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MOLEKULYAR BIRLOSMOLORIN FiZIKi-KIMYO9VI XASSOLORININ
HESABLANMASI USULLARI
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AMEA M.F.Nagiyev adina Kimya Problemlari Institutu
AZ 1143 Baki, H.Cavid pr.,29; itpcht@itpcht.ab.az

Birlogmalorin molekulyarliginin toyini kriteriyas: izah edilir, molekulyar birlagmalarin bazi
fiziki-kimyavi xassalorinin: molekullararas: gars:iql: tosir quvvasi, paraxor, molekulyar
refraksiyan:n hesablanma Usullarzin qeyri-polyar va polyar molekullu birlosmalora totbiqi

gostorilir.
Agar sozlar:
paraxor,molekulyar refraksiya.

Birlosmoalorin  fiziki-kimyavi  xassalarinin
tacrubi yolla tayini ¢ox ¢atindir, bazi hallarda isa
bu mimkin olmur. Praktika Ggln 6nomli olan
maddalorin xassalorinin hesablanma yolu ils
tayini onun totbigini  suratlondirir. Fiziki-
kimyoavi parametrlorin  prognozunun doaqigliyi
birlosmanin tabistinin tayinindon ¢ox asilidur.
Bizim ovvalki iglorimiz  geyri-molekulyar
birlosmali  sistemlorin, oasason yarimkegirici
sistemlorin fiziki-kimyavi xassalarinin
prognozuna hasr olunmusdur [1-6]. Bu is isa
molekulyar birlogsmalarin fiziki-kimyovi
xassalorinin hesablanma usullarina hasr edilir.
Molekulyar birlogsmolorin asas xusisiyyatlori
asagidakilardir:

1) Molekulda kimyavi rabitonin kovalent

tabiati,

2) Bork halda kristallarmin molekulyar

tipdo olmast,

3) Maye halda birlogsmonin molekulyar

tabiatinin saxlanilmasi.

Molekulyar birlogmoalar, ylksok arima vo
gaynama temperaturlarina malik atom vo ya ion
qofasli geyri-molekulyar birlogmalardon forgli
olarag, yiksok olmayan orima vo gaynama
temperaturlarina  malikdirlor. Molekulyar va
geyri-molekulyar birlosmoalar arasinda sorhadin
toyini kriteriyas: olaraq w-faktordan istifads

molekulyarligin  kriteriyast,

Lennard-Cons va Stokmayer potensiallarz,

olunur [7]. Bu parametr molekullarin
polyarligmin Olgust kimi 6zlnu gostorir. -
faktor birlogmonin gaynama temperaturu va

gaynama temperaturunda mayenin molyar
hacminin giymatins asasan hesablanir
y=0.1InTgayn-0.122 IV ¢ + 0.006 Q)

Zo1f polyar birlogsmolor tgtin  y<0.05, orta
polyarhiga malik birlogsmalor Ggin  y<0.1,
yuksok polyarliga malik maddolor Uglin isa
maye halda y>0.1. Maye molekulyar
birlosmolor Uglin yuxart hadd y=0.25-dir.
=0.25+0.30 olan birlosmalarda tagriban barabar
payli ion-kovalent tobiotli Kimyavi rabitalor
movcuddur. fon  mayelor (giin asag1 hadd
y=0.3-dir.

Molekulda iki vo ya daha ¢ox kimyavi
rabito oldugda -faktor molekulun Gmumi
polyarhigmi ifads edir. Masoalon, cadval 1-don
gorindr ki, CF4 molekulundaki C-F rabitalarin
polyarligi, CH, molekulundaki C-H rabitslorin
polyarhigindan vo CCl; molekulundak: C-ClI
rabitalorin polyarhigindan c¢ox olsa da, CF4
molekulu  praktiki olarag qgeyri-polyardir:
v=0.016. Kimyavi rabitolorinin  ylksok
polyarligina baxmayaraqg SFs molekullarinin
polyarhg: ¢cox Kigikdir: y=0.011.
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Cadval.1 Bozi molekulyar birlogsmolorin w-faktorunun giymatlari [7].

Formul v Formul v Formul v

CH,4 0.035 H2S 0.107 HF 0.204
CFy 0.016 HSe 0.097 HCI 0.112
CCl, 0.025 H.Te 0.091 HBr 0.097
CBr,4 0.023 ClF3 0.094 HJ 0.087
Cls 0.024 BCls 0.026 DJ 0.087
NH; 0.162 PJs 0.048 DCI 0.019
PH3 0.062 PCl; 0.038 CH5ClI 0.049
OF; 0.119 AgBr 0.306 CH3Br 0.078
XeF, 0.025 PBr3 0.044 CHaJ 0.075
SFs 0.011 PBrs 0.001 CHCIF; 0.049
BaCl, 0.238 BBr3 0.030 SiHF3 0.017
BeCl, 0.181 CCIF; 0.015 NHF; 0.120
CaCly 0.258 SiClsF 0.001 PH,CI 0.051
BaBr; 0.214 CH3F 0.081 SiHCl3 0.013

Molekullararas1 garsiligh tosiri xarakterizo
edon asas kamiyyatlori nozardan kegirak.

