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BÖLÜM 1 

 

 

GİRİŞ 

 

      

            Herhangi bir molekülün serbest haldeki titreşim hareketi incelendiğinde molekülle 

ilgili yapısal özelliklere ulaşılabilir. Bu ifadenin dayanağı olarak ta, molekülü oluşturan 

atomların cinsleri ve taşıdığı elektronik özelliklere bağlı olarak molekülün sahip olduğu üç 

boyutlu geometrinin ve elektron bulutunun uzaysal dağılımı gibi önemli fiziksel 

parametrelerin molekülün sahip olduğu titreşimsel davranışlarla belirlenebilir olması 

gösterilebilir. Moleküllerin titreşim modlarını belirlemenin yolu ise titreşim sonucunda 

gözlenen atomik yerdeğiştirmelerdeki iç koordinatları kullanmaktır. Belirlenen her bir titreşim 

modu kendisini oluşturan iç koordinatlara ait kuvvet parametrelerinin alacağı değerlere göre 

bir titreşim frekansına sahiptir. Molekülün iç koordinatlarına ait kuvvet parametrelerinin 

moleküle ait potansiyel enerjiye bağlı olarak ifade edilmesi, potansiyel modelleme 

çalışmalarında kullanılan modelin önemini arttırmaktadır.  

 Çalışmamızda metal halojenürlerin yapı analizlerinde rahatlıkla kullanılabilecek 

parametrelere sahip olan bir potansiyel model oluşturulmuş ve bu potansiyel modeli içeren 

küçük molekül kümeleri için geliştirilmiş moleküler dinamiğin programı yardımıyla metal 

halojenür moleküllerinin bağ açıları ve uzunlukları, geometrileri ve titreşim frekansları 

hesaplanmıştır. Elde edilen sonuçlar farklı deneysel veri ve teorik modellerin sonuçları ile 

karşılaştırılarak modelin doğruluğu ve kullanılan parametrelerin diğer metaller için de uygun 

olduğu anlaşılmıştır. Bu çalışmada MX3 yapısındaki moleküllerin statik ve moleküler 

yapısının incelenmesi amaçlanmıştır. Burada M: metal ( Ga ), X: Halojenür ( F, Cl, Br, I ) 

olmak üzere sıvı yapıdaki galyum halojenürleri, iyonlar arası kuvvet modeli ( İKM ) 

kullanılarak moleküler geometrileri bulunmuştur. Öncelikle, toplam potansiyelin 

bulunabilmesi için her molekül için yumuşak küre potansiyeli, bağlanma potansiyeli, Van der 

Waals etkileşme potansiyeli, elektrik potansiyeli, dipol-dipol etkileşme potansiyeli 

hesaplanmıştır.  
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Magdolna Hargittai’nin yayınlanmış olan ‘’Molecular Structure of Metal Halides 

(metal halojenlerin moleküler yapıları)’’ başlıklı çalışmasında [1], monomerik galyum 

trihalojenürler GaF3, GaCl3, Gar3,GaI3 ve dimerik galyum trihalojenürler Ga2Cl6, Ga2Br6, 

Ga2I6 için deneysel ve teorik olarak bağ uzunlukları, bağ açıları, titreşim frekansları 

bulunmuştur. 

 

 Bu çalışmada, daha önce birçok sisteme uygulanıp, iyi sonuçlar vermiş olan, küçük 

moleküler kümeler için geliştirilen, molekül dinamiği programını ( İKM ) [2], Magdolna 

Hargittai’nın çalışmasında yer alan monomerik ve dimerik galyum trihalojenürlerine [1] 

uygulayarak; denge durumundaki bağ uzunlukları, bağ açıları, enerjileri, üç boyutlu 

koordinatları ve titreşim frekansları hesaplanmış, elde edilen sonuçlar Hargittai’nın elde ettiği 

sonuçlar ile karşılaştırılmıştır.   

         MX3 yapısındaki moleküllerin geometrik yapısını incelerken kullandığımız toplam 

potansiyelin hesaplanma yöntemi Bölüm 2 ’de ayrıntılı olarak verilmiştir. Bölüm 3 ’te ise 

monomerik GaX3 ve dimerik GaX3 (Ga2X6) molekül sistemlerinin İKM parametreleri, 

atomlar arası bağ uzunlukları, bağ açıları, enerjileri ve titreşim frekansları detaylı olarak 

tablolar halinde verilmiş ve bulunan denge durumu koordinatları kullanılarak moleküllerin 

geometrik şekilleri oluşturulmuştur.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



3 
 

 

BÖLÜM 2 

 

 

GALYUM, FLOR, KLOR, BROM VE İYOT ELEMENTLERİNİN 

FİZİKSEL VE KİMYASAL ÖZELLİKLERİ 

  
 

  

2.1.  Galyum Elementi  

 

 

 
Şekil 2.1. Galyum elementinin resmi. 

 

 
Sembolü :  Ga 

Atom  numarası : 31  

Atom ağırlığı : 69.723  ( gr / mol )  

Oda  koşullarında  ( 25 °C = 298 K ) :   Gümüşümsü  beyaz  renkli ,  katı  halde  .  

Periyotlar tablosundaki  sınıfı :  Metal  ve   p-blok  elementi .  
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  Galyum metali ilk olarak 1875 yılında Lecoq de Boisbaudran tarafından 

keşfedilmiştir. Galyum alüminyumun eldesi sırasında yan ürün olarak elde edilir. Boksit 

mineralinin saflaştırılması ile alüminyum ile beraber elde edilir. Daha sonra elektroliz ile saf 

olarak elde edilir [30]. 

 

2.1.1.  Galyum Elementinin Fiziksel Özellikleri ve Kullanım Alanları 

 

Yoğunluğu :  5.904 ( g / ml )  

Erime  noktası :  29.76 °C  ( 302.91 K )  

Kaynama  noktası :  2204 °C  ( 2477 K )  

Molar  hacmi :  11.80   ( ml / mol )  

Özgül  ısısı :  0.37  ( J g-1 K-1 )  

Mineral  sertliği :  1.5  

Isı  iletkenliği :  0.29   ( W cm-1  K-1 )  

Buharlaşma  Entalpisi :  256   ( k J mol-1 )  

Atomlaşma  Entalpisi :  277   ( k J mol-1 )  

 

Kullanım Alanları :   

1.  Cam  ve  porselenlere  ıslak  görünüm  vermek  için  kullanılır.  

2.  Yarı  iletken  ve  transistör  gibi  cihazların  üretiminde  kullanılır.  

3.  Galyum  arsenit  bileşiği  elektriği  ışığa  çevirebilme  özelliğinden  dolayı  birçok  

      uygulamada  kullanılmaktadır [30]. 
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2.1.2.  Galyum  Elementinin  Kimyasal  Özellikleri ve  Bileşikleri  
 

Elektronik  konfigürasyonu :  [Ar] . 3 d 10 . 4 s2 . 4 p1  

Kabuk  yapısı :  2 . 8 . 18 . 3  

Elektronegatiflik :  1.81  ( Pauling  birimine  göre ) 

                               2.42  ( Sanderson  elektronegativitesine  göre ) 

Elektron  ilgisi :  28.9   ( k J mol-1 )  

Atomik yarıçap:  130 pm  ( 136 pm hesaplanan )  

Oksidasyon  sayısı :  3 
 

Tablo 2.1.  Galyum  elementinin  iyonlaşma  enerjileri ( k J mol-1 ) 

I.   İyonlaşma Enerjisi     578.8  
II.  İyonlaşma Enerjisi    1979.3   
III. İyonlaşma Enerjisi   2963.0  
IV. İyonlaşma Enerjisi   6180.0  

 

Tablo 2.2.  Galyum  elementinin  izotopları 

İzotop Yarılanma süresi 
64Ga    2.63  dakika 
65Ga  15.20   dakika 
66Ga                9.50    saat 
67Ga    3.26    dakika 
68Ga                1.13    saat 
69Ga Kararlı 
70Ga               21.10   dakika 
71Ga Kararlı 
72Ga               14.10   saat 
73Ga               74.87   saat 
74Ga     8.10   dakika 
85Ga     2.10   dakika 
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Tablo 2.3.  Galyum  elementinin  indirgenme  potansiyeli   

 

 

Bileşikleri :   

 
[GaH3]2 ,  GaF3 ,  GaF3.3H2O ,  Ga2Cl4 ,  Ga2Cl6 ,  GaBr3 ,  Ga2I6 ,  GaO ,  Ga2O ,  

Ga2O3 ,  GaS ,  Ga2S3 ,  GaSe ,  Ga2Se3 ,  GaTe ,  Ga2Te3 ,  GaN   [30]. 
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2.2.  Flor  Elementi  

 
 

 
Şekil 2.2. Flor elementinin resmi.  

 

Sembolü :  F 

Atom  numarası :  9  

Atom  ağırlığı :  18.9984032  ( gr / mol )  

Oda  koşullarında  ( 25 °C = 298 K ) :   Açık  sarı  renkli  gaz . 

Periyotlar  tablosundaki  sınıfı :  Ametal  ve   p-blok  elementi .  

 
1529  yılında  Georigius  Agricola  kalsiyum florür  bileşiğini  tanımlamıştır.  İlk  defa  

1886  yılında  Henri  Moissan  tarafından  izole  edilmiştir.  

En  önemli  minerali  fluorit  veya  florspati  denilen  ( kalsiyum diflorür )  CaF2 ’dir.  Flor ’un   

saf olarak eldesi 1 / 2 oranında sıcak erimiş KF,  HF  bileşenlerinin elektrolizi  ile  gerçekleşir.  

Flor  en  aktif  element  olup  O2  ve  asal  gazlar  hariç  tüm  elementlerle  hemen  reaksiyona  

girer.  Fazla  reaktif  olmasının  nedeni  F ─ F  bağının  kolay  kopması  yani  disosiyasyon 

enerjisinin az olmasıdır. Sadece (─1) oksidasyon sayısına sahiptir yani tek bağ yapabilir. [30]. 
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2.2.1.  Flor  Elementinin  Fiziksel  Özellikleri  ve  Kullanım  Alanları 

 

Yoğunluğu :  0.001696 ( g / ml )  

Erime  noktası :  ─ 219.62 °C  ( 53.53 K )  

Kaynama  noktası :  ─ 188.12 °C  ( 85.03 K )  

Molar  hacmi :  11.20   ( ml / mol )  

Özgül  ısısı :  0.824  ( J / g  K  )  

Isı  iletkenliği :  0.0277  ( W / m  K  )  

Buharlaşma  Entalpisi :  3.27  ( k J mol-1 )  

Atomlaşma  Entalpisi :  79  ( k J mol-1 )  

 

Kullanım Alanları :   

1.  Teflon  adı  verilen  aside  ve  baza  dayanıklı  polimerlerin  üretiminde  kullanılır. 

2.  Cama  etki  eden  tek  bileşik  hidroflorik  asit  ( HF )  olduğundan  cam  yüzeylerin  

     aşındırma  işleminde  kullanılır.  

3.  Diş  sağlığı  için  gerekli  bir  madde  olduğu  için  diş  macunlarında  kullanılır.  

4.  Tek  atomlu  florlar,  yarıiletken  özelliğe  sahip  olduğundan  yarıiletken  ürünlerin  

     üretiminde  kullanılır.  

5.  Floroklorohidrokarbon  bileşiği  buzdolabı,  klima  ve  deodorantlarda  kullanılır. Fakat  

     floroklorohidrokarbon  bileşiği  ozon  tabakasına  zararlı  bir  maddedir  [30].  
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2.2.2.  Flor  Elementinin  Kimyasal  Özellikleri ve  Bileşikleri  
 

Elektronik  konfigürasyonu :  [He] . 2 s 2 . 2 p5   

Kabuk  yapısı :  2 . 7   

Elektronegatiflik :  3.98  ( Pauling  birimine  göre ) 

                               4.00  ( Sanderson  elektronegatifliğine  göre ) 

Elektron  ilgisi :  328   ( k J mol-1 )  

Atomik yarıçap:  50 pm  ( hesaplanan 42 pm )  

Oksidasyon  sayısı :  ─ 1  
 

 

 

Tablo 2.4.  Flor  elementinin  iyonlaşma enerjileri ( k J mol-1 )  

I.     İyonlaşma Enerjisi      1681.0   
II.    İyonlaşma Enerjisi      3374.2   
III.   İyonlaşma Enerjisi      6050.4  
IV.   İyonlaşma Enerjisi      8407.7  
V.     İyonlaşma Enerjisi    11022.7  
VI.    İyonlaşma Enerjisi    15164.1  
VII.   İyonlaşma Enerjisi     17868.0  
VIII. İyonlaşma Enerjisi     92038.1  
IX.    İyonlaşma Enerjisi    106434.3  
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Tablo 2.5.  Flor  elementinin  izotopları 

İzotop Yarılanma Süresi 
17F       64.5   saniye 
18F      1.83 saat 
19F Kararlı 
20F      11.00  saniye 
21F       4.16  saniye 
22F       4.23  saniye 

 

 

 

 

Tablo 2.6.  Flor  elementinin  indirgenme  potansiyeli  
 

 
                                                                                                            [30]. 
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2.3.  Klor  Elementi  

 

 
Şekil 2.3. Klor elementinin resmi.  

