Miihazirs 5. KOVALENT RABITONIN KVANT NOZORIYYOSI.
H, MOLEKULU

Molumdur ki, kimyovi rabitolor ikimorkozli, ikielektronlu olurlar, yoni,
rabitonin yaranmasinda istirak edon iki atomdan har biri bu rabitoys bir elektron
togdim edir. Ogor rabito elektromonfiliklori koskin forqlonon atomlar arasinda
yaranarsa (mos: metallar vo qeyri metallar), onda rabitonin elektron buludu
elektromonfiliyi ¢ox olan atoma dogru siiriisiir. Homin atom «-» iona gevrilir, digori
159 «+» iona cevrilir. Oks isarali bu 2 ion arasinda Kulon caziba qiivvasi rabitonin
yaranmasini tomin edir. Belo rabitoyo ion rabitasi deyilir. Bozon kimyovi rabito
elektromonfiliklori bir-birino ¢ox yaxin olan vo ya eyni olan atomlar arasinda yaranir.
Bu zaman rabitonin eclektron buludu atomlardan hor hansi birino torof siirtismiir.
Elektron buludu rabitonin ortalarinda lokallagsmis olur. Belo rabitoyos kovalent rabito
deyilir. Kovalent rabitonin yaranmasinda Kulon qiivvalori osas rol oynaya bilmoz.

Kovalent rabitonin yaranma sabablori yalniz kvant mexanikasi yarandigdan sonra
izah oluna bilib. 1927-ci ildo Qaytler va London H, molekulu iigiin Sredinger
tonliyini holl etmislor vo gostormislor ki, /A atomlar1 arasinda rabitonin
yaranmasinda asas rolu elektronlarm dalga tobistli olmast oynayir. H, molekulu iki

nliivodon vo iki elektrondan ibarst dayaniqli sistemdir. Hesablamalar adiabatik
yaxinlagma ¢or¢ivosindo aparilmisdir. Yoni, niivolor slikunotdo gotiiriilmiis vo

elektronlarin siikunotdo olan niivolor otrafinda horokoti 6yronilmisdir.
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Sakil A, molekulunda hissaciklor arasindaki masafolor
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Molekul ii¢iin Sredinger tonliyi asagidaki kimi olur:

Hy(1,2)=Ey(1,2) )

Burada bir vo iki ilo uygun olaraq I vo II elektronun koordinatlar1 ¢oxlugu isaro
edilmisdir. Hesablamalar zaman1 Qaytler vo London gobul etmislor ki, / atomlari
arasinda qarsiligh tosir ¢ox zoifdir. Ona goro do molekulun dalga funksiyasimi H
atomlarinin atom orbitallarinin hasili kimi axtarmagq olar.

Hesablamalar zamani1 /H atomlarimin 1s atom orbitallarindan istifados edilir:
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Elektronlarin niivalor otrafinda yerlogsmasinin asagidaki 4 limit hali ola bilor.

1. Ielektron a niivesinin, Il isa b niivesinin otrafindadir:
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Molekulun tam dalga funksiyasi ayri-ayri limit quruluslarinin  dalga
funksiyasmin xatti kombinasiyas1 kimi axtarilir. Yont,
4
w(l,2)= '21 CYW: =W TG, T GY s TG,y (4)
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Wi, W,, W5, W, molum funksiyalardir. ¢,-lor namolum omsallardir vo onlar

molekulun dalga funksiyasinda ayri-ayri limit quruluslarinin paylarini miioyyon

edirlor.



Aydindir ki, har iki elektronun eyni zamanda bir niive strafinda olma ehtimali
¢ox kicikdir. Ona gore do (4)-de ¢; va ¢, ® 0 olur. Bu sabobdon molekulun dalga

funksiyasi iki limit qurulusunun xotti kombinasiyas1 kimi axtarila bilor:
2
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(5)-don istifada edib (2) Sredinger tonliyini ¢; vo ¢, omsallar1 komayi ilo ifada
etsok vo enerjinin minimumlasdirsaq, ¢; va ¢, amsallar ti¢lin xatti bircins tonliklor
sistemi alinir. Bu tonliklor hall olunsa ¢; vo ¢, emsallarinin qiymatlori, eloco do H,
molekulunun orbital enerjilori tapilmis olur. ¢; vo ¢,-nin hesablanmis qiymatlori

asasinda 1, molekulunun molekulyar orbitallar tiglin asagidak ifadolor almar:
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Burada £, - izolo edilmis // atomunun enerjisidir.
S - y, ve y, atom orbitallari arasinda 6rtms inteqralidir.

