5.111 Ders Ozeti #8
Bugiin i¢in okuma: Bolim 1.12 (3. Baskida 1.11) — Orbital Enerjileri ( ¢ok-elektronlu
atomlar), Bolim 1.13 (3. Baskida 1.12) — Katyapi Ilkesi.

Ders #9 icin okuma: Boliim 1.14 (3. Baskida 1.13) — Elektronik Yap1 ve Periyodik Cizelge,
Bolim 1.15, 1.16, 1.17, 1.18, ve 1.20 (3. Baskida 1.14, 1.15, 1.16, 1.17, ve 1.19) —Atom
Ozelliklerinde Periyodiklik.

Odev: Problem seti #3 (Ders #10 a kadar).

Konular: Cok-elektronlu atomlar

I. Cok elektronlu atomlar i¢in Dalga fonksiyonlar1
1. Baglanma enerjileri
I11. Elektron dizilisleri (Aufbau ilkesi)

I. COK ELEKTRONLU ATOMLAR ICiN DALGA FONKSiYONLARI
(Z=2 veya daha yiiksek atomlar1 tanimlar)

Schrodinger esitligi, sadece 1-elektronlu atomlar igin degil, biitiin atomlarin elektronik
yapismi dogru olarak tanimlar.

Hidrojen (1¢): HW(r8¢) = EW(ro4)
Lityum (3€):  FW(r;8,6,7:8,T:8585) = E(r,8,6:7,0,6,7:8:6,)

Esitlik ¢ok daha karmasik hale gelir. Yaklasim gereklidir!

Hartree orbitalleri: Cok elektronlu atomlarin W fonksiyonunu, 1-elektronlu Ws lerin

carpimlari olarak yazdigimizi farz edelim.

Helyum:  (r,8,0,1:8:0,) = T (ry809y) = W (128592

W for # I for
P2 ke
1s(1) 1s(2)

Lityum: (ry8y8y ;8- 8-13058:) = "7 (1 88y ) * 'V (1:829-) = ¥ (r38:05)
1s(1}

Elektron dizilisi elektron dalga fonksiyonlarinin kisa gosterimidir.



COK  ELEKTRONLU DALGA  FONKSIiYONLARI  H-ATOMU  DALGA
FONKSIYONLARI ILE NASIL KARSILASTIRILIR?

; 2 2 6 2 6
Ornek olarak Ar atomunu diisiinelim: 1s 2s 2p 3s 3p
H atom dalga fonksiyonlar1 ile benzerlikler:

e Elde edilen her orbitalin sekli H 1-¢é orbitaline karsilik gelen orbitalin sekline benzer.
2
e Diigiim yapis1 aymdir (Digiimler, ¥’ nin r, 6 ve @ degerlerinin, ¥ = 0 oldugu
yerlerde olusur).
H atom dalga fonksiyonlari ile farkliliklar:
e (Cok-elektronlu orbital, kendisine karsilik gelen hidrojen atom orbitalinden daha
diir.

Nigin? Z biiyiidiikge, ¢ekirdek tarafindan daha kuvvetli ¢ekilir (Ar i¢in Z=18, H i¢in
Z=1).

e Cok-elektronlu atomlarda, orbital enerjisi hem kabuk (n) hem de alt kabuga (¢)
baghdir.

Il. COK-ELEKTRONLU ATOMLAR iCiIN BAGLANMA ENERJILERI

Cok-elektronlu atomlarda her orbitalin enerjisi, kendisine karsilik gelen hidrojen atomundaki

orbitalin enerjisinden daha ( ) diir.
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Cok-elektronlu atomlarda, orbital enerjisinin azalmasi, Z’ nin artmasindan kaynaklanir—
orbitaller ¢ekirdek tarafindan daha kuvvetli ¢ekilir.

Bas kuantum numarasi, n, artik ¢ok-elektronlu atomlarin orbital enerjilerini belirleyen tek bir

faktor degildir. Enerji, simdi n ve ye baghdur.
g = .27 g = _(@ZN)?
E,=-IE, = - Z'Ry E, =-IE, = - %) Ry
n’ n’
elektronlu atomlar igin elektronlu atomlar igin
Burada Z, n,I konumunda elektronun hissettigi etkin ¢ekirdek yiikiidiir.
Cekirdek i¢in Z , degeri Z ile ayni dir. Z,, dolay1 Z den farklidr.

Perdeleme ve Z

Perdeleme etkisini gostermek i¢in, He atomu ( Z = 2) i¢in miimkiin olan iki ekstrem (asir1 ug)
perdeleme durumunu diistinelim.

DURUM A: elektron #1 ¢ekirdekten ¢ok uzaktir, elektron #2 ¢ekirdege ¢ok yakindir.

elektron

elektron L —
@
He ¢ekirdegi ( yiik = )

e Elektron #2, elektron #1 tarafindan hissedilen yiikiin bir parcasini etkisiz hale getirir.
e Elektron #1” in hissettigi ortalama yiik Z_, = dir. Z,, = +2e degildir.

e Elektron #1° in enerjisi, 1 elektronlu H atomunki kadardir.

