BIR DAMLA SUDA KAC MOLEKUL VAR?

Kaynak:Emma Lockyer, Chemistry World, 21 Ocak 2021

Hazirlayan: Mujgan ilter

Italya’da aragtirmacilar bir damla su i¢in kag su molekiili gerekli oldugunu
tanimladilar. Milan Universitesi ‘den, bu calismanin lideri Michele Ceotto derki :

? Bulgularimiza gore bir su molekiilii , 20 su molekiilii ile sarilinca - yani 21
molekiil- bir bardak su imis gibi ( su yigin gibi) davranirlar .”
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Gug¢ spektrumu; bukilme, esneme ve kombin bukilme- librasyon bandlari

Ustte (H20)10 ortada (H20)21 altta ( H20)23



Ceotto ve ekibi, quantum —siliriimii yar1 klasik spektroskopi kullanarak artan su
kiimesi miktarinin titresim Spektra simiilasyonu ile ne zaman su yiginina esdeger
oldugunu tanimladilar. Ceotto’'nun ac¢iklamasina gore, sadece birka¢ molekiil su ile
coziilgen iki tabaka olusur, sivi sudaki *vibrasyon fizigi’ kazanilmaktadir”. Suyu basit
bir anlatim ile her bir molekiil hidrojen baginin iki vericisi ve iki alicis1 oldugu
seklinde diistliniilebilir. Ve hernekadar Ceotto’nun ekibinin bulgulari tetrahedral
koordinasyonun gerekli oldugunu gosteriyor olsada , yinede ‘bulk -y1g1in suyun
kendisinin reflektif- yansitici olmasi yeterli degildir’ diye belirtirler.

Almanya’da Bochum kentindeki Ruhr —Universitesi’nden Martia Havenith
Neven su kiimesini spektroskopi kullanarak inceledi. Ve fakat slirpriz olacak
sonuglar bulamadi. Neven sunlari nelirtiyor: “ Su tuhaf bir madde. Onu
tanimlamakta gercekten zorluk cekmekteyiz. Eger iki yada ¢ su molekdli ile
bir modele sahip olsaydiniz, surasi kesin ki siz tam olarak bir yigini tanimlamis
olamazdiniz.”

Ceotto’nun ekibi , vibrasyonel spektrumda genis bir pik veren suyun kombin bandin
inceleyecek quantum siirtimii metod kullandilar. Bu sinyaller iki vibrasyonel modda,
kombine durumunda elde edilen bir gecis oldugu zaman bu sinyaller yiikselir. Su
konu oldugunda bu band , molekiildeki ileri- geri donmenin librasyon hareketi ile —
O-H baginin biikiilmesi sonucu olusmustur. Klasik simiilasyonlar bunlar1 yeniden
iiretemez, fakat calismada, kiimedeki merkez molekiil i¢in spektrumun bu parcasinin
y1gin halindeki su ile elde edilenle ayn1 durumda oldugunun gosterilmesi, yani su
molekiiliiniin titresim 6zelliginin tiim boyutu ile yakalandigindan emin olunmasi
onemli bir sonug oldu.

Ceotto bu calismanin sadece suyun o0zelliklerini kesfetmekten daha fazla olabilecegini
timit etmektedir: “Bu sadece kuantum kurali gerektiren elektriksel bir hareket
degildir; Bunun ayni zamanda dogru olarak niikleer hareketi tanimlamak i¢in
kuantumun mekanik etkilerini de iceriyor olmasi gereklidir. Benim esas amacim,
topluluga herkese, kuantum etkileri ve hassas molekiiler mekanikleri tanimlar1 da
iceren giiclii bir molekiiler dinamikler protokolii saglamaktir.’

Ekibin gelecekteki arastirmalari makro molekiillerin kuantum kuralinca niikleer
tanimu iizerine olacaktir.



