CISIMLERIN ICYAPISI

Cisimlerin &zellikleri bilyiik dlciide i¢yapiya baghdir. I¢yapi, atomlararast bag kuvvetleri
etkisinde atomlarin {i¢ boyutlu uzayda dizilmeleri sonucu olusur. Atomlararas1 baglarda ana
etken elektron yapilaridir. Bu anlamda atomun en dis yoriingesinde bulunan valans elektronlar
cisimlerin fiziksel, kimyasal ve mekanik 6zelliklerini belirlemesi bakimindan 6nemlidir. Bir
cismin kimyasal bilesimi ayn1 oldugu halde atomsal dizilisin farkli olmas1 halinde cisimlerin
ozellikleri 6nemli 6lgiide etkilenir.

Cisimlerin en kiiciikk yap1 birimi atomdur. Atomlar, merkezlerinde bir ¢ekirdek ile onu
cevreleyen elektronlardan olusur. Cekirdek, pozitif elektriksel yiiklii protonlar ve yiiksiiz
notronlardan olusur. Elektrostatik ¢ekim kuvveti sayesinde ¢ekirdege tutunan elektronlar ise
negatif yiikliidiir. Her elektron ve protonla tasman elektriksel yiik g olup 1.60x107™ C
mertebesindedir. Atomda proton ve elektronlar sayica birbirine esit oldugundan atom
elektriksel olarak nétrdiir. Atomda protonlarin sayisi o atomun atom numarasini belirler.

Elektron, €
Cekirdek
P Elektriksel olarak proton pozitif (+) yiiklii,
Q elektron negatif (-) yiiklii ve nétron nétrdiir.
n

Elektronlar atomun biytlikligiinti, cekirdek ise agirligimi belirler. Bir atomun agirhigi
cekirdekteki protonlarla ndtronlarin agirliklarinin toplamina esittir. Elektronlarin kiitleleri ¢ok
kiiciik oldugundan agirliga katkilari ihmal edilir. Atom agirliginin %901 ¢ekirdekten gelir.

Elektron agirlig1 proton agirliginin %850 kadaridir. Atomun biyiikligii, atom merkezi ile en

dig yoriinge arasindaki mesafe ile tanimlanan atom yaricapr ile ifade edilir.

Atomsal agirlikla cisimlerin 6zellikleri arasinda, 6zgiil 1s1 harig, higbir iliski yoktur. Cisimlerin
fiziksel ve kimyasal 6zellikleri ile elektron yapilari biiyiik 6l¢iide valans elektronlar tarafindan
belirlenir.

Atomsal boyutlarda uzunluklar ¢ok kiiciiktiir ve Angstrom (A) ile ifade edilir. 1A=10 cm dir.
Magnezyum ‘un yarigapt 0.161 nm dir. Buna gére, r=0.161 nm=1.61A=1.61x10 cm.

Bireysel atomun agriligi ¢ok kiiciik oldugundan uygulamada Avogadro sayisi (Na) olarak
bilinen N, = 6.023x10% atom/mol den olusan atomsal agirlik kullanilir.



Ornek: 1 gram bakir telde bulunan atom sayisin1 belirleyelim.

Avogadro sayist _ 6.023x10%
Atom agirhigi 6354

=9.48 x10% atom/g seklinde bulunur.

Benzer sekilde aliiminyumun yogunlugu 2.70 g/cm® olduguna gore, 1 cm® aliiminyumda
6.023x10%
26.98
2.70

bulunan atom say1s1 = 6.03x10%atom/cm? kadardir.

Ornek: Al,O3'in 6zgiil agirlig 3.8 g/cm3 tiir. Buna gore,
a) 1cm?® Al,Os'te kag atom vardir?
b) 1 gram Al>Ozte kag atom vardir?

Al ve O nin atomsal agirliklari sirastyla 27 ve 16 g, iyon yarigaplar1 0.51 ve 1.4 A diir.

Cozim:
. 2x27+3x16
a Bir Al,03 molekiiliiniin agirhgr =——— """~ =1.69x10%
) e B T 023%107 g
3.8

1 cm?® te mevcut Al,0s mol sayis1 = =2.24x10% Al,0,/cm®

1.69x107%

Bir Al,O3 molekiiliinde 5 atom bulunduguna gére 1 cm® Al;Os3'te toplam
atom sayis1 =5x 2.24x10% =1.12x10* atom/cm®

5x6.023x10% ~ 5x6.023 x10%
2x27+3x16 102

b) 19 Al2Os'te atom sayisi = = 2.95x10% atom/g

Cekirdeginde farkli sayida nétron bulunan ayni elementin atomlar1 izotop olarak adlandirilir.
Izotop cisimlerin atom agirliklar1 birbirinden farklidir. Bdyle bir element i¢in kullanilan atomik
kiitle farkli izotoplarin ortalamasi olup bu nedenle atomik kiitle tam say1 olmayabilir.

Bir atomun c¢ekirdegi etrafindaki elektronlar belirli enerji seviyelerine sahiptir. 1 enerji
seviyesinde (diizeyinde) en fazla iki elektron bulunur ve bunlar zit yonde hareket ederler. Enerji
diizeyleri doldukca elektronlar bir iist diizeye gegerler. Belirli sayida enerji diizeyi iist iiste
dizilerek enerji katmanlarini veya enerji bantlarini olustururlar.

Atomlarin en dis yoriingesindeki elektronlara valans elektron denir ve bunlarin sayisi en fazla
8 olabilir. Valans elektronlar atomlarin olusturdugu cisimlerin 6zelliklerini biiyiik olgiide
etkiler. Atomlararasi bag tiirleri, atomlararasi uzaklik, cisimlerin mekanik, elektriksel,
kimyasal, 1s1l ve optik 6zellikler bu elektronlar sayesinde belirlenir.



