Boliim 1

ATOMUN YAPISI

1.1: Siirekli ve kesikli spektrum

Beyaz 1sik prizmadan gecirildiginde dalga boylarina gore kirilarak bilesenlerine
ayrilir( Sekil 1). Buna goriiniir 15181n spektrumu denir. Renkler arasinda kesin bir sinir
olmamas: nedeniyle bu tir spektrumlara siirekli spektrum denir. Yagmurlu
havalarda olusan gok kusag: da stirekli bir spektrumdur.

Eger bir atomdan yayilan 1sin prizmadan gegirilecek olursa kesikli spektrum veya
cizgi spektrumu elde edilir(Sekil 2).

stireldi spelctium

kesikli spektrum




Sekil 3 de Hidrojen gazinin gortintir bolgedeki cizgi spektrumu goriilmektedir. Bu
cizgilerin frekanslarim1 veren ampirik bir esitlik ilk kez Balmer tarafindan ortaya
konmustur(1885). Bu nedenle bu seriye Balmer serisi denir.
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Daha sonralar1 Hidrojenin tiim spektrum cizgilerinin frekanslar1 asagidaki esitlikle
bulunmustur. Bu seriler, bulan kisilerin adlari ile anilir:

v= 3289101551 [iz—iz}
n; n

Lyman (UV= ultra viole ) serisi: ni =
Balmer ( visible ) serisi : mj =

Paschen ( IR=infrared ) serisi: ni
Pfund (IR=infrared) serisi: ni

1
2
3
4 degerlerini alir

Elementlerin ¢izgi spektrumlar: onlarin parmak izi gibidir. Bu nedenle spektrumlarin
analizinden elementler tayin edilirler.

1.2. Atomik Spektrum ve Bohr Atom modeli

1913 de Niels Bohr Hidrojenin spektroskopik gozlemlerinden yararlanarak kendi
adiyla anilan Bohr atom modelini 6nerdi. Model, atomu giines sistemine benzetir.
e Proton ve nétronlardan ibaret ¢cekirdek merkezde bulunur,



» Elektronlar cekirdegin gevresinde belirli enerjili yoriingelerde hareket ederler

Neils Bohr bir yoriingenin (orbit) enerjisini ve yaricapini klasik mekanige gore soyle
hesaplamustir:

r yaricapl yoriingede v hiziyla hareket eden ve kiitlesi m olan bir elektronun icin
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Merkez ka¢ kuvvet =
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Elektronun ytikii e, cekirdekteki yiik sayis1 Z, vakumun gegirgenligi &, ise,
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kulombik ¢cekim = dir.

2
TE T

Bu iki kuvvet esit olmalidir: Aksi halde elektron ya atomdan uzaklasir, ya da
cekirdegin tizerine diiser .
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Ote yandan Planck’in kuant teorisine gore eneriji stirekli olmayip kuantlar (paketler )
halinde yayimlanir ve buytikltigti h/2m dir. Kuantlara daha sonra Einstein foton
demistir

E=— h = Planck sbt = 6,6310-34 Js.

2z
Yoritingedeki bir elektronun enerjisi, onun agisal momentumuna esittir.
Acisal momentumun =mvr

Acisal momentum, bir kuantin degerinin n tam say1 ile carpimina esit olmalidir: n =
1,2,3/4.... kuant sayisidir.
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Bu esitlikten de vZhesaplanir ve

v2 : n 2h 2
dr’m’r?
Bu esitlik, esitlik (2) ile birlestirilirse
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bulunur. a, = 0,0529 nm = Bohr yaricap1 denir, Z ¢ekirdek yiikii, m elektronun kiitlesi.
e elektronun ytikii oldugunu daha 6nce soylemistik.

Hidrojen i¢in Z =1
n=T1icin =12x0,0529 nm
n=2igin = 22x0,0529 nm
n =3 ic¢in =32x0,0529 nm

Bu sonug elektronun yaricapr 12, 22, 32... ile orantili dairesel yoriingelerde hareket
ettigini gosterir. Bu yoriingelerin enerjisini de asagidaki sekilde hesaplamistir:

Elektronun kinetik enerjisi = - % mv’  dikkate alinarak esitlik (1) yeniden diizenlenir,

2
E=-lmv2 S
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Ve esitlik (3) teki r * nin degeri burada yerine konarak yoriingenin enerjisi soyle
bulunur:

Z*me’ _ 13.62*
) 8n’h’e,’ o
(1.4)
n =1, 2, 3, 4... kuant sayisim1 (K.LLM,N... yoriingelerini) gosterir.

E= eV (1.5)



Atom sadece AE = hv (v =nii frekans) kadar enerji absorblar veya yayimlar. Eger Ez
daha dis yoriingenin, E; ise i¢ yoriingenin enerjisini gostersin. Fark AE =hv = E;- E;
dir. E degerleri yerine esitlik (1.5) ki karsiliklar1 konursa,
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AE=h v= 13,6{%—%}V
nn
Sonucu bulunur. 1 eV = 1.6022.10-% Joul, v = % , AE= h¢/ N ve dalga sayis1 = %

degerleri kullanarak ve ni yerine ni( i=i¢), n: yerinede n4 (d= dis) koyarak yukarda
ki esitligi daha genel bir esitlik olan dalga sayis1 cinsinden verebiliriz:

1 1 1
—=Ry| =-— 1.6
A H{n.z nj} (1.6)

13,6.1,6022.107""J

Burada Ry = o < 1
6,626.107" Js.3.10° ms~

=1,0973731.10’ m? Rydberg Sabiti denir

Bohr manyetik alan yokken hidrojen atomunun spektrumunu agiklamada son derece
basarili olmustur. Oysa manyetik alanda daha karmasik bir spektrum gozlenir
(Zeeman etkisi ). Bu problem, daha sonra temelde Bohr modeli ele alinarak
Sommerfeld tarafindan ortadan kaldirilmistir. Ancak teklif edilen modellerin ¢ok
elektronlu atomlarda yetersiz, hatta kullamilamaz olduklar1 goriildii. Buda, modelin
daha da gelistirilmesi gerektigini ortaya ¢ikardi.

Sekil 5 Bohr modelinin sekli ve ¢izgi spektrumundaki cizgilerin dalga sayisinin nasil
bulundugu acik bir sekilde goriilmektedir.