 
Sembolü :  Cl 

Atom  numarası :  17  

Atom  ağırlığı :  35.453  ( gr / mol )  

Oda  koşullarında  ( 25 °C = 298 K ) :   Sarı-yeşil  renkli  gaz . 

Periyotlar  tablosundaki  sınıfı :  Ametal  ve   p-blok  elementi .  
 

 Klor  ilk  olarak  1774  Carl  Wilhelm  Scheele  tarafından  keşfedildi.  1810  yılında  

ise  bu  günkü  ismi  Humphry  Davy  tarafından  verildi.  

Klor,  deniz  suyunda  NaCl  formunda  bulunur.  NaCl  elektrolizi  ile  saf  klor  elde  

edilebilir.  
 

Na+ + Cl─ + H2O  →  ▪ Na+ + 1 / 2 Cl2 + 1 / 2 H2 + OH─    
 

Diğer bir elde ediliş yöntemi ise piroluri  denilen  MnO2 ve HCl  asitten sıcakta elde edilir.  
 

MnO2 + 4HCl   →   ▪ MnCl2 + Cl2 + 2H2O     
 

3.5  ppm ’in  üzerinde  kokusu  hissedilir.  1000  ppm  ve  üzerinde  öldürücü  özelliği  vardır.  

Hatta  I. Dünya  savaşında  savaş  gazı  olarak  kullanılmıştır [30]. 
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2.3.1.  Klor  Elementinin  Fiziksel  Özellikleri  ve  Kullanım  Alanları 

 

Yoğunluğu :  0.003214 ( g / ml )  

Erime  noktası :  ─ 101.5 °C  ( 171.6 K )  

Kaynama  noktası :  ─ 34.04 °C  ( 239.11 K )  

Molar  hacmi :  17.39   ( ml / mol )  

Özgül  ısısı :  0.48  ( J / g  K  )  

Isı  iletkenliği :  0.0089  ( W / m  K  )  

Buharlaşma  Entalpisi :  10.2  ( k J mol-1 )  

Atomlaşma  Entalpisi :  122  ( k J mol-1 )  

 

Kullanım Alanları :   

1.  Mikrop  öldürücü  ve  renk  giderici  olarak  kullanılır.  

2.  Bitkisel  kaynaklı  maddelerin  ( yün,  pamuk,  kağıt  gibi )  beyazlatılmasında  kullanılır.  

3.  HCl  asit  üretiminde  kullanılır.  

4.  Korrozif  bir  madde  olan  klor,  doymuş  organik  bileşiklerle  yerdeğiştirme,  doymamış  

     organik  bileşiklerde de  katılma  reaksiyonları  oluştururlar.   

5.  İçme  sularında  mikrop  öldürücü  olarak  kullanılır.   

6.  Dezenfektan  olarak  kullanılır  [30].  
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2.3.2.  Klor  Elementinin  Kimyasal  Özellikleri ve  Bileşikleri  
 

Elektronik  konfigürasyonu :  [Ne] . 3 s 2 . 3 p5   

Kabuk  yapısı :  2 . 8 . 7    

Elektronegatiflik :  3.16  ( Pauling  birimine  göre ) 

                               3.48  ( Sanderson  elektronegatifliğine  göre ) 

Elektron  ilgisi :  349   ( k J mol-1 )  

Atomik yarıçap:  100 pm  ( hesaplanan 79 pm )  

Oksidasyon  sayısı :  ─ 1,  + 1,  3,  5,  7   
 

Tablo 2.7.  Klor  elementinin  iyonlaşma enerjileri ( k J mol-1 )  

I.      İyonlaşma Enerjisi                    1251.2   
II.     İyonlaşma Enerjisi                    2298   
III.   İyonlaşma Enerjisi                    3822  
IV.   İyonlaşma Enerjisi                    5158  
V.     İyonlaşma Enerjisi                    6542  
VI.    İyonlaşma Enerjisi                    9362  
VII.   İyonlaşma Enerjisi                  11018  
VIII. İyonlaşma Enerjisi                  33604  
IX.    İyonlaşma Enerjisi                  38600  
X.     İyonlaşma Enerjisi                  43961  

 

Tablo 2.8.  Klor  elementinin  izotopları 

İzotop Yarılanma Süresi 
35Cl Kararlı 
36Cl 301.000  yıl 
37Cl Kararlı 
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Tablo 2.9.  Klor  elementinin  indirgenme  potansiyeli  
 

 
 
Reaksiyonları :  

1.  Hava  ile  Reaksiyonu    

     Klor  havada  azot  ve  oksijene  karşı  reaktif  değildir.   

2.  Su  ile  Reaksiyonu  

     Klor  su  ile  reaksiyona  girip  hipoklorit  ( OCl─ )  oluşturur.  Reaksiyonun  denge  yönü  

     çözeltinin  pH ’na  bağlıdır.  
 

     Cl2(g)  +  H2O(s)   →   OCl─ (aq)  +  2H+ (aq)  +  Cl─ (aq)     
 

3.  Halojenler  ile  Reaksiyonu  

     225 0C ’de  klor,  flor  ile  reaksiyona  girerek  interhalojenleri  oluşturur.  Triflorür klorür  

     (III) ’ün  oluşum  reaksiyonunun  nasıl  gerçekleştiği  bilinmemektedir.  
 

     Cl2(g)  +  F2(g)   →  ▪ 2ClF (g)  

     Cl2(g)  +  3F2(g)   →  ▪ 2ClF3
 (g)     
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     Florun  fazlası  ile  klor ’un  350 0C ’de  ve  225  atm  basınçta  reaksiyonu  sonucunda  

     interhalojen  ClF5  oluşur. 
 

     Cl2(g)  +  5F2 (g)   →  ▪ 2ClF5
 (g)     

  

     Klorun  gaz  fazında   bromla  reaksiyonu  sonucunda  kararsız  interhalojen  ClBr  oluşur. 
 

     Cl2(g)  +  Br2 (g)   →  ▪ 2ClBr (g)     
  

     Benzer  şekilde  klor  ile  iyot  arasındaki  oda  sıcaklığında  gerçekleşen  reaksiyon  

     sonucunda  iyodür ( I )  klorür ( ClI )  oluşur.   
 

     Cl2(g)  +  I2 (g)   →  ▪ 2ICl (g)     
 

4.  Asit  ile  Reaksiyonu  

     Klor  hidrojenli  bileşiklere,  özelliklede  HBr,  HI,  H2SO4,  H3PO4  ve  NH3 ’a etki  eder.  

5.  Baz  ile  Reaksiyonu  

     Klorürün  sıcak  sulu  alkalilerle  reaksiyonu  sonucunda  kloratlar  ClO3
─   oluşur.  

 

     3Cl2(g)  +  6OH─  (aq)   →  ▪ ClO3
─ (aq)  +  5Cl─ (aq)  +  3H2O         

 
Bileşikleri :   

 
ClF ,  ClF3 ,  ClF5 ,  ClO2 ,  Cl2O ,  ClOClO3 ,  Cl2O6 ,  Cl2O7   [30].  
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2.4.  Brom Elementi  

 

 
Şekil 2.4. Brom elementinin resmi.  

 
Sembolü :  Br 

Atom  numarası :  35  

Atom  ağırlığı :  79.904  ( gr / mol )  

Oda  koşullarında  ( 25 °C = 298 K ) :   Kırmızı  renkli  sıvı . 

Periyotlar  tablosundaki  sınıfı :  Ametal  ve   p-blok  elementi .  
 

 Brom  ilk  kez  Antoine  Balard  tarafından  1826  yılında  keşfedildi.  Brom  doğada  

Na,  K  ve  Mg  bromürler  halinde  bulunur.  Deniz  suyunda  az  miktarda  bulunan  

bromürlere  deniz  bitkilerinde  ve  bazı  maden  yataklarında  rastlanır.  Bromun  deniz  

suyundan  elde  edilmesi,  bromürlerin  Cl2  ile  reaksiyonu  sonucu  olur.  
 

2Br─ + Cl2   →  ▪ 2Cl─ + Br2   
 

Diğer bir elde edilişi  ise,  katı  sodyum  bromürün  sülfürik  asit  ile  reaksiyonu  sonucunda  

elde  edilen  gaz  formundaki  HBr ’ün  yine  sülfürik  asit  ile  yükseltgenmesi  neticesinde  

gerçekleşir  [30]. 
 

NaBr (k) + H2SO4 (s)   →   ▪ HBr (g) + NaHSO4 (k)  

2HBr (g) + H2SO4 (s)   →   ▪ Br2 (g) + SO2 (g) + 2H2O (s)   
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2.4.1.  Brom  Elementinin  Fiziksel  Özellikleri  ve  Kullanım  Alanları 

 

Yoğunluğu :  3.12 ( g / ml )  

Erime  noktası :  ─ 7.3 °C  ( 265.8 K )  

Kaynama  noktası :   59 °C  ( 332 K )  

Molar  hacmi :  19.78   ( ml / mol )  

Özgül  ısısı :  0.473  ( J / g  K  )  

Isı  iletkenliği :  0.00122  ( W / cm K  )  

Buharlaşma  Entalpisi :  15.438  ( k J mol-1 )  

 

Kullanım Alanları :   

1.  Alev  geçirmeyen  materyallerin  yapımında  kullanılır.  

2.  Su  saflaştırma  işleminde  kullanılır.  

3.  Kurutucu  olarak  kullanılır.  

4.  İlaç  sektöründe  kullanılır.  

5.  AgBr  fotoğrafçılıkta  kullanılır.    

6.  Plastik  yapımında  alev  geciktirici  olarak  kullanılır.   

7.  Etilen  dibromür  üretiminde  kullanılmaktadır.  Bu  maddede  petrolde  vuruntuyu  

     engellemek  için  kullanılır  [30]. 
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2.4.2.  Brom  Elementinin  Kimyasal  Özellikleri ve  Bileşikleri  
 

Elektronik  konfigürasyonu :  [Ar] . 3 d 10 . 4 s 2 . 4 p 5   

Kabuk  yapısı :  2 . 8 . 18 . 7    

Elektronegatiflik :  2.96  ( Pauling  birimine  göre ) 

                               3.22  ( Sanderson  elektronegatifliğine  göre ) 

Elektron  ilgisi :  324.6   ( k J mol-1 )  

Atomik yarıçap:  115 pm  ( hesaplanan 94 pm )  

Oksidasyon  sayısı :  ─ 1,  + 1,  5    
 

Tablo 2.10.  Brom  elementinin  iyonlaşma enerjileri ( k J mol-1 )  

I.      İyonlaşma Enerjisi                    1139.9   
II.     İyonlaşma Enerjisi                    2103   
III.   İyonlaşma Enerjisi                    3470  
IV.   İyonlaşma Enerjisi                    4560  
V.     İyonlaşma Enerjisi                    5760  
VI.    İyonlaşma Enerjisi                    8550  
VII.   İyonlaşma Enerjisi                   9940  
VIII. İyonlaşma Enerjisi                  18600  

 

Tablo 2.11.  Brom  elementinin  izotopları 

İzotop Yarılanma Süresi 
79Br Kararlı 
81Br Kararlı 
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Tablo 2.12.  Brom  elementinin  indirgenme  potansiyeli  

 
 
Reaksiyonları :  

1.  Hava  ile  Reaksiyonu    

     Brom  havadaki  oksijen  ve  azotla  reaksiyon  verecek  kadar  reaktif  bir  element  

     değildir.  Fakat  ozon  ( O3 )  ile  ─ 78 0C  reaksiyona  girerek  brom  dioksit  BrO2   

     oluşturur.  
 

     Br2 (s)  +  2O3 (g)   →   ▪ 2BrO2 (k)  +  O2 (g)       
 

2.  Su  ile  Reaksiyonu  

     Bromun  su  ile  reaksiyonu  sonucu  hipobromit  OBr─   oluşur.  Reaksiyonun  denge  

     yönü  ortamın  pH ’na  bağlıdır.  
 

     Br2 (s)  +  H2O(s)   →   OBr─ (aq)  +  2H+ (aq)  +  Br─ (aq)     
 

3.  Halojenler  ile  Reaksiyonu  

     Brom,  flor  ile  diğer  halojenlerden  farklı  reaksiyon  verir.  Öncelikle  gaz  fazındaki  

     brom,  florür  ile  BrF ’yi  oluşturur.  Daha  sonra  BrF ’nin  bozulması  ile  Br2 ,  BrF3  ve  

     BrF5  oluşur.  
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     Br2 (g)  +  F2 (g)   →  ▪ 2BrF (g)  

     3BrF (g)     →  ▪ 2Br2
 (s)  +  BrF3 (s)  

     5BrF (g)     →  ▪ 2Br2
 (s)  +  BrF5 (s)  

 

     Brom ’un  florun  fazlası  ile  150 0C ’de  reaksiyona  girmesi  ile de  interhalojen  BrF5 ’i  

     oluşturur.  
 