ATOMLARARASI VE MOLEKULLERARASI BAGLAR

Diisiik valans elektronlu atomlar kolayca elektron vererek pozitif yiikli (+) iyon (katyon)
olurlar. Cok sayida valans elektronlu atomlar ise disaridan elektron alarak negatif yiiklii (-) iyon
(anyon) olma egilimi gosterirler. Buna karsin bazi1 atomlar valans elektronlarini iki veya daha
cok komsu atomlar ile ¢iftler halinde paylasirlar. Boylece gerek elektron aligverisi ve gerekse
elektron paylasimi sonucu zit yiiklii elektriksel ylike sahip pargaciklar olusur. Bunlar arasindaki
elektrostatik tiirden Coulomb ¢ekme kuvvetleri atomlararasi baglari olustururlar. Atomlarin
elektron kazanmasi veya kaybetmesi iyonlagma olarak bilinir.

Bag kuvvetleri genellikle kuvvetli baglar ve zayif baglar olarak iki gruba ayrilabilir. Kuvvetli
baglar atomlararasi giiglii baglarin sonucu olusan iyonik, metalik ve kovalent veya kovalan
baglardir. Zayif baglar atomlararasi kiigiik ¢ekim kuvvetleri halinde olusan Van der Waals ve
hidrojen baglaridir. Bazen birkag bagin karisimi seklinde rastlansa bile atomlararasi baglar ¢ogu
malzemede tek tiptir.

Iyonik Bag: Atomlararasi en basit bag tiirii olan iyonik bag, pozitif yiiklii iyonlar ile negatif
yiikli iyonlar arasinda gergeklesir. Bagka bir deyisle, iyonik bag iyonlar arasinda meydana
gelen elektrostatik ¢ekme (Coulomb ¢ekme kuvveti) kuvvetinden dogar. Tipik bir iyonik bag,
bir metal atomundan metal olmayan bir atoma elektron transferi sonucu olusur. NaCl iyonik
baga tipik bir 6rnek olarak verilebilir.

Sodyum kloriir
(sofra tuzu, NaCl)

Na* iyonu _
Cl iyonu

Iyonik bagda net yiik sifirdir. Zira toplam pozitif yiik ile toplam negatif yiik birbirine esittir.
NaCl de bire bir, MgCl'de bire iki z1t yiiklii iyonlar bulunur. Biitiin komsular arasinda kuvvetli
bag olustugundan iyonik cisimlerin yapis1 oldukga kararlidir. Ozellikle ¢coklu iyonsal degerlere
sahip cisimlerde (Al2Os, MgO gibi) bag1 koparmak i¢in biiyiik enerjiye gereksinim vardir. Bu
nedenle iyonik bagli cisimlerin ergime sicakligi yiiksektir.



Iyonik bag kiiresel nitelikli olup ii¢ boyutta etkilidir ve bu nedenle “y&nsiiz bag” sayilir. Yani,
iyon etrafinda her dogrultuda bagin siddeti esittir. Sodyum kloriir kristaline digsaridan bir kuvvet
uygulandiginda (elektriksel bir yiik) iyonlar arasindaki elektriksel denge bozulur. Kismen bu
sebepten dolay1 iyonik bagli malzemeler gevrek kirilgan bir davranis gosterir. Iyonik bagh
malzemelerin elektriksel iletkenlikleri zayiftir. Zira elektrik yiikii transferi iyonlarin tiimiiniin
hareketiyle miimkiindiir. Iyonlar elektronlar kadar hizli hareket edemezler. Genellikle (+) yiiklii
iyonlarla (-) yiiklii iyonlar {i¢ boyutlu uzayda ardisik dizilerek diizenli bir yap1 olusturma egilimi
gosterirler. Bu nedenle ar1 iyonsal bagl cisimler cogunlukla diizenli kristal yapiya sahiptirler
(NaCl, MgO, Ca0, Al,Oz gibi).

Sodyum valans elektronunu kloriire verdiginde sodyum katyon, klor anyon olur ve aralarinda
bir ¢gekim olusur ve bu sekilde iyonik bag gergeklesir.

Kovalent (Kovalan) Bag: Valans elektronlarin iki veya daha fazla atom arasinda ortaklasa
kullanilmast sonucu olusan bag tiiriidiir. Bir kovalan baginda her atomdan birer tane olmak
tizere iki elektron bulunur. Ancak iki komsu atom 4 veya 6 elektron paylasarak ikili bag, ticli
bag olusturabilir. Bir atom 4'den fazla kovalan bag olusturamaz. Metan gaz1 i¢in kovalan bag
sematik olarak asagida gosterilmistir.

Hidrojen atomu

Hidrojenden paylasilan elektron
// Karbondan paylasilan elektron

Metan molekiiliinde, CH4, kovalan bagin

Karbon atomu sematik olarak gosterimi.

Karbon atomunun 4 valans elektronu, dort tane hidrojen atomunun her biri birer tane valans
elektrona sahiptir. Dort tane hidrojen atomunu paylagsmak suretiyle karbon atomunun en dis
yorlingesinde 8 tane elektronu olmus olur. Her bir ikili paylasim bir kovalan bagi temsil
etmektedir. Karbon atomu bu sekilde dort kovalan bag ile dort tane komsu hidrojen atomuna
baglanmis olmaktadir. Kovalan bagin en 6nemli 6zelligi belli bir yoniiniin olmasidir. Yani
bagin “yonlii bag” olmasidir. Ornegin, metan gazinda bag agis1 109.5° dir. Kovalan baglar
Elmas'ta oldugu gibi ¢ok kuvvetli olduklar1 gibi Bizmut'ta oldugu gibi zayif da olabilirler.
Elmas cok sert ve ergime sicakligi ¢ok yiiksek iken Bizmut ¢ok diisiik sicaklikta ergiyebilir.