. (Zetk )ZRH _
n2
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DURUM B: elektron #1 ¢ekirdege yakindir; elektron #2 ¢ekirdekten uzaktir.

elektron

elektron

@

He ¢ekirdegi ( yik = +2¢)

e elektron #1, ortalama yiikii Z , = kadar hisseder.
e elektron #1 in enerjisi (1 elektronlu) iyonunki kadardur.
. Z..)’R

Ees=-IEcs1= — (t)TH = = J
. -18

Durum A: Z,=1 IE, =218x10 perdeleme
. -18

Durum B: Zy=2, IE, =872x10 perdeleme

Deneysel olarak belirlenen iE, :

. -18
Deneysel IE,,=3.94x 10 J

Bu nedenle ger¢ek perdeleme, toplam perdeleme ile perdelememe arasinda bir yerdedir.

. Z..)’R
i = — &Ry Ry= 2.180x108 J

n2

el ) {—]-

Deneysel olarak tayin edilmis IE’ den yola cikarak Z . degerini hesaplayabiliriz:

Not: Hesapladigimiz Z_, degeri makul bir degerdir. Ciinkii ___ (toplam perdeleme) ve ___
(perdelememe) arasinda bir degerdir.

Ni¢in Ejs < Eyp (daha negatif) dir? ve Ezs < Ezp < Ezq dir?

Belli bir n kabugunda, daha diisiik | degerine sahip orbitaldeki elektronlarin
daha fazladir, gekirdege daha ¢ok yaklasirlar (I arttikga r, azalsa bile!).




I Ayni1 n degeri i¢in, bu su anlama gelir:
ROD /
. s-elektronlar;, p elektronlarindan daha
perdelenir.
Yarigap . p-elektronlart, elektronlarindan daha

az perdelenir.

2 1 2 1
Nigin, Li atomunun elektron dizilisi 1s 2s dir de, 1s 2p degildir?

s-orbitali daha az perdelenir. ROD ortalamanin iizerinde oldugundan <

E

2 2
dir. Giinkii E, = - (Z,,) R/, E, 2’

etk

I1l. ELEKTRON DIiZILiSLERI

Elektron dizilisi hangi orbitallerin dolu oldugunu belirterek, atomun elektronik yapisini
tanimlar. Bu ¢ok yararli bir gosterimdir, ¢iinkii elektron yapisi, bir atomun kimyasal

ozelliklerini ve reaktifligini belirler.
Bir atomun elektron dizilisini nasil belirleriz?
AUFBAU (KATYAPI) ILKESI

Bir elektron, en disiik enerjili konumdan ( _ ve _ baghdir) baslayarak yiiksek enerjili

orbitallere dogru doldurulur:

1) Pauli dislama ilkesi

4
2) Hund kurali: elektronlar ayn1 enerjili bir konuma girdiginde, Esp ? ? E
ilk elektron herhangi bir konuma yerlesebilir, (ikinci By | o
elektron girmeden &nce). ikinci elektron girdiginde spinler Ey '
olur. " E E E
E., Y
Bunu O (Z = 8) i¢gin deneyelim. E,. —

Elektron dizilisi:

(M, belirleme):

m, gdsterimini, 6zel olarak sorulursa yazmaniz gerekirz.



Uciincii Perivot: Na— Ar arasi F Dordiincu perivot: K — Kr arasi

K = [Ar]4s
Na = 15° 25" 2p° 35 Ca = [Af] 45
R x Sc = [Ar] 4s"3d'
elektron Ti = [Ar] 438
elektron V = [Ar] 4534
{'r = |Ar] 4'3d Aufbau dan sapar
Mn = [Ar] 45734
; Fe = [Ar] 4s5"3d"
Ma -lNr:J _-"-kI Cao - lArJ -1"-'I.-"-d'.
Mg = [Ne] 35 Ni = [Ar] 4534
Al = [Ne] 373 Cu = [Ar] 453" Aufbau dan sapar
' Zn = [Ar] 45734"
Ga = [Ar] 4s°3d"4p'

A.r = [Me] 3573p®
Kr = [Ar] 4734 4p®
Aufbau ilkesinin istisnalari: dolu (___ ) ve vyari-dolu (___ ) d-orbitalleri, teorinin
onerdiginden daha diisiik enerjiye sahiptir.

I¢ (kor) elektronlar: i¢ kabuktaki orbitaller asal gaz elektron dizilisine sahiptir.

Degerlik elektronlar: en dis kabuktaki elektronlar. Genel olarak — 6nce degerlik elektronlari
uyarilir. Kimyasal tepkimelere degerlik elektronlar1 katilir.

Besinci periyot: Rb> den Xe’ a kadar. 4. Periyottaki Cr ve Cu’ daki sapma Mo ve Ag
atomlarinda da goriiliir. Diger sapmalarin ve etkilerin yorumu zordur.

(B

23 ’; P H. ; Elektron dizilisi i¢in hatirlatma: ¢aprazlama.
s Ap Ad o

a§ ap ad af
5§ 50 5d sf ——
6s” Bp B gore dogru bir bicimde siralayabiliriz.
-. - e

i ._:TF'.

Bu ¢izelgeyi kullanarak, orbitalleri soldan saga dogru artan enerjilerine

F

1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p, 5s, 4d, 5p, 6s, 4f, 5d, 6p, 7s, 5f, 6d, 7p

IYONLARIN ELEKTRON DiZILiSI - NOTRAL ATOMLAR GiBI DEGILDIR!!!
d orbitali dolduktan sonra, buna karsilik gelen s orbitalinin enerjisi diiser.

Tive Ti" i diisiiniin.
S ~ Ti=[Ar]4s"3d” fakat gercekte Ti=[Ar]

.
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T TiF=[A]

Eneriji