     Br2 (s)  +  5F2 (g)   →  ▪ 2BrF5
 (s)     

  

     Klorun  gaz  fazında   bromla  reaksiyona  girmesi  ile  kararsız  interhalojen  brom ( l )  

     klorür,  ClBr  oluşur. 
 

     Cl2(g)  +  Br2 (g)   →  ▪ 2ClBr (g)     
  

     Aynı  şekilde  iyodun  bromla  oda  sıcaklığındaki  reaksiyonu  sonucunda  interhalojen   

     brom ( l )  iyodür,  BrI  oluşur.   
 

     Br (s)  +  I2 (k)   →  ▪ 2IBr (k)     
 

4.  Baz  ile  Reaksiyonu   

     Brom  sıcak  alkali  çözeltilerle  reaksiyona  girerek  bromat  BrO3
─  oluşur.  

 

     3Br2 (g)  +  6OH─  (aq)   →  ▪ BrO3
─ (aq)  +  5Br─ (aq)  +  3H2O     

 
Bileşikleri :   

 
BrF ,  BrF3 ,  BrF5 ,  BrCl ,  BrO2 ,  Br2O   [30].  
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2.5.  İyot  Elementi 

 

 
Şekil 2.5. İyot elementinin resmi.  

 
Sembolü :  I 

Atom  numarası :  53  

Atom  ağırlığı :  126.90447  ( gr / mol )  

Oda  koşullarında  ( 25 °C = 298 K ) :   Parlak  menekşe-siyah  renkli  katı . 

Periyotlar  tablosundaki  sınıfı :  Ametal  ve   p-blok  elementi .  
 

 İyot  ilk  kez  Barnard Courtois  tarafından  1811  yılında  keşfedildi.  İyodürün  klor  

gazı  ile  yükseltgenmesi  ile  elde  edilir. 
 

2I─ + Cl2   →  ▪ 2Cl─ + I2   
 

Diğer bir elde ediliş  tekniği  ise,  katı  sodyum  iyodürün  süfürik  asit  ile  reaksiyonu  

sonucunda  elde  edilen  gaz  formundaki  HI ’nın  yine  sülfürik  asit  ile  yükseltgenmesi  ile   

gerçekleşir [30]. 
 

NaI (k) + H2SO4 (s)   →   ▪ HI (g) + NaHSO4 (k)  

2HI (g) + H2SO4 (s)   →   ▪ I2 (g) + SO2 (g) + 2H2O (s)   
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2.5.1.  İyot  Elementinin  Fiziksel  Özellikleri  ve  Kullanım  Alanları 

 

Yoğunluğu :   4.940 ( g / ml )  

Erime  noktası :   113.7 °C  ( 386.85 K )  

Kaynama  noktası :   184.3 °C  ( 457.4 K )  

Molar  hacmi :   25.72   ( ml / mol )  

Özgül  ısısı :   0.145  ( J / g  K  )  

Isı  iletkenliği :   0.00449  ( W / cm K  )  

Buharlaşma  Entalpisi :  20.9  ( k J mol-1 )  

Atomlaşma  Entalpisi :   107  ( k J mol-1 )  

 

Kullanım Alanları :   

 
1.  Gümüş  iyodür  fotoğrafçılıkta  kullanılır.  

2.  Guatr  hastalığını  engellemek  amacı  ile  tuzlara  eklenir.   

3.  Alkoldeki  çözeltisi  tentürdiyot  olarak  kullanılır.  

4.  Besin  öğesi  olarak  kullanılır.  

5.  Nişasta  tayininde  ( koyu  mavi  renk  verir )  indikatör  olarak  kullanılır [30]. 
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2.5.2.  İyot  Elementinin  Kimyasal  Özellikleri ve  Bileşikleri  
 

Elektronik  konfigürasyonu :  [Kr] . 4 d 10 . 5 s 2 . 5 p 5   

Kabuk  yapısı :  2 . 8 . 18 . 18 . 7    

Elektronegatiflik :  2.66  ( Pauling  birimine  göre ) 

                               2.78  ( Sanderson  elektronegatifliğine  göre ) 

Elektron  ilgisi :  295.2   ( k J mol-1 )  

Atomik yarıçap:  140 pm  ( hesaplanan 115 pm )  

Oksidasyon  sayısı :  ─ 1,  + 1,  5,  7    

Tablo 2.13.  İyot  elementinin  iyonlaşma enerjileri ( k J mol-1 )  

I.      İyonlaşma Enerjisi                    1008.4   
II.     İyonlaşma Enerjisi                    1845.9   
III.   İyonlaşma Enerjisi                    3180  

 

Tablo 2.14.  İyot  elementinin  izotopları 

İzotop Yarılanma Süresi 
122 I                         3.6   Dakika 
123 I                       13.2   Saat 
124 I                         4.18 Gün 
125 I                       59.4   Gün 
126 I                       13      Gün 
127 I                          Kararlı 
128 I                       25      Dakika 
129 I                         1.7  x  107  Yıl 
130 I                       12.36 Saat 
131 I                         8.04 Gün 
132 I                         2.28 Saat 
133 I                       20.8   Saat 
134 I                       25.6   Dakika 
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Tablo 2.15.  İyot  elementinin  indirgenme  potansiyeli  

 

 
Reaksiyonları :  

1.  Hava  ile  Reaksiyonu    

     İyot  havadaki  oksijen  ve  azotla  reaksiyon  verecek  kadar  reaktif  bir  element  

     değildir.  Fakat  ozon  ( O3 )  ile  reaksiyona  girerek  I4O9  bileşiğini  oluşturur.  

2.  Su  ile  Reaksiyonu  

     İyodun  su  ile  reaksiyonu  sonucu  hipoiyodit  OI─   oluşur.  Reaksiyonun  denge  

     yönü  ortamın  pH ’na  bağlıdır.  
 

     I2 (s)  +  H2O(s)   →   OI─ (aq)  +  2H+ (aq)  +  I─ (aq)     
 

3.  Halojenler  ile  Reaksiyonu  

     İyodun,  I2  oda sıcaklığında  flor, F2  ile reaksiyonu  iyot pentaflorür  bileşiğini  oluşturur.   

     Aynı  reaksiyon 250 0C ’de gerçekleştiği zaman iyot heptaflorür bileşiği oluşur. Reaksiyon 

     ─ 45 0C ’de,  CFCl3  çözücüsü  içersinde  gerçekleştirilirse  iyot  triflorür  bileşiği  oluşur.  
  

     I2 (k)  +  5F2 (g)   →  ▪ 2IF5
 (g)      ( renksiz ) 

     I2 (g)  +  7F2 (g)   →  ▪ 2IF7
 (g)      ( renksiz )  

     I2 (k)  +  3F2 (g)   →  ▪ 2IF3
 (k)      ( sarı )  
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     İyodun  brom  ile  reaksiyonu  sonucunda  çok  kararsız  bir  yapıya  ve  düşük  erime  

     noktasına  sahip  olan  interhalojen  IBr  bileşiği  oluşur.   
      

     I2 (k)  +  Br2 (g)   →  ▪ 2IBr (k)     
  

     İyodun  ─ 80 0C ’de   sıvı   klorün   fazlası  ile  olan  raksiyonu  sonucunda  iyot  triklorür  

     daha doğrusu  I2Cl6  oluşur. İyot, su  ve  klor  reaksiyonu  sonucunda  iyodat  asidi  oluşur. 
 

     I2 (k)  +  3Cl2 (s)   →  ▪ I2Cl6 (k)      ( sarı )   

     I2 (k)  +  6H2O (s)  +  5Cl2 (g)   →  ▪ 2HIO3
 (k)  +  10HCl (g)   

4.  Asit  ile  Reaksiyonu  

     İyodun  sıcak  derişik  nitrit  asit  ile  reaksiyonu  sonucunda  iyodat  asidi  oluşur. 
 

     3I2 (k)  +  10HNO3 (aq)   →  ▪ 6HIO3
 (k)  +  10NO (g)  +  2H2O (s)   

 

5.  Baz  ile  Reaksiyonu   

     İyot  sıcak  alkali  çözeltilerle  reaksiyona  girerek  iyodatat  IO3
─  oluştururlar.  

 

     3I2 (g)  +  6OH─  (aq)   →  ▪ IO3
─ (aq)  +  5I─ (aq)  +  3H2O     

 
Bileşikleri :   

 
IF ,  IF3 ,  IF5 ,  IF7 ,  ICl ,  [ICl3]2 ,  IBr ,  I2O4 ,  I2O5 ,  I4O9    [30].  
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BÖLÜM 3 

 

 

 

MX3  YAPISINDAKİ  MOLEKÜLLERİN  TOPLAM 

POTANSİYELİNİN  HESAPLANMASI 
 

 

Merkezi atom etrafında üç elektronun dağılımı ile oluşan kimyasal bağ yapısı üçlü 

yapı olarak adlandırılır. Üçlü yapı geniş olarak ele alındığında, genel fiziğin kapsadığı 

bölümlerden biri olan optik fiziğin içerdiği konulardan; kırılma, kızılötesi emisyon, 

absorbsiyon, Raman saçılmaları, elektronik geçişler, optik aberasyonu içeren deneyler başta 

olmak üzere sıvı polivalent (çok etkili – çok değerli birleşme) metal ve alkali halojen 

karışımlarının sınanması için uygun ortam elde edilebilir.  

M. Hargittai’nin deneysel ve teorik birçok çalışması bu konu ile ilgilidir. Bu 

çalışmalardan dört tanesini, MX3 molekülü için, bizim çalışmamızdaki sonuçlar ile 

karşılaştırmak  üzere  referans  olarak  almış  bulunmaktayız [1], [3-5].  

Bu konuda, Z. Akdeniz’in çok sayıdaki çalışmasından altı tanesini çalışmamıza yön 

vermesi amacıyla referans olarak almış bulunmaktayız [6-11]. 

M. Çaliskan ve S. Ş. Dalgıç’ın bu konu ile ilgili birçok çalışması ayrıca, G. Pastore, Z. 

Akdeniz ve M. P. Tosi’nin çalışmaları, MX3 molekülünün denge durumundaki moleküler 

yapısının incelenmesi için, referans olarak  alınmıştır. [10-21]. 

 
X: Halojen ( F, Cl, Br, I ) ve M: Metal ( Ga ) olmak üzere üçlü yapı, bir üçgenin merkezinde 

metal, üç yüzeyinde halojen olan yapıdır. 

 Fakat değişik sistemler incelendiğinde farklı polivalent iyonlarının, yerel 

koordinasyonunun farklı şekillerde olduğu gözlemlenirse birkaç temel alternatifle 

karşılaşabilinir. Serbest iyonlarla ilişkili ve M-X bağ uzunluğunun ( r ), dipol momentin 

büyüklüğünün ( P ) olduğu toplam potansiyel enerji U( P, r ) şeklinde yazılır.  
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3.1.  Yumuşak  Küre  Potansiyeli 

 

Kısa mesafe Coulomb etkileşme potansiyeli ve itici potansiyel toplamı yumuşak küre 

potansiyeli ( UCSS ) olarak tanımlanır ve  

rCSSC UUU                                                                                                       (3.1.1) 

ya da, 

ji
ji ji

ji
SSC r

qq
U 

,

                                                                                            (3.1.2) 

şeklinde yazılabilir. (2.1.1) Denkleminde CU Coulomb etkileşme potansiyeli, rU  itici 

potansiyel olmak üzere sırasıyla,  

 


ji ji

ji
C e

r
ZZ

U
,

2                                                                                                 (3.1.3) 

ve  örten  itici  potansiyel  ise, 








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






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ji

jiji
jijijijir

rRR
frU


 exp)()(                                    (3.1.4) 

olarak verilir. 

 
Bu denklemlerde,  

e :  elektron  yükü ,  iZ  :  iyonik  valans ,  jir :  iyonlar arası  uzaklık ,  ji  :  itici  potansiyel   

( jirU  ) ,  f : kuvvet sabiti /( 2e Å )2 , i : iyonların birbirine yaklaşabilme sertlik 

derecesi ( etkin yarıçap ya da iyonların etkinlik sıkıştırılabilirlik mesafesi ), iR : iyonik 

yarıçap  olarak verilmektedir. 
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           Burada ii Zeq   olduğu göze önüne alınıp (2.1.2) bağıntısında )( jiji r  yerine 

yazıldığında yumuşak küre potansiyelinin genel biçimi,  


ji ji

ji
SSC e

r
ZZ

U
,

2 +


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












ji

jiji
ji

rRR
f


 exp)(                             (3.1.5) 

şeklini  almaktadır.   