Ornek: nd = 3 ten, ni =2 ye elektron gegisine tekabiil eden 15181n dalga sayisin serisini
hesaplaymiz ve hangi seride oldugunu belirtin?

cevap: Esitlik 1.2 de degerler yerine konarak hesaplama yapilir;
v =109677,58 (1/4 -1/9 )=15.233 cm™ bulunur.
ni= 2 ye gecis Balmer serisini belirtir.
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Tablo 1 de Hidrojenin spektrum ¢izgilerinin dalga boylar: ve frekanslar1 verilmistir.

seriler Dalgaboyu(nm) Frekanslar(cm) nd ni

93,8 106.600 6 1

Lyman 95,5 105.300 5 1
97,3 102.800 4 1

102,6 97.480 3 1

121,66 82.260 2 1

397,0 25.190 7 2

410,2 24.380 6 2

Balmer 434,0 23.040 5 2
486,1 20.570 4 2

656,3 15.240 3 2

954,6 10.470 8 3

Pacshen 1005,0 9.950 7 3
1093,8 9.142 6 3

1282,8 r.801 5 3

1875,1 5.333 4 3

Bracket 2630 3.800 6 4
4070 2.470 5 4

Pfund 7400 1.350 6 5

1.3 : Kuantum mekanigi

1.3.1 : Belirsizlik prensibi:

Kuantum mekaniginin énemli sonuglarindan biri, bir tanecigin momentumunu ve
yerini aynmi anda tam olarak tamimlamanin imkénsiz oldugunu gostermesidir. Bu
sonug belirsizlik prensibi olarak Werner Heisenberg tarafindan 1926 da ifade
edilmistir. Eger bir tanecigin yerindeki belirsizligi Ax, momentumundaki belirsizligi
Ap ile gosterirsek, bu prensip iki belirsizligin garpimmin su esitligi saglamasi
gerektigini ifade eder:

Ax Ax > = 1.052. 103, Js.) (1.7)

2

Esitlik, iki belirsizligin carpiminin sabit oldugunu gosterir . Bu nedenle yerini hassas
olgmeye calisirken, momentumunda biiytik bir belirsizlik meydana gelir, yada tersi .
Bunu asagidaki 6rnekte gorebiliriz.



Ornek : A =0,05 A° olan bir dalga ( kinetik enerjisi oldukca buytik) kullanilarak
elektronun yerini hassas olarak lgmek isteyelim . 1 A°c =108 cm

5101 Ap 26.63.10% erg
Ap=mv =26.63.10% / 51010
Elektronun kiitlesi m = 9,1. 10-28 g. yerine kondugunda

v = 1.101cm/ s gibi hemen hemen 151k hizina ( ¢ = 3.10'° cm/ s) yakin bir belirsizlik
bulunur.

Belirsizlik prensibinin anlami, Bohr ’‘un onerdigi yoriingeleri inkar etmesidir:
Yortinge kavrammin anlamli olmasi igin, elektronun momentumunu ve yerini kesin
olarak tanimlamamiz gerekir ( tipki gezegenlerinki gibi ). Ancak belirsizlik prensibi
bize bunun imkénsiz oldugunu gosterir. Yoriinge kavrami sadece gezegenler icin
gecerlidir. Bu prensip Bohr modelinin tamamen gecersiz oldugunu gostermistir.

1.3 2: De Broglie esitligi ve kinetik enerji

Kuantum mekaniginin formiile edilmesinde ilk katki Fransiz fizik¢i Louis De Broglie
tarafindan yapildi. Broglie elektronun dalga / tanecik tabiatinda oldugunu teklif etti.
Broglie'ye gore elektronun dalga boyu onun momentumuna (P=mv)baglidir:

P = h = planck sabiti (6.626 10-3¢ ].s) (1.8)

h
A

Dalga boyu ile tanecik (kutle) arasindaki iliski goriiltir. Belirli bir hiza ulasan
elektronun (tanecigin )kirmim 6zellikleri( tipik dalga ozelligi) gostermesi ve dalganin
dalga boyunun De Broglie esitliginden beklenenle uyum iginde olmasi esitligin
dogrulugunun kanitidir.

Elektronlarin dalga ozelliginin pratikteki uygulamasi, elektron mikroskobudur.
Elektronlari belirli bir hiza ulastirmak icin ( bu hizdaki elektronun dalga boyu yaklasik
0,1 Ae diir) 20 kV. Potansiyel fark: kullanilir. Elektronlarin dalga boyu, molekiilerin
bag uzunluklari ile kiyaslanabilir mertebede oldugundan (bag uzunluklar: tipik olarak
1 Ac civarindadir) elde edilen kirtnim modeli, molekiilerin yapilariin ayrintilarinm
elde etmek i¢in analizlenebilir.

Esitlik(1.6) ya gore, elektronun momentumu ne kadar biiytikse dalga boyu o kadar



kiiiiktiir. Ote yandan bir elektronun kinetik enerjisi, onun momentumunun karesi ile
orantilidir,

KE = = = —m? 1.9

O halde elektronun dalga boyu kiictildiikge kinetik enerjisi artar. Dalga boyu
biiytidiikce kinetik enerjisi azalir.

1.3.3 :Kutu modeli ve enerjinin kuantlasmasi

Atomlarin foton 1sinlar1 (AE =h v ) yaydigmi daha dnce sdylemistik. Foton 1sinlarin
frekanslar1 (v) Dbelli degerler alabildigine gore, atomlar belli degerlerde enerji
yayarlar. Buna enerjinin kuntlasmasi denir.

Atomlar ve molekiiller icin Schrodinger esitligi c¢oztildugtinde fiziksel anlami olan
dalga fonksiyonlarinin sadece belirli enerji degerleri icin var oldugu bulunur. Yani
enerjinin kuantlasmasi Schrodinger esitliginin direkt bir sonucudur. Kuantlasmay1
gosteren en basit model kutu modelidir( Sekil 5).
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Cozumi basitlestirmek igin tanecigin (elektronun )kutuda tek boyutta hareket ettigini
diistinelim. Elektronu kutu i¢inde tutabilmek icin I. ve IIl. bolgelerde potansiyel enerji
V = o olmalidur. II. bolgede V = 0 oldugundan elektronun kinetik enerjisi her hangi bir



degeri alabilir ve elektron Newton mekanigine gore kutunun herhangi bir yerinde
olabilir. Elektrona eslik eden dalgalar sintis dalgalandir ve kutu duvarlar1 arasindaki
bolgeye sigar. Bu nedenle izin verilen dalga boylar1 soyledir:

A= 2a/n n=123,...
Dalga boyu 2a/n olan dalgalar
W = Sin 2nx /N = Sin nnx /a
Sintis dalgalar1 seklindedir. Tanecigin momentumu De Broglie’nin tanimindan belli,

_ nh

p=" n=123.. .. (1.10)
A 2a

kinetik enerjisinin de (tanecik sadece kinetik enerjiye sahiptir), momentumu ile ilgili
oldugunu biliyoruz:

Ek = 2 (1,11)

2m

e

Bu nedenle tanecigin alabilecegi enerjiler

212
n°h

2
8ma

E= n=1,23,.. (1.12)

seklinde bulunur. Esitlik elektronun toplam enerjisinin n kuant sayisina bagh degerler
alacagini gosterir. Buna enerjinin kuantlasmasi denir. Kuantlasma kavrami, enerjinin
stirekli bir degisim izlemeyecegini ancak kesikli degerler alacagini gosterir.