K - nin ifadosine molekulda miimkiin olan biitin név Kulon qarsiligh tasir
enerjilori daxildir (buraya elektronlarla niivelor arasinda Kulon cazibs, elektronlarla-
elektronlar va niivalarla-niivalor arasinda Kulon itoloms enerjilori daxildir).

A - ilo miibadilo qarsiligh tosir enerjilori isaro edilmisdir (buraya miibadilo
yiik sixliglarinin bir-biri ilo vo miibadile yiik sixliginin niivelarle garsiligh tasirlori
daxildir).

Gorunduyi kimi  y; dalga funksiyasinda elektronlarin yerini doyissok o



isarasini doyismoyocak. Ona goro do i/, -0 simmetrik dalga funksiyasi deyilir. i/, -
iso elektronlarin yeri doyisorkon isarasini doyisir, yoni |/, antisimmetrik dalga
funksiyasidir. Molekulun £, vo E, enerjilorinin ifadolerine daxil olan K, 4 vo S
elementlori niivolorarasi mosafodon asili olaraq deyisirlor. Ona gérs do £, vo £, -nin

niivolorarast masafadon asililiq grafikalerini qurmaq olar. Bu qrafiklor asagidaki

kimidir:
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R, - niivoloraras: tarazliq moesafosidir.
Goriindiiyii kimi, £ enerjili hal, miisyyon minimuma malikdir. £,-doa isa belo
minimum yoxdur. Demsali, molekulun ¥/, dalga funksiyas: ilo tesvir olunan £,

enerjili hali onun dayaniqlt halidir. {7, dalga funksiyasi ils tesvir olunan £, enerjili

hal1 iso dayanigsiz haldir. Molekulun hansi halda dayanigli oldugunu miioyyon etmok
liclin hom do elektron buludu sixliginin paylanmasi soklindon istifade etmok olar.

Niivolorarast mosafonin ortasindan  ona perpendikulyar ¢okilmis miistovi

Uzorindo 7, =7, olur. Ona goro bu miistovi iizerinds ¥, = y, olur. Qeyd olunan

miistovi tizorinds elektron buludu sixligmi ham /|, ham do y, dalga funksiyas: ilo

hesablayaq. Bu noqtodo

P :“//1‘2 #0
P2 =“//11‘2 =0

olur.



Belolikla, molum olur ki, ¥/, dalga funksiyas: ilo hesablanan elektron buludu
sixlig1 niivalorarasi oblastda 0-dan forqli olur. Bu buludun sixliginin maksimumlari
nlivolorarasit oblasta diisiir. Noticodo «-» yiiklii elektron buludu protonlar1 6ziino
dogru cozb edorok dayaniqli kovalent rabito yaradir.

¥, dalga funksiyas1 ilo hesablanan elektron buludu sixlig1 iso niivolorarasi
oblastda 0-a godor azalir. Buludun sixliginin maksimumlari niivoloraras: oblastdan
konara disiir. Noticodo protonlar oks torofloro dartilir, molekul dissosasiya edir

(dayanigsiz hal).

Bu deyilanlori grafiki olaraq tosvir etmok olar:
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Y, dalga funksiyas: ilo tosvir olunan halda molekulda kigik rogslor do bas

verir. Nivolorarast oblastdaki elektron buludu protonlar1 6ziino dogru cozb edir.
Protonlar bir-birins yaxinlasdiqca onlar arasindaki Kulon itolomo qiivvasi artir, elo bir
an yaranir ki, Kulon itoloma qilivvesi caziba qiivvaloring iistiin golir. Onda protonlar
oks torofloro horokot edir, mosafo artir, itolomo qiivvalori azalir, miioyyan an caziba
qiivvalari itolomo qiivvalorino {istiin golir vo proses tokrarlanir. Noticodo niivalorin
miloyyan tarazliq noqtasi otrafinda kicik rogslori bas verir.