Bir atomun olusturacagi kovalan bag sayisi (N) ile valans elektron sayisi (V) arasindaki iligki
N =8-V seklindedir. Ornegin, klor i¢in V=7 dir. Dolayistyla, kovalan bag sayis1 N=8-7=1
dir. Yani, bir Cl atomu, Cl>'de oldugu gibi, yalnizca bagka bir klor atomu ile kovalan bag
yapabilir. Benzer sekilde, karbon igin V=4 olup her bir karbon atomu N =8-4 = 4elektronu

paylasir.



Kovalan bagli malzemeler ¢ok saglam olmasina ragmen zayif siineklik ve elektrik iletkenlige
sahiptir. Silikon bir ¢ubuk biikiildiigiinde, silikon atomlar1 birbirlerine gore konumlarini kalici
bir bicimde degistirmeleri i¢cin bagin kopmasi gerekir. Dolayisiyla, kovalan bagli malzemeler
siinek olmaktan ziyade gevrektir ve elektriksel olarak yalitkan malzemelerdir. Seramiklerin
¢ogu ve polimerler kismen veya tamamen kovalan bagli malzemelerdir. Cam diistiigiinde
parcalanmasinin ve tuglanin iyi bir yalitkan olmasinin nedeni budur.

Metalik Bag: Metalik bag, metallerle onlarin alagimlarinda gergeklesir. Metallerde valans
elektronlarin sayis1 azdir (<3) ve c¢ekirdekten uzak kaldiklar1 i¢in kolayca kopabilirler.
Boylelikle atomlararasi siirekli bir elektron trafigi olusur. Bu yapiya elektron denizi veya
elektron bulutu adi verilir. Pozitif yiikli iyonlarla (katyon) negatif yiiklii elektronlarin
arasindaki ¢ekim kuvveti bunlari bir arada tutar. Bu sekilde olusan baga metalik bag adi verilir.
Aliiminyum, 6rnegin, ii¢ valans elektronunu verdiginde geriye i¢ elektronlar ile ¢ekirdegi kalir.
Ug elektron ayrildig1 i¢in atom +3 degerlikli iyon olur. Valans elektronlar artik belli bir atoma
ait degildir ve elektron bulutu i¢inde serbestce hareket ederler. Pozitif yiiklii atom ¢ekirdekleri
elektronlar ile aralarinda meydana gelen karsilikli ¢ekim kuvveti sayesinde bir arada tutunurlar.
Baska bir deyisle, pozitif yiiklii ¢ekirdekler adeta “tutkal” vazifesi goren serbest elektronlar
sayesinde bir arada tutunurlar.

Elektron denizi veya
elektron bulutu

©

Elektronlar ve iyonlar birbirlerine belli bir pozisyonda bagli olmadiklari i¢in metalik bagin belli
bir yonii (dogrultusu) yoktur. Yani metalik bag “yonsiiz bag” olarak nitelendirilir. Metal
biikiildiigiinde bagin kirilmasindan (veya kopmasindan) ziyade yonii degisir. Bu ozellik
metallerin kolaylikla istenen sekli almasina neden olur. Bu ayn1 zamanda metallerin iyi bir
iletken olmalarini saglar. Metallerin iyonik ve kovalan bagli cisimlere gore bazi dzelliklerinin
cok farkli olmasi yapilarinda bulunan serbest elektronlar nedeniyledir. Belli bir voltaj



uygulandiginda, devre tamamlandiginda, valans elektronlar harekete gecer ve elektrik akiminin
gecmesi saglanir.

Van Der Waals Bagi: Atomlar ve molekiiller i¢inde elektronlar asimetrik dagilirsa (+) ve (-)
elektriksel yiik merkezleri ¢cakismaz ve bunun sonucunda elektriksel kutuplasma (dipollesme)
meydana gelir. Zayif baglar veya baska bir ifadeyle Van der Waals kuvvetleri zit isaretli iki
kutup arasindaki ¢ekme kuvvetlerinden kaynaklanir. Molekiiller veya atom gruplar zayif
elektrostatik ¢ekim sonucu olusan bu Van der Waals baglar1 sayesinde bir arada tutunurlar. Bu
baglarin enerjisi kuvvetli baglardan ¢ok daha diigiiktiir.

Elektriksel kutuplagma siirekli kutuplasma ve gegici kutuplasma olmak {izere iki tiirdiir.

a)  Sirekli kutuplasma: Asimetrik veya polar molekiillerde elektron dagilis1 asimetriktir.
Elektriksel yiik merkezlerinin ¢akismamasindan dogan bu tiir kutuplagma siireklidir.
Metan gazi1 (CH4) simetrik molekiillere 6rnek gosterilebilir.

b)  Gegici kutuplagma: Bireysel atomlarda (asal gazlar) ve simetrik molekiillerde (Hz2, O2 ve
CHa gibi) elektronlarin dagilisi simetriktir. Ancak siirekli hareket halindeki elektronlarin
dagilimi ¢ok kisa bir siire asimetriklesebilir. Dispersiyon etkisi denen bu olay sonucu
gecici kutuplasma gergeklesir.

Her iki halde de kutuplasan atom veya molekiil bir miknatis gibi davranir. Plastiklerin ¢ogu,
seramikler, su ve diger molekiiller siirekli kutuplagma gosterirler. Yani, molekiiliin bir bolimii
elektriksel olarak pozitifiken diger boliimii negatif olmaktadir. Bu sekilde bir molekiiliin pozitif
yiikli bolimii ile baska bir molekiiliin negatif yiiklii boliimii arasinda Coulomb ¢ekme sonucu
asagida sematik olarak gosterildigi gibi Van der Waals bagi olusur.

Suda, oksijendeki elektronlar hidrojenden uzaklasma egilimi gosterirler. Meydana gelen
elektriksel yiik farki molekiiliin bagka bir molekiil ile zayif bir bag yapmasina neden olur.

