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HEDEFLER:

Yapinin bagh oldugu fiziksel kavramlari tanimlamak,

Atomlarin yapisi- baglar-mithendislik malzemeleri
arasindaki 1ligskiy1 irdelemek,

Atomik/iyonik diizenlemelerine bagli olarak malzemelerin
siniflandirilmasa.

Latislere ve kristal yapilarina gore kristal katilarda
diizenleri tanimlamak



Atomik yapi: Modern anlamda atomlar atom alt1 (subatomic ) partikiillerden olusur.

elektronlar, negatif enerji yiikliidiir,

protonlar, pozitif enerji ytiklidiir.
notronlar, yiikstlizdiirler, protonlarla ayni biiyiikliiktedirler.

Proton ve noétronlar atomun ¢ekirdegini olustururlar ve genelde niikleus olarak
tanimlanirlar. Elektronlar ¢ekirdek etrafinda biiyiik bir bulut olusturarak yer alirlar.

Structure within Yuk (C) Kutle (g)
the Atom Elektron | 1.60x10°1° | 9.11X10-28
S_ Q“f(‘)_'_!: Proton 1.60x10-1° 1.67x1024
Noétron 0 1.67x10-24

Atomlar sub-atomik partikiillerin
sayilarina bagl olarak degisirler.

If the protons and neutrons in this picture were 10 cm across,
then the quarks and electrons would be less than 0.1 mm in
size and the entire atom would be about 10 km across.




Ayni1 elementin proton sayilari iatom numarasi) ayni1 olabilir. Ancak notron sayilari
degisebilir. Notron sayilari farkli olan ayni elementler izotoplara sahiptirler.

26 Atom numarasina sahip demirin izotoplari:
54Fe (26 p, 28 n)

. 55Fe (26 p, 29 n)
Atomlar elektriksel olarak 56Fe (26 p, 30 n)

Notr; Proton sayisi= elektron sayisi z;;e g: P z; “;
. e p,32n
Iyon; Proton sayisi> veya <elektron sayisi

Cekirdekten cok uzaktaki elektronlar yami baslarindaki diger atomlara transfer

olmak veya atomlar arasinda paylasilmaya egilimlidir. Bu mekanizmaya
“baglanma” mekanizmas1 denir.

Atomlar bag yaparak molekiillere ve kimyasal bilesiklere doniisebilirler.

Atom boyutu ile karsilastirmalar

Bir insan sag1 genelde 12-20 mikrometre ¢capinda ve yaklasik olarak 1 milyon
karbon atomu genisligindedir.

Bir damla su yaklasik 2x10% oksijen atomu ve iki kat1 kadar da hidrojen
atomu icertir.

HIV viriisii 800 karbon atomu genisliginde ve 100 milyon atom igerir.

% kotlti_ bakterisi 100 milyar atom ve tipik insan hiicresi 100 trilyon atomdan
10arettir.

12 gram komiirde yaklasik 6 x 102%adet atom vardir.



Atom numarasi atomdaki elektron veya proton sayisina esittir.
Atom agirhgi/kiitlesi atomdaki proton ve nétronlarin ortalamasina esittir.

Avagadro sayis1 elementin bir moliindeki atomlarin veya molekiillerin sayisina
esittir. NA=6.02x10%% atom/ mol.

Atomik kiitlenin birimi g/mol dur.

Ornek: Nikel atomlarimin %70 i 30 adet nétron icerirken kalan kismimda
notron sayisi 32 dir. Nikel in atom numarasi 28 dir. Nikelin ortalama atom
kiitlesini hesaplayiniz?

Cozim
30 notronlu Ni 1zotopu i¢cin atom kiitlesi=30+28=58 g/mol Ni°8
32 nétronlu Ni Izotopu icin atom kiitlesi=32+28=60g /mol Ni60

Nikelin atom kiitlesi= 0.70x58+0.30x60=58.6 g/mol



Atomun Elektronik Yapisi
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Lewis-Langmuir Bohr dalga mekanigi
Baslangicta kiip cekirdek etrafinda son olarak elektronlarin
seklinde ve glines sistemine dalga hareketi yaptig
elektronlarin hareket benzer belirli ve belirli bir bélgede
etmedigi tahmin yéringelerde dénen bulunmasi ihtimali
edilen model elektronlar oldugu yériingeler

Kuantum sayilari: Elektronlarin enerji seviyelerini gosteren sayilardir. 4 adet kuantum sayisi
mevcuttur.