Daha genel hal, ti¢ boyutlu kutu igindeki elektronun enerjisi asagidaki seklide
bulunur:

W on’ n,z n
E=— (2 +2-+—= 1.13
8m(a2 b* cz) ( )

Son iki esitlikte her bir serbestlik ( boyut) icin bir kuant sayisina ihtiya¢ oldugu
gortlur. Bu yiizden ti¢ boyutlu bir atom igin, elektronun uzaysal pozisyonuyla ilgili ti¢
kuant sayis1 beklemeliyiz.

Kutu modeli hesaplamalarinin ilging sonuglarindan biride klasik tahminden farklh



olarak ;
1- Tanecigin bulunma olasiliginin sabit olmay1p, x in bir fonksiyonu olmast,
2- Tanecigin kutunun belirli bir yerinde bulunma olasilig1 onun enerjisine bagl
olmasi

1.3.4: Schrodinger dalga esitligi

Elektronun dalga ozelligi gosterdigini daha once belirtmistik. O zaman bir dalga
denklemi olmali. Denklem 1926 da Schrodinger tarafindan teklif edildi. Bu denklem
kuantum mekaniginin temel esitliklerinden biri olup, modern kuantum teorisinin
dogusunun baslangicidir. Mikroskobik tanecikler kuantum mekanigine, makroskopik
tanecikler klasik mekanige uygun olarak davranirlar. U¢ boyutlu Schrodinger dalga

esitligi soyledir:

52W+52W+52W+8”m(E—V) —o (1.14)

5x2 @}2 &2 hZ ‘// ‘
Burada W (pisi) : Dalga fonksiyonu, E:toplam enerji
x,y,z: koordinatlar, V:Potansiyel enerji
m: elektron kiitlesi h: planck sabiti

Dalga denkleminin ¢oziimii, dalga fonksiyonu W yi verir. Gergek dalgalar icin W,
dalganin genligine karsindir, Fakat burada boyle bir fiziksel anlam1 yoktur. Ancak
karesinin mutlak degerinin IW?2I 6nemli bir fiziksel anlam1 vardir: Tanecigin bulunma
olasiliginin matematiksel bir ifadesidir. (Gercek dalgalarda 1s18in siddeti genliginin
karesi ile orantilidur. )

Hidrojen Atomu

Schrodinger esitliginin hidrojen atomu igin ¢oziimii o kadar zor degildir. Ancak biz,
burada problemi ¢ozmeyecegiz. Ctinkii bizim icin, problemin ¢6ziim metodundan ¢ok
sonuglan ilgilendirir. Bununla beraber ¢6ziim metodu daha o©nce verilen kutu
modeline benzemedigi soylenebilir. Hidrojen atomu durumunda, kutu kire
seklindedir. Kutu modelinde oldugu gibi bazi kabullenmelerle dalga esitliginin
¢oztimi mumkiin hale getirilir:

1- Dalga fonksiyonu tek degerli olmalidur.

2- Dalga fonksiyonu stirekli olmalidur.

3- Dalga fonksiyonu, sonsuzda sifir olmalidir.

4- Elektronun tiim uzayda bulunma olasiligt bir olmalidir: Yani dalga fonksiyonu



normalize olmalidir.

[ W2dxdydz = 1

Ug boyutlu kutu modelinde oldugu gibi, Schrédinger esitliginin hidrojen atomu igin
¢oztimiinden de ti¢ kuantum sayis1 elde edilir (n, 1, m ) Kartezyen koordinatlari ile
tanimladigimiz ti¢ boyutlu kutudaki kuantum sayilar: aym agirlikta olduklar: halde,
kiiresel polar koordinatlarda ( Sekil 6) bu kuantum sayilarmin agirliklar1 ve toplam
enerjiye katkilar: birbirinden farklidur.
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Sekil 6. Kiiresel polar koordinatlar : x = r sing.sine , y=r sine. cose, z =r cose

Denklemin her bir ¢oztimiinden eigenfunction denen ve orbitalleri belirleyen bir serin,1 ve
m degerleri elde edilir.

n 1 ml Orbital tirti | Orbital sayist
1 0 0 1s 1
0 0 2s 1
1 1,0 +1 2p 3
3 10 0 3s 1
1 1,0 +1 3p 3
2 -2,-1,0,+1,+2 3d 5

Elektronun atom igindeki gercek dagilimini daha kolay goriiniir hale getirmek icin dalga
fonksiyonu W( es:10) deki x,y,z kartezyen koordinatlar1 yerine polar koordinat
degerleri(Sekil 6) konur ve esitlik



% + % N % +87zm
S(rsin@.sing)® O(rsinf.cosf)> OS(rcos@)’  h’

(E-V)y =0

Fonksiyon; asagidaki gibi r,6,¢ gibi tek bir degiskene bagli ti¢ fonksiyona boliinebilir:
Y (roe) =R(r) O(o) O(e)
Burada, R(r), W nin ¢ekirdekten uzakligina, yani n bas kuant sayisina

O(e) , acisal bagimliligini, yani 1 acisal kuantum sayisina.

D(90) , acisal bagim1iligini, yani ml manyetik kuantum sayisina
1.3.5 :Radyal Dalga Fonksiyonu, R(r)

Hidrojen atomu icin ilk ti¢ orbitalin radyal fonksiyonlar1 asagidaki tabloda verilmistir.

n=11=0ml=0 1s

orbitali R = K5 eZr/ao

R=2( Z )3/2 e-Zx/a0
a

o

n=21=0ml=0 | 2s

2+/2 a, a, a,
n=21=1ml=0 2p
orbitali R = 1 (2 o2 (2) o 71/200 R = Ky r eZt/220
246 a, a,

Verilen bir atom icin Z sabit olacagindan, diger sabitlerle birlestirilerek fonksiyonlar daha
basit olarak sag stitunda verilmistir.

Burada Z = Cekirdek ytikii, e= Tabii logaritma tabani, ao = ilk orbital i¢cin Bohr yarigap1

a0 =529 pm.=0,529 A0 (a,=h2/4mme?)

Hidrojen i¢cin Z = 1 dir . Z > 1 olan elementler i¢in benzer orbitaller yapilabilir. Cok
elektronlu atomlar icin dalga fonksiyonunun tam ¢oztimleri imkansizdir. Fakat ilk yaklasim

olarak hidrojen benzeri" orbitaller sik¢a kullanilir. Bu ifadelerde iki nokta goze carpar:

1) Radyal dalga fonksiyonu tistel olarak azalmaktadir. Bu azalma n = 2 halinden =1"e



oranla daha yavastir. Bu azalmay: tim radyal fonksiyonlar icin e-?" /na, seklinde
genellestirebiliriz. Bu nedenle, gesitli orbitallerin yarigap1 n arttikca artar.

2) 2s radyal dalga fonksiyonunda bir node* un mevcudiyetidir. r =2a, /Z halinde R=0
olur. Radyal fonksiyonun degeri pozitiften negatife degisir. Bunu genellestirirsek;

s orbitallerinde: n - 1
p orbitallerinde: n - 2
d orbitalerinde: n - 3 vs node vardir.