Indi do rabitonin yaranmasinda spinlorin rolunu aydinlagdirag. Spinlorin
yerlosmosing osason asagidaki iki hal miimkiindiir:

1. Rabitoni yaradan elektronlarin spinlari antiparaleldir. Bu halin tam spini 0-a

borabardir. Onda spinin iistlin istiqgamat iizro proyeksiyasi da 0-a borabor olacagq.



M, =0, 2s+1 komiyystino halin multipletliyi deyilir. Aydindir ki, bu halda

25 +1=1 olur. Belo hala sinqlet hal deyilir.
Kvant mexanikasinda miioyyon edilmisdir ki, singlet halin spin dalga
funksiyas1  elektronlarin  spin  koordinatlarinin  yerdoyismosino  nozoron

antisimmetrikdir. Bu sorti 6doyan spin dalga funksiyasi agagidaki kimi axtarilir:

©.4,(01.0)= | U\ @)U (@)= (@)U, (@) ©

2. Elektronlarin spinleri paraleldir: S =1, M, =-1,0,1 2s+1=3. Belo hala

triplet hal deyilir. Miioyyon edlimisdir ki, triplet halin spin dalga funksiyasi

elektronlarin spin koordinatlarina nozoron simmetrikdir vo asagidaki kimi ifado

olunur:
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Molumdur ki, elektronlar sisteminin tam dalga funksiyasi antisimmetriklik
sortini 6domolidir. Elektronlarin hom foza, hom do spin koordinatlardan asili olan vo
antisimmetriklik sortini 6doyon dalga funksiyasi asagidaki kimi togkil edilir. Foza
koordinatlarindan asili simmetrik dalga funksiyasi, spin koordinatlarindan asili
antisimmetrik dalga funksiyasina vurulmaqla sistemin tam dala funksiyasi oldo
edilir.

Beloliklo, /, molekulunun hom faza, ham do spin koordanatlarindan asili

dalga funksiyalarini asagidaki kimi axtarilir:
W1=WS(}719F2).(DSinq(O-l902) (11)
WZ = WAS(;;”_;Z)' thrip(O-l’O-Z)

(12)



Qeyd etdiyimiz kimi molekulun dayaniqli halinin dalga funksiyas1 i/, -dir. Bu

halda kovalent rabitoni yaradan elektronlarin spinlori antiparalel olur. Niivolorarasi
oblastda bu elektronlara moxsus elektron buludlar1 bir-birini 6rtiir, 6rtmo oblastinda
yaranan miibadilo qiivvalori elektronlarin spinlori antiparalel oldugda cazibo
xarakterli olur. Bu da molekulun dayanigliligini tomin edir. Yuxarida deyilonlordon

aydin olur ki, kovalent rabitonin yaranmasinda asas rolu miibadila qiivvalori oynayir.

IKi ATOMLU MOLEKULLARDA KOVALENT RABITO

Kimyavi rabitolorin miixtolif novlori vardir. Kovalent rabitolor bir-birindon
rabitonin elektron buludunun paylanma monzorasino goro forglonirlor. Kovalent
rabito elektromanfiliklori eyni olan vo ya ¢ox yaxin olan atomlar arasinda yaranir.
Rabitonin yaranmasinda istirak edon elektronlarin spinlori antiparalel olur.
Niivolorarasi oblastda elektron buludu sixlig1 0-dan forqgli olur. «-» yiiklii bu bulud
protonlar1 6ziino dogru ¢okir, sistemin enerjisi azalir vo dayaniqli rabito yaranir.
Kovalent rabitonin xassolori onun 2 eyni atom vo ya 2 forqli atom arasinda
yaranmasindan asili olur. Eyni atomlar arasinda yaranan kovalent rabitoyo
homopolyar kovalent rabits deyilir. ©gor kovalent rabito forqli atomlar arasinda
yaranarsa, heteropolyar kovalent rabits adlanir. Rabitonin dalga funksiyasi

asagidaki kimi yazila bilor:

Wap=ay, +by, (D
Burada, I, vo |/ rabitoni yaradan atomlarin dalga funksiyalari, @ vo b namolum
sabitlordir. Onlar rabitonin dalga funksiyasinda ¥ , vo ¥/ z-nin paylarm miioyyon

edon omsallardir. Ogor a =b olarsa, rabito homopolyar, a #b oldugda iso
heteropolyar olur.

Miioyyon edilmisdir ki, homoployar kovalent rabito qeyri polyardir vo belo
rabitonin dipol momenti 0-a borabar olur.

Heteropolyar kovalent rabiteds iso rabitonin elektron buludu az da olsa

atomlardan birino dogru siirlisiir vo rabits polyarlasir. Miayyon edilmisdir ki,



heteropolyar rabitonin dipol momenti 3-4 Db tortibindaodir.
Qeyd edok ki, homopolyar kovalent rabito do ani polyarlifa malik ola bilor.

Elektron dalga xassoli oldugundan hor 2 elektronun eyni bir niivo otrafinda olma
chtimali 0-dan forqli olur. Mas: H, molekulunda rabitoni yaradan elektronlar

miioyyan anda I niivonin strafinda ola bilar, eyni ehtimalla hor 2 elektronun II niive
otrafinda olmas1 da miimkiindiir. Bu hallarda rabito ani polyarlifa malik olur. Lakin
belo rabitonin uzun miiddot iiclin dipol momentinin orta qiymoti 0-a borabor

olacaqdir.
ION RABITOSI

Ogor rabitonin dalga funksiyasinda a <<b olarsa, rabito ion xarakterli
olacaqdir. Ton rabitosi elektromonfiliklori bir-birindon koskin farqlonon atomlar
arasinda yaranir. Mas: metallar vo qeyri metallar. Belo rabito yaranarkon elektron
buludunun elektromonfiliklori ¢ox olan atomlara dogru koskin siiriismosi bas verir.
Noticodo homin atom «-» yiiklii iona, digori i1so «+» iona ¢evrilir. Oks isarali bu iki
ion arasinda Kulon caziba qiivvasi dayaniqli kimyavi rabite yaradir. Aydin olur ki,
rabitonin yaranmasinda osas rolu elektrostatik tobiotli Kulon giivvaleri oynayir. lon
rabitosinin yaranmasinda miibadilo qiivvalori demok olar ki, he¢ bir yol oynamur.

Yuxarida deyilonlori sxematik olaraq asagidaki kimi tosvir etmok olar:
A—> A" +e+J,
B+e—>B +E,
A"+B > A'B +E
J . - ionlagsma potensiali,
E, - elektrona herislik (B atomunun),

E - rabito yaranarkon ayrilan vo ya udulan enerjidir.
Ton rabitosinin tobiati kvant mexanikas1 yaranmamisdan avval do molum idi.
fon rabitosi yaranarkon atomlar 6z elektron tobogolorini uygun tosirsiz qaz

atomlarmin elektron toboagolorino tamamlamaga calisirlar. Mos: NaCl molekulu



yaranarkon C/ atomunun elektron toboaqosi A7 -un, Na atomunun elekron tobagosi
iso Ne -un elektron tabagasina gevrilir.