Van der Waals bagi ikincil bir bagdir ancak molekiil veya atom gruplari i¢cindeki atomlar saglam
kovalan veya i1yonik baglarla baghdir. Su, kaynatilinca Van der Waals baglar1 kopar ve su
buharlasir ancak oksijen ve hidrojen atomlarini birbirine baglayan kovalan baglarini koparmak
icin daha yiiksek sicaklik gereklidir.



Hidrojen Bagi: Van der Waals baginda oldugu gibi hidrojen bagi da dipoller arasinda olusan
cekme kuvvetleri sonucu meydana gelir. Hidrojen bagi hidrojen atomlarinin 6nemli rol
oynadig1 organik maddelerde sikg¢a rastlanir. Su ve plastikler gibi ancak suyun molekiil olarak
yer aldig1 maddelerde de hidrojen bagi bulunur.

Atomlararasi baglarin bazi karakteristik 6zellikleri.

Bag tiirii Madde ]?l?falelrrlrf(?lf)l s1caEkrl€i gln(eo 0) Bazi karakteristik 6zellikler
iyonik bag NaCl 153 801 Diistik elektriksel iletkenlik.
MgO 239 2800 Gevrek. Yiiksek ergime sicaklig.
Si 108 1410 Diisiik elektriksel iletkenlik. Cok
Kovalan bag C (Elmas) 170 >3550 gevrek (sert). Cok yiiksek ergime
SiO; 405 sicakligi.
Al 77 660 Yiiksek 1s1l ve elektriksel
Metalik bag Na 26 iletkenlik. Yiiksek stineklik (sekil
Fe 97 1538 verilebilirlik).
Van der Waals Ar 1.8 -189 Diisiik ergime ve kaynama
bag1 Cl, 7.4 -101 sicakligi. Cok fazla sikisabilirlik.
S . NH3 8.4 -787 Yiiksek ergime sicakligi (bagil).
Hidrojen bag H.0 122 0 Uzun zincir yap: zelligi.




BAG KUVVETLERI VE BAG ENERJISi KAVRAMI

Cisimler ¢ok sayida atomun bag kuvvetleri etkisinde bir araya dizilmeleri sonucu olusur. Pek
cok fiziksel 6zellik atomlararasi bag kuvvetleri sayesinde tahmin edilir. Atomlararas1 mesafe
ile atomlarin dizilis bigimi cisimlerin yapisini ve davranigini belirler.

Atomlararasi etkilesimi basit sekilde agiklamak i¢in genellikle zit isaretli iki iyondan olusan bir
model alinir. Biiylik mesafelerde iyonlarin birbirine etkisi ihmal edilebilir diizeydedir. Buna
karsin mesafe azaldikga her bir iyon birbiri iizerine kuvvetler uygulamaya baslar. Bu kuvvetler
¢ekme ve itme olmak tizere iki tiirdiir ve siddetleri atomlararast mesafenin bir fonksiyonu olarak
degismektedir.
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a)  Atomlararasi mesafeye bagli olarak ¢ekme, itme ve bileske kuvvetin degisimi.
b)  Atomlararasi mesafenin bir fonksiyonu olarak potansiyel enerjinin degisimi.

Yukarida sematik olarak gosterildigi iizere atomlararas1 mesafeye bagli olarak ¢cekme ve itme
kuvvetlerinin siddeti degisir. Mesafe arttik¢a etkilesim kiiciiliir ve atomlar birbirinden sonsuz
uzakta iken etkilesim ihmal edilir. Mesafe artisina bagli olarak ¢ekme kuvvetinin azalis1 itme



kuvvetinin azalisina oranla daha yavastir. itme kuvveti (Fr) yakin mesafede ¢ok siddetli
olmasina ragmen mesafe arttik¢a hizla azalarak sifir olur. Net kuvvet (Fn) iki atom arasindaki
cekme ve itme kuvvetlerinin toplamidir. Yani, F, =F, +F; dir.

Cekme ve itme kuvvetlerinin birbirine esit oldugu noktada (ro mesafesi) bileske kuvvet sifirdir.
Yani, F,=F, +F; =0 dir. Dolayisiyla, bu noktada denge durumu vardir. Denge halinde

atomlararas1 mesafeye denge mesafesi denir. Pek ¢ok atom i¢in denge mesafesi yaklasik olarak
0.3 nm (3A) mertebesindedir.

Bazen potansiyel enerji ile ¢alismak kuvvetle calismaya tercih edilebilir. Matematik olarak
enerji (E) ile kuvvet (F) arasindaki iligski E = J. Fxdr seklinde ifade edilebilir. Bu ifade atomsal

sistemler i¢in E :IFN xdr = I(FA +F;)xdr=E, +E; olarak verilebilir. Burada En, Ea, and

Er sirasiyla bileske, cekme ve itme enerjilerini ifade etmektedir.

Aralarindaki mesafe sonsuz (r—o0) olacak sekilde iki atomu birbirinden ayirmak i¢in gereken
enerji bag enerjisi olarak bilinir. Bag enerjinin miktar1 ve enerji-atomlararasi mesafe egrisinin
bicimi atomlararasi bag tiiriine bagli olup malzemeden malzemeye farklilik gosterir. Atomlar
birbirine yaklasirken enerji agiga ¢ikar ve enerjide azalma olur.

3 I E ..
Bag enerjisi, Eo r=r, > (;— =0 (minimum)
r

/ Atomlararasi1 mesafe, r

/

r(r, —>d—E ¥ (azalma)
dr

Potansiyel enerji, E

ryr, —>d—E T (artma)
dr

Cekme ve itme kuvvetlerinin esit oldugu ro mesafesinde potansiyel enerji minimum olup bu
noktada atomlar “kararli” bir denge halindedir. Atomlararast mesafeyi degistirmek i¢in bir
kuvvete gereksinim vardir. Kuvvet ortadan kalkinca aralarindaki enerji minimum olacak
sekilde atomlar tekrar ilk konumlarina donerler. Yukaridaki sekilden goriilecegi tizere r, 1o dan
itibaren biiyiik degerler alirken E sifira yaklagmaktadir.