Temel kuantum sayis1 (enerji ve biiyiikligiinii), n=1,2,3...(K,L,M..) 2n?
Yan kuantum sayis1 (seklini), I=n-1; 0,1,2,...(s,p,d,f..) 2(21+1)
Manyetik kuantum sayis1 (Y onlenmesini), ml1=21+1; (+1,0,-1) (21+1)
Spin kuantum sayis1 (donme yoniinii), ms=+1/2, -1/2

[k 3 adedi tam say1 olup elektronun bulundugu atomik yériingenin dzelliklerini gosterir,



K kabugu (n=1)

Tablo: Baz kabuk wve altkabul elelktronlarn sveen konwm numaralan

[ Euantom -
L kabugu (0=2) : P Eabulk Altlcabule Yoringe No | Elektron Mo
1 K ] 1 2
i L L 1 B
2 E]
3 M . | 1%
2 3
I k]
N ) 4 N :: ; i2
M kabugu (n=3) y .
I T
Sekil. Sodvumun atomik vapisy, atom numarast 11 KL, ve
M kuantum kabuklarmdaki elektronlar
1
3s glectron 11 n=3, I=0, my=0, m7=+%{)r—% Elektronlar...
electron 10 n=2, i=1, my=+1, my= —% farkh enerii sevivelerine sahiptirler
- electron 9 n=2, I=1, my=+1, my=+1 en diisiik enerji sevivelenni koruma egilimindedirler
F {Blectmnﬁ n=2 Iml, m=0, ms=—%
— lelectron? n=2, I=1, m=0, my=+1 A > o0 o0 o o+
\{Clcﬂtmﬂﬁ .P't=2,| = 'm.]_.—"—l' ms#_% ;}q
electronS n=2,1=1, m=-1, m_,,=+% g n=3 _¢_.__H_,_,_35 3D
257 {falectr{m 4 n=2,1=0, =0, my=-} = >
elecron3 n=2, I=0, my=0, m,= +2l IIEIJ n=2 ++ Jg P
1.52 {elcctmnz n=1, =0, m=0, ms——% n=1 -+ 15
elecron1 n=1,1=0, m=20, m3=+%

Sekil 2.9 Sodyumdaki 11 elektronun tam set olarak
kuantum sayilar




Valans; bir atomda kimyasal reaksiyonlara veya baglanma prosesinde yer alan
elektronlarin sayisidir.

Mg: 152 2522p® 3s? valans elektronu 2

Al: 1s? 2522p8 3s? 3ptvalans elektronu 3 diir

Atomik kararhhik: Valans elektronu sifir ise kimyasal reaksiyona girecek elektron yoktur.
Argon Ar: 1s? 2s22p®

Elektron almaya meyilli elementler elektronegatif

Elektronegatiflik
Inert gases
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Periyodik tablodaki konumlar

Sekil 2.10 Periyodik tablodaki elementlerin pozisyonlarina
gore bazi elementlerin elektronegativite degerleri.

Elektron vermeye meyilli elementler elektropozitif olarak anihirlar.
Sodyum Na=11, 1s? 2s?2p® 3s! elektopozitiftir.



Periyodik Tablo

o Kimyasal elementlerin gosterildigi tablodur.
o Rus kimyaci Dmitri Mendeleev tarafindan 1869 olusturulmustur. Ekim 2006 itibari ile

117 onaylanmis elemente sahip.

* Kolonlar: Benzer Valans Yapi

Elektopozitif elementler:
elektron vererek pozitif
iyon haline gelirler
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Elektronegatif elementler:
elektron alarak negatif
iyon haline gelirler
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Atomik Baglar: Atomlarn son yoriingelerinde en ¢ok sekiz elektron

bulunabilir (tek yoriingeli atomlarda iki elektron). Tim atomlar son yoriingelerindeki
elektronlar1 8 yaparak soy gazlar gibi kararli hale ge¢cme egilimindedirler.

Iyonlasma Enerjisi: Katyon olusumunda elektronu uzaklastirma icin gerekli enerji

Elektron
uzaklagtirma
- @UE— e
.‘ o e d e
. ; Lh -i> CXe-4% 0 + yiiklii
. ey . - . .,f' . ' katyon
R P A=
Na® — 11 p* 11 e Na* — 11 p* 10 e

Elektron Ilgisi: Anyon olusumunda elektron ekleme icin gerekli enerji
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Metalik bag, kovalent bag, iyonik bag ve van der Waals bag degisik tiir baglardir.