 

 

 UCSS Yumuşak küre potansiyelini monomerik MX3 molekül yapısı için hesaplayalım : 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                   

Şekil 3.1. Monomerik MX3 Molekülünün Geometrik Yapısı ( M: Metal, X: Halojen ) 
 

Şekil 3.1. ’de görüldüğü gibi, 
 

1 ) Üç etkileşme M-X arasında r mesafede,  

2 ) Üç etkileşme X-X arasında √3 r mesafede,  

olmak üzere, toplam altı etkileşme terimi yazacağız. Bu altı etkileşme teriminin toplamı bize 

MX3 yapısının yumuşak küre potansiyelini verecek. 

 

 

 

 

 
M  

X 

r 

4 

1 
3  r 

X X 

r 

r 
2 3 
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Buna göre,  
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olur. 

 

 (3.1.6)  Denkleminde ZZ
iX   ;  

iXr r ,  
iXr 3  r ;   

iX  ;  RR
iX   ,   

( i = 1,2,3 )  olarak alınabilir. Böylece,  yumuşak küre potansiyeli için, 
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denklemine ulaşılır. Aynı terimler göz önüne alınarak, yumuşak küre potansiyeli için son 

olarak,  
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bağıntısı  elde  edilir.  
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3.2.  Bağlanma Potansiyeli  

 

Bir atomun kütlesi daima kendisini oluşturan parçacıkların kütleleri toplamından daha 

küçüktür. Bu noktadaki kütle kaybına eşdeğer enerjiye o çekirdeğin bağlanma enerjisi denir. 

Bağlanma enerjisi çekirdek için bir kararlılık ölçütüdür. Atomlarda bağlanma enerjileri 

hareketli elektronların uzaklaşmasını engelleyen elektrostatik kuvvetlerden dolayı oluşan 

iyonizasyon enerjileri gibi çekirdekleri oluşturan nükleonları bir arada tutan etkileşme 

kuvvetlerinden meydana gelmektedir.  


jP  :   Dipol momenti  

)( jirBB  : Halojen ve metal iyonunun kısa mesafede üst üste gelmesiyle oluşan 

deformasyon dipolün enerjisi olmak üzere bağlanma potansiyeli, 
 

 ji

ji
ji

ji
jB r

r
rBPU




 )(.
,                                                                                      (3.2.1)                                                                         

 
şeklinde yazılır.  Burada deformasyon dipolün enerjisi,  
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                                                                           (3.2.2)                                                              

 
şeklindedir.  

Burada , Y  etkin halojen kabuk yükü ve K  kabuk çeperi kuvvet sabitidir. x  ise halojen 

polarizasyonunu gösteren sabittir. Ayrıca K
Y

s 
 alınır. s  Kısa mesafe polarizasyon 

katsayısıdır.  Böylece bağlanma potansiyelini; 
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veya  

ji

ji
ji

ji
jB r

r
rBPU




 )(.
,                                                                                      (3.2.4) 

 
olarak yazabiliriz. 

 MX3 molekülü için, metal ile halojen arasındaki uzaklık r ve halojenle ile halojen arası 

uzaklıkta √3 r ’dir. Buna göre  i, j = 1, 2, 3  için,  

)()( rBrB
iXM   ,  rr

iXM   ,  |


jP | = P    olacağından, 

090. 0
2121 


CosrPrP  ( Farklı indisliler skaler çarpımı sıfır ) 

rPCosrPrP 


0
1111 180.  ( Aynı indisliler skaler çarpımı negatif ) 

 

şeklindedir. Buna göre,  MX3  yapısındaki moleküller için bağlanma potansiyeli için, 

 

U B   =  )(. 11 rB
r

rP


  +  )(. 22 rB
r

rP


  +  )(
. 33 rB
r

rP
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                                             (3.2.5) 

 
şeklini alır. Burada,  benzer terimleri göz önüne alırsak, 

 
 

 U B   =  3 )(1800

rB
r

CosrP
                                                                 (3.2.6) 

 

şeklinde yazılabilir.  Son olarak MX3 yapısındaki moleküllerin Metal-Halojen bağlanma 

potansiyeli için, 

 
U B   = )(3 rBP                                                                                                 (3.2.7) 

                            
bağıntısı elde edilir.  
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3.3.  Van der Waals Etkileşme Potansiyeli  

 

 Helyum ve Argon gibi asal gaz (etkileşmeye girmeyen, son yörüngesi tam dolu olan) 

atomları da dahil olmak üzere bütün atom veya moleküller Van der Waals kuvvetlerinden 

dolayı birbirlerine zayıf ve kısa mesafeli çekimlerle etkilerler. İyonik, kovalent ve metalik 

bağlanma mekanizmaları olmadan, bu kuvvetler gazların sıvılara dönüşümü ve sıvıların 

donarak katılaşmalarından sorumludurlar. Adezyon, kohezyon, sürtünme, yüzey gerilimi, 

viskozite vb. kuvvetler Van der Waals kuvvetlerinden oluşurlar. r uzaklığındaki iki molekül 

arasındaki Van der Waals çekim kuvveti  r - 7 ,  potansiyeli  ise  r - 6  ile  orantılıdır.  Bundan 

dolayı bu kuvvet birbirine çok yakın moleküller için oldukça önemlidir. 

 Polar moleküller (sürekli elektrik dipol momentleri olan moleküller) kendilerini zıt 

uçlarını yan yana getirecek şekilde yönlendirirler ve böylece moleküller birbirlerini kuvvetlice 

çekerler. Burada etki ile oluşan moment polar molekül ile aynı doğrultudadır. Sonuç ise çekici 

bir kuvvettir. Polar bir molekülün sabit yük asimetrisine karşıt olarak, polar olmayan 

(nonpolar) molekül devamlı olarak kayan bir asimetriğe sahiptir. İki nonpolar molekül 

yeterince yakınlaştığında, bunların değişen yük dağılımları beraberce kayma eğiliminde 

olurlar ve böylelikle yandaş uçlar daima zıt işaretlere sahip olurlar. Böylece daimi çekici bir 

kuvvet oluştururlar.  

 Kimyasal olarak bağlı olmayan bütün atom ve molekül çiftleri arasında görülen Van 

der Waals kuvvetleri moleküller arası zayıf kuvvetleri belirten bir terimdir. Katı ve sıvıların 

temel özelliklerinden olan bu kuvvet, sıvıların viskozitesini ve yüzey gerilimini etkilerler. 

Ayrıca birdenbire genişleyen gazların soğumasına da neden olurlar Van der Waals 

kuvvetlerinin oluşumunda en büyük neden komşu iki molekülünün ortak hareketleri sonucu 

birbirlerine çekmeleridir. Van der Waals kuvvetleri, bir moleküldeki elektronlar başka bir 

molekülün elektronlarını ancak iki molekül birbirine çok yakın ise etkileyebildiklerinden 

(elektron korelasyonları) ancak çok küçük mesafelerde ortaya çıkarlar. Bu kuvvet 

moleküllerdeki elektron sayısıyla doğru orantılı olduğundan; halojenlerin kaynama noktası, 

flordan iyoda doğru, alkanlarda ise Karbon zincirinin uzunluğuna bağlı olarak yükselir. 
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Van der Waals kuvveti, maddeyi oluşturan moleküller arasındaki elektrostatik kökenli 

bir çekim kuvvetidir. Çekirdek çevresinde bir bulut oluşturan elektronların negatif yükleri ile, 

çekirdeğin pozitif yükü denkleştiğinden atomlar ve moleküller elektriksel olarak yansızdır. 

Pozitif ve negatif yükler bir elektrik dipolü oluşturabilirler. Su molekülü gibi asimetrik 

moleküllerde, negatif yüklerin ağırlık merkezi ortalama olarak pozitif yüklerin ağırlık merkezi 

ile çakışır ve bu durum kalıcı dipol oluşumunu engeller. Bunun yanı sıra belirli bir anda 

elektronların konumundaki dalgalanmalar nedeni ile yüklerin ağırlık merkezi çakışmaz ve 

böylelikle molekül, çevresindeki uzayda elektrik alanı yaratan bir dipole sahip olur. İki 

elektrik dipolü birbirlerine bir takım kuvvetler uygularlar (dipol-dipol etkileşimi) ve kalıcı 

dipolleri olmayan iki atom ya da molekül arasındaki dipol etkileşim kuvvetinin zaman 

içindeki ortalama değerine Van der Waals kuvveti adı verilir. Van der Waals kuvvetleri 

çekimsel kuvvet olduklarından moleküller arasındaki r uzaklığı ile çok çabuk değişirler (bu 

değişim r -7 ile orantılıdır). Elektron ve spinlere bağlı olan iyonik ve kovalanet bağlarda 

bulunan kuvvetler Van der Waals kuvvetlerinden çok daha güçlüdürler. Zayıf olmalarına karşı 

Van der Waals kuvvetleri sıvıların ve bazı katıların kohezyonunu sağlamada önemli rol 

oynarlar. 

C: kuvvet sabitleri olmak üzere, Van der Waals etkileşmesi potansiyeli için,  

6
,2

1

ji

ji

ji
WV r

CC
U 

                                                                                        (3.3.1) 

bağıntısı geçerlidir. 

 MX3 molekülünün kuvvet sabitleri metal için CM, halojenler için CXi = CX olarak 

alınır. Buna göre (2.3.1) bağıntısı,  
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şeklini alır.   
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Burada,  

 

21 XXr = 
31 XXr = 32 XXr = r3  ;     1XMr = 

2XMr = 
3XMr =  r    ve   

 
1XC = 

2XC = 
3XC = XC    olduklarından,  (2.3.2)  denklemi,  
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şeklini alır. Son olarak, (2.3.3) denklemindeki benzer terimler göz önüne alınırsa, MX3 

yapısındaki moleküller için Van der Waals etkileşme potansiyeli ifadesi,  
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olarak elde edilir.   
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3.4.  Elektrik Potansiyeli 

 

 Yükler ve dipoller elektrik alanı, elektrik alanda elektriksel potansiyeli (UEL) ve dipol 

dipol etkileşme potansiyelini (Udd) oluşturur. Dış alandaki bir dipolün potansiyelinden 

elektriksel potansiyel meydana gelir. Buna göre (dipol elektrik alan etkileşmesi) elektriksel 

potansiyel,  
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reZPU
, 3.

                                                                         (3.4.1) 

bağıntısı ile verilir. MX3 yapısındaki moleküller için, (3.4.1) bağıntısı kullanılarak elektrik 

potansiyeli,  
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olarak yazılabilir. 

 

jij rP


.  Skaler çarpımları, iki vektör arasındaki açılar göz önüne alınarak yapılırsa, (3.4.2) 

denklemi,  
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şeklini alır. (3.4.3) Denklemindeki aynı terimler göz önüne alınarak denklem düzenlenirse,  

MX3 yasındaki moleküller için elektriksel potansiyeli,  
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olarak elde edilir. (2.4.4) Denkleminde iyonik yüklerle oluşturulan elektrik alanının 

büyüklüğü, 
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olduğundan, son olarak MX3 yapısındaki moleküller için elektriksel potansiyeli, 

 
   UEL  = )(rEP                                                                                                              (3.4.6) 

 
olarak elde edilir.  
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3.5.  Dipol - Dipol Etkileşme Potansiyeli  

 

 Moleküllerin pozitif ve negatif kutuplarının birbirlerini çekmeleri sonucu dipol- dipol 

kuvvetleri oluşur. Molekül içindeki pozitif ve negatif iyonlardan oluşan dipoller arasındaki 

etkileşmelere dipol- dipol etkileşmesi adı verilir. Pozitif ve negatif yüklerin ağırlık 

merkezlerinin aynı noktada olmadığı moleküllerde gözlemlenen bir özelliktir. Negatif yük 

elektronegatifliği en yüksek olan elementte bulunur. Sonuç olarak molekülün bir kısmı 

negatif, bir kısmı da pozitif yük kazanır ve burada bir elektrik dipolü oluşur. İki kutuplunun 

büyüklüğü ise her yükün değeri ile aralarında ki etkin uzaklığın çarpımına eşit olan iki 

kutuplu momenti gösterir. İki kutuplu momentin birimi 3.3356 x 10 -30 (C.m)  coulomb 

metreye eşit olan DEBYE’dir (D).  

 
Genel olarak,  dipol-dipol etkileşme potansiyeli, 
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bağıntısı ile verilir. Burada, x :  Halojen polarizasyon sabiti ve  
j x

jP
2

2

 :  Yaklaşıklık 

sabitidir.  
 
(3.5.1) Bağıntısı kullanılarak, MX3 yapısındaki  moleküller için dipol – dipol  etkileşme 

potansiyeli, 
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olarak buluruz. (3.5.2)  denklemini,  
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olarak  yazabiliriz.  