Sekil 1.4 de Hidrojen atomunun Is, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d orbitallerine ait radyal
fonksiyonlar goriilmektedir
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Sekil 1.4 de Hidrojen atomunun radyal fonksiyonlar1

Elektronun uzayin cgesitli noktalarinda bulunma olasilig ile ilgilendigimize gore,
radyal fonksiyonun kendisi degil karesi bizi daha ¢ok ilgilendirir. Probleme soyle
yaklasalim: Atomun tabakalardan meydana geldigini ve elektronun bulunma
olasihiginin bu tabakalar iginde olabilecegini diistinelim. Tabakalar S$Sekil. 5 de



gorilmektedir.

Sekil 1.5: Kiire katmanlar1

Kiirenin hacmi: V = 4/3mr3,
Kabugun hacmi: dV = 4mnr2dr

Radyal fonksiyonun
fonksiyonunu verir:

edilebilir.
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Sekil 1.6 da Hidrojen atomunun Is,2s,p,3s,3p,3d orbitallerinin radyal olasilik fonks.

Bu fonksiyon ve egrilerden baslica su 6zellikler goriilebilir:

1) r =0 oldugunda, 4nr2 R?2 = 0 olur. Yani cekirdekteki deger sifir olmalidur.



2) Buiyiik r degerlerinde R -->(0) a yaklasir ve 41r 2Rz degeri de sifira yaklasmalidir.

3) Ortalarda r ve R nin ikisi de belirli degerlere sahiptir. Bu nedenle r ye karsi ¢izilen
4mr2 R2

nin egrisi bir maksimum gostermelidir. Bu maksimum r = a, da yani Bohr yari
capinda meydana gelir. 2s orbitalinin radyal fonksiyon egrisi hem pozitif (r < 2a,/Z)
hem de negatif (r > 2a,/Z) olmakla beraber, Radyal olasilik fonksiyon egrileri, R nin
karesinin alinmasi ile her yerde pozitifdir. Radyal fonksiyonun + dan - ye gecisi,
elektronun parcacik olarak dustintilduginde bir cgeliski gibi gortilebilir. Fakat
elektronun bir dalga olarak diistintilmesi ile bu geliski ortadan kalkar. Bu durumda
elektron node'un her iki ytiziinde de bulunabilir.

Bir veya daha fazla node’nin bulunusu, cekirdek ve en biiyiik maksima arasinda
kiiciik maksimalara neden olur. Bu da buralarda elektron yogunlugu oldugunu
gosterir. Bunlarin baglanmaya etkisi asagidaki sekilde agiklanir:

1) Kovelent bir bagin olusabilmesi i¢in. Atomik orbitallerin tam ortiismesi (overlap)
gerekir. ( bu konu ilerde goriilecektir.) Diistik elektron yogunluklannin oldugu
bolgelerde ve 6zellikle dalga fonksiyonunun isaretinin degistigi yerlerde iyi orttisme
elde edilemez.

2) s orbital elektronlari, zamanlarmin ¢ok az bir kismin cekirdege yakin bolgelerde
gecirirler. Buda orbital enerjilerinin hesaplanmasinda son derece 6nemlidir. Belli bir n
degeri i¢in s elektronlarinin iyonlasma enerjileri p elektronlarinkinden daima daha
buytktir. Cunkt s elektrolar1 cekirdek biinyesinde ¢nemli elektron yogunluguna
sahiptirler. Bu nedenle orbital enerji siralamasi, s.2s,2p,3s,3p... seklinde azalir.

1.3.6:Dalga fonksiyonunun acisal kismi

Elektron bulutunun seklini, seklin s,p,d,f orbital tiplerine baglh olarak degisimini ve
uzayda yonelislerini tayin eder. Bununla beraber s veya p gibi verilen bir orbital tipi
icin acisal dalga fonksiyonu bas kuantum sayisina (n ),yada enerji seviyesine bagli
degildir. Baz1 tipik agisal fonksiyonlar su sekilde gosterilir:

1=0,m=0 icin ©0=(1/4m)!/2 s orbitali
1=1,m=0 icin ©9J=3/4m1/2 coseo p- orbitali
1=2,m=0 icin ©J=(6/16mY2 3cose-1 d orbitali

s ve p orbitali icin agisal fonksiyonlar Sekil 1.7 da verilmistir: s orbitalleri ©0 ye bagh
olmayip kiiresel bir simetriye sahiptir. P, orbitali icin z eksenine yonelmis iki kiire
sekli elde edilir, Px ve Py orbitalleride Pz orbitali ile tamamen ayn sekildedir. Ancak
bunlar x ve y eksenine yonelmistir
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Sekil 1.8 : S ve Pz orbitallerinin agisal fonksiyonlar:

Acqisal fonksiyonun ¢oztimii d orbitalleri icin dort loblu, f orbitalleri iginde alt1 loblu
sekil verir.

Elektronun bulunma olasilig1 bizi daha ¢ok ilgilendirdigi i¢cin, ¥? nin agisal kismina
kars1 gelen kismin karesini ( ©)? almak gerekir. Agisal fonksiyonun karesi alindiginda
farkli orbitaller farkli sekilde degisirler. s orbitali icin fonsiyonun karesi alindiginda,
her hangi bir ytizey degisikligi goriilmez. Ancak baska bir kiire elde edilir. p ve d
orbitalleri i¢in fonksiyonun karesi eliptik bir sekil ortaya ¢ikarir ( Sekil 1. 8).

Sekil 1.8. pz orbitalinin yeni bigimi

Simdi elektronun bulunma olasiligi, W2 ile ilgili olduguna gore Radyal kismin karesi
ile agisal kismin karesi birlestirilerek grafik edilmesi gerekir. Boyle bir gosteris iki
sekilde yapilir. Ya noktalama ya da yogunluk egrileri seklinde( Sekil 1.9 a,b,) . (a) da
Hidrojen benzer 2p orbitalinin elektron yogunlugu noktalama medodu ile, (b)de de
yogunluk egrileri seklinde gosterilir.



wd 00|

] (£

Sekil 1.9 Hidrojen benzer 2p orbitalinin elektron yogunlugu a) noktalama. b) yogunluk
egrileri

1.4 :Orbital Simetrisi

Sekil 1.10 de s,p,d,f orbitallerinin dalga fonksiyonlarinin acisal kisimlan sematik olarak
gosterilmistir. Lob '"lardaki isaretler, yonelmelerdeki dalga fonksiyonunun aldig:
isaretleri gostermektedir. Ornegin p orbitallerinde © = 90 igin cos©® = 0 dir ve 90° < ©
< 270 ig¢in cos © =( - )deger alir dalga fonksiyonlarinin isaretleri iki bag orbitalinin
ortlisme si diistintldiigi zaman 6nemlidir.

