Kimyasal Baglar

Kimyasal bilesiklerde atom, iyon ve molekiil gibi temel kimyasal birimleri bir arada tutan

¢cekme kuvvetlerine genel olarak kimyasal bag denilmektedir.

Kuantum mekanigi ile molekiillerdeki elektron dagilimi, enerji diizeyleri, bag uzunluklari,
baglar arasindaki agilar, elektrik dipol momentleri, ve basit molekiillerin baz1 spektroskopik
ozellikleri bulunabilmektedir. Kuantum mekanigine gore ¢ekme ve itme kuvvetleri toplaminin

minimum oldugu durum kimyasal bag olarak tanimlanmaktadir.

Burada yalnizca molekiillerin olusumunda ortaya ¢ikan kovalent baglar incelenecektir.

Cok atomlu molekiiller icin Hamiltonien operatorii genel olarak asagidaki gibi yazilir.

2 2 2 2 2 7.
g.[:_h_ ivz_h_ZV,2+ € Z 1 _ € Zﬁ_i_ e ZJZJ
2 m] J Z,u l 47'[80 [ iri i’ 47'[80 4 15 j 47'[80 5 R] j’

j i i'> i,j

Buradaki, birinci ve ikinci terimler sirayla ¢ekirdek ve elektronlarin kinetik enerjilerini, li¢iincii
terim elektronlar arasindaki itmelerden kaynaklanan potansiyel enerjileri, dordiincii terim
cekirdekler ve elektronlar arasindaki ¢cekmelerden kaynaklanan potansiyel enerjiler, besinci

terim ise ¢ekirdekler arasindaki itmelerden kaynaklanan potansiyel enerjileri géstermektedir.
Operatordeki,

M; ¢ekirdeklerin kiitlelerini,

m elektron kiitlesini,

;¢ elektronlar arasindaki uzakliklari,

T elektronlarin ¢ekirdeklere uzakliklarini,

R;jr ise gekirdekler arasindaki uzakliklari,

gostermektedir.



Molekiiller i¢in yazilan Schrodinger denklemleri genellikle varyasyon yontemi ile yaklasik
olarak ¢oziilmektedir. Varyasyon esitligindeki deneme fonksiyonunun se¢ilmesine bagli olarak
degerlik bag (valance-bond, VB) kurami ve molekiiler orbital (MO) kuramzi ad1 verilen benzer
iki yaklasik hesaplama teknigi ortaya konulmustur. Bu iki yontem kovalent bag olusumu ve

molekiil yapisinin aydinlatilmasina biiyiik katkilar1 olmustur.

Born-Oppenheimer yaklagimina gore, indirgenmis kiitle yerine elektronun kiitlesi alinarak
yazilan Hamiltonien operatoriinde, ¢ekirdeklerin kinetik enerjilerinin toplamini veren birinci
terim elektronlarin kinetik enerjilerinin toplamini veren ikinci terim yaninda ihmal edilemkte
ve ¢ekirdekler arasindaki itmelerden kaynaklanan potansiyel enerjilerin toplamini veren besinci

terimin sabit kaldig1 varsayilmaktadir.

Kimyasal bag konusu ders kitabinin 930-932 sayfalarinda detayli olarak ele alinmustir.