 

 

 

 

 

 

 



40 
 

Burada,   
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bağıntıları ile verilir. Buna göre, (3.5.4), (3.5.5) ve (3.5.6) bağıntıları (3.5.3) bağıntısında 

yerlerine yazılırsa, MX3 yapısındaki moleküller için dipol-dipol etkileşme potansiyeli,  

 

ddU   3

2

3
3
r
P

  3

2

32
r
P  + 

X

P
2

3 2

 

X
dd

P
r
PU

2
3

3
35 2

3

2

                                                                           (3.5.7) 

 
olarak elde edilir.   
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3.6.  Toplam Etkileşme Potansiyeli 

 

MX3 Yapısındaki moleküller için, U toplam etkileşme potansiyeli; UC S S  yumuşak 

küre potansiyeli (3.1.8) bağıntısı, UB bağlanma potansiyeli (3.2.7) bağıntısı, UV W  Van der 

Waals etkileşme potansiyeli  (3.3.4)  bağıntısı, UE L  elektrik potansiyeli  (3.4.6)  bağıntısı ve 

Ud d   dipole – dipole  etkileşme potansiyeli  (3.5.7)  bağıntısının  toplanması  sonucu  elde 

edilir.  Buna  gore,  toplam  etkileşme  potansiyeli, 
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elde edilir.   
 

 (3.6.2) Bağıntısındaki toplam potansiyeli hesaplayacak bir bilgisayar programı 

yapılarak, M metali ve X halojeni için diğer parametreler belirlenip, r belirli aralıklarla 

arttırılarak, her bir r değerine karşılık gelen toplam potansiyel enerji değerleri hesaplanabilir. 

Bu toplam potansiyel enerji değerlerinden minimum olanına karşılık gelen r değeri, kararlı 

yapıdaki MX3 molekülünün bağ uzunluğu değerini verir. 
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BÖLÜM 4 

 

 

SONUÇLAR VE TARTIŞMA 
 

 

 

4.1.  MX3  Molekülünün Yapısı  

 

           Yüksek lisans tezi çalışmasının bu kısmında, monomerik galyum trihalojenürleri; 

galyum triflorür (GaF3), galyum triklorür (GaCl3), galyum tribromür (GaBr3) ve galyum 

triiyodür (GaI3) molekül kümelerinin her biri için, ayrıntılı iyonik etkileşmeleri içeren 

mikroskobik potansiyel modeller kullanılmıştır. İyonlar arası kuvvet modeli kullanılarak 

(İKM), yapılan hesaplamalar GaF3, GaCl3, GaBr3 ve GaI3 molekül kümelerinin her birinin, 

denge durumundaki, molekül yapılarının sonuçlarını vermiştir. Bu potansiyel model 

kullanılarak GaF3, GaCl3, GaBr3, GaI3 bağ açıları ve uzunlukları, titreşim frekansları,  kısa 

mesafe Coulomb etkileşme potansiyel enerjisi (UC) ile örten itici potansiyel enerjisinin (Ur) 

toplamı olan, yumuşak küre potansiyel enerjisi (UCSS), Van der Waals etkileşim potansiyel 

enerjisi (UVW), elektriksel potansiyel enerjisi (UEL), dipol – dipol etkileşme potansiyel enerjisi 

(Udd), bağlanma potansiyel enerjisini (UB) içeren toplam potansiyel enerji (UTOP) 

hesaplanmıştır. İyonlar arası kuvvet modeli kullanılarak, yapılan hesaplamalarda, kullanılan 

parametreler, her bir molekül için, tablolar şeklinde verilmiştir. Bu tablolarda kullanılmış olan 

giriş parametreleri, metal galyum ve halojenler flor, klor, brom, iyot olmak üzere; 

 
MZ : metalin valans değeri, XZ : halojenin valans değeri, )Å(MR : metal in iyonik yarıçapı,

 

)Å(XR : halojenin iyonik yarıçapı, )Å(M : metalin sertlik parametresi, )Å(X : halojenin 

sertlik parametresi, X ( Å3)  : halojenin elektrik polarizasyonu, s (Å3/e) : halojenin kısa 

menzil polarizasyonu ve )Å( 5/2eC X : Halojenin Van der Waals katsayısıdır. 
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4.1.1.  Monomerik  Galyum  Triflorür  (GaF3) 
 

GaF3 Molekülünün, iyonlar arası kuvvet modeli kullanılarak, denge durumundaki, 

titreşim frekansları, bağ uzunlukları, etkileşme potansiyel enerjileri, molekül resmi ve bağ 

açılarını bulmaya yönelik, iyonların üç boyutlu koordinatlarını hesaplamak için, bilgisayar 

programlarında kullanılmış olan giriş parametreleri Tablo 4.1. ’de verilmiştir.  

 

Tablo 4.1.Galyum triflorür (GaF3)  molekülü için giriş parametreleri 

 ( M galyum iyonu ve X flor iyonunu temsil etmektedir )  
 

 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

1.995 - 0.665 0.97a 0.045a 1.32 b,c 0.215 b,c 2.08 b,c 0.88 b,c 0.2 c 

 
   a[6] ,  b[7] ,  c[8]        Burada  MZ = XZ3  ’dir .  

 
 

Tablo 4.2. Galyum triflorür (GaF3) molekülü için hesaplanan bağ uzunlukları 
  

 
Parametre 

Kullanılan Metot            

( İKM ) 

Karşılaştırılan  

Metodlar 

 
Bağ uzunluğu (Å) ED ED/SP HF 

Ga –F2 1.883 - - - 

Ga –F3 1.713 1.713 a 1.713a 1.709 b 

Ga- F4 1.713 - - - 

F2  - F3 3.052 - - - 

F2 – F4 3.052 - - - 

F3 – F4 3.078 - - - 

     
           a[1] ,  b[22]  
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Tablo 4.2 ’de görüldüğü gibi GaF3 molekülü için bağ uzunluğu 1.713-1.883Å 

aralığında bulunmuştur. Böylece, ED, ED/SP, HF, metotlarıyla hesaplanan değerler ile İKM 

yöntemi ile hesaplanan değerlerin birbirleriyle uyum içinde oldukları görülmektedir.  GaF3 

molekülünün 3 boyutlu geometrik şekli Şekil 4.1.’de görülmektedir. İKM yöntemi ile 

hesaplanmış bağ uzunluğu, 1.713 (Å) değerine fit edilerek, bulunan koordinatlar kullanılarak, 

Şekil 4.1. ’deki geometrik yapı ve bağlar arasındaki açılar hesaplanmıştır.  

  

 

 

 

 Tablo 4.3. Galyum triflorür (GaF3) molekülü için titreşim frekansları (cm-1) 
 

 Metot 1  2  3  4  

 

 

GaF3 

 
est.gas-phase 

 
636 a 

 
- 

 
- 

 
- 

 
İKM 

 
596.36 

 
397.58 

 
566.09 

 
162.15 

 
 a[1].  

 
 

Bir molekülün yapısını incelerken, bilinmesi gereken önemli verilerden biriside 

titreşim frekansıydı, bundan giriş bölümünde bahsetmiştik. Tablo 4.3.’de görüldüğü gibi İKM  

metodu ile hesaplanan GaF3 molekülünün frekans değerleri 162.15 - 596.36 (cm-1) değerleri  

arasındadır. Tablo 4.3.’e dikkat edilirse, İKM ile hesaplanan frekans değerleri,  est.gas-phase  

yöntemi ile hesaplanan frekans değerine yakındır. Burada bu frekans değerleri, 1.713 (Å) bağ 

uzunluğu değerine fit edilerek hesaplanmıştır. Bağ uzunluklarının ve frekans değerlerin uyum 

içinde olması, kullanılmış olan İKM ’nin bu sistemler için  uyumlu ve doğru bir seçim 

olduğunu göstermektedir.  
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Şekil 4.1.  Galyum triflorürün ( GaF3 ) denge durumundaki molekül yapısı . 

 

Galyum triflorür (GaF3) molekülünün denge durumundaki hesaplanmış etkileşme 

potansiyel enerji değerleri  Tablo 4.4. ’te  verilmiştir. 

 

Tablo 4.4. Galyum triflorür (GaF3) molekülünün denge durumundaki enerjileri ( eV ) 
 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

GaF3 - 1.4939 - 0.0157 - 0.4405 0.1872 0.0855 - 1.6774 

   

 

Burada; UC S S  = Uc + Ur  : yumuşak  küre  potansiyel  enerjisi, UV W  : Van  der  Waals  

potansiyel  enerjisi, UEL : elektriksel  potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  enerjisi, 

UB : bağlanma  potansiyel  enerjisi, UTOP : toplam potansiyel enerji olarak tanımlanmaktadır. 

 

 

 

 

 

 

 

 

    116.09 0 

115.94 0 

    127.96 0 
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4.1.2.  Monomerik  Galyum  Triklorür  (GaCl3) 
 

GaCl3 Molekülünün, iyonlar arası kuvvet modeli kullanılarak, denge durumundaki, 

titreşim frekansları, bağ uzunlukları, etkileşme potansiyel enerjileri, molekül resmi ve bağ 

açılarını bulmaya yönelik, iyonların üç boyutlu koordinatlarını hesaplamak için, bilgisayar 

programlarında kullanılmış olan giriş parametreleri Tablo 4.5. ’de verilmiştir.  

 

Tablo 4.5. Galyum triklorür (GaCl3)  molekülü için giriş parametreleri  
                         ( M galyum iyonu ve X klor iyonunu göstermektedir ) 

 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

2.577 - 0.859 0.97a 0.045a 1.71b,c 0.238b,c 5.50 1.36b,c 0.46c 

 
a[6] ,  b[7] ,  c[8]  .  Burada  MZ = XZ3   ’dir .  

 

Tablo 4.6. Galyum triklorür (GaCl3) molekülü için hesaplanan bağ uzunlukları 
   

 
Parametre 

Kullanılan Metot            

( İKM ) 

Karşılaştırılan  

Metodlar 

 
Bağ uzunluğu (Å) ED (Å) ED/SP (Å) MRSDCI (Å) 

Ga – Cl2 2.152 - - - 

 

Ga – Cl3 2.101 2.101 b 2.101 a 2.095 a 

Ga – Cl4 2.101 - - - 

Cl2 – Cl3 3.659 - - - 

Cl2 – Cl4 3.659 - - - 

Cl3 – Cl4 3.687 - - - 
     
                 a[1] ,  b[25] .  
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Tablo 4.6. ’da görüldüğü gibi GaCl3 molekülü için bağ uzunluğu 2.101 - 2.152 (Å) 

değerleri aralığında bulunmuştur. Böylece, ED, ED/SP, MRSDCI  metotlarıyla hesaplanan 

değerler ile İKM  yöntemi ile hesaplanan değerlerin birbirleriyle uyum içinde oldukları 

görülmektedir.  GaCl3  molekülünün üç boyutlu geometrik şekli  Şekil 4.2. ’de görülmektedir. 

İKM  yöntemi ile hesaplanmış bağ uzunluğu 2.101 (Å) değerine fit edilerek bulunan 

koordinatlar  yardımı  ile  Şekil 4.2. ’deki  geometrik  yapı  ve  bağ  açıları  hesaplanmıştır. 

 

 

 

Tablo 4.7. Galyum triklorür (GaCl3) molekülü için titreşim frekansları (cm-1) 

 
 Metot 1  2  3  4  

 

 

 

GaCl3 

gas-Ra 

 
  382 a,b -     457 a,b     128 a,b 

gas-IR 

 
-   143 c   464 c   131 c 

gas-IR 

 
-    145 a   450 a   128 a 

MI(Ar)-IR 

 
-       136.2 a     470.3 a      132.1 a 

MI(Ar)-R  

 
 384 a -  467 a   132 a 

İKM 
 

346.91 123.11 448.36 131.99 
 
      a[1] ,  b[23] ,  c[24] . 

 

 

 
Tablo 4.7. ’de görüldüğü gibi  İKM  metodu ile hesaplanan GaCl3 molekülünün frekans 

değerleri 123,11 - 448,36 (cm-1) değerleri arasındadır. Tablo 4.7. ’ye dikkat edilirse, İKM ile 

hesaplanan frekans değerleri;  gas-Ra , gas-IR , MI(Ar)-IR, MI(Ar)-R yöntemleri ile 

hesaplanan frekans değerleri uyum içindedir. Burada frekanslar, Ga-Cl bağ uzunluğu olan 

2.101 (Å) değerine fit edilerek hesaplanmıştır. Bağ uzunluklarının ve frekans değerlerin uyum 

içinde olması, kullanılmış olan İKM ’nin bu sistemler için  uyumlu ve doğru bir seçim 

olduğunu göstermektedir.  
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Şekil 4.2.  Galyum triklorürün ( GaCl3 ) denge durumundaki molekül yapısı . 
 

 
GaCl3 molekülünün denge durumunda hesaplanan etkileşme potansiyel enerji 

değerleri  Tablo 4.8. ’de verilmiştir. 