Orbital simetrileri almanca iki kelime olan "Gerade" ve "Angerade" ile belirtmek adet
olmustur. Gerade = esdeger, Angerade = esdeger olmayan seklinde tanimlanir. A
noktasindan B noktasina merkezden gecilerek gidildiginde, dalga fonksiyonunun
isareti degismiyorsa gerade, kisaca ( g) , degisiyorsa ungerade, kisaca ( u ) denir. Bu
durumda; s orbitalleri(g) , p orbitalleri(u) , d orbitalleri (g),f orbitalleri(u) simetrilerine
sahiptir ($Sekil 1.10).
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Sirasityla s orbitali, dxy orbitali, dz? orbitali, pz orbitali ve f orbitali
Sekil 1.10 . Orbital simetrileri
1.5. KUANT SAYILARI

n : Baskuant sayis1 : Schrodinger esitliginin Hidrojen atomu ic¢in ¢oziimiinden de
enerji diizeylerini bagskuantum sayisi n nin tayin ettigi bulunur. Enerji ile bas kuantum
sayist arasindaki iliski Bohr atomundaki gibidir:

Z’me* 13.6Z°
En=- 7 2
8n’h’e, n

eV

Bohr’un bu esitligi enerjinin kuantlasmasi ve ytiklii bir tanecigin agisal momentumunu
dikkate alarak nasil ¢ikardigimi daha gormistiik. Halbuki bu sonu¢ kuantum
mekaniginin bir sonucu olarak ortaya ¢ikar. Kuantum sayisi, n birden sonsuza kadar
herhangi bir tam say1 degerini alabilir.

En distik enerji ( en biiytik negatif) n * in minumum degerine ( n =1) tekabiil eder. n
arttikca enerji artar (daha az negatif olur ), taki n sonsuz olana kadar. n sonsuz
oldugunda elektron artik atoma bagl1 degildir.



I: Acisal kuant sayisi: elektronun orbital agisal momentumunun bir olglistidiir ve
orbitalin seklini tayin eder. I sifirdan (n-1) e kadar deger alabilir:

1’'nin degerleri orbital tiplerini belirler:

1=0,1,2,3,4...
s,p,d, f,g.. gibiharflerle gosterilir. [k dort harf spektroskopik isaretlerden
geri kalani alfabetik olarak ttiretilmistir,

Her hangi bir orbital tiirtinden kag tane oldugu 21+1 ifadesiyle bulunabilir. Ornegin, 1
=1 p orbitallerini gosterir. P orbitallerin sayisi= 2x1+1 = 3 bulunur. Bunlar px,py ve p-
ile gosterilir. x, y,z yoneldigi eksenleri gosterir. Elektrik ve manyetik alan olmadiginda
tic p orbitali dejeneredir. Yani enerjileri aynidir.. Manyetik alan uygulandiginda
enerjileri farklanur .

m : Manyetik kuantum sayisi, m secilen bir eksene dogru acisal momentum bileseni
ile ilgilidir. Orbitalin uzayda yonelimini tayin eder. m degeri sifir( 0 ) dahil -1 ile + 1
arasinda degerler alir:

m='1/(-1+1)/'"/-1/0/+1/+2/+~"'/+1'

Buna gore 1 =1 igin m = -1,0,+1 olur. Bunlara tekabiil eden ti¢ 6rbital (px ,py , pz)
vardir. Benzer sekilde, 1 = 2 (d orbitalleri ) i¢in,m = -2,-1,0,+ 1,4+2 olur. bes d orbitali
oldugunu gosterir . 1 = 3 ( f orbitalleri ) icinm = -3,-2--1 ,0,+1 ,+2,+3 olur. Yedi f
orbitali vardair.

Tek s orbitali kiiresel olarak simetriktir. Ug p orbital seti, bes d orbital seti ve yedi f
orbital setinin de kiiresel simetriye sahip olmas: ilgin¢ bir sonuctur. Yukardaki
kurallardan kuantum sayilan, n, I, m nin alabilecekleri degerler ve karsilikl: iliskileri
soyle gosterilebilir.

n | m Orbital tiirleri ve sayilar
1 0 0 Is

2. 0 0 2s

2 1 -1,0, +1 2p (x,y,2)

3 0 0 3s

3 1 -1,0, +1 3p (xy, z)

3 2 -2,-1,0,+41,+2 3d( z? x>-y?,xy, xz, yz)
4 0 0 4s



Bu bilgileri 6grendikten sonra, kuantum sayilan arasindaki iliskiyi 6zetleyebiliriz:

1- Verilen bir atom icin n degeri ne kadar kiictikse, orbital o kadar kararlidir
(daha diistik enerjili)

2- n. enerji diizeyinde n tane orbital tipi vardir. (n=3 igin s ,p, d gibi)

3- her bir tipten 21 + 1 kadar orbital vardir. (bir s, ti¢ p ,bes d , yedi f gibi)

4- Ttim orbitallerin radyal dagilim fonksiyonlarinda n-I-1 kadar node vardir. Ornegin
3s orbitalinde = 3-0-1=2 node, 4d orbitalinde = 4-2-1=1 node vardir. )

5- tum orbitallerin agisal dagilim fonksiyonlarinda 1 kadar nodal ytizey vardir. (s
orbitallari igin 1=0, sifir, d orbitalleri i¢cin 1 =2, iki)

ms : Spin Kuantum sayis1 ve Pauli Prensibi : Kutu modeli deneyimizden beklendigi
gibi, bir atomdaki elektronlarin uzaysal dagilimini tanimlamak i¢in ti¢ kuantum sayis1
gerekir. Bir atomdaki bir elektronu tam olarak tanimlamak i¢in Spin kuantum sayzisi,
ms diye bilinen dérdiincti bir kuantum sayis1 daha tanimlanmalidir. Her elektron bir
manyetik momente sahiptir. Bu manyetik moment, uygulanan manyetik alana paralel
veya zit olmak tizere iki mimkiin yonelimden birinde kuantize olur. Manyetik
momentin biiytikliigii asagidaki esitlikle verilir.

i =2,00[ S(S + 1)]/2

Burada p, Bohr magnetonu olup = eh/4mm = 9,27-2 amp,m?, S =Iml olarak ifade
edilir. ms, spin kuantum sayisinin alabilecegi degerler = +1/2 dir.

Iki elektronlu bir atom igin spinler ya paralel ('S =1) veya zittir (5=0) . S=0 halinde
elektronlann manyetik momentleri birbirlerini yok eder. Bu durumda iki elektron
ciftlesmistir denir. Sadece ciftlesmis (S = 0) elektronlar iceren atomlar bir manyetik
alanda c¢ok az itilirler. Bunlara diamanyetik atomlar denir. Bir veya daha fazla
ciftlesmemis (S=0 degil) elektron iceren atomlar manyetik alanda kuvvetle cekilirler.
Bunlara para manyetik atomlar denir.