Molekullarin dipol momentlari. Kimyavi
rabitads elektronlarin daha elektromanfi element
atomuna dogru yerdoyismasi  naticasinda
elektrik dipol momenti yaranir

p=ql )

Burada | -mitloag giymati g olan nlvanin
musbat yik markazindan istigamotlonmis radius

vektordur. ;-dipol momentidir, debayla (D)

oOlculdr.
Lennard-Cons potensiah [7,8]. Bu
komiyyaot geyri-polyar birlosmalarin

termodinamiki V) kinetik xassalarinin

hesablanmasinda istifads olunur
U(r)=4e[(d/r)*? —(d/r)®] (3)

Burada r-molekullar arasinda masafs; d-
molekullar arasinda masafa (U=0 olduqgda);
ge-molekullarin maksimal cazbetmo quvvasi. d,
& komiyyatlori -faktoru vo paraxorun (IT)
qiymatlori asasinda hesablanir:

d = /0.05621T/(2[y +1) 4)
elc=(1125y+78.7)I1 (5)

k-Bolsman sabitidir.

Stokmayer potensial. Bu kamiyyat polyar
molekullarin  molekullararas: garsiliglt tesirini
ifado edir [7,9,10].

U(r)=4¢[(d/r)? —(d/n)®] -1 (6)

f - dipollarin istigamati
funksiyadir. d, e&asagidaki
hesablanir:

d=(0.0018 V"

gayn.

bucagindan asili
tonliklorlo

-0.01)*3
e/c=(1.454-10.4y°+) Tgayn.

Paraxor. Birlogsmonin kompleks
xarakteristikasidir, sathi gorilma va sixligla
asagidaki formulla slagodadir

= M(gmaye)lm /( pmaye _ pqaz) (7)

Paraxor additivlik Gsulu ils tayin edilo bilar
Mak-Qouen Usuluna goro birlosmoanin
atomlarinin  paraxorlamin
rabitalorin  paraxorlarini

[71.
paraxoru element
comindan  kKimyovi
¢ixmagla tapilir

TI(A¢B,) = qII(A) + ITI(B) - 0.3381  (8)
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Burada | - molekuldak: kimyavi rabitslorin M n? -1
sayidir R=—— (10)
L e . p N +1
Bu dGsul G¢li  vo daha mirokkab

birlogmolorin  paraxorlarini hesablamag tcun
istifado oluna bilor. Homologi siraya daxil olan
birlosmolorin  paraxoru asagidaki  formulla
hesablana bilor
IT = aTqaynth 9)

Birlosmonin paraxorunun (7-9) formullari
ilo hesablanmis qiymotlori arasinda forq +3
tortibindadir.

Molyar refraksiya. Molyar refraksiya
Lorens-Lorents formulu ilo ifads olunur

Molyar refraksiya natrium spektrinin D
xattino uygun uzunlugdak: dalganin n sindirma
omsalina asasan hesablanir va Rp ila isars edilir.
Bu komiyyat do, paraxor kimi birlogsmonin
struktur torkibinin koamiyyatlorinin additiv yolla
toplanmasina  osaslanir.  Tacriubi  qiymotlor
moalum olmadiqda molyar refraksiya molekulyar
birlosmolorin atom refraksiyalarinin (codval 2)
va ya kimyavi rabitalarin refraksiyalamin comi
kimi hesablana bilar (cadval.3).

Misal. SiH,Clybirloagmasinin molekulyar

refraksiyasini hesablayaq
1) atom refraksiyalarina gora (codval.2):
Rp(SiH2Cl)= Rp(Si)+2 Rp(H)+2 Rp(Cl)=6.5+2+12=20.5
2) rabitalarin refraksiyalarina goérs (codval.3)
Rp(SiH,Cly)= 2 Rp(Si-H)+2 Rp(Si-Cl)=2x3.5+2x7.1=21.2
3) tocriibi gqiymot 21.5 [7]
Iki miixtolif Gsulla hesablanmis kemiyyatlor tacriibi giymato yaxindir.