 

Tablo 4.8.  Galyum triklorür (GaCl3) molekülünün hesaplanan enerjileri ( eV ) 
 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

GaCl3 - 2.1790 - 0.0372 - 0.4294 0.1587 0.1266 - 2.3603 

   

Tabloda görülen kısa mesafe etkileşme potansiyel enerjileri; UC S S  = Uc + Ur  : 

yumuşak  küre  potansiyel  enerjisi, UV W  : Van  der  Waals  potansiyel  enerjisi, UEL : 

elektriksel  potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  enerjisi, UB : bağlanma  potansiyel  

enerjisi, UTOP : toplam potansiyel enerji olarak tanımlanmaktadır. 

 

 

 

 

 

 

    118.62 0 

    118.61 0     122.75 0 
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4.1.3.  Monomerik  Galyum  Tribromür  (GaBr3) 

 

GaBr3 Molekülünün, iyonlar arası kuvvet modeli kullanılarak, denge durumundaki, 

titreşim frekansları, bağ uzunlukları, etkileşme potansiyel enerjileri, molekül resmi ve bağ 

açılarını bulmaya yönelik, iyonların üç boyutlu koordinatlarını hesaplamak için, bilgisayar 

programlarında kullanılmış olan giriş parametreleri Tablo 4.9. ’da verilmiştir.  

 

 
 

Tablo 4.9.  Galyum tribromür (GaBr3)  molekülü için giriş parametreleri 
( M galyum iyonu ve X brom iyonunu göstermektedir ) 

 
 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

2.769 - 0.923 0.97a 0.045a 1.84b,c 0.258b,c 7.17 1.7b,c 0.76c 

 
    a[6] ,  b[7] ,  c[8]                  Burada  MZ = XZ3   ’dir .  

 

 

Tablo 4.10. Galyum tribromür (GaBr3)  molekülü için hesaplanan 
                                           bağ uzunlukları 

 
Parametre 

Kullanılan Metot            

( İKM ) 

Karşılaştırılan  

Metodlar 

 
Bağ uzunluğu (Å) ED MRSDCI 

Ga –Br2 2.224 - - 

Ga –Br3 2.224 2.224 a 2.265 a 

Ga- Br4 2.224 - - 

Br2  - Br3 3.844 - - 

Br2 – Br4 3.844 - - 

Br3 – Br4 3.869 - - 
     
                                            a[1] .  
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Tablo 4.10. ’da görüldüğü gibi GaBr3 molekülü için bağ uzunluğu 2.224 Å olarak 

bulunmuştur. Böylece, ED ve MRSDCI  metotlarıyla hesaplanan değerler ile İKM  yöntemi 

ile hesaplanan değerlerin birbirleriyle uyum içinde oldukları görülmektedir. GaBr3 

molekülünün üç boyutlu geometrik şekli Şekil 4.3.’de görülmektedir. İKM yöntemi ile 

hesaplanmış bağ uzunluğu 2.224 Å değerine fit edilmiştir. Şekil 4.3 ’deki geometrik yapının 

açı değerleri görülmektedir. 

 

 

                Tablo 4.11.  Galyum tribromür (GaBr3) molekülü için titreşim frekansları (cm-1) 
 

  

Metot 1  2  3  4  

 

 

 

GaBr3 

 

 
gas –Ra 

 

 237 b,c 
 

- 
 

  343 b,c 
 

  83 b,c 

 
gas-IR 

 

- 
 

  95 a 
 

- 
 

- 

 
MI(Xe)-IR 

 

- 
 

  98 a 
 

 341 a 
 

 85 a 

 
İKM 

 
235.43 

 
89.77 

 
346.69 

 
86.54 

 
          a[1] ,  b[23] ,  c[26] . 

 
 

Tablo 4.11. ’de görüldüğü gibi, İKM metodu ile hesaplanan GaBr3 molekülünün 

titreşim frekansları değerleri 86.54 - 346.69 (cm-1) değerleri arasındadır. Tablo 4.11. ’e dikkat 

edilirse, İKM ile hesaplanan frekans değerleri;  gas-Ra, gas-IR, MI(Xe)-IR yöntemleri ile 

hesaplanan   frekans   değerleri  ile  uyum  içindedir.  Tablo 4.11. ’deki   frekans   değerleri, 

Tablo 4.9. ’da verilmiş olan parametreler kullanılarak ve Ga-Br arası bağ uzunluğu 2.224 (Å) 

değerine  fit  edilerek  aynı  parametreler  ile  hesaplanmıştır.  Bağ  uzunluklarının  ve  frekans 

değerlerin uyum içinde olması, kullanılmış olan İKM ’nin galyum tribromür (GaBr3) 

molekülü için uyumlu ve doğru bir seçim olduğunu göstermektedir. 
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Şekil 4.3.  Galyum  tribromürün ( GaBr3 ) denge durumundaki molekül yapısı . 

 

Monomerik galyum tribromür (GaBr3) molekülünün, Tablo 4.9. ’da verilmiş olan 

parametreler kullanılarak, hesaplanmış olan, denge durumu potansiyel enerji değerleri, Tablo 

4.12. ’de verilmiştir. 

 

Tablo 4.12. Galyum tribromür (GaBr3)  molekülünün  hesaplanan  enerjileri (eV) 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

GaBr3 - 2.4136 - 0.0475 - 0.4354 0.1437 0.1622 - 2.5903 

   

 

Tablo 4.12. ’da verilmiş olan, kısa mesafe etkileşme potansiyel enerjileri; UC S S  = Uc + 

Ur  : yumuşak  küre  potansiyel  enerjisi, UV W  : Van  der  Waals  potansiyel  enerjisi, UEL : 

elektriksel  potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  enerjisi, UB : bağlanma  potansiyel  

enerjisi, UTOP : toplam potansiyel enerji olarak tanımlanmaktadır. 

 

 

 

 

 

119.59 0 

119.54 0 120.85 0 
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4.1.4.  Monomerik Galyum  Triiyodür  (GaI3) 

 

GaI3 Molekülünün, iyonlar arası kuvvet modeli kullanılarak, denge durumundaki, 

titreşim frekansları, bağ uzunlukları, etkileşme potansiyel enerjileri, molekül resmi ve bağ 

açılarını bulmaya yönelik, iyonların üç boyutlu koordinatlarını hesaplamak için, bilgisayar 

programlarında kullanılmış olan giriş parametreleri Tablo 4.13. ’de verilmiştir.  

 

 

Tablo 4.13. Galyum triiyodür (GaI3)  molekülü için giriş parametreleri 
                           ( M galyum iyonu ve X iyot  iyonunu göstermektedir )  

 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

2.520 - 0.840 0.97a 0.045a 2.02b,c 0.289b,c 10.10 3.04b,c 1.24c 

 
      a[6] ,  b[7] ,  c[8] .     Burada  MZ = XZ3 ’dir . 

 

          

Tablo 4.14. Galyum triiyodür (GaI3) molekülü için hesaplanan  
                                              bağ uzunlukları  

 
Parametre 

Kullanılan Metot            

( İKM ) 

Karşılaştırılan 

Metot 

 
Bağ uzunluğu (Å) ED (Å) 

Ga – I2 2.529 - 

Ga – I3 2.458 2.458 a 

Ga – I4 2.458 - 

I2 – I3 4.294 - 

I2 – I4 4.293 - 

I3 – I4 4.306 - 
 

                         a[1].   
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Tablo 4.14. ’de görüldüğü gibi GaI3 molekülü için bağ uzunluğu 2.458-2.529 Å 

aralığında bulunmuştur. Böylece ED ile hesaplanan değer ile İKM  yöntemi ile hesaplanan 

değerlerin birbirleriyle uyum içinde oldukları görülmektedir.  GaI3 molekülünün üç boyutlu 

geometrik şekli Şekil 4.4. ’de görülmektedir. Şekil 4.4. ’deki geometrik yapının açıları İKM  

yöntemi ile hesaplanmış bağ uzunluğu 2.458 Å değerine fit edilerek elde edilmiş olan 

koordinatlar kullanılarak bulunmuşur. 

 

 

            Tablo 4.15.  Galyum  triiyodür  (GaI3)  molekülü  için  titreşim  frekansları  (cm-1)  
 

 Metot 1  2  3  4  

 

 

 

GaI3 

gas-Ra 

 
162 a - 276 a 60 a 

gas-Ra 

 
147 b - 275 b 50 b 

gas-IR 

 
- 63 a - 54 a 

MI(Ar)-R 

 
- - 292.7 a - 

MI(Xe)-IR 

 
- - 280 a - 

İKM 
 

146.32 60.36 246.81 59.41 
 
      a[1] ,  b[23] .   

 
 

Tablo 4.15. ’de görüldüğü gibi, İKM  metodu ile hesaplanan GaI3 molekülünün 

frekans değerleri 59.41 - 246.81 (cm-1) değerleri  arasındadır.  İKM  ile  hesaplanan  frekans  

değerleri,  gas-Ra , gas-IR , MI(Xe)-IR, MI(Ar)-R, yöntemleri ile hesaplanan frekans değerleri 

uyum içindedir. Tablo 4.14. ’deki titreşim frekansı değerleri ve 2.458 (Å) değerine fit edilmiş 

olan Ga-I arasındaki bağ uzunluğu, Tablo 4.13. ’deki İKM giriş parametreleri kullanılarak 

hesaplanmıştır. Bağ uzunlukları ve frekans değerlerinin uyum içinde olması, GaI3 molekülü 

için kullanılmış olan İKM ’nin bu molekül için uyumlu ve doğru bir seçim olduğunu 

göstermektedir.  
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Şekil 4.4.  Galyum  triiyodürün ( GaI3 ) denge durumundaki molekül yapısı . 

 

GaI3 molekülünün denge durumunda hesaplanan enerji değerleri Tablo 4.16 ’da 

verilmiştir. 

 

Tablo 4.16.  Galyum triiyodür (GaI3) molekülünün hesaplanan enerjileri ( eV ) 
 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

GaI3 - 1.7802 - 0.0486 - 0.4665 0.1671 0.1536 - 1.9745 

   

 
Tablo 4.16. ’da GaI3 molekülü için, değerleri verilmiş olan, kısa mesafe etkileşme 

potansiyel enerjileri ;  UC S S  = Uc + Ur : yumuşak küre potansiyel enerjisi,  UV W : Van der 

Waals  potansiyel  enerjisi, UEL : elektriksel  potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  

enerjisi, UB : bağlanma  potansiyel  enerjisi, UTOP : toplam potansiyel enerji olarak 

tanımlanmaktadır. 

 

 

 

122.30 0 118.81 0 

118.88 0 
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Karşılaştırma yapmak için, monomerik galyum trihalojenürlerinin (GaX3), potansiyel 

enerji değerleri Tablo 4.17. ’de  verilmiştir. 

 

Tablo 4.17.  Galyum trihalojenürlerin (GaX3) potansiyel enerji değerleri ( eV ) 
 

Molekül UCSS UVW UEL UDD -UB UTOP 

GaF3 - 1.4939 - 0.0157 - 0.4405 0.1872 0.0855 - 1.6774 

GaCl3 - 2.1790 - 0.0372 - 0.4294 0.1587 0.1266 - 2.3603 

GaBr3 - 2.4136 - 0.0475 - 0.4354 0.1437 0.1622 - 2.5903 

GaI3 - 1.7802 - 0.0486 - 0.4665 0.1671 0.1536 - 1.9745 

 
 
 
 
 

 

 
Şekil 4.5.  Monomerik galyum trihalojenürlerin (GaX3) toplam enerji değişim grafiği. 
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Şekil 4.6. Monomerik galyum trihalojenürlerin (GaX3) Van der waals enerji değişim grafiği. 
 

 

Karşılaştırma yapmak için, monomerik galyum trihalojenürlerinin (GaX3), bağ 

uzunlukları değerleri, maksimum titreşim frekansları değerleri ve bağ açıları değerleri, Tablo 

4.18. ’de  verilmiştir. 

 

 

Tablo 4.18.  Monomerik Galyum trihalojenürlerin (GaX3) bağ uzunlukları,  
                                     maksimum titreşim frekansları ve bağ açıları değerleri 
 

 
Molekül 

Fit Edilen Bağ 

Uzunluğu (Å) 

Maksimum 

Frekans(cm-1) 

 
Bağ Açısı (  0 ) 

GaF3 1.713 596.36 127.96  

GaCl3 2.101 448.36 122.75  

GaBr3 2.224 346.69 120.85  

GaI3 2.458 246.81 122.30  

 
 

 

 

-0,06

-0,05

-0,04

-0,03

-0,02
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0
F Cl Br I

Van der waals enerjileri (eV)
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Şekil 4.7.  Monomerik galyum trihalojenürlerin (GaX3) bağ uzunluğu değişim grafiği.  

