Malzeme |
Atomik Yapi ve
Atomlararasi1 Baglar



Temel Kavramlar

Metal
IA Key 0
1 59 < Atomic number Nonmetal 2
H Cu ~=+— Symbol He
A L A IVA VA VIA VIIA
1.0:?80 - 63.55~=_ Atomic weight : - ‘ = 5 4.(1?)26
Li Be Intermediate B (P N 0 F Ne
6.941 | 9.0122 10.811 | 12.011 | 14.007 | 15.999 | 18.998 | 20.180
11 12 13 14 15 16 17 18
Na Mg VI Al Si P S Cl Ar
22.990 | 24.305 1B IVB VB VIB VIIB [/ \\ IB 1B 26.982 | 28.086 | 30.974 | 32.064 | 35.453 | 39.948
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 55 36
K Ca Se Ti v Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
39.098 | 40.08 | 44.956 | 47.87 | 50.942 | 51.996 | 54.938 | 55.845 | 58.933 | 58.69 | 63.55 | 65.41 69.72 | 72.64 | 74.922 | 78.96 | 79.904 | 83.80
= 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 | Xe
85.47 | 87.62 | 88.91 91.22 | 92.91 95.94 (98) 101.07 | 102.91 | 106.4 | 107.87 | 112.41 | 114.82 | 118.71 | 121.76 | 127.60 | 126.90 | 131.30
55 56 Rare 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
Cs Ba earth Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
132.91 | 137.33 | series | 178.49 | 180.95 | 183.84 | 186.2 | 190.23 | 192.2 | 195.08 | 196.97 | 200.59 | 204.38 | 207.19 | 208.98 | (209) (210) (222)
87 88 | Acti- | 104 105 106 107 108 109 110
Fr Ra nide Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds
(223) (226) | series | (261) (262) (266) (264) (277) (268) (281)
B 58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70 71
Rare earth series La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
138.91 | 140.12 | 140.91 | 144.24 | (145) | 150.35 | 151.96 | 157.25 | 158.92 | 162.50 | 164.93 | 167.26 | 168.93 | 173.04 | 174.97
89 90 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 103
Actinide series Ac Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr
(227) | 232.04 | 231.04 | 238.03 | (237) (244) (243) (247) (247) (251) (252) (257) (258) (259) (262)

Figure 2.8 The periodic table of the elements. The numbers in parentheses are the atomic weights of the most
stable or common isotopes.




Temel Kavramlar

Atom numarasi:. Her bir kimyasal elementin atom cekirdegi icerisindeki proton
Sayisl.

Kutle numarasi (atom agirhgi): Her bir kimyasal elementin atom ¢ekirdegi
icerisindeki proton ve notronlarinim Kutleleri toplami. my =M, 40,=1,67 x 1027 kg

izotop: Bir elementin her atomunun cekirdegindeki proton sayilar1 ayn1 olmakla
birlikte notron sayilar1 degisebilir. Bu nedenle bazi1 elementlerin atomlar: 1kl veya
daha fazla farkli atom kutlelerine sahip olabilir. Bunlara izotop denir. Atom agirlig
farkli izotoplarin ortalama agirligina esittir.

Atomik kutle birimi (a.k.b.): Atom agirligi hesaplamalarinda kullanilir. 1
a.k.b. karbonun en yaygin izotopu olan karbon 12 (*C, A = 12,00000)’ye ait atom
kitlesinin 1/12’sine esittir.

Mol: 1 mol maddede 6,023 x 1023 (Avogadro sayis1) kadar atom veya molekdl
vardir. 1 a.k.b./atom = 1 g/mol (Demir icin: 55,85 a.k.b./atom = 55,85 gr/mol)



Temel Kavramlar

Seryum’un ortalama Kkiitle numarasi

Seryum (Ce)’un dogada 4 farkli i1zotopu bulunmaktadir. Bulunma oranlari:

90,185 136Ce, kiitle numarasi: 135,907 a.k.b.
90,251 138Ce, kiitle numarasi: 137,906 a.k.b.
288,450 140Ce, kiitle numarasi: 139,905 a.k.b.
%11,114 142Ce, kiitle numarasi: 141,909 a.k.b.

Seryumun ortalama kitle numarasini hesaplayiniz.

Ay = ZfiMAiM
;

ECE‘ — ﬁEE:CE_AIE!-E:CE + ﬁ?’HCeAHECe -- ﬁ4{:CEA|4{:CE == f'J‘ICeA”‘ECE

_ 0.185%
Ace = (=59 )(135.907 amu) +

(11.114%

0.251%
100

88.450%

)[13?.9[}6 amu) + ( ™

)(139.905 amu)

100
= (0.00185)(135.907 amu) + (0.00251)(137.906 amu) + (0.8845)(139.905 amu)
+ (0.11114)(141.909 amu)
= 140.115 amu

)(141.909 amu)



Temel Kavramlar

Elektronegatiflik

Lanthanides: 1.0 -1.2

Actinides: 1.0-1.2

Figure 2.9 The electronegativity values for the elements.