Metalik baglar: Diisiik valans elektronuna sahip atomlar valans elektronlarini vererek
atom cevresinde elektron bulutu olustururlar.

o Giglii baglardir

o Yone bagimh degillerdir. Atomlar1 bir arada tutan elektronlar belirli bir yone

sabitlenmemislerdir.

o Elektrigi ¢cok iyi iletirler.

Sekil. Metalik bag
atomlarin valans
elektronlarini
vererek elektron
denizi olusturmalari
ile olusurlar. Pozitif
yiiklii atom
cekirdekleri negatif
yiiklii elektronlarin
karsilikh cekimi ile
birbirlerine
baglaniriar.
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Sekil. Metale voltaj uygulandiginda elektron denizindeki
elektronlar kolayca hareket ederek akmmu tasilar.
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Ornek. Giimiisiin iletkenliginin hesaplanmasi

10 cm?® glmiiste elektriksel iletkenligi saglayan elektronlann
sayisinl hesaplayimz?

COZUM
Gimus atomunun valans elektron sayisi 1 dir.
Yogunluk ise: 10.49 g/cm?3. Atom adirhgi: 107.868 g/mol.

10 cm? Giimds (n kitlesi = (10 cm?)(10.49 g/cm?) = 104.9 g

104 92)(6.023 =105 ar / mol -
Atom = ( £X - - atoms | mol ) =585=10"
107 868 g / mol

Elektron sayisi= (5.85 =« 1023 atom)(1 valans elektron/atom)

= 5.85 x 1023 valans elektron/atom per 10 |:m3|



Kovalent Baglar: Iki veya daha fazla atom arasinda elektronlarin paylasildigi bag
tiriidir. Ametaller ile ametaller arasinda olur. Silisyum atomu 4 valans elektronuna sahip
olup bu elektron sayisin1 8 e tamamlamak igin diger silisyum atomunda bulunan 4 valans
elektronunu paylasir. Her elektron paylasimi bir bag olarak sayilir. Her silisyum atomu 4

komsu atomla bir elektron paylasarak 4 kovalent bag yapar.

Gigli baglardir
YoOne bagimli baglardir. Silisyum 6rneginde tetrahedron olusur ve ag1 yaklasik 109° dir.

Elektrigi ¢ok iyi iletmezler ve siineklikleri diisiiktiir.
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Silisyum Atomu @ \G

/ Sekil. Kovalent baglar yone bagh bagladir. Silisyumda,
~ tetrahedral yap: 109.5° aci ile olusur.
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Sekil. Kovalent baglar atomlarin son yoériingelerini
doldurmak icin elektronlarin atomlar arasinda paylasildig

baglardir.



Katilardaki en guzel ornegi ise kubik yapidaki
elmastir.

Silisyum, Germanyum, Karbon gibi elementler
dort kovalent bag ile tetrahedron bag
olustururlar. Bu tetrahedron gruplar birleserek
elmas kubik yap!I meydana getirirler.

KOVALENT BAG Buzda her su molekiilui diger 4
molekiul tarafindan sarilarak
; A3

tetrahedron seklinde baglanmistir.
Ug boyutta da hidrojen baglan
mevcuttur.

Buz 0°C’de eriyince hidrojen
] baglarinin kabaca %15’i kiritlir. Sonug
Ao» olarak tetrahedral yapi bozulur, her
T T T i su molekili komsu 4 molekiilden
" T N . ) v.ley S ¢ daha fazla molekile baglanir.

AL AL AL G el wy .. 2
Y Ay Ay A o g¢u. goge¢« Boylece yogunluk 0.917°den 1’e

b-o% 0 e L é
Sl e cikar.




Iyonik bag: Malzemede bir tirden farkli atomlar mevcut ise ve bir atom valans
elektronunu diger farkli atoma vererek ikinci atomun dis kabugunu doldurursa iyonik bag
olusur. Iki atomda enerji seviyesini doldurmus/bosaltmis iyon haline gelmislerdir.
Elektronunu veren atom pozitif yiikli (katyon), alan atom ise negatif yiiklenmistir(anyon).

Bu zit yiikli iyonlar birbirlerini ¢ekerek iyonik bagi olustururlar (Metal ile ametal
arasinda).

o @Gigcli baglardir
o Elektrik iletkenligi iyonun tiim iyonlarin hareketi ile saglanir.
o Elektrigi cok iyi iletmezler ve stineklikleri dusuktiir.
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Sekil. iyonik malzemeye voltaj uygulandiginda tiim iyon akimin
gegmesi icin hareket eder. Iyon hareketi yavas ve elektrik
iletkenligi zayiftir.