Cadval.2. Atom refraksiyalar: [7]

Element Rp,sm*/mol Element Rp,sm*/mol
Al 5.0 N 3.0
As 12.0 O 4.0
B 3.5 p 7.5
Br 8.9 S 8.6
C 2.5 Sb 15.0
Cd 13.2 Se 9.0
Cl 6.0 Si 6.5
F 0.8 Sn 11.0
Ge 7.0 Te 10.0
H 1.0 Ti 6.0
Hg 12.4 u 16.0
J 14.0 Zn 9.5
Cadval. 3. Kimyavi rabitalorin refraksiyas: [7]
Rabito Rp, Rabito Rp, Rabito Rp,
sm*/mol sm*/mol sm*/mol

Al-ClI 7.5 Ge-J 17.5 S-0 4.9

Al-Br 10.5 Ge-O 2.5 S=0 3.5

Al-J 16.7 Ge-S 7.0 Sb-H 6.0

As-H 4.7 Ge-N 2.3 Sb-ClI 10.6
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As-Cl 9.2 H-F 1.9 Sb-Br 13.6
As-Br 13.3 H-CI 6.5 Sb-J 20.9
As-J 18.4 H-Br 8.9 Se-H 5.8
B-H 2.2 H-J 13.9 Se-F 2.2
B-F 2.0 Hg-Cl 7.2 Se-Cl 10.5
B-ClI 6.7 N-H 1.9 Se-C 6.0
B-Br 10.0 N-F 2.4 Si-H 3.5
B-J 14.0 N-O 2.4 Si-F 2.2
B-O 1.6 N=0 4.0 Si-CL 7.1
B-S 5.4 N-N 2.0 Si-Br 10.0
B-N 2.0 N=N 4.1 Si-J 17.4
C-F 1.8 P-H 4.0 Si-O 1.8
C-CI 6.5 P-F 2.0 Si-S 6.1
C-Br 94 P-Cl 8.5 S-N 2.2
C-J 14.6 P-Br 12.0 Sn-H 3.2
C=0 3.3 P-J 17.3 Sn-Cl 8.6
C-S 4.6 P-O 3.1 Sn-Br 115
C=S 10.2 P-S 7.6 Sn-J 17.6
C-N 1.6 P=S 6.9 Sn-0 3.8
C=N 3.8 S-H 4.8 Te-F 2.5
Ge-H 4.4 S-F 2.2 Te-Cl 11.0
Ge-F 2.3 S-Cl 10.0 Ti-Cl 7.5
Ge-ClI 7.6 S-Br 13.0 Ti-Br 104
Ge-Br 10.7 S-S 8.1 U-F 3.5

Cadval 1-3-do verilmis komiyyatlorin  doqigliklo hesablamagq mimkindir. Novbati

kdmoyi ilo U¢, dord elementdon ibarot vo daha islorimiz molekulyar  birlogsmolorin  asas

murokkob  molekulyar birlosmoalorin bir ¢ox termodinamiki Vo kinetik ~ xassalarinin
fiziki-kimyovi ~ xassolorini  kifayst  godor hesablanma Gsullarina hasr olunacaqdur.
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PACYETHBIE METO/Ibl OIPE/EJIEHHA ®UIHKO-XUMHYECKHX
CBOHCTB MOJIEKYJ/IAPHBIX COEJHUHEHHUH

A.H.Mameooe, LI />c./Incaxanoapos, @.D./[ncananaoounos, C.A.I'ynuesa, M.A.Azaesa

Ananuzupyromes Memoovl pacuema Kpumepusi MOAEKYJIAPHOCMU U HEeKOMOPLIX (HU3UKo-
XUMUYECKUX — XAPAKMEPUCMUK  MONEKVIAPHLIX — COeOUHEeHUll, 6 YACMHOCMU  Napamempos
MEAHCMONEKYNAPHO20 83AUMOOCUCMBUS, NAPAXopa U MOIAPHOU pedparyuu,

Kniouesvie cnoea. Kpumepuii MONEKYIAPHOCMU, nomenyuanvl  Jlennapoa-/oconca  u
LlImokmaiiepa, napaxop, MoasApHas pe@paxyus.

CALCULATION METHODS FOR DETERMINATION OF PHYSICOCHEMICAL
PROPERTIES OF MOLECULAR COMPOUNDS
A.N.Mammadov, Sh.J.Jahandarov, F.F.Jalaladdinov, S.A.Qulieva, M.A.Agayeva
Calculation methods for identification of molecularity criterion and some physicochemical
properties of molecular compounds, particularly, parameters of inter-moleculary interaction, molar

refraction and paraxor have been analyzed.
Keywords: molecularity criterion, potentials of Lennard-Johns and Stockmayer, molar refraction.
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