 

 

 
 

Şekil 4.8. Monomerik galyum trihalojenürlerin (GaX3) maksimum frekans değişim grafiği. 
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Şekil 4.9.  Monomerik galyum trihalojenürlerin (GaX3) bağ açısı değişim grafiği.  
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4.2.  M2X6 Molekülünün Yapısı 

  

Tez çalışmasının bu kısmında, dimerik galyum trihalojenürleri [ (GaX3)2 = Ga2X6 ] ; 

dimerik galyum triflorür (Ga2F6), dimerik galyum triklorür (Ga2Cl6), dimerik galyum 

tribromür (Ga2Br6), dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekül kümelerinin her biri için, 

ayrıntılı iyonik etkileşmeleri içeren mikroskobik potansiyel modeller kullanılmıştır. İyonlar 

arası kuvvet modeli kullanılarak (İKM), yapılan hesaplamalar Ga2F6, Ga2Cl6, Ga2Br6 ve Ga2I6 

molekül kümelerinin her birinin, denge durumundaki, molekül yapılarının sonuçlarını 

vermiştir. Bu potansiyel model kullanılarak, Ga2F6, Ga2Cl6, Ga2Br6, Ga2I6 molekül 

kümelerinin bağ açıları ve uzunlukları, titreşim frekansları,  kısa mesafe Coulomb etkileşme 

potansiyel enerjisi (UC) ile örten itici potansiyel enerjisinin (Ur) toplamı olan, yumuşak küre 

potansiyel enerjisi (UCSS), Van der Waals etkileşim potansiyel enerjisi (UVW), elektriksel 

potansiyel enerjisi (UEL), dipol – dipol etkileşme potansiyel enerjisi (Udd), bağlanma 

potansiyel enerjisini (UB) içeren toplam potansiyel enerji (UTOP) hesaplanmıştır. İyonlar arası 

kuvvet modeli kullanılarak, yapılan hesaplamalarda, kullanılan parametreler, her bir molekül 

için, tablolar şeklinde verilmiştir. Bu tablolarda kullanılmış olan İKM giriş parametreleri, 

metal (M): galyum ve  halojenler (X): flor, klor, brom, iyot  iyonlarını temsil etmek üzere; 

 
MZ : metalin valans değeri, XZ : halojenin valans değeri, )Å(MR : metal in iyonik yarıçapı,

 

)Å(XR : halojenin iyonik yarıçapı, )Å(M : metalin sertlik parametresi, )Å(X : halojenin 

sertlik parametresi, X ( Å3)  : halojenin elektrik polarizasyonu, s (Å3/e) : halojenin kısa 

menzil polarizasyonu ve )Å( 5/2eC X : Halojenin Van der Waals  katsayısı olarak alınmıştır. 
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4.2.1.  Dimerik Galyum Triflorür  (Ga2F6) 

 

 Ga2F6 Molekülünün, iyonlar arası kuvvet modeli kullanılarak, denge durumundaki, 

titreşim frekansları, bağ uzunlukları, etkileşme potansiyel enerjileri, molekül resmi ve bağ 

açılarını bulmaya yönelik, iyonların üç boyutlu koordinatlarını hesaplamak için, bilgisayar 

programlarında kullanılmış olan giriş parametreleri Tablo 4.19. ’da verilmiştir.  

 

 

               Tablo 4.19. Dimerik galyum triflorür (Ga2F6)  molekülü için giriş parametreleri 

                       ( M galyum iyonu ve X flor  iyonunu göstermektedir )  
 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

2,064  -0.688 0.97a 0.045a 1.32b,c 0.215b,c 2.08b,c 0.88b,c 0.2c 

                     

      
a[6] ,  b[7] ,  c[8]        Burada  MZ = XZ3   ’dir . 
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Tablo 4.20.  Dimerik  galyum  triflorür  (Ga2F6)  molekülü için hesaplanan bağ uzunlukları 

 

 
 

Parametre 

Kullanılan Metot            

( İKM) 

 

 

Parametre 

Kullanılan Metot            

( İKM ) 

 
Bağ uzunluğu (Å) 

 
Bağ uzunluğu (Å) 

Ga1 – Ga2 2.888 F3 – F5 3.024 

Ga1–F3 1.717 F3 – F6 3.024 

Ga1- F4 1.717 F3 – F7 4.535 

Ga1- F5 1.953 F3 – F8 5.445 

Ga1- F6 1.953 F4 – F5 3.024 

Ga1- F7 4.006 F4 – F6 3.024 

Ga1- F8 4.006 F4 – F7 5.445 

Ga2- F3 4.006 F4 – F8 4.535 

Ga2- F4 4.006 F5 – F6 2.631 

Ga2- F5 1.953 F5 – F7 3.024 

Ga2- F6 1.953 F5 – F8 3.024 

Ga2- F7 1.717 F6 – F7 3.024 

Ga2- F8 1.717 F6 – F8 3.024 

F3 - F4 3.014 F7 – F8 3.014 

 
         

Dimerik Galyum triflorürün molekül yapısını bulmak için, bilgisayar programı 

kullanılarak yapılan titreşim frekansı hesaplamaların sonuçları Tablo 4.21. ’de verilmiştir.  Bu  

hesaplamalarda  İKM  metodu  kullanılarak  yapılmıştır.  

  
Tablo 4.21.  Dimerik  galyum  triflorür  (Ga2F6)  molekülü  için  titreşim  frekansları  (cm-1) 

 

 Metot 1  2  3  4  

 

Ga2F6 

 

İKM 

 

416.82 

 

205.89 

 

571.57 

 

159.94 
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Tablo 4.21. ’de görüldüğü gibi, dimerik galyum triflorür Ga2F6 molekülü için 

maksimum titreşim frekansı değeri 571.57 (cm-1) olarak hesaplanmıştır. Tablo 4.20 ’de 

görüldüğü gibi, dimerik galyum triflorür  Ga2F6  molekülü için, Ga–F arası bağ uzunluğu 

1.717 – 1.953 (Å) değerleri arasında ve Ga–Ga arası uzaklık 2.888 (Å) olarak bulunmuştur. 

Ga2F6  molekülünün diğer bütün iyonları arasındaki uzaklıkları da  Tablo 4.20. ’de  mevcuttur.   

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.10.  Dimerik galyum  triflorürün ( Ga2F6 ) denge durumundaki molekül yapısı . 

 

 

Ga2F6 Molekülünün denge durumunda, hesaplanmış olan etkileşme potansiyeli enerji 

değerleri  Tablo 4.22. ’de  verilmiştir. 

 

 

Tablo 4.22.  Dimerik galyum triflorür (Ga2F6) molekülünün hesaplanan  
                                        etkileşme potansiyel enerjileri ( eV ) 

 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

Ga2F6 - 3.2568 - 0.0712 - 1.1583 0.4860 0.1864 - 3.8139 

   

 
Tablo 4.22. ’de Ga2F6 molekülü için, değerleri verilmiş olan, kısa mesafe etkileşme potansiyel 

enerjileri ;  UC S S  = Uc + Ur : yumuşak küre potansiyel enerjisi,  UV W : Van der Waals  

potansiyel  enerjisi, UEL : elektriksel  potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  enerjisi, 

UB : bağlanma  potansiyel  enerjisi, UTOP : toplam potansiyel enerji olarak tanımlanmaktadır. 

 

 

110.73 0 

122.82 0 
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4.2.2.  Dimerik Galyum Triklorür  (Ga2Cl6) 

 

 Dimerik galyum triklorür Ga2Cl6 molekülünün, denge durumundaki, titreşim 

frekansları, bağ uzunlukları, etkileşme potansiyel enerjileri, molekül resmi ve bağ açılarını 

bulmaya yönelik, iyonların üç boyutlu koordinatlarını hesaplamak için, iyonlar arası kuvvet 

modelinde kullanılan, bilgisayar programlarının, giriş parametreleri Tablo 4.23.’de verilmiştir.  

 

Tablo 4.23.  Dimerik galyum triklorür (Ga2Cl6) molekülü için giriş parametreleri 

                     ( M  galyum iyonu ve  X  klor iyonunu göstermektedir )  
 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

2.571  -0,857 0.97a 0.045a 1.71 b,c 0.238b,c 5.50b,c 1.36b,d 0.46b,d 

 
   a[6] ,  b[7] ,  c[8] ,  d[9].          Burada  MZ = XZ3  ’dir .  
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Tablo 4.24.  Dimerik galyum triklorür (Ga2Cl6) molekülü için hesaplanan bağ 

uzunlukları 
  
 

        a[1] ,b[27]. 
 
 

 

Dimerik galyum triklorürün molekül yapısını bulmak için, iyonlar arası kuvvet modeli 

için geçerli olan, bilgisayar programı kullanılarak, yapılan titreşim frekansı hesaplamaların 

sonuçları  Tablo 4.25. ’de verilmiştir.  

    

       

 

 

 
 
 
 

Parametre 

Kullanılan 

Metot           

 ( İKM ) 

Karşılaştırılan  

Metotlar 

 
 

 

Parametre 

Kullanılan  

Metot            

 ( İKM ) 

 
Bağ uzunluğu 

(Å) 
ED HF 

 
Bağ uzunluğu (Å) 

Ga1 –Ga2 3.509 - - Cl3 – Cl5 3.670 

Ga1–Cl3 2.116 2.116a 2.098b Cl3 – Cl6 3.670 

Ga1- Cl4 2.116 - - Cl3 – Cl7 5.551 

Ga1- Cl5 2.326 2.305a 2.316b Cl3 – Cl8 6.675 

Ga1- Cl6 2.326 - - Cl4 – Cl5 3.670 

Ga1- Cl7 4.894 - - Cl4 – Cl6 3.670 

Ga1- Cl8 4.894 - - Cl4 – Cl7 6.675 

Ga2- Cl3  4.894 - - Cl4 – Cl8 5.551 

Ga2- Cl4 4.894 - - Cl5 – Cl6 3.054 

Ga2- Cl5 2.326 - - Cl5 – Cl7 3.670 

Ga2- Cl6 2.326 - - Cl5 – Cl8 3.670 

Ga2- Cl7 2.116 - - Cl6 – Cl7 3.670 

Ga2- Cl8 2.116 - - Cl6 – Cl8 3.670 

Cl3 - Cl4 3.707 - -    Cl7 – Cl8 3.707 
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Tablo 4.25.  Dimerik galyum triklorür (Ga2Cl6) molekülü için titreşim frekansları (cm-1) 
 

 Metot 1  2  3  4  

 

Ga2Cl6 

 

İKM 

 

309.07 

 

 

180.93 

 

484.12 

 

114.22 

 
 

Tablo 4.25. ’de görüldüğü gibi, dimerik galyum triflorür Ga2Cl6 molekülün, denge 

durumundaki, maksimum titreşim frekansı 484,12 (cm-1) olarak  hesaplanmıştır. Tablo 4.24. 

’de verilmiş olan, Ga2Cl6 molekülünün, Ga-Cl iyonları arasındaki bağ uzunluğu 2.326 – 2.116 

(Å)  ve  Ga-Ga  iyonları  arasındaki uzaklık  ise  3.509 (Å)  olarak  hesaplanmış, diğer  iyonlar 

arasındaki uzaklıklar ve bağ uzunlukları da bu tabloda mevcuttur. Burada 2.116 (Å) 

değerindeki bağ uzunluğu, elektron saçılma deneyi (ED) sonucuna fit edilmiştir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

                                          

 

Şekil 4.11.  Dimerik galyum triklorür (Ga2Cl6) molekülünün denge durumundaki yapısı. 

 

 

Dimerik galyum triklorür (Ga2Cl6) molekülünün denge durumunda hesaplanan enerji 

değerleri Tablo 4.26. ’da verilmiştir. 

            

 
 
 

122.25 0 

111.38 0 
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Tablo 4.26.  Dimerik galyum triklorür (Ga2Cl6) molekülünün hesaplanan 
                                       etkileşme potansiyel enerjileri ( eV ) 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

Ga2Cl6 - 4.3441 - 0.1624 - 1.1252 0.4275 0.2701 - 4.9341 

   

Tablo 4.26. ’da Ga2Cl6 molekülünün, değerleri verilmiş olan, kısa mesafe etkileşme 

potansiyel enerjileri Bölüm 2 ’de isimlendirildiği gibi sırasıyla;  UC S S  = Uc + Ur : yumuşak 

küre potansiyel enerjisi,  UV W : Van der Waals  potansiyel  enerjisi, UEL : elektriksel  

potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  enerjisi, UB : bağlanma  potansiyel  enerjisi, 

UTOP : toplam potansiyel enerji, olarak isimlendirilmiştir. 
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4.2.3.  Dimerik  Galyum  Tribromür  (Ga2Br6) 
 

Dimerik galyum tribromür (Ga2Br6) molekülünün, denge durumundaki, iyonların üç 

boyutlu koordinatlarını (molekül resmi ve bağ açılarını bulmak için), titreşim frekansları, bağ 

uzunlukları ve etkileşme potansiyel enerjilerini, hesaplamak için, iyonlar arası kuvvet 

modelinde kullanılan, bilgisayar programlarının, giriş parametreleri Tablo 4.27.’de verilmiştir. 