Van Der Waals Baglari: Molekiillerin veya atom gruplarinin zayif Elektrostatik
cekimlerle bir araya gelmesini saglayan bag tiiriidiir. Bu baglar, elektron alis verisini
tamamlamis molekiiller veya son yoriingesindeki elektron sayisi sekiz olan inert gaz
atomlar1 arasinda olusan zayif baglardir ve ti¢ sekilde olabilir:

Molekiil Kutuplasmasi,
Ani Kutuplasma,
Hidrojen Kopriisii

Bir ¢ok plastik, seramik, su ve diger molekiiller kalici olarak polarize olmuslardir. Bu
nedenle molekiillerin bir kismi1 pozitif yiiklidir diger kismi ise negatif yiiklidiirler. Bu
Iki molekiil arasindaki zit yiikli bolgeler elektrostatik ¢ekim ile birbirlerine baglanirlar.

Ikincil bag tiiriidiir
Zayif baglardir

London Earvvetleri

Kutuplandiritms
atom net bir dipol
momente sahiptir
2hip Z1t viiklere sahip
Nitr Atom atom kutuplan
birbirini ceker




Sekil (a) (PVC) de klor
' . atomlar: polimer
all . . ~ ___Van der Waals Baglan zincirine negatif yiiklii

4 < ";") : olarak, hidrojen de
pozitif yiiklii olarak
baglanir. Zincirler bu
nedenle birbirlerine van
der Waals bagi ile
baglaniriar.

Yiik uygulandiginda van
T der waals nedeniyle
bailanan ks zincirler once birbiri
' tistiinde kayarlar. Bu
ylizden PVC beklenildigi
gibi kirilgan degildir.

|




Bag enerjisi ve Atomlararas1 Mesafe
Atomlararasi mesafe iki atomun merkezleri arasindaki dengeli mesafe.
Bag enerjisi iki atomu dengeli bulunduklar1 mesafeden ayirmak i¢in gerekli enerjidir.
Elastisite Modiilii (E) elastik bolgedeki gerilim-deformasyon egrisinin egimidir.
Malzeme sabiti olup rijitligini verir.
Isil Genlesme Katsayisi (CTE) sicaklik degistiginde malzemenin boyutlarinin
degismesidir.
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Sekil. Atomlar veya
iyonlar birbirlerinden
belirli bir denge
mesafesinde
ayrilardir. Bu mesafe
minimum
atomlararasi enerjiyi

Atomlas _'—":.tas';i gerektirir.
Boshik |
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Cekme

Bag Enenisi

r Meszafe

Atomlar Arasi Enenji
Itme

Cekme

Mesafe

Euvvet

Itme



FN = FA+ FR

F.= cekme kuvveti
(attractive force)
Fe= itme kuvveti

(repulsive force)
Fn= Net kuvvet

Atomlararas) mesafeyi etkileyen faktorler:

1

Sicaldil

2. lyon capt
3.
4

Koordinasyon sayisi

. Kovalentlik derecesi




Atomlararasi mesafeyi etkileyen faktorler:

Sicakhk

Denge halindeki iki atomun arasindaki uzaklik bunlann atom yaricaplaninin toplamina
esittir. Bu mesafeler sicakhg arttirmamiz durumunda artacaktir

Saf Metal da Mesafe =R+R =2R

Iki tir Metal da mesafe =R1+R2

lyon capi

Bir atomdan valans elektronlan uzaklastinhrsa cap kiigiiliir, ilave edilirse capi bilyiir. Bu
tlir malzemelerde atomlararasi mesafe iyon ¢aplarinin toplamina esittir.
Grnek - //
MNotr Fe atomunun yancapi R=1,241 A
Fe*2nin R=0,74 A
Fe*3'nin R=0,64 A
O2'nin R=1,41 A
FeO malzemesinde atomlararasi mesafe = 1,41+0,74 = 2,15 A
Bir atomu kusatan atomlarin sayisi= Koordinasyon sayisi
Bir atomu c¢evreleyen atomlann sayisi arttikg¢a bunlarin elektronlanimin arasindaki zit
etkilesme nedeniyle atomlararasi mesafe de artacaktir. HMK sisternde bir atoma en yakin
komsu atomlann sayisi (KS) 8 dir. YMK sistemde ise K5=12dir. YMK sistemde komsu
atomlar, HMEK sistemdeki atomlara gére biraz daha uzaktirlar ve YMK yapidaki
atomlararasi mesafe daha fazladir. Ornegin HMK nétr demirde atomlararasi mesafe 1.241
A iken YMEK nétr Fe de biraz artarak 1.269 A olmaktadir.