Atomlararasi bag tiiriine bagl olarak degisen potansiyel enerji ¢cukurunun bi¢imi ve derinligi
cisimlerin mekanik 6zellikleri, ergime sicaklig1 ve 1s1l genlesmesi ile yakindan ilgilidir.



Elastiklik modiilii (Young modiilii)

Elastiklik modiilii, gerilme-sekildegistirme egrisinin elastik bolgesindeki egimidir. Bu iliski, E
elastiklik modiilii olmak {izere, Hooke yasasi E=c/e olarak bilinir. Elastiklik modiili,
atomlararas1 bag kuvvetleriyle yakindan iliskili olup bileske kuvvet egrisinin atomlararasi
denge mesafesindeki tegetinin egimi ile orantilidir. Egim biiyiikse elastiklik modiilii biiyiik,
egim kiigiikse elastiklik modiilii kiigtiktiir. Elastiklik modiilii, malzemenin rijitligi ile dogrudan
iligkilidir. Rijit cisim veya biiyiik elastiklik modiililne sahip cisim yiik etkisinde sekil
degistirmesi az olan cisimdir.

dF K tli bag
2 (_J - uvvetli bag
2 dr), Elastiklik modiiliiniin
o Zayif bag biiyiikligii her bir egrinin
L denge mesafesindeki
© egimi ile dogru orantilidir.
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>
X | Atomlararasi1 mesafe, r
© {
{ dF
£ l ; Eoc| —
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Elastiklik modiilii, bileske kuvvet egrisinin atomlararasi denge mesafesindeki egiminden
hesaplanabilir.

Teorik mukavemet (Dayanim)

Dayanim, bileske kuvvet egrisinin maksimum noktada aldigi degerdir. Kuvvetin bu noktadaki
degeri atomlararas1 bagi koparmak i¢in gerekli maksimum kuvvet olup kohezif kuvvet (Fm)
olarak bilinir. Bu kuvvete dayanarak belirlenen mukavemete kohezif dayanim veya teorik
dayanim denir. Enerji ¢ukuru derinligi arttik¢a bilegske kuvvet egrisinin denge mesafesindeki
tegetinin egimi dolayisiyla elastiklik modiilii ve teorik dayanim artar. Kuvvetli baglara gore
saptanan kohezif mukavemet deneysel olarak &lgiilen mukavemetten ortalama 10° kat daha
biiyiiktiir. Bunun nedeni cisimde bulunan i¢yap: kusurlaridir.

Isil genlesme

Mutlak sifir (0°K) sicakliginda atomlar statik halde olup potansiyel enerjileri minimumdur ve
aralarindaki mesafe en kiiciik olup ro kadardir. Sicaklik arttik¢a atomlar kendi konumlari
etrafinda titresirler ve aralarindaki mesafe siirekli degisir. 0°K deki ro ile T°K deki r mesafesi
arasindaki fark 1sil genlesme olarak tanimlanir ve genellikle bir cismin belli bir sicaklikta
boyundaki degisiminin bir Ol¢iisii olarak bilinir. Potansiyel enerji ¢ukuru derin ve simetrik
cisimlerin 1s1] genlesmesi kiigiiktiir. Enerji ¢ukuru siglastik¢a ve asimetriklestikge 1s11 genlesme
bliyiik degerler alir.
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Ergime ve kaynama sicakligi

Atomlarin mutlak sifir sicakliginda (enerji gukurunun dibinde) enerjileri minimumdur. Ergime

sicakligr yiiksek cisimlerde bag enerjisi biiylik, potansiyel enerji ¢ukuru daha derin ve

simetriktir. Enerji ¢cukuru s1§ ve asimetrik cisimlerin ergime sicakligi diistiktiir.

Isil iletkenlik

Isil enerji cisimlerde serbest elektron hareketi ve atomlarin 1sil titresimleriyle iletilir.
Dolayistyla metallerin 1s1l iletkenligi ¢ok yiiksektir. Iyonik ve kovalan baglilarda 1s1l enerji
yalniz atomlarin 1s1l titresimiyle iletilir. Bu nedenle 1s1l iletkenlik ¢ok diisiiktiir. Pratikte bu tiir
malzemeler “yalitkan malzemeler” olarak bilinir.

Potansiyel enerji, E

w

5
Atomlararasi1 mesafe, r & Atomlararasi mesafe, r

2
g \_/
o
o

° Yiiksek elastiklik modiilii ° Diistik elastiklik modiili

° Yiiksek mukavemet ° Diisiik mukavemet

° Diisiik 1s1l genlesme ° Yiiksek 1s1l genlesme

° Yiiksek ergime sicakligi ° Diistik ergime sicaklig1

Atomlararas1 mesafeye etkiyen dnemli faktorler ve etkime yonleri su sekilde 6zetlenebilir:

Sicaklik: Mutlak sifir sicakliginda atomlar statik halde olup kinetik enerjileri sifir ve
potansiyel enerjileri minimumdur. Sicaklik arttik¢a atomlararasi mesafe artar.

Iyonsal deger: Iyonsal deger elektron aligverisi ile ilgili olup atomlararasi uzaklik bag
kuran iyonlarin yarigaplari toplamina esittir. a =r+ R, iyonsallik derecesi arttik¢a
yarigaplardaki farklar biiyiir. Ornegin, nétr bir Fe atomunun yarigapr 0.124 nm iken iki
elektron kaybeden Fe?* iyonunki 0.074 nm, ii¢ elektron kaybeden Fe®" iyonunki 0.064
nm dir. Diger taraftan nétr bir oksijen atomunun yarigap1 0.06 nm, iki elektron alan O?
iyonunki 0.141 nm dir. Buna gore, FeO iyonsal bilesiginde Fe?* ve O iyonlari arasindaki
uzaklik a=0.141+0.074=0.215 nm dir.