Atomlarda Elektronlar

Bohr atom modeli

Orbital electron

Energy (eV)
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Figure 2.2 (a) The first three electron
energy states for the Bohr hydrogen atom.

(b) Electron energy states for the first three
shells of the wave-mechanical hvdroegen atom.



Atomlarda Elektronlar
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Figure 2.3 Comparison of

~ the (a) Bohr and (b) wave-

mechanical atom models in

terms of electron distribution.

Figure 2.5
Orientations and

shapes of (a) p,.
(b) p,. and () p,
electron orbitals.
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Figure 2.6 Schematic
representation of the relative
energies of the electrons for the
various shells and subshells.
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Atomlarda Elektr
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1A Key 0
1 59 =— Atomic number Nonmetal 2
H Cu =1— Symbol He
A 1A IVA VA VIA
1.03080 - 63.55~__ Atomic weight . - - : V|9|A 4.(:%26
Li Be Intermediate B C N 0 F Ne
6.941 | 9.0122 10.811 | 12.011 | 14.007 | 15.999 | 18.998 | 20.180
11 12 13 14 15 16 17 18
Na Mg Vil Al Si P S Cl Ar
22.990 | 24.305 I11B IVB VB VIB VIIB / \ IB 1B 26.982 | 28.086 | 30.974 | 32.064 | 35.453 | 39.948
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36
K Ca Sc Ti \ Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
39.098 | 40.08 | 44.956 | 47.87 | 50.942 [ 51.996 | 54,938 | 565.845 | 58.933 | 58.69 | 63.55 | 65.41 | 69.72 | 72.64 | 74.922 | 78.96 | 79.904 | 83.80
37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
Rb Sr Y r Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
85.47 | 87.62 | 8891 | 91.22 | 92.91 | 95.94 (98) 101.07 | 102.91 | 106.4 | 107.87 | 112.41 | 114.82 | 118.71 | 121.76 | 127.60 | 126.90 | 131.30
b5 56 Rare 72 el 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
Cs Ba earth Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
132.91 | 137.33 | series | 178.49 | 180.95 | 183.84 | 186.2 | 190.23 | 192.2 | 195.08 | 196.97 | 200.59 | 204.38 | 207.19 | 208.98 | (209) (210) (222)
87 88 Acti- 104 105 106 107 108 109 110
Fr Ra nide Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds
(223) (226) series (261) (262) (266) (264) (277) (268) (281)
57 58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70 71
Rare earth series La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Th Dy Ho Er Tm Yb Lu
138.91 | 140.12 | 140.91 | 144.24 | (145) | 150.35 | 151.96 | 157.25 | 158.92 | 162.50 | 164.93 | 167.26 | 168.93 | 173.04 | 174.97
89 20 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 103
Actinide series Ac Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr
(227) | 232.04 | 231.04 | 238.03 | (237) (244) (243) (247) (247) (251) (252) (257) (258) (259) (262)

Aromic

Element Symbol Number Electron Configuration
Hydrogen H 1 1

Helium He 2 15

Lithium Li 3 1525

Beryllium Be 4 15724

Boron B 5 15257 2p!

Carbon C & 15257 2p

Nitrogen N 7 152 2p7

Oxygen O & 1525 2p*

Fluorine F u 1524 2p°

Neon Me 10 1524 2p"

Sodium Ma 11 15724 2p"3s"

Magnesium Mg 12 1526 2p"357

Aluminum Al 13 152" 2p"373p"

Silicon Si 14 1526 2p"37 3"
Phosphorus P 15 126 2p 3" 3"

Sulfur S 16 1526 2p" 357 3p*

Chlorine Cl 17 1626 2p 3 3"

Argon Ar 18 126 2p 3673 "
Potassium K 19 15726 2p" 373 p0 !
Calcium Ca 20 152" 2p" 3573 pf 4
Scandium Sc 21 15726 2p" 37 3 p" 3ul 457
Titanium Ti 22 1726 2p 37 3p" 3 4"
Vanadium W 23 126" 2p 37 3p" 3 4"
Chromium Cr 24 1726 2p 373 p" 3ul 4"
Manganese Mn 25 126" 2p 3" 3p" 3 45"
Iron Fe 26 126" 2p 3" 3p" 3" 4"
Cobalt Co 27 157223573 pt 3 4
Nickel Ni 28 15726 2p* 373 p" 3ulds?
Copper Cu 29 15724 2p" 3573 p" 3" 4"
Zinc Zn 30 15724 2p" 35 3 p"3d 4"
Gallium Ga 3l 15725 2p 357 3p"3d M4 4p!
Germanium Ge 3z 15725 2p 35 3p"3d " dp”
Arsenic As i3 15725 2p 35 3p"3d " 4p®
Selenium Se 34 15226" 2 p 3 3p 3 e 4t
Bromine Br 35 15226™ 2 p* 3 3pt 3 0 4
Krypton Kr 36 15°25°2p" 357 3p"3d "5 4p"
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Atomlararas1 Baglar
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Atomlararasi1 Baglar