Kovalentlik derecesi

Kovalent bagh cisimlerde kovalentlik derecesi dolayisiyla paylagilan elektron sayisi arttikga
atomlar birbirlerini daha kuvvetli cekeceklerinden atomlararasi mesafe azalir. Clnkii ne
kadar cok elektron paylasilirsa, atomlar birbirini daha kuvvetli cekeceklerdir. Dolayisi ile
atomlan birbirinden ayirmak i¢in de daha fazla enerjiye ihtiyag duyulacaktr.

Ornek://

C-C=1,54 A
C=C=1,2A

Bir malzemeye ait bag enerjisi cukuru ne kadar derin ise, 0 malzemenin atomlararasi
bagimi koparmak icin o kadar fazla enerjiye ihtiyag vardir. Dolayisi ile malzemenin ergime
sicakhfn da o oranda vyiiksek olur. Ergime sicakhg yilksek olan malzemelerin 1sil
genlesmeleri daha disgiktir.



[J Ergime Sicakhig, Ty,
[ Bag Enerjisi, E,

Enerji - (r)
A Energy (r) A
\ runstretched length
\iu/” E " r
----- ° smaller T,

“bond energy”

arger T,
] Geneliliski:
|Eo| ™ =T, T

1 Elastisite Modulli~ Evsr

* Elastisite Modulu . .
egrisinin sekli
Cross

sectional Eneriji
length, Lg  area Ao A
ndefnrmecr{

deformed |—»F

unstretched length
Mo

> r

Smaller E
[1 Matematiksel olarak, E

Elastic modulus larger E
0 Genel iliski:
F-git Ej| D > E D
A E L 0



» Termal Genlesme katsayisi, o, [ a ~ ry daki simetri

Ay Enerji

length, Lo >
unheated, T+

‘& —
heated, To

[0 Matematiksel olarak, o

Smaller o
coeff. thermal expansion

/ 1 Genel iliski:

AL =& (To-T4) |E I = at
Lo




Ozet: Birincil Baglar

Seramikler
(lyonik & kovalent badlar):

Metaller
(Metalik baglar):

Polimerler
(Kovalent & ikincil):

E,md“'l'l-rr

Buyuk bag enerjisi
yuksek Tm
yitksek E
kiigiik o

Degisken bag enerjisi
orta Tm
orta E
orta ¢l

Yone Bagimh Ozellikler
Ikincil badlar baskin
dusuk T,
kuguk E
yuksek o




AMORF VE KRISTALIN MALZEMELER

Kisa Mesafeli Diizenler- Uzun Mesafeli Diizenler

Kisa Mesafeli Diizenler (SRO) — Kisa mesafede atomlarin tahmin dilebilir
diizenlilikleridir. Bir veya iki atom aralikli.

Uzun Mesafeli Diizenler (LRO) —Bir katida biiyiik bir mesafeyi isgal eden atomlarin
tekrar edilebilen diizenleridir.

Atomik dizilme kat1 bir maddenin mikroyap1 ve davraniglarin1 belirlemede 6nemli rol
oynamaktadir,

Atomlar

Diizensiz (asal gazlar)

Kisa mesafeli istif diizeni (Cam)

Uzun mesafeli istif diizeni (Metaller ve pek ¢ok kati)

Metaller, seramikler ve diger pek ¢ok kat1 malzemede atomlar tamamen diizenli sekilde
dizilirler.

Her kafes noktas1 bir veya daha atom ile temas halindedir



Q
Q Q 9
9 Q
Q Ar
9 )
(a)
Q ( ) ')

Malzemelerdeki atomik
diizenlerin seviyeleri

(a) diizensiz inert
monoatomik gazlar
(b,c) Kisa mesafeli
diizenler (su buhan,
azot gazi, amorf

silisyum, ve cam silikat)
(d) Metaller, alasimlar,

cogu seramikler ve
polimerler
atomlarin/iyonlarin
malzemede diizenli

oldugu uzun mesafeli
diizenlere sahiptirler.




Kristal Yap1 : Atomlar 3
boyutta belirli bir
diizendedir. Tim malzeme

boyunca stirekliligini korur.