Ayni spine sahip elektronlar birbirlerini kuvvetle iterler ve uzayin farkli bolgelerinde
bulunmayz tercih ederler. Bu "Pauli exclusion "prensibinin temel bir sonucudur. Buna
gore ayni spine sahip iki elektronun farkli dalga fonksiyonlar1 olmali, yani farkh
orbitallerde bulunmalidir. Bir baska deyisle, bir atomda doért kuant sayis1 aymn olan iki
elektron bulunamaz, n, 1, m, kuantum sayilan ayn1 olsa bile spin kuantum sayilan +1
/2 veya -1 /2 seklinde farkli olur

1.6 Cok elektronlu atom

Simdiye kadar sadece Hidrojen atomu ile ilgili tartismalar yaptik. Ciinkii Schrodinger
dalga esitliginin tam ¢oztimti Hidrojen atomu igin miimkiindir. Tek elektronlu ve
Hidrojene izoelektronik He * ,Li?* , Be3* gibi atomlar icinde, tekabtil eden cekirdek



yiikleri (Z) kullanilarak dalga denklemi ¢oziilebilir. He, Hidrojenden sonra en basit
atom olan He atomunda dikkate aldigimizda ti¢ etkilesim s6z konusudur :

1- Elektronlardan biri ile cekirdek arasindaki ¢cekim,

2- Oteki elektronla cekirdek arasindaki cekim,

3- iki elektron arasindaki itme.

Bu {ti¢ bilinmeyenli bir denklem olup tam olarak c¢oziilemez, Bununla beraber, bazi
yaklasimlar kullanarak buytik bir dogrulukla ¢oztime yaklasabiliriz. Fakat daha agir
atomlar icin, etkilesimler daha da artacagindan hesaplamalar oldukca zorlasir. C6ztim
icin cesitli yaklasimlar vardir. En fazla tercih edilenler Hartre-Fock yontemi veya Self-
Consistent Feild (SCF) yontemidir. Bu yontem su hesaplamalari igerir;

1 -Bir atomdaki elektronlarin her biri i¢in uygun dalga fonksiyonunu kabiil eder,
2-Secilen elektrona diger elektronlann ve ¢ekirdek alaninin etkisinin hesabz,
3- Diger elektronlarin alanini da iceren bir dalga fonksiyonunun ¢ikanlmasi.

Secilen bir elektron icin yapilan bu hesaplamalar, aynen ikinci, ti¢linct,... vs
elektronlar icin tekrarlamir. Bu isleme tim elektronlarin dalga fonksiyonlar
diizeltilinceye kadar bircok defa devam edilir. Sonunda dalga fonksiyonlarinda
farkliliklar ihmal edilebilecek degerlere elde varilir. En sonunda ele gecen
fonksiyonlara Self-Consistent denir ve atomu belirlemede en dogru degerleri verir.
Yukaridaki gibi hesaplamalar 6teki atomlarin orbitallerinin, Hidrojen orbitallerinden
farkli olmadigini gosterir. Esas fark, niikleer ytikiin artmasindan kaynaklanir. Bu tip
orbitallere hidrojen-benzer orbitaller ad1 verilir.

Verilen ana enerji seviyesindeki orbitallerin enerjileri s<p<d<f sirasinda artig1
bulunmustur. Yiiksek enerji diizeylerinde orbitaller arasindaki bu enerji siralamasinda
farklilik goriiliir. Ornegin, 6s<5d ~=4f<6p gibi.

Verilen bir orbitalin enerjisi c¢ekirdek yiikiine baglidir. Farkli tip orbitaller farkh
derecelerde etkilenir. Bu nedenle tiim elementler icin icin gegerli tek bir siralama
yoktur. Bununla birlikte asagida verilen sira, en uygun olarak tesbit edilmistir,

[s<25<2p< 3s< 3p<4s< 3d< 4p<5s< 4d< 5p< 6s< 5d ~ 4f< 6p< 7s< 6d

Ancak bu siralama yukarda belirtildigi gibi, her bir element i¢in tam olarak gecerli
degildir. Bununla beraber tiim elementlerin valans elektronlarin1 bulmada son derece
yararlidir. Bircok hallerde orbitaller birbirine yakin enerjidedir ve atomdaki ufak
degismeler enerji seviyelerinde, dolayisi ile elektronlarin doldurulma siralarinda
degismelere neden olabilir. Sekil 1.11 da Moeller tarafindan teklif edilen orbital enerji
siralama diyagrami gortilmektedir.



Tk
n=1 (9 gl (id (107 (g
/./ // \‘\
e -~ p Mevcut olmayan orbitaller
s — A o~ —
2 (23] (2p N @@ @ (2
,/ u,
,/'/ x// kL
- Py 4 T -, -~ —
3% 3 AR Gad_ (3f) (3g
P — PN == =
pd e S
e / // S
// . / ~ - ,/ _\\
45 G G (g
/h_J / e ,/ -
// /./ ' A L
#~ -
5 l‘/ - \’/ "f5_'d¥ _‘ 2T
(5el f_ D et 'wff'/ 59
TS ey
P AP
6 » 5 6( '\GC!?’ L 8f) 6 Bilinmeyen elementlerde

\o8 '\\___E-.- A y .
pa i doldurulmamis orbitaller
e / P
0 ¢

Sekil 1. 11 Moeller 'in orbital siralama diyagrami

1.7:Atomlarin elektronik Yapilar::

Orbitallerin enerji seviyeleri ve Pauli prensibi dikkate alinarak elektronlarin orbitallere
yerlestirilmesi, yani atomun insasina Aufbau Prensibi denir. Minimum enerjili temel
hal yaklasik elektron konfigiirasyonu Aufbau prensibi kullanilarak yapilir.

Hidrojen atomunda temel halde tek elektron en diisiik enerjili orbital olan Is de
bulunacaktir. Elektronun spini her hangi bir yonelmede olabilir (+1/2 veya -1/2 ).
Yani Hidrojen gibi bir 6rnekte spin igin gelisigtizel bir dagilim beklenir. Gercekten
Hidrojen atomlan bir manyetik alanda incelenecek olursa, yarisinin uygulanan
manyetik alan dogrultusunda, 6teki yansinin ise ters dogrultuda yoneldigi goriiliir. Bu
nedenle Hidrojen atomu icin dort kuantum sayist ( 1,0,0,#1/2) seklinde yazilir.
Hidrojenden Helyuma gecildiginde elektron sayisi ikiye ¢ikar. Bu ikinci elektron en
diistik enerjili orbital olan Is'e yerlesmelidir. Tabii yerlesirken, Pauli prensibi geregi
spini zit olmalidir. Bu durumda He atomunun iki elektronu icin dort kuant sayisi:
1,00 ,+1/2 veya 1,0,0 ,-1/2 ile gosterilir. He' dan Lityuma gecildiginde ,tictinci



elektron Is den sonra gelen en diisiik orbital olan 2s te bulunmalidir. Asagida ilk bes
elementin elektronik konfigiirasyonu ve son elektronlarin kuantum sayilan verilmistir:

1H =1s! 1,0,0,£1/2
2He =152 1,0,0 £ %
3Li =1s22sl 1,0,0 £
1Be  1s22g2 1,0,0 £ %
5B 1s22s2 2pl 1,00 £

Bu isleme elementlerin tam listesi elde edilinceye kadar devam edilebilir. Elementlerin
elektron yapilarina ait tam liste Cizelge 1.1 de verilmistir. Deneysel olarak bulunan bu
liste ile Aufbau yontemine dayali olarak elde edilecek liste arasinda sadece birkac fark
gortilecektir. Enerji seviyelerinin birbirlerine son derece yakin olmasi nedeniyle bunlar
arasinda degisimin oldugu goriiliir. Ornegin (n-1)d ve ns enerji seviyeleri birbirine gok
yakindir, hatta ns'in enerjisi daha dtistuktiir. Dolu ve yar1 dolu alt kabuklarin
bulunmas1 bazi1 6zel kararliliklar gosterirse de, en kararli diizenleme (n-1)dXns?
seklinde olmayabilir. Cr ve Cu atomlannda yar1 dolu ve tam dolu alt kabuklarla ilgili
ekstra kararlilik gortilur. Temel halde Cr 3d>4s!; Cu 3d04s! seklindedir. Halbuki
Aufbau yonteminden beklenen elektronik yapilar sirasiyla 3d* 4s? ve 3d%4s? olmalidir.
Bu iki elementin kimyas: tizerine yukardaki farkliliklarin etkileri cok azdir. Cu+ iyonu
(3d10 4s%) kararhdir, fakat Cu?* iyonu bir ¢ok kimyasal ortamda daha kararhdur.

Sulu ¢ozeltilerde Kromun en kararli iyonu, Cr3* dar. Cr?* ve Cré* ( CrO4? ) iyonlarida
kararlidir. Fakat Cr* pratik olarak yoktur.Cu2+ ve Cr3+ komplekslerinde( diger bircok
gecit elementleri gibi) ligant etkileri nedeni ile d elektronlanni kolaylikla verebilir.

Lantanit elementlerinin (57-71) de 5d ve 4f enerji diizeyleri birbirine son derece
yakindir. Lantanit elementlerinde 57.elektron 5d ye girer. Bundan sonra 4f dolmaya
baslar. Baz1 lantanit element atomlar: hi¢ 5d elektronu icermez. Bununla beraber
genellikle tiim lantanit elementleri 6s? 5d! 4f" genel elektronik yapisindadir denebilir.
Bu durumda, stiphesiz en kararli oksidasyon hali 6s ve Sd elektronlarmin ( g
elektron) kaybedilmesiyle olusan +3 degerligidir.

Autbau prensibi ve orbital enerji sirasi, elektron konfigiirasyonunu tayin etmek icin
glivenle kullanilabilmesine ragmen yukaridaki anormallikler akilda tutulmas: gerekir.
Aksi halde ciddi yanhgliklar meydana gelebilir. Ornegin, Potasyum, Kalsiyum,
Scandiyum elementlerinde 4s 3d den daha diisiik enerjilidir. Ancak bu durum daha



Cizelge 1.2 Elementlerin elektronik konfigurasyonlar1

© 0 NG LN

1st

Is?

[He] 2s!

[He] 252

[He] 2522p?

[He] 252 2p2

He] 252 2p3

[He] 252 2p*
[He] 252 2p5

[ He} 252 2p6
[Ne} 3st

[Ne] 3s!

[Ne] 3s23p3
[Nc] 3s23p3
[Ne] 3s2 3p3
[Ne] 3s2 3p*
[Ne] 3s23p>
[Ne] 3s2 3p®
[Ar] 4s1
[Ar] 452
[A r [4s2 3d!
[Ar] 452 342
[Ar] 452 343
[Ar] 452 3d4

1Ar) 482 3d°
[Ar] 452 3d6
[Ar] 452 3d7
[Arj 4s2 3d8
[Ar] 4s 3d10
[Ar] 4s2 3410
[Ar | 452 3d104p?
IAr] 4s? 3d104p2
[Ar] 452 3d104p3
[Ar] 4s2 3d104p4
[(Ar] 4s2 3d10 4p5
[Ar) 452 3d104p6
[Kr] 581
[Kr] 552
[Kr] 5s24d1
Kr] 5s244d2

[Kr] 5s24d3
[Kr] 5s14d>
[Kr} 5s24d5
[Kr] 5s24d6
[Kr) 5s24d7
[Kr 552448
[Kr} 5s14d10
[K r] 5s24d10
[kr] 5524410 5p1
[Kr ] 5524410 5p2
IKr ] 5s24d105p3
[Kr] 5524d105p*

53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68

69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
101
102
103

Sr
Ba
La
Ce
Pr
Nd
Pm
Sm
Eu
Gd
Tb
Dy

Er
Tm
Yh
Lu
Hf
Ta

Re
Os
Ir
Pt
Au
Hg
Tl
Pb
Bi
Po
At
Ro
Fr
Ra
Ac
Th
Pa

Np

Am
Cm
Bk
cf
Es
Fm
Md
No[

[Kr] 5524d105p5
[Kr] 5524d105p6
[Xe] 65!

[Xe] 652

[Xe] 652541

[Xe] 6525d14f!

[Xe] 6524f

[Xe] 652 4f

[Xe] 6s24f

[Xe] 652 4f0

[Xe] 652 4f7

[Xe] 6525d14f7

[Xe] 6524f°

[Xe] 652 4f10
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agir elementler ve yiklii iyonlar i¢cin dogru degildir. Cesitli orbitallerin enerjileri
cekirdek yukiinin degismesine ve diger orbitallerin elektronlarla doldurulmasina
kars1 hassastir. Bu oOzellikler, orbital enerjilerinin tam bir siralamasini yapmayi
engeller. Sekil 1.11 de teklif edilen siralama en az hata ile en uygun siralamay1 vermesi
acisindan 6nemlidir.

1.8:Atomik Haller ve Term Sembolleri

Bir atomun spin kathligini, acisal momentumunu ve enerji halini bir sembolle
gostermek miimkiindiir. Ornegin Hidrojen atomu igin tek elektronun s,p,df
orbitallerini isgal etmesine bagli olarak S,P,D,F hallerini gosterebiliriz. Hidrojenin
temel hali Is! dir halide 1S dir. Hidrojen atomundaki elektron 2p! e uyarildig1 zaman
2P halindedir denir. Goruldigu gibi S,P,D,F halleri 1=0,1,2,3,. kuantum sayilarina
dolayist ile s ,p, d, f orbitallerine karsindir.Yukarda gosterilen S ten farkl olarak tim
elektron spinlerinin toplamini gosteren bir kuantum sayisi daha vardir. Bu da S ile
gosterilir. Tamamen dolu bir kabuk ve alt kabuklarda S=0 dir. Yani tiim elektronlar
ciftlesmistir.