 

Tablo 4.27.  Dimerik galyum tribromür (Ga2Br6)  molekülü için giriş parametreleri 
                   ( M  galyum iyonu ve  X  brom iyonunu göstermektedir )  

 
 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

2.664  -0.888 0.97a 0.045a 1.84b,c 0.258b,c 7.17d 1.7b,c 0.76c 

 
a[6] ,  b[7] ,  c[8], d[9].  

 

Tablo 4.27. ’deki XZ  değeri bu çalışmada belirlenmiş, MZ  değeride MZ = XZ3  

bağıntısından hesaplanmıştır. Diğer parametreler ise [6-9] kaynaklarından alınmıştır. 
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Tablo 4.28.  Dimerik galyum tribromür (Ga2Br6) molekülü için hesaplanan bağ uzunlukları 

 

 

a[1] ,b[28] ,c[29].  

 

Dimerik galyum tribromürün molekül yapısını bulmak için, iyonlar arası kuvvet 

modeli için geçerli olan, bilgisayar programı kullanılarak, yapılan titreşim frekansı 

hesaplamalarının sonuçları Tablo 4.28. ’de verilmiştir. 

          

 

 

 

 

 
 
 
 

Parametre 

Kullanılan 

Metot           

 ( İKM ) 

Karşılaştırılan  

Metotlar 

 

 

 

Parametre 

Kullanılan  

Metot           

 ( İKM ) 

 
Bağ uzunluğu 

(Å) 
ED HF ND 

 
Bağ uzunluğu 

(Å) 

Ga1 – Ga2 3.572 - - - Br3 – Br5 3.916 

Ga1 – Br3 2.260 2.250a 2.286b 2.260c Br3 – Br6 3.916 

Ga1 – Br4 2.260 - - - Br3 – Br7 5.945 

Ga1 – Br5 2.473 2.453a 2.503b 2.420c Br3 – Br8 7.138 

Ga1 – Br6 2.473 - - - Br4 – Br5 3.916 

Ga1 – Br7 5.236 - - - Br4 – Br6 3.916 

Ga1 – Br8 5.236 - - - Br4 – Br7 7.138 

Ga2 – Br3  5.236 - - - Br4 – Br8 5.945 

Ga2 – Br4 5.236 - - - Br5 – Br6 3.221 

Ga2 – Br5 2.473 - - - Br5 – Br7 3.916 

Ga2 – Br6 2.473 - - - Br5 – Br8 3.916 

Ga2 – Br7 2.260 - - - Br6 – Br7 3.916 

Ga2 –  Br8 2.260 - - - Br6 – Br8 3.916 

Br3 – Br4 3.952 - - -   Br7 – Br8 3.952 
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Tablo 4.29. Dimerik galyum tribromür (Ga2Br6) molekülü için titreşim frekansları (cm-1) 

 
  

Metot 1  2  3  4  

 
Ga2Br6 

 
İKM 

 
222.85 

 
136.23 

 
375.68 

 
93.36 

 
 

Tablo 4.27. ’de görüldüğü gibi, dimerik galyum tribromür Ga2Br6 molekülünün, denge 

durumundaki, maksimum titreşim frekansı 375.68 (cm-1) olarak  hesaplanmıştır. 

 

Tablo 4.28. ’de  verilmiş  olan,  Ga2Br6  molekülünün,   Ga–Br   iyonları  arasındaki  bağ  

uzunlukları 2.260 – 2.473 (Å) değerleri arasında ve Ga-Ga iyonları arasındaki uzaklık ise 

3.572 (Å) olarak  hesaplanmış, diğer  iyonlar arasındaki uzaklıklar ve bağ uzunlukları da bu 

tabloda mevcuttur. Burada 2.260 (Å) değerindeki bağ uzunluğu, nötron saçılma deneyi (ND) 

sonucuna fit edilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

                                        

 

 

 

Şekil 4.12.  Dimerik galyum tribromür (Ga2Br6) molekülünün denge durumundaki yapısı. 

 

Dimerik galyum tribromür (Ga2Br6) molekülünün denge durumunda hesaplanan enerji 

değerleri Tablo 4.30. ’da verilmiştir. 

 

 

            

121.92 0 

111.63 0 
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Tablo 4.30. Dimerik galyum tribromür (Ga2Br6) molekülünün hesaplanan enerjileri (eV) 
 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

Ga2Br6 - 4.4064 - 0.1902 -1.0691 0.3769 0.3152 - 4.9736 

   

 
Tablo 4.30. ’da Ga2Br6 molekülünün, değerleri verilmiş olan, kısa mesafe etkileşme 

potansiyel enerjileri Bölüm 2 ’de adlandırıldığı gibi burada da;  UC S S  = Uc + Ur : yumuşak 

küre potansiyel enerjisi,  UV W : Van der Waals  potansiyel  enerjisi, UEL : elektriksel  

potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  enerjisi, UB : bağlanma  potansiyel  enerjisi, 

UTOP : toplam potansiyel enerji, olarak adlandırılmıştır. 
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4.2.4.  Dimerik  Galyum  Triiyodür  (Ga2I6) 
 

Dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekülünün, denge durumundaki, iyonların x, y, z 

koordinatlarını (molekül resmi ve bağ açılarını bulmak için), titreşim frekansları, bağ 

uzunlukları ve etkileşme potansiyel enerjilerini, hesaplamak için, iyonlar arası kuvvet 

modelinde kullanılan, bilgisayar programlarının, giriş parametreleri Tablo 4.31.’de verilmiştir. 

 

Tablo 4.31. Dimerik galyum triiyodür (Ga2I6)  molekülü için giriş parametreleri 
                    ( M  galyum iyonu ve  X  iyot iyonunu göstermektedir )  
 

 

MZ  
 

XZ  
 

)Å(MR
 

 

)Å(M  
 

)Å(XR
 

 

)Å(X  
 

)Å( 5/2eC X  
 

X ( Å3) 
 

s (Å3/e) 

2.610  -0.870 0.97a 0.045a 2.02b,c 0.289b,c 10.10d 3.04b,c 1.24c 

  

  a[6] ,  b[7] ,  c[8], d[9].  

 
Tablo 4.31. ’de verilmiş olan XZ  değeri bu çalışmada belirlenmiş, MZ  değeride MZ =

XZ3  bağıntısından hesaplanmıştır. Diğer parametreler ise [6-9] kaynaklarından alınmıştır.  
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Tablo 4.32.  Dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekülü için hesaplanan bağ uzunlukları 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

                 a[29] 

. 

 
 

Dimerik galyum triiyodürün molekül yapısını bulmak için, iyonlar arası kuvvet modeli 

için geçerli olan, bilgisayar programı kullanılarak, yapılan titreşim frekansı hesaplamalarının 

sonuçları  Tablo 4.33. ’de  verilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 

Parametre 

Kullanılan 

Metot           

 ( İKM ) 

Karşılaştırılan  

Metot 

 
 

 

Parametre 

Kullanılan 

Metot           

 ( İKM ) 

 
Bağ uzunluğu 

(Å) 
ND 

 
Bağ uzunluğu 

(Å) 

Ga1 – Ga2 3.895 - I3  –  I5 4.225 

Ga1 – I3 2.450 2.450a I3  –  I6 4.225 

Ga1 – I4 2.450 - I3  –  I7 6.288 

Ga1 –  I5 2.682 2.630a I3  –  I8 7.610 

Ga1 –  I6 2.682 - I4  –  I5 4.225 

Ga1 –  I7 5.522 - I4  –  I6 4.225 

Ga1 –  I8 5.522 - I4  –  I7 7.604 

Ga2 – I3  5.522 - I4  –  I8 6.284 

Ga2 –  I4 5.522 - I5  –  I6 3.688 

Ga2 –  I5 2.682 - I5  –  I7 4.225 

Ga2 –  I6 2.682 - I5  –  I8 4.225 

Ga2 –  I7 2.450 - I6  –  I7 4.225 

Ga2 –  I8 2.450 - I6  –  I8 4.225 

I3  –  I4 4.275 - I7  –  I8 4.275 
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Tablo 4.33.  Dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekülü için titreşim frekansları (cm-1) 
 

 Metot 1  2  3  4  

 
Ga2I6 

 
İKM 

 
195.17 

 
103.71 

 
306.85 

 
73.82 

 
 

Tablo 4.33. ’de görüldüğü gibi, dimerik galyum triiyodür Ga2Br6 molekülünün, denge 

durumundaki,  maksimum  titreşim  frekansı  306.85  (cm-1)  olarak   hesaplanmıştır. 

                     Tablo 4.32. ’de  verilmiş  olan,  Ga2I6  molekülünün,   Ga–I iyonları  arasındaki  

bağ  uzunlukları 2.450 – 2.682 (Å)  değerleri  arasında  ve  Ga–Ga  iyonları  arasındaki  

uzaklık ise 3.895 (Å) olarak  hesaplanmış, diğer  iyonlar arasındaki uzaklıklar ve bağ 

uzunlukları da bu tabloda mevcuttur. Burada 2.450 (Å) değerindeki bağ uzunluğu, nötron 

saçılma deneyi (ND) sonucuna fit edilmiştir. 

          

 

 

 

 

 

 

 

                                        

           Şekil 4.13.  Dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekülünün denge durumundaki yapısı. 

 
 
Dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekülünün denge durumunda hesaplanan enerji 

değerleri  Tablo 4.34. ’de  verilmiştir. 

 

 
 
 
 
 
 

121.26 0 

110.87 0 



74 
 

 
 
 

Tablo 4.34.  Dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekülünün hesaplanan enerjileri (eV) 
 

Molekül Uc + Ur UV W UEL Ud d UB UTOP 

Ga2I6 - 3.7915 - 0.2217 - 1.4038 0.5198 0.3641 - 4.5331 

 
 
Tablo 4.34. ’de dimerik galyum triiyodür (Ga2I6) molekülünün, değerleri verilmiş olan, kısa 

mesafe etkileşme potansiyel enerjileri Bölüm 2 ’de yapıldığı gibi burada da;  UC S S  = Uc + Ur : 

yumuşak küre potansiyel enerjisi,  UV W : Van der Waals  potansiyel  enerjisi, UEL : elektriksel  

potansiyel  enerji, Ud d : dipol-dipol  potansiyel  enerjisi, UB : bağlanma  potansiyel  enerjisi, 

UTOP : toplam potansiyel enerji, olarak isimlendirilmiştir. 

 

 

 

 

 

Dimerik galyum trihalojenür moleküllerinin (Ga2X6), karşılaştırma yapmak için, enerji 

değerleri Tablo 4.35. ’de verilmiştir. 

 
Tablo 4.35.  Dimerik galyum trihalojenür moleküllerinin (Ga2X6) enerji değerleri (eV) 

 

Molekül UCSS UVW UEL UDD -UB UTOP 

Ga2F6 - 3.2568 - 0.0712 - 1.1583 0.4860 0.1864 - 3.8139 

Ga2Cl6 - 4.3441 - 0.1624 - 1.1252 0.4275 0.2701 - 4.9341 

Ga2Br6 - 4.4064 - 0.1902 - 1.0691 0.3769 0.3152 - 4.9736 

Ga2I6 - 3.792 - 0.2217 - 1.404 0.5198 0.3641 - 4.5331 
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Şekil 4.14.  Dimerik galyum trihalojenürlerin (Ga2X6) toplam enerji değişim grafiği. 
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Şekil 4.15.  Dimerik galyum trihalojenürlerin (Ga2X6) Van der waals enerjisi değişim grafiği. 
 

                

Dimerik galyum trihalojenür  moleküllerinin (Ga2X6)  karşılaştırılan bağ uzunlukları, 

maksimum titreşim frekans ve bağ açıları değerleri Tablo 4.36. ’da verilmiştir. 

 

Tablo 4.36.  Dimerik galyum trihalojenürlerin (Ga2X6) İKM ile hesaplanan bağ 
                     uzunlukları, maksimum titreşim frekansları ve bağ açıları 

 

 
Molekül 

Fit Edilen Bağ 

Uzunluğu (Å) 

Maksimum Frekans 

(cm-1) 

 
Bağ Açısı (  0 ) 

Ga2F6 1.717 571.57 122.82  

Ga2Cl6 2.116 484.12 122.25  

Ga2Br6 2.260 375.68 121.92  

Ga2I6 2.450 306.85 121.26  
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Şekil 4.16.  Dimerik galyum trihalojenürlerin (Ga2X6) bağ uzunlukları değişim grafiği. 
 

 

 

 
 

Şekil 4.17.  Dimerik galyum trihalojenürlerin (Ga2X6) maksimum frekans değişim grafiği. 
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Şekil 4.18.  Dimerik galyum trihalojenürlerin (Ga2X6) bağ açısı değişim grafiği. 
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