Amorf Yapi1 : Atomlarin
dizilisinde bir diizensizlik
vardir.

Amorf Malzemeler —
Malzemeler 6rnegin camlar, ne
uzun mesafeli diizenlere ne de
kristal yapiya sahiptirler.

Crystalline

Hydrogen
Dangling atom

bond -

T Silicon
atom
(a) (b)

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson
Learning™

Kristalize olmus silisyum ile amorf silisyumdaki atomik
diizenler. (a) Amorf silisyum (b) Kristalin silisyum. Amorf
silisyumdaki atomlar arasi mesafeye dikkat et!

Amorphous




KRISTAL YAPILAR

Metal atomlar1 {i¢ boyutlu olarak diizenli bir
dizilis meydana getirirler ki buna uzay kafesi
denilmektedir.

U(; bOYUﬂU olarak tekrarlanan en ku(;uk yaplya \’ g ‘.‘\‘ “\\
birim hiicre (kafes) denilmektedir. \

Ozdes hiicreler istiflenerek kafesin tamamini
olusturur.

Kafes parametreleri birim  hiicrenin
boyutunu ve seklini tarif eder. Birim
hiicrenin boyutlar1 ve kenarlar1 arasindaki agilar
bu kapsam i¢indedir.

Oda sicakliginda 6l¢iilen uzunluk kafes
parametresi (a,) olarak belirlenmigtir.

Uzunluk genellikle Angstrom birimi ile
ifade edilir.

1 Angstrom (A°) =10 nm = 101 m



7 adet kristal kafes sisteminde 14 adet Bravais kristal sistemi mevcuttur

Atomlarin bu kafes sistemleri igerisinde nasil yerlestiklerini 14 adet “Bravais kafes sistemi”

ifade eder.
Kiibik a=b=¢ a=p=y=90°
1.Basit Kiibik
2.Hacim Merkezli Kiibik
3.Yiizey Merkezli Kiibik
Tetragonal a=b=e a=p=y=90°
4.Basit Tetragonal
5.Hacim Merkezli Tetragonal
Ortorombik azbzc a=p=y=90°
6.Basit Ortorombik
7.Hacim Merkezli Ortorombik
8.Taban Merkezli Ortorombik
9.Ylizey Merkezli Ortorombik
Rombohedral a=b=c¢  a=p=y=90°
10.Basit Rombohedral

Hegzagonal a=bxe %~ P79
y=120°

11.Basit Hegzagonal

a=[p=190°

Monoklinik a#b=c
v #90°

12.Basit Monoklinik

13.Taban Merkezli Monoklinik
Triklinlk azbzc  a=#p= y=90°
14. Basit Triklinik




kibik a=b
BK
i /‘[ |
tetragonal a=b=#c a=pg=y=90°

BT HMT

ortorombik
BO

hekzagonal

a=bx¢

/’

el

.\'
=\
é‘

rombohedral a=b=c

monoklinik

a#pB# y+90°

azb#c

a=f=90°
vy =120°

a=p=y#90°

a=p=90°
y #90°




o Yap1 Malzemesi olarak kullanilan metallerin kristal yapilar1 daha ¢ok kiibik ve
hekzagonal sisteme uymaktadir.

il sl

| \//\//

Hacim Merkezli N | i
Kubik (hmk) Y‘}j(z.?g.yerkiz" s P 4
Uals Lymk) Siki dizilmis

hekzagonal (sdh)

Face-centered

Simple cubic BOU)’-CCI](CI‘CG
cubic

cubic




Hacim Merkezli Kubik (hmk)

Kupun tam merkezine bir atom ve koselere
de birer atom yerlesmistir. Kip hacminin

icinde kalan atom hacmi:

81 1+ 1 =2 atom hacmi

\
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b \ Pl : \r.c’:‘-a‘
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)" 8 [ i
”~r ‘\\ | ‘ﬁ S :
’ -~ | 7’
IJ" e \\l\-f |
/ '\ / N o 4
” \




Yuzey Merkezli Kubik (ymk):

Kupun her kogesine birer atom ve her bir
yluzeye de birer atom yerlesmistir. Kup
icinde kalan atom hacmi:

81+ 61 — 4 atom hacmi




Kubik sistemlerde atomik yaricap ve kristak kafes kenar uzunlugu
arasindaki iligki

Sekil de goruldiga gibi basit kibik vyapida kip (
kenarlarina degen atomlar: -

= 2r

Hacim késegeninde hacim merkezli kubik yapida, kosegen
ile temasta olan atomlarin toplam yarigapi: &