Kovalanlik derecesi: Iki atom arasinda kovalan bag sayisi arttikca atomlar birbirini daha

kuvvetli ¢cekerler ve aralarindaki mesafe azalir.
Koordinasyon sayisi: Bir atomun komsu sayisi arttik¢a ¢evresindeki elektron yogunlugu
artar, elektronlar arasi zit etkilenme atomlararas1 uzakligin artmasina neden olur. Ornegin

8 komsusu olan Fe atomu i¢in atomlararasi uzaklik 0.248 nm iken 12 komsusu olan Fe
atomu i¢in atomlararasi uzaklik 0.254 nm dir.
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ATOMSAL KOORDINASYON

Cisimler ¢ok sayida atomlarn bag kuvvetleri etkisiyle kiitle halinde dizilmeleri sonucu
olusurlar. Bir atoma teget komsu atom sayisina koordinasyon sayist (KS) denir. Koordinasyon
sayis1 atomlarin ne siklikta bir araya dizildigini gosteren bir biiyiikliik olup 6zgiil agirlik gibi
cisimlerin baz fiziksel dzelliklerinin saptanmasinda énemli rol oynar. Ozgiil agirlik (yogunluk)
atom agirlii, atom yaricapt ve koordinasyon sayisi ile iligkilidir. Atomsal yogunlugun
belirlenmesi bakimindan koordinasyon sayist 6nemli bir faktdrdiir. Koordinasyon sayisi valans
elektron sayis1 ve atomsal dizilis gibi iki faktore baglidir. Atomlar ne kadar sik dizilir ve
birbirlerine ne kadar yakin olacak sekilde sokulursa o kadar enerji agiga ¢ikar ve sistem o derece
daha diislik enerji diizeyine sahip olur. Dolayisiyla, yap1 daha kararli hale gelir. Baska bir
deyisle, birim hacimde atomlarin toplam hacmi arttik¢a yapinin kararlilifi artar. Ancak
koordinasyon sayist atomlarin bagil geometrik biiyiikliikkleri ile dogrudan iligkilidir ve
maksimum degeri /R oraniyla belirlenmektedir. Burada r merkez atom (katyon) yarigapini, R
onu ¢evreleyen atomlarin yaricapini gostermektedir. Bu sekilde atomsal dizilis atomik
yarigaplarin orani cinsinden tahmin edilebilir. Bu, bazi 6nemli haller i¢in asagida tablo halinde
gosterilmistir.

Koordinasyon Koordinasyon

sayist, KS /R orani geometrisi
3 > 0.155 (0.155-0.225) atomlar tiggen koselerinde
4 > 0.225 (0.225-0.414) atomlar tetrahedron koselerinde
6 > 0.414 (0.414-0.732) atomlar oktahedron koselerinde
8 >0.732 (0.732-1.000) atomlar kiip koselerinde
12 1.000

Ar1 metallerin atom yarigaplari esit veya kati eriyiklerde oldugu gibi birbirine ¢ok yakindir. Bu
nedenle koordinasyon sayisi cogunlukla 12 ve bazilarinda 8 dir. Kovalan baga sahip yari
metalsel cisimlerde koordinasyon sayisi 4, bagil geometrik biiyiikliglin getirdigi kisitlama
nedeniyle iyonik baglilarda koordinasyon sayisi en fazla 6 dir.

Ornek: Koordinasyon sayis1 3 i¢in minimum 1/R oranini bulunuz.

ABC iiggeninde
cos 30 = R =£=0.866
r+ R 2

L~ 0.155 bulunur.
R
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Ornek: Koordinasyon sayis1 8 i¢in minimum 1/R oranin1 hesaplayiniz.

BC: Kenar BC = 2R
; AB: Yiizey kosegeni AB =242R
1 AC: Govde kdsegeni  AC = 2r + 2R = 2 (r + R)

r: Kiigiik atom (iyon) yarigapi
R: Biiyiik atom (anyon) yarigap1

ABC tiiggeninde Pisagor ifadesi yazilirsa;

(2RY +(2v2Rf =(2r+ 2RY 4R? +8R? = 4r? + 8rR + 4R’
2

8RZ—4r2—8rR=0 r?—2R%+2rR=0 (R ile boliiniirse) r—2+2é—2 -0
r_Z202B B im0 o073

R 2 R
NaCligin r . = 0.97 A (iyon yarigap1) Ry = 1.81A dir.

r.. . .

T 097 =0.54 — KS =6 (Tahmin)

R, 181

Herhangi bir Na* iyonu 6 adet CI iyonu en yakin komsu bulundurabilir.
SiOzicin 1. =0.424 R, =140A dir % = % =0.30 — KS =4 (Tahmin)

Herhangi bir Si* iyonu 4 adet O iyonu en yakin komsu bulundurabilir.

13



ATOMSAL DIZiLIS

Cisimlerin ozellikleri atom dizilisine veya atomsal diizene baglidir. Metallerde, 6rnegin,
atomsal dizilis bazen miikemmel silineklik saglarken bazen miikemmel dayanim saglar.

Kristal kusurlar1 ihmal etmek suretiyle ti¢ farkli atomsal dizilisten s6z etmek miimkiindiir.

i)  Molekiiler yapi: Atomlarin grup seklinde bir yap1 olusturmasi (H20, CO2, HNO3).

i) Kristal yapi: Belli bir atom diizeninin tekrar1 sozkonusu oldugu yapi.

iii)  Amorf yapr: Belli bir sekli olmayan atomsal dizilisin olusturdugu yap1. Gazlarda, plastik
ve sivilarin ¢ogunda oldugu gibi atomlar diizensiz bir yapiya sahiptirler.

KRISTAL YAPI

Atomlarin ti¢ boyutlu uzayda bir diizene gore dizilmeleri sonucu olusan yapiya kristal yapr adi
verilir. Metallerin tiimii, énemli sayida seramikler ve bazi polimerler normal katilasma
sartlarinda kristal yapiya sahiptirler. Kristal yapinin en kiiclik hacimsel birimi birim hiicre
olarak bilinir.

