5.111 Ders Ozeti #13

Bugiin icin okuma: Boliim 3.1 (3. veya 4. Baskida) — Temel VSEPR Modeli, B6liim 3.2 (3.
ve 4. Baskida) — Merkez Atomu iizerinde Yalin Ciftli Molekiiller.

Ders #14 i¢in okuma: Boliim 3.8 (3. Baskida 3.9) — Lewis Teorisinin Sinirlar1, Boliim 3.9 (3.
Baskida 3.10) — Molekiil Orbitalleri, Béliim 3.10 (3. Baskida 3.11) —iki Atomlu Molekiillerin
Elektron Dizilisi, Boliim 3.11 (3. Baskida 3.12) — Farkli Cekirdekli ki Atomlu Molekiillerde
Baglanma.

Konular: I. Polar kovalent baglar ve polar molekiiller (Ders #12 den devam)
Il. Molekiil sekilleri: VSEPR teorisi
A. Yalm ¢iftsiz molekiiller
B. Yaln ¢iftli molekiiller

I. POLAR KOVALENT BAGLAR/POLAR MOLEKULLER (Ders #12°den devam)

Polar kovalent bir bag, elektronegatiflikleri (y) farkli iki atom arasinda elektronlarin esit
olmayan paylasimi ile olusur. Genellikle, iki atom arasindaki y farki > ve <
(Pauling skalasinda) ise polar kovalent bag olarak kabul edilir.

Polar molekiiller sifirdan farkli net dipol momente sahiptir.
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Biiyiik organik molekiillerde ve biyomolekiillerde, protein gibi, molekiil i¢inde ¢ok sayida
polar grup oldugu bilinmektedir.

Ornegin, A vitamini ile B9 vitaminini karsilastiralim.

Hangi vitamin daha ¢ok sayida polar bag icerir? Vitamin
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II. MOLEKUL SEKILLERi: DEGERLIK KABUGU ELEKTRON CIiFTi ITME
(VSEPR) TEORISI

Molekiillerin sekli ( ) erime noktasi, kaynama noktasi ve reaktiflik gibi
fiziksel ve kimyasal 6zelliklere etki eder.

Molekiil sekli, 6zellikle biyolojik sistemlerde onemlidir; 6rnegin, bir molekiil enzimin aktif
merkezine tam olarak uymalidir.

VSEPR Teorisi molekiil geometrisini yiiksek dogrulukta 6ngérmede kullanilabilir. Teori,
Lewis yapisina ve ilkesine dayanir. Yani,

. Degerlik elektron ¢iftleri birbirlerini
. Merkez atom etrafindaki geometri, elektron 1tmesm1 en aza indirecek sekildedir.

VSEPR terimleri (terminolojisi):

A= atom
X= atom
E = yaln ¢ift

VSEPR modeli i¢in genel kurallar:

* Geometrinin ongoriilmesinde say1 (SS) kullanilir.

SS = ( merkez atoma baglanmis atom sayis1 ) + ( merkez atom tizerindeki yalin ¢ift sayisi)

Not: elektron-¢ifti itmesi distiniildiigiinde, iKili ve ti¢lii bag tek bagmus gibi diisiiniilebilir. Bu
yaklasim nitel amaglar i¢in gegerlidir.

Q AXE SS= \? AXE SS=3

Bu su anlama gelir, merkez atoma baglh sayist onemlidir, bag tiirti degil.
. Bir molekiil iki veya daha fazla rezonans yapisina sahipse, VSEPR modeli bunlardan

herhangi birine uygulanir.

. Bir molekiilde birden fazla merkez atom varsa, her bir merkez atom etrafindaki
baglanma birbirinden bagimsiz olarak diisiiniiliir.



A. Yaln cift icermeyen molekiiller

Formiil tipi SS Molekiil Sekilleri Geometri Bag acisi
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Not: Kagit diizleminin arkasina dogru olan baglar kesikli ¢izgilerle, kagit diizleminin oniine
dogru olan baglar kalin ¢izgilerle gosterilmistir.

Yalin ¢ift igermeyen molekiillere ait 6rnekler:

Formiil tipi  SS Lewis yapisi Geometri Bag acisi
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Formiil tipi  SS Lewis Yapisi Geometri Bag acis1
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B. Yaln ciftli iceren molekiiller

Yalin ¢ift varsa, ilave detaylar dikkate alinmalidir.

Bir bagi olusturan iki atomun ¢ekirdeklerinin uyguladigi ¢ekim kuvveti, elektronlar1 baglarda-
ufak bir hacimde- tutar. Bu elektronlarin “uzayda kapladig1 alan” yalin giftlerden daha azdir.
Yani,

* baglardaki elektronlar uzayda daha yer kaplar.
« yalin ¢ift elektronlar1 daha ¢ok yer kaplar, bu nedenle daha itme gosterir.

Boylece, VSEPR e gore, itme su siraya gore azalir:

Yalin ¢ift/yalin-¢ift > yalin-¢ift /bag-¢ifti > bag-cifti / bag-¢ifti

[tmesi itmesi itmesi

VSEPR teorisine dayanarak sekillerin rasyonellestirilmesi



e AX,E molekiilleri, tahterevalli (veya bozulmus dortylizlii) sekline sahiptir. Eksen

konumundaki yalin ¢ift tane bag elektron ¢iftini kuvvetle iter, buna karsilik
ekvator konumundaki yalin ¢ift sadece tanesini iter.
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Eksen konumundaki yalin gift ekvator konumundaki yalmn ¢ift
e AX,E, molekiilleri bir .Ssahiptir. Yalin ¢iftler, ii¢ tane ekvator konumundan

ikisine yerlesir ve yalin ¢ift elektronlari igin birbirinden en uzak konum budur.

ANXE, SS=5

o AX 4E2 molekiilleri kare diizlemdir. ki yalin ¢iftin birbirinden en uzak konumu, merkez
atomun zit koselerinde bulunmalar: halidir.

SS=6
e Yalm cift iceren molekiillerde, atomlar arasindaki bag agilari, yalin ¢ift igermeyen esdeger
SS yapilarina nazaran daha olma egilimindedir.
Ornek: NH,
@ SS=4  bagagis1 106.7° dir, halbuki CH; de bag agis1 109.5° dir.
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o Atomik biyiikliik, periyodik ¢izelgede grup boyunca . Bu nedenle,

yalm-giftler grup boyunca daha genis yer kaplarlar ve yalnizca bag elektronlar1 igeren esdeger
SS yapilaria nazaran, bag atomlar1 arasindaki ag1 daha da kiigiilme egilimindedir.

Ornek: PH,’; NH, ile mukayese edin.

@ SS=4 bag acist ° dir.

H“?'P‘HH Halbuki CH,‘de bag agis1 109.5° , NHS’de 106.7° dir.
H
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Yalin ¢ifti iceren molekiillere ait 6rnekler
Formiil tipi SS Lewis Yapisi Geometri
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VSEPR in amaci, merkez atom etrafinda molekiil geometrilerine ait pek ¢ok olast 6nermeler
(veya rasyonellestirmeler) yapmaktir. Yanlis 6nermeler az sayida mevcuttur.

Ancak, VSEPR baglarmn enerjileri hakkinda veya c¢oklu baglarm yapiyr nasil etkiledigi ile

ilgili bilgi vermez.