[0

4r
V3
Yiuzey merkezli kibik yapida, ylizey koésegenine deden
atomlarin yaricaplari:

o =




Siki Dizilmis Hegzagonal (sdh):

@ T
Atomlar taban diizlemde altigenin koselerine ve bir tane | ,J i
de altigenin tam ortasina yerlesmistir. Iki taban duzlemi ,:ﬂ'/““]\‘:; E
arasinda taban duzlemindeki lic atoma teget olacak i !
ekilde u¢ tane atom yerlesmistir. _ -1 |
5 ¢ yeriesmis o8 o
Birim kafesteki atom hacmi: . ¥
1 1 : —_—
12— +2—+3 =6 atom hacmi Ve =3
6" "2 =" N
Yy NN Y
Kristal kenar uzunluklari ve atom yarigaplari arasinda; : o

‘v"v“"‘ / /v

(> {N"v-wll j

Volume = ajc, cos 3° o, o

a=2r ve ¢=3,266r bagintilan vardir.

4’ v /V"\V—J

o'




Koordinasyon SayISI: Belirli bir atoma temas eden atomlarin sayis1 veya en
yakin komsularin sayis1 koordinasyon sayisidir ve atomlarin nasil sik1 ve yogun bir
sekilde paketlendigini gosterir.

Koordinasyonlarin basit ve hacim merkezli kiibik yapida gosterimi. Basit kiipteki her bir
atomla 6 atom temas halinde, hacim merkezli kiibik yapida ise 8 atom temas halindedir.

Octahedral Site (CN=0) Tetrahedral Site (CN=4)

In FCC:
- Divide cell into 8 boxes - center of small box
- (VaVa Va) (%4 Va Va), ([ Va,%4,04) (54,34, 4)

‘ (VaVa, Ya)(%a Y, %) (VaFa, Fa) (34 34, %)
W) -8 per unit cell
, -All filled - CaF, structure; half-filled - Zn$

In FCC:

- Center (12,04, 04)

- Edges (0,0,%2),(0,%,0),(%,0,0)
-4 per unit cell

- Allfilled - MNacl structure

8-sided shape

4-sided shape




Coordination MNumber

TABLE 3-6 m The coordination number and the radius ratio ON 'R
cnnrdinaﬁun - o .] “'C.rfll‘t.‘:\.“. I :_15
Location of Number Interstitial Radius Ratio Representation [ ™ numbers for 3 D155/ R<0.225

1onic bonding

4 0225=r/R<=0.414
6 0414=r/R=0.732
8 0.732=r/R<1

12 |
3 Center of triangle 0.155-0.225 %

Example: KCI
K5 r=0133nm, C" R=0 188nm,
4 Center of letrahedron  0.225-0.414 rR=0T71, CN=6

2 Linear 0-0.155

Example: Cs(l
Ce" r=0 1653nm, CI° R=0 188nm,

(X)) rR=091, CN=§
6 Center of octahedron  0.414-0.732 @
—

Example: AlLO,

AL =0.05Tam, O R=0.132
nm, fE=043 CN=46

8 Center of cube 0.732-1.000 However for Or2 CN={2/3) (&)
= 4
[{2/3} = {cation/ion) ratio]

FEE .




Atomik Dolgu Faktoru

o Atomlar kiire olarak kabullenildiginde birim hiicrede isgal ettikleri hacim oranidir.

(Atom sayisi / Hucre).(Her atomun hacmi)

ADF = — . .
Birim Hucrenin Hacmi
Metallerde ADF degerleri: Stuctre Volume of the Unit Cell
o YMK i¢in 0.74 Cubic a?
Tetragonal a‘c
o HMK icin 0.68 Orthorhombic  abe

o Hexagonal 0.866a°c
o BKi¢in 0.52

Rhombohedral a*v/'1 — 3 cos? 2+ 2 cos? «
or trigonal
Monoclinic abc sin

Tnclinic abcy/1 —cos? a —cos? ff — cos? y+2 cos acos fcos y
Atoms per Coordination
Structure g Versus r Cell Number Packing Factor Examples
Simple cubic (SC) ag=2r 1 6 0.52 Polonium (Pa),
z-Mn
Body<centered ap = 4ri\/3 2 8 0.68 Fe, Ti, W, Mo, Nb,
cubic Ta, K, Na, V, Zr, ‘
Cr
Face-centered ag = 4rl\/2 4 12 0.74 Fe, Cu, Au, Pt, Ag,
cubic Fb, Ni
Hexagoenal close- an=2r 2 12 0.74 Ti, Mg, Zn, Be,

packed co ~ 1.633aq Co, Zr, Cd




Ylizey merkezli kibik yapida atomik dolgu/paketleme faktorind
hesaplayiniz?