Birim Hiicre

Birim hiicre kristal yapinin tiim geometrik 6zelliklerini tagir. Birim hiicreler ii¢ boyutlu olacak
sekilde dizilerek yapinin tamami elde edilir. NaCl bu yapiya tipik bir 6rnek olarak verilebilir.

Cl iyonu

\

Na* iyonu

R a=2r+2R=2(r+R)

Cl iyonu Na* iyonu (birim

hiicre merkezinde)

l/

a
\/ Aynu yiiklii iyonlar birbirine dokunmaz.
Zat yuiklii iyonlar birbirine dokunur.

Birim hiicre (Biiyiitiilmiis 6lgekte)

Birim hiicrede;

1
Cl" iyonu sayisi (koselerde) =8 x Py =1(iyonun 1/8°1 birim hiicre i¢inde)

Cl iyonu sayis1 (yiizey merkezlerinde) =6 x > = 3 (iyonun %%'s1 birim hiicre i¢inde)

14



Birim hiicrede toplam CI iyonu sayisi= 1+3=4
Na* iyonu sayis1 (kenarlar {izerinde) =12 x % = 3 (iyonun %4'1i birim hiicre i¢inde)

Na* iyonu (kiip merkezinde) =1 (iyonun tamami birim hiicreye i¢inde)
Birim hiicrede toplam Na* iyonu sayis1 = 1+3=4

Esdeger negatif yiik = (_1)X 4=-4 Toplam ytik sifirdir. Dolayisiyla, birim
Esdeger pozitif yiik = (+1)x4 = +4 hiicre elektriksel olarak yiikstizdiir (n6trdiir).

Atomlar belli bir atomsal dizilisin tekrar1 bi¢ciminde diziliyorsa uzun menzilli diizen, diizen
birka¢ atom veya molekiilden Gteye gitmiyorsa kisa menczilli diizen vardir denir. Polimerlerin
cogu kisa menzilli diizen gosterirken metaller, pek ¢ok seramik ve bazi polimerler uzun menzilli
yap1 gosterir.

Cok sayida farkli kristal sistem miimkiin oldugu i¢in bazen birim hiicre geometrisine ve/veya
atom dizilisine bagl olarak kristal sistemleri gruplandirmak uygun olabilir. Birim hiicre
geometrisi ii¢ kenar uzunlugu (a, b, c) ve ii¢ i¢ a¢1 (o, B, y) olmak ilizere 6 parametre ile
tanimlanabilir. Bu parametrelerin her biri kafes sabitleri olarak bilinir. Bu parametrelerin farkl
kombinasyonu sonucu kiibik, tetragonal, ortorombik, hekzagonal, rombohedral, monoklinik ve
triklinik olmak tizere asagidaki gibi 7 farkli hiicre bi¢imi tanimlanabilir.

Yapi Eksenler Eksenler arasindaki aci
Kiibik a=b=c o= B=y=90° (Biitiin agilar 90°'ye esittir)

Hekzagonal  a=b#c a=B=90° y=120° (iki a1 90° ye esit ve bir ag1 120°)
Tetragonal a=b#c o= B=y=90° (Biitiin agilar 90°'ye esittir)

Rombohedral a=b=c o= B=y#90 (Biitiin agilar esit ve higbiri 90°'ye esit degil)
Ortorombik  a#b#c o= B=y=90° (Biitiin agilar 90° ye esittir)

Monoklinik  a#b#c a= B=90°, y£90° (iki ag1 90°ye esit ve bir ac1 90°"ye esit degil)
Triklinik a#b#c o£PB#y#90° (Biitiin agilar farkli ve higbiri 90° ye esit degil)
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Yukarda tanimlanan her hiicre bigiminde atomlar degisik sekillerde yer alabilir. Bu nedenle
hiicre bigimine ve atomlarin yerlesme durumuna bagli olarak 14 farkli kafes elde edilebilir.
Kiibik sistemde atomlarin diziligine bagl olarak basit kiibik, ylizey-merkezli kiibik ve hacim-
merkezli kiibik olmak tizere ti¢ farkli kiibik kristal tanim1 yapilabilir. Tetragonal sistemde basit
ve hacim-merkezli olmak iizere sadece iki tiir birim hiicre bulunmaktadir. Buna karsin
ortorombik sistemde dort farkli kristal yap1 vardir. Monoklinik sistemin basit ve taban merkezli
birim hiicreleri vardir. Rombohedral, hekzagonal ve triklinik sistemlerinse yalnizca basit birer
birim hiicresi bulunmaktadir. Metallerin ¢ogu kiibik kristal yap1 gosterirken ¢inko, magnezyum
ve titanyum gibi baz1 6nemli metaller hekzagonal sistemdedir.

Basit Kiibik Kristal (BKK)

Bu yap1 ar1 metaller i¢in hayalidir. Yani, bu kristal yapiya sahip ar1 metal yoktur. Atomlar birim
hiicre koselerinde yerlesmistir.

Birim hiicre i¢inde toplam atom sayist;

n=8 xé — 1 atom (atomun 1/8'i birim hiicre icinde)

Birim hiicre hacmi ~ V =a’ =(2r) =8¢’

Bir atomun hacmi  V'= %Jr r’ (atom dolu kiire
“Bilyiitiilmiis 6lcekte” kabul edilmistir)

Burada a kiipiin kenar uzunlugu ve r atom yaricapidir.