Elektron dalga tobiotli oldugundan tobistdo 100%-li ion rabitasi miimkiin
deyildir. Mas: tipik NaCl molekulu yaranarkon Na -dan elektron buludunun heg do

hamis1 C/-a siiriigmiir. Miioyyon edlimisdir ki, rabito yaranarkon Na -dan elektron

buludunun 0,8 hissesi Cl-a dogru siiriisir vo molekul Na™®*CI™® kimi
yazilmalidir.
Ton rabitoni kovalent rabitadon farqlondiran bir sira xiisusiyyatlor vardir:
1. lon rabitosi heteropolyar kovalent rabitoys nisboton daha ¢ox polyardir.
Miioyyan edilmisdir ki, ion rabitasinin dipol momenti 9-12 Db tortibindadir.
2. fon rabitesi kovalent rabitodon forqli olaraq doyma va istigamotlonma
xassosine malik deyildir. Molumdur ki, hor bir ion 6z 6l¢iilorinin imkan
verdiyi qodor istonilon sayda oks isaroli ionla qarsiligh tesirde olur. Mas:
NaCl molekulunda hor bir Na ionu 6z otrafinda olan C/ ionlan ilo
qarsiligh tasirds olur. Bu adods koordinasiya adodi deyilir. Hor bir ion oks
1sarali ionla istonilon istigamotdo garsiligl tosirds ola bilir.
3. Bork halda ion rabitalari ion kristallarini, kovalent rabitolor iso molekulyar
kristallar1 yaradir. Bunlar da xassalorino gora bir-birindon forqlonirlor. Mas:
ion  kristallarinin suda mohlullar1 elektrik corayanim1 yaxs1 kegcirir,

molekulyar kristallarin suda mohlullari 1ss elektrik corayani ke¢irmir.
4. Kovalent rabitonin enerjisi £ ,, = 5 [E g tEg B] diisturu ilo hesablanur.

fon rabitasi ii¢iin bu diistur dogru olmur.

DONOR-AKSEPTOR RABITOSI

Molumdur ki, kovalent rabito 2 atom arasinda yaranir. Rabitoni yaradan
atomlardan hor biri 1 elektron toqdim edir. Bu elektronlarin spinlori antiparalel
oldugda dayaniqlt kimyaovi rabito yaranir. Bozon bu qayda pozulur. Belo ki, rabitoni
yaradan atomlardan biri 2 elektron, digori iso bos atom orbitalin1 togdim edir. Belo

rabitoyo donor-akseptor rabitasi deyilir. Bu zaman elektronlarin1 toqdim edon atom



donor, bos atom orbitalin1 togdim edon atom iso akseptor adlanir. Donor-akseptor

rabitosino misal olaraq NH; molekulu ilo proton arasinda yaranan rabitoni
gostormok olar:

N: 1s%2s™2pl2pl2p!

H: 1s'

H":1s

N -un elektron konfiqurasiyasi yuxaridaki sokildodir. Bu konfiqurasiyaya

uygun olaraq N atomu 3 dono H -lo 3 kovalent rabito yaradir. Bu zaman N -un

2s -doki elektronlar1 rabitonin yaranmasinda istirak etmir va boliinmaz elektron ciitii
toskil edir. H" iso bos orbitala malikdir. Protonla NH, yaxmlasarkon N -un

boliinmaz elektron ciitii protonun bos orbitalina kecir vo donor-akseptor rabitasi

yaranir. Rabitonin yaranmasini sxematik olaraq asagidaki kimi yazmagq olar:

1+

H i H

H-N+H ->|H-N—>H

H H

Donor-akspetor rabitesi 2 molekul arasinda da yarana bilor. Mes: NH; vo BF;

molekullar1 yaxinlasarkon N vo B atomlar1 arasinda donor-akseptor rabitasi yaranir:
127277 20T TH 1T
B:1s"2s"2p 2p 2p, —>ls"2s 2px2py2pz
Borun 3 ciitlosmamis elektronu 3 /' atomu ilo kovalent rabits yaradir. 2 p_ orbitalt
isa bos olur. NH, vo BF; bir-birins yaxinlasarkon N -un 2s-doki bélinmoz ciitii

Borun bos 2 p_ orbitalina kegir vo donor-akseptor rabitasi yaranir:



H H H
| |

H
H-ny+p-H—->H-N—>p—-H

H H H H

Yuxaridaki misallarda rabito yaranarkon geyri metal atomlar1 6z boliinmaz elektron
clitlorini metal atomlar1 iso bos orbitalin1 togdim edirdi. Bozon bu qayda pozulur.
Bels ki, rabito yaranarkon metallar donor, geyri metallar iso aksertor rolunda ¢ixis

edir. Belo rabitoya tors donor-akseptor vo ya dativ rabito deyilir.
HIDROGEN RABITOSI

