir evet

no, disey diizlemi var mi?

hayir evet
A4
c, Coy Con




Bir tane simetri dizlemi bulunur, O halde

C
/ T—f nokta grubu Cs dir.

7 Dortytzlt yapi, nokta grubu @ dir.



>
W
z A
A
o L
%

1. Bir tane C, eksen vardii (aynizamand bag donme ekser)
2. Bag dOonme eksenine dik Ldnme eksenleri yoktur.
O haldeC, kiimesindedir.
3. Bag dOnme eksenine dik;, dlzlemi yoktur.
O haldeC,h grubunda dgildir.
4. Bag donme ekseniniiceren 2 tane dizlemi vardir.

O halde nokta grubC,v dir.



BF;

1. C;eksenvardir bags donme eksenidir 3 F atomuni birbirine tagir.
2. Bag dOonme eksenine dik 3 tang, @onme ekseni vardir.

O halde B kimesindedir.
3. Ba donme eksenine dik, dizlemi vardir.

O halde nokta grubu D dir.



CH,CI

1. Bir tane G ekseni vardir, ¢ tane H atomunu birbiringitabas donme
eksenidir.
2. Bag donme eksenine dik £l6nme eksenleri yoktur.
O haldeC,; kimesindedir.
3. Bag dOnme eksenine dik, dlzlemi yoktur.
O halde nokta grub@,, degildir.
4 Bas donme eksenini iceren 3 tane duzlemi vardir.
O halde nokta grubu £ dir.



Cl

1. 1ki H atomu ile iki Cl atomunu birbirine tayan bir tane Gekseni vardir.
2. Bag donme eksenine dik £onme eksenleri yoktur.
O haldeC, kiimesindedir.
3. Ba donme eksenine dik, duzlemi yoktur.
O halde nokta grub@,, degildir.
4 Bas donme eksenini igine alan 2 tang duzlemi vardir.
O halde nokta grub@.,,, dir.



trans- Co(NH;),(H,0).Cl,

H;,NQG)NH:;

OH,

1. Ug tane Gekseni vardir, NE H,O ve CI atomlarini birbirine far,

(bunlardan biri badonme ekseni olarak kabul edilir.)
2. Ba donme eksenine dik 2 tang €kseni bulunur.
O halde D kiimesindendir.
3. Ba donme eksenine digh dizlemi vardir.

O halde nokta grubu L dir.



Asagidaki bilesiklerin nokta gruplarini belirleyiniz.

H,0,
H,C=C=CH,
H,C=CH,
PCl
XeF,
SF;
CO,