Atomsal Dolgu Faktorii (ADF):

Atomsal dolgu faktorii, birim hiicrede atomlar tarafindan isgal edilen hacim olarak bilinir. Buna
gore, atomsal doldu faktorii

Birim hiicredeki atomlarin toplam hacmi
ADF =

Birim hiicre hacmi

seklinde ifade edilebilir. Basit kiibik kristal i¢in ADF
v I 4 xr 4 zr

ADF-"*V __ 3 _3 _
V (2r) 8r

=~ (0.52 (Birim hiicrenin %52"si dolu)

ol

Hacim Merkezli Kiibik Kristal (HMK)
Birim hiicre kdselerinde birer atom ve merkezinde de bir atom bulunur. Merkez atom ve kose

atomlar1 gévde diyagonali boyunca birbirine degmektedir. Hacim merkezli kiibik kristalde
koordinasyon sayist 8 olup en yaygin metaller demir, sodyum, potasyum ve krom"dur.
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Kiip merkezinde bir atom

BC =a (Kiip kenar uzunlugu)
AB=+2a (Yizey kosegeni)
AC = 4r (Hacim diyagonali)

Atomlar gévde diyagonali boyunca
Biiyitiilmiis 6lgekte” birbirine degmektedir.

ABC ii¢geninde Pisagor ifadesi yazilirsa;
AB? +BC? = AC? (v2af +a? =(ary 3a? =161

4 . C
a = —xr (Birim hiicre kenar uzunlugu a ve atom yaricapi r arasindaki iliski)

J3

Birim hiicrede toplam atom sayist n=8x % +1=2 atom

Atomlarin toplam hacmi V'=2x %7[ r®= 27[ re
4 3
Birim hiicre hacmi V=a’= (— X rJ
J3
8
3

Dolayisiyla, atomsal dolgu faktorii ADF =

Ozgiil Agirlik (Yogunluk) Hesabi

Metal i¢in teorik yogunluk kristal yap1 6zellikleri kullanilarak asagidaki bagint1 vasitasiyla
hesaplanabilir:

nxM

VxN,

p= Burada n, birim hiicredeki atom sayisi; M, atom agirligi; V, birim hiicrenin

hacmi ve Na, Avogadro sayisidir.

Ornek: Demir HMK yapida olup atom yarigapt 1.241A ve atom agirhig 55.847 g/mol diir.
Teorik yogunlugunu hesaplaymiz ve buldugunuz degeri deneysel olarak 6lciilen yogunluk
degeriyle karsilastiriniz. Avogadro sayisi, Na=6.023x10?% atoms/g.mol diir.
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Cozim:
HMK kristalde birim hiicrede toplam atom sayisi, n=2, atom agirligi, A=55.847 g/mol diir.

3 3
V=a’= (i rj = (Mj =23.54 A3 /birim hiire = 23.54x10* cm*/birim hiicre

V3 V3

~ 2x55.847
23.54x10 % x6.023x10%

P =7.878 g/cm®

Deneysel olarak &lgiilen 6zgiil agirlik 7.870 g/cm? diir. Teorik 6zgiil agirlik ile dlgiilen dzgiil
agirlik arasindaki kiiglik fark muhtemelen demirin kristal yapisindaki kusurlardan dolayidir.

Yiizey Merkezli Kiibik Kristal (YMK)

Bu kristal yapida atomlar kiipiin koselerinde ve yilizey merkezlerinde yerlesmistir. Atomlar
yiizey kosegeni boyunca birbirine degmektedirler. Bu sistemde koordinasyon sayisi 12 olup en
yaygin metaller bakir, aliminyum, giimiis, altin ve demir dir.

AB=BC=a  Atomlar yiizey diyagonali
AC=4r boyunca degmektedir.

ABC iiggeninde Pisagor ifadesi yazilirsa;
AB? +BC? =AC*  a’+a’=(4r)

2a% =16r? a=ixr=2ﬁxr

V2

(Birim hiicre kenar uzunlugu a ve atom
“Biiyiitilmis olgekte” yarigapi I arasindaki iligki)

Birim hiicrede toplam atom sayis1 N =8x % +6 x% =4 atom

4 x 4 zr?
8 - 0.74 (Birim hiicrenin %74 dolu)

Dolayisiyla, ADF =
(2\/5 X r)

Hekzagonal Sik Diizen (HSD)

Magnezyum, ¢inko ve titanyum gibi bazi metaller hekzagonal yapida birim hiicreye sahipler.
Bu sistemde atomlar birim hiicrenin kdselerinde, alt ve iist yiizey merkezlerinde ve i¢inde de
lic tane olmak iizere yerlesmistir. Kose atomlarinin 1/6°si, alt ve {ist ylizey merkezindeki
atomlarin %2'si birim hiicreye aittir. Orta diizlem i¢inde bulunan ii¢ atom birim hiicre i¢indedir.
Birim hiicrenin sirasiyla kisa kenar uzunlugu a ve uzun kenar uzunlugu c ise c/a oranit 1.633
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olur ancak bazi1 metaller i¢in bu oran ideal degerinden sapabilir. Bu sistemde koordinasyon
sayis1 ve atomsal dolgu faktorii sirasiyla 12 ve 0.74 diir.

Kose atomlari

Yiizey merkezindeki atom

Orta diizlem i¢indeki atomlar

Birim hiicrede toplam atom sayis1

n, =12x é =2 (Koselerde)

n, =2x % =1 (Alt ve st ylizeylerde)

n, =3 (Orta diizlemde)
a=2xr Toplam; n=n,+n,+n;=2+1+3=6 atom

c=1.633xa ADF=0.74 (YMK kristalde oldugu gibi)

Bazi vaygin metal kristallerin karakteristikleri:

Koordinasyon

Kristal Yapi a/r iliskisi Sayisi, KS ADF Tipik metaller
Basit Kiibik a=2xr 6 0.52 Yok
Hacim Merkezli
Kiibik (HMK) a= ‘y 8 0.68 Fe, Na, K, Cr
J3
Yiizey Merkezli
Kiibik (YMK) a= % 12 0.74 Fe, Cu, Al, Au, Ni
Hekzagonal Sik
. a=2xr )
Diizen (HSD) 12 0.74 Ti, Mg, Zn, Be, Zr
c=1.633xa
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