Tocriibi faktlar gostorir ki, /4 atomu elektromanfiliklori boyiik vo heg olmazsa
bir boliinmoz elektron clitiino malik iki atom arasinda rabito yarada bilir. Belo
rabitoyo hidrogen rabitasi deyilir. Hidrogen rabitosi bir molekulun iki atomu
arasinda vo ya iki molekulun atomlar1 arasinda yarana bilor. Ona gors do hidrogen
rabitosinin  iki nodviindon danisilir. Molekuldaxili vo molekullararasi hidrogen
rabitolori, hidrogen rabitasini qirig-qiriq xatlorlo gostorirlor. Rabitonin mexanizmi
timumi sokildo asagidaki kimidir:

RA-H™ ...B°R,

H atomu A ilo kovalent rabitodir. A-nin elektromonfiliyi ¢ox oldugundan

rabitonin elektron buludu A-ya dogru siirlisiir, noticodo H protonlasir. O, «+»
effektiv yiiko, hom do bos orbitala malik olur. B ilo R, arasinda rabito polyardir.

Rabitonin elektron buludu B -ya dogru siiriisiir. Noticodo B «-» effektiv yiiko malik
olur. B -nin eyni zamanda boliinmoz elektron ciitii do vardir. Bu iki molekul bir-
birino yaxinlasarkon H -lo B arasinda rabito yaranir. Deyilonlordon aydin olur ki,
hidrogen rabitasinin yaranmasinda hom elektrostatik qarsiliqli tosir, hom do donor-
akseptor qarsilighh tosiri rol oynayir. Rabitonin yaranmasinin bir sobobi do
protonlasmis H -nin ¢ox kicik Olgiiys malik olmasi vo onun B -nin elektron

toboagosine daxil ola bilmosidir.



Molekullararas1 hidrogen rabitosine misal olaraq, sinil va su molekullar

arasinda yaranan rabitoni gostormok olar:

N P
il
H—C= N H \
| *’.‘
i 5
Y /e
H— C= N s
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Goriindiiyii kimi osas halda O atomunun iki ciitlosmomis spinli elektronu

vardir. Bu elektronlar vasitosilo oksigen 2 H atomu ilo iki kovalent rabito yaradir.

Bu rabitalor polyardir. Belo ki, O-nin elektromanfiliyi H -don ¢ox oldugundan

rabitonin elektron buludu O -no dogru siiriisiir vo H " protonlasir. Hor bir O atomu
hom do iki boliinmoz elektron ciitiino malikdir. Prtonlasmis A -1o boliinmoz elektron
ciitlori arasinda qarsiliglt tosir hesabina su molekullar1 arasinda hidrogen rabitoalori
yaranir. Hor bir oksigen iki boliinmaz elektron ciitiine malik oldugundan o, iki dona
hidrogen rabitosi yarada bilor. Beloliklo, su molekulunun qarsiligh tosiri zamani hor
bir O atomu dord rabitonin, 2 dons hidrogen, iki kovalent rabitonin yaranmasinda
istirak edir. Buzun kristallik qurulusu da bununla izah olunur. Qeyd edok ki, O va
H atomlar1 arasinda yaranan Kkovalent rabitonin uzunlugu bu atomlar arasinda

yaranan hidrogen rabitasinin uzunlugundan kigik olur. Miiayyan edilmisdir ki,
o
dy_, =0,76 A

d, ,=1764
Ona gora do O — H kovalent rabitasinin mohkomliyi vo enerjisi O...H hidrogen
rabitosinin méhkomliyi va enerjisindon ¢ox olur.

Miioyyon edilmisdir ki, buz ariyarkon hidrogen rabitalorinin 15%-i, suyu 40°C-
ya qador qizdirdigda 50%-i, su buxarlandiqda iso 100% qurilir.