Birincil baglar:
- Iyonik Bag

- Kovalent Bag

- Metalik Bag

Ikincil baglar:
- Hidrojen baglar
- van der Waals



Iyonik Baglar

‘Jalence Electrnn
0 | ‘ Cnulnmblc bonding force
’ @: .‘“‘0*0* S
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Iyonik bag

T e B8

Elektropozitif atomdan elektronegatif atoma bir ya da daha fazla elektren
transferi ile olusur. i':,rc:nlr:lr' kuvvetli elektrostatik (Coulombic) kuvvetlerle

baghdir.
Elektriksel olarak nétr olmalidirlar, Na*Cl-, CaF, (CaZ*F-), Mg2*02-

MNa atom Cl atom MNa* ion Cl-ion

Bir iyonun yiiki atomun yiizeyinde her tarafa dagilmig vaziyettedir. Yani zit
yukli iyonlara olan gekim her istikamette ayni siddette olur. Béylece her bir
pozitif iyon birgok negatif iyon ve her negatif iyon birgok pozitif iyon
tarafindan gekilir. Bu nedenle iyonik baglar yonsizdir ve pozitif ile negatif
iyonlarin diizglin yerlesimi saglanir



Kovalent bag

Atomlar arasinda elektronlarin ertak kullanilmas ile olugur

Periyodik tabloda elektronegatiflik degerleri arasinda kigik farklar
bulunan atomlar arasinda olusur GaAs, H,0, CH, (aym tir atomlar

arasinda da gegeklegebilir, C Si, Ge)

Silicon atom




Kovalent baglar
malzemeye bagl olarak
oelirli acilarda olusurlar,
ou nedenle yonli ve agili
vaglardir

Yonli bag yapisi, siki
paket yapilarin
olusumuna engeldir, bu
nedenle daha disuk
yogunluk ve  termal
genlesmeye sahiptirler

|
/
/10950

Si

Kovalent baglarin
olusturulmasi igin silisyum
atomlari birbirleriyle sabit
yon iliskisine sahip olacak
sekilde dizilirler



Metalik Baglar

QOO0 ion of metalic bonding.
Metal atom ton of metallic bonding.

(i) 00000

o‘qrémm
€060




Metalik Bag

Elektronlarin atomlardan
bagimsiz olarak paylagilmasi ile
olusur

Pozitif yikli iyon 8zi ya da
gekirdek (degerlik elektronlari
olmayan atemlar) ve negatif
yukli elektron bulutu arasindaki
gekim kuvveti ile meydana gelir

Atomlarin  degerlik  (valans)
elektronlari cevredeki bir cok
atom tarafindan paylagilir ve bu
nedenle ydnsiizdir, bu nedenle
kolay sekil verilebilirler

Siki paket yapilar olugtururlar



Van der Waals bag!

Atom gruplarini ya da molekilleri zayif elektrostatik cekimlerle birbirlerine
baglar. Ikincil bag olarak da adlandirilir ve birincil baglara kiyasla zayif
baglardir. Birincil baglar dederlik elektronlarinin girigimleri ile, ikincil baglar
ise atom ve molekillerdeki elektriksel kutuplagma ile olugur. Kalici ve gegici
dipol (kutuplagma) baglari olmak lizere iki gruba ayrilir.

Gegici dipol bagi: Atom g¢ekirdegi etrafinda elektron yogunlugunun asimetrik
dagilimi ile olusan ¢ok zayif elektrik dipol bagidir. Bu tir baglanmada
elektron yogunlugu slrekli olarak degistigi igin gegici eclarak
adlandirilmaktadir. Soygazlarin digiik sicaklik ve yliksek basinglarda sivilagma
ve katilagmalari bu baga atfedilmektedir.

Polarized atom

@
has a net dipole
moment e
‘ arized atoms |
Neutral atom E attract each other




Kalici dipel bagi: Elektron yogunlugundaki asimetriden kaynaklanan kalici
kutuplasmaya sahip molekiiller arasinda olusur. Su ve polivinilklorir &rnek

olarak verilebilir.

Su molekilinin hidrojen atomlu bdlgesi (+), oksijen atomlu bélgesi ise (-)
yukli merkezlere sahiptir ve su molekilleri bir melekilin (-} yikli bdlgesinin
diger bir molekiilin (+) yikli bélgesine Coulombic kuvvetler ile gekilmesi ile
olusur.