Kimyada spektrum hatlarmin sayisindan kaynaklanan "kathlik" diye tanimlanan
kabul sikc¢a kullanilir. Bu ¢iftlesmemis elektron sayisina baglidir ve genellikle 25+ 1
seklinde belirtilir. Eger S=0 ise katlilik (2x0+1=1) birdir ve tekli (singlet) hal olarak
adlandirilir. Eger S=1/2 ise (2x1/2+ 1 =2) katlilik ikidir ve hal ciftlidir (dublet ). S=I
olmasi halinde ise (2x+ 1 =3) katillik ti¢ olacak ve uglu ( triplet ) hal olarak
tanimlanacaktir.

Karbon atomunu diistinecek olursak ( Is2 2s2 2p2 ) , tam dolu 1 s? ve 2s? ugrasmamiza
gerek yoktur ( elektronlar ciftlesmis olup S=0 dir). 2p deki iki elektron ayni orbital de
ciftlesebilir veya farkli orbitaller de paralel spinli olarak dagiabilir ( S=I ). Hund
kurali, atomun temel halinde ikinci olasiligin olabilecegini kabul ettigine gore S=I hali
mevcut olup, 25+ 1 den kathligin ti¢ (triplet) olacag: bulunur. 1 = 1 hali gecerli bu
atom icin bu durumda 3P sembolii yazilir. Bu sembole term sembolii denir.

1.9: Elementlerin Periyodikligi

Cesitli elementlerle ugrasan kimyacilar icin elementlerin periyodik tablosu, her
bakimdan son derece énemlidir. Cetvel, kimyacilarin zor ve ¢ok sayida calismalarimin
bir tirtintidiir. Gergekten elementlerin periyodikliginde, kuantum mekaniginin temeli
vardir. Bu bakimdan burada, sadece kuantum mekaniginin sonucu olan orbitallere
gore kisa bir degerlendirme yapilacaktir. Elementler, bilesik olustururken en ytiksek
enerjili orbitallerini kullandiklarindan, daha 6nce bahsedilen Aufbau prensibini de
hatirlayarak elementleri asagidaki gibi simiflandirabiliriz:



1- IA ve IIA Alkali ve Toprak alkaliler: Bu elementler ns! ve ns? elektron
Konfigiirasyonu ile karakterize edilir.

2- B Blok Elementleri ( Gegit Elementleri) : Bu elementlerin atomlari icin karakteristik
olan, temel halde kismi olarak dolmus d orbitallerine sahip olmasidir. Ornegin, ilk
gecit elemekleri serisi Sc ( 4s? 3d! )ile baslar, Zn (4s? 3d1?) 'ya kadar ilerler.

3- Lantanit ve Aktinit Elementleri: Teknik olarak bu iki seri, III B grubuna aittir. Fakat
Bunlarin elektronik ve kimyasal 6zellikleri III B grubundan ayrilir. Lantanit serisi
Ce (4f) ile baslar, Lu( 4f'4) ile biter. Aktinit serisi Th(5f) ile baslar, Lr(5f4)ile son
bulur.

4- Ametaller ve Post transisyon Elementleri(Grup III A -VIII A) : Bu grup elementleri
p orbitallerinin maksimum elektron sayisina tekabiil eden alt1 dikey grubu kapsar .
Simflandirma hassas degildir. Ctinki metal ve ametal arasindaki cizgi biraz keyfidir.
Tum bu elementler (Hidrojen haric) p orbitallerinin 6zelliklerini paylasir. Soy gazlar
tam dolu p orbitallerini temsil ederler. Sekil 1 17 Periyotlar cetvelinde yukarda sozi
edilen smiflar gosterilmistir.



ns (n-1)d np
1 Ametaller %
H A IVA VA VIA VA |He
3 4 5 6 7 8 9 10
Li Be . . B C N O F Ne

Gecis elementleri
11 |12 13 |14 |15 |16 |17 |18
Na | Mg |IIB IVB VB VIB VIIB VIIIB IB 1B |Al |Si |P |S Cl | Ar
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36
K Ca Sc Ti \Y Cr Mn | Fe Co |Ni Cu |Zn |Ga |Ge |As |Se Br Kr
37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
Rb | Sr Y Zr  |[Nb |[Mo |Tc¢ |[Ru |Rh |Pd |Ag |Cd |In Sn |Sb |[Te |I Xe
55 |56 57 72 |73 |74 |75 |76 |77 |78 |79 |80 |81 [82 |8 |8 [8 |86
Cs Ba La Hf |Ta W Re Os |Ir Pt Au |Hg |TI Pb Bi Po At Rn
87 88 89 104 1105 | 106 Gegis otesi elementler
Fr Ra Ac

(n-2)f

Lantanit | 58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70 71
serisi
Aktinit | 90 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 103
serisi

Sekil 1.17 . Periyotlar Cetvelinde elementlerin Yeri




Problemler
1- n-3 den n=l ve n = 6 dan n =2 ye elektron gegisleri sirasinda yayilan 1s18n
frekanslar1 nedir ?. Hangi spektraskopik seri igcindedir?.

2- Asagidaki elementlerin temel hal elektronik konfigiirasyonlari yaziniz,
eslesmemis elektron sayilanini bulunuz. ¢C, 8O, 15P, 20Ca, 23V, 64Gd, 75Re

3-Problem 2 de verilen elementlerin hallerini ve term sembollerini yaziniz.

4-Asagidaki iyonlann elektronik konfigiirasyonlarini yaziniz. Temel halde eslesmemis
elektron sayilarmi belirtiniz . 22Ti*3, 2sMn?*, 29 Cu?* 78 Pt?*, , 64Gd3+ , soHg?*

5-1s,2s,2p,3s,3d orbitalierinin a ) Radyal dagilim fonksiyonlarini, b) Radyal olasilik
Fonksiyonlarini, c) agisal dalga fonks. d) agisal olasilik fonks. e) elektron yogunluk
cizgi haritasin ¢iziniz. .

6- Hidrojen atomunda 3s ve 3p orbitalleri ayni enerjilere sahiptirler, fakat klor
atomunda 3s orbitalinin enerjisi 3p orbitalinin enerjisinden daha distiktiir, bunun
nedenini aciklayiniz.

7.2pz, 3dz?, 4s orbitallerini belirleyen dogru kuant sayilarini (n,1,m)belirleyiniz.

8. E =h2/8ma? esitligini kutu modelinde ¢ikarin. Anlamini belirtin.

9 - bir atomda bir orbital dort kuant sayisinin bir takimi ile belirlenir. Verilen kuant
sayilar1 ile kag orbital takimu olusturulabilir. n = 4; n= 4, 1= 2, n= 4, 1= 3, ml= 0, n=4,
1=4,n=4,1=0, ml=1