Su: Donma sirasindaki hacim artisi




1 Van der Waals bonds

=

Van der Waals bonds
have 1o be broken

a) Pelivinilkleridrde (PVC), Cl
atomlari negatif yik, H

atomlari ise pozitif
yiklidir. Zincirler van der
Waals baglari ile zayif
baglidirlar

b) Polimere bir kuvvet
uygulandigi zaman van der
Waals baglari  kirillir ve
zincirler birbiri lzerinde
kayar, bu sgekilde polimer
malzemeye gekil verilebilir.



Karisik Baglar

% Iyonik Karakter Hesaplama

%IC = {1 — exp[—(0.25)(Xs — Xp)*]} X 100

%IC = % lyonik Karakter,
X, = A elementinin elektronegatifligi
Xg = B elementinin elektronegatifligi

Karbon ve hidrojen arasinda olusan bagin % iyonik karakterini
hesaplaymmz. (X = 2.5, X, = 2.1)

%IC = {1 — exp[—(0.25)(Xc — Xu)’]} X 100
= {1 — exp[—(0.25)(2.5 — 2.1)]} x 100
= 3.9%




Karisik Baglar

Covalent Polymers

Bonding (Covalent)
Semiconducton

Covalent—
Meatallic

Semi-metals Ceramics

[ Metalloids)

Covalent—
larns

Metallic
Bonding

van der Waale
————————————————— Metals

Bandin
A (Metallie)

Medecular
sl icds
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Metallic-

lonic Intermetallics

[ily] [
Bonding lanic



Atomlararasi mesafe

Denge durumunda bulunan bir atom ¢iftinin
merkezleri arasindaki uzakliktir

»Denge durumunda, atom ¢iftinin ¢ekme ve
itme kuvvetleri birbirine egittir.

»Atomlararas: mesafe:

saf kati bir metal i¢in atom ¢capina ya da
yarigapin iki katina, iyonik bir malzemede
ise Iki farkli iyonun yarigaplarinin
toplamina egittir.

»Bir u'l'c:mc?if'l'inin enerjisi denge durumunda
en kii¢lik degerine ulagir.



Fu= FatFo

F .= cekme kuvveti
(attractive force)
Fp= itme kuvveti
(repulsive force)
F,= Net kuvvet
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Bag enerjisi: iki atemun (ya da iki

iyonun) bag  olusturdugu
zaman agiga ¢ikan enerji
miktari demektir. Bu noktada
itme ve cekme kuvvetleri
birbirine egittir, F,,=0'dir.

Ag¢iga ¢ikan enerjinin miktar: yani

blyikligli bize olusan
kimyasal  bagin  kuvvetine
yonelik de bilgi verir. Kimyasal
bag sonucu agiga gikan ener)i
ne kadar fazla ise olusan bag
da o kadar kuvvetli olmus
demektir. Tersinden
distnecek olursak da, olusan
bir kimyasal bagi kirmak igin
gerekli olan en az enerji, bag
enerjisi  kadar  olmalidir.



TABLE 2-3 W Binding energies for the four bonding
méechanisms

Bond Binding Energy (kcal/mol)
lonic 150-370
Covalent 125-300
Metallic 25-200

Van der Waals <10



Bag kuvvetleri ile 6zellikler arasindaki
iligki
Ergime sicakligi: Bag enerjisi arttikga ergime sicakligi artar

Termal Genlesme: Bag enerjisi ylksek malzemelerin potansiyel enerji
gukuru daha derin ve asimetrikligi daha azdir, bu nedenle termal
genlegme daha azdir.

Mukavemet: Mukavemet genel anlamda bir malzemem koparmak igin birim
alana uygulanan kuvvet olarak tfanimlanir. Mukavemetin = kaynagi
atomlararasi bag kuvvetleridir.

Elektirksel iletkenlik: Malzemelerde elektrik iletimi serbest elektronlar ile
saglanir. Metallerde valans elektronlari serbest halde bulunduklarindan
yuksek elektrik iletkenligi gosterirler.

Termal iletkenlik: Termal iletim malzemelerde serbest elektron ve
atomlarin termal titregimleri ile saglanir. Serbest elektronlarin termal
iletimi fitregimlere oranla daha fazladir ve bu nedenle metallerin iyonik
ve kovalent gc@'h malzemelere oranla termal iletimleri daha ytiksektir.

Optik ozellikler: Metallerde serbest elektronlar isik dalgasini yansitirlar ve
bu nedenle metaller saydam degil, opaktirlar. Iyunia ve kovalent bagli
malzemelerde serbest elektron bulunmadigindan 1sitk malzeme
igerisinden gegebilir ve saydam olabilirler. Ancdk katki maddeleri ve ig
yapi kusurlari saydamligi azaltir, yari saydam ya da opak olabilirler.
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