cHZUM

Yizey Merkezli Kubik Hlcrede, her hlcrede 4 latis noktasi
vardir. Her latis noktasinda bir atom oldugu dustnulirse htcre

bagmaﬁﬂglr‘t adet atom vardir. Bir atomun hacmi 4nr3/3 dir. Ve
birim hdcrenin hacmi:

(4 atoms,-"cell)(: )
Packing Factor = 3

a:

Since. for FCC unit cells, do = 41r/~2
@Gy
Packing Factor = ——= = 0.74

(4FFJET BN




Latis parametresi 0.2866 nm olan hacim merkezli kiibik demirin
yogunlugunu hesaplayiniz?

COZUM

Atom/hlcre = 2, a, = 0.2866 nm = 2.866 x 108 cm

Atomik agirlik = 55.847 g/mol

Birim hicrenin hacmi= a3 = (2.866 x 108 cm)3 = 23.54 x 1024 cm?3/cell

Avagadro sayisi N, = 6.02 x 1023 atom/mol

(number of atoms/cell)(atomic mass of iron)
(volume of unit cell)(Avogadro' s number)

(2)(55.847)

(23.54 x 1077)(6.02 x 107)

Density p =

p = = 7.882¢g / cm’



Polikristal: Metalik malzemelerin ¢ogu kiiciik kristal kiimeciklerinden olustugundan
polikristal adini alirlar. Bu kristal kiimeciklerinin kristal yapis1 da kendi i¢inde diizenlidir.
Kristal kiimeciklerinin ayrimini, bunlarin birim hiicrelerinin degisik yonlerde dizilisinden
anlayabiliriz.

Tipik bir metal kristali 10% birim hiicresinin diizgiin bir blok seklinde diizenlenmesinden
olusabilir. Kusursuz bir kristal yapinin herhangi iki hiicresinin karsilikli yiizleri her iki
hiicre icin de ortak olur.

Birlesen kristal kiimecikleri arasinda tane sinir1 adi1 verilen atomik bir bosluk vardir. Bu
bolgede belirli bir diizensizlik gériiliir. Ince yapili bir metalik cismin kristal kiimecikleri
daha kiiglik yapilidir. Bu nedenle kaba tane yapili kristale kiyasla daha ¢ok tane siniri
bulunmaktadir.

Grain Boundaries

oJe;
O
O

DR

R
TR
o

00400
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®
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"Grains"
(Differently Oriented Crystals)




Allotropik ve Poliformik Doniisiimler

Sicaklik ve basinca bagh olarak, birden fazla kristal yapiya sahip olabilen malzemeler
allotropik veya polimorfik olarak adlandirilir.

Demir, titanyum oOrnek olarak verilebilir. Diisiik sicaklikta demir HMK yapidadir.
Yiiksek sicaklikta YMK yapiya doniistr.

_°C Swvi demir
: 1539 -
Oda sicakhiginda Diger 1394 -
Metal kristal yapisi sicakhklarda P—
Ca YMK HMK (> 447 °C) 012
Co SDH YMK (> 427 °C) | T
H SDH HMK (> 1742 °C) x
Fe HMK YMK (912-1394 °C) S
HMK (> 1394 °C 2 -
Li HMK SDH §> ek C)) » o (alfa) demiri (HMK)
Na HMK SDH (<-233 °C)
Tl SDH HMK (> 234 °C)
Ti SDH HMK (> 883 °C)
Y SDH HMK (> 1481 °C)
Zr SDH HMK (> 872 °C)

D e T e e G O e i ek

$EK1L Demirin
atmosfer basincindaki
cokyapili yapisimnin
sicaklikla degigimi.



Ornek Problem .

YMK yapidan HMK yapiya ¢okyapili doniisiim yapan bir saf metalde meydana gelen
kuramsal hacim degisimini hesaplayin. Sert kiire atom modelini ve atomsal hacimde
dontisimden 6nce ve sonra bir degisme olmadigini kabul edin.

Cozum:
YMK birim kristal yapisinda atomlar birim hiicrenin yiizey kdsegeni boyunca birbirine
Sekil 3.7°de gosterildigi gibi temas eder:

= AR
V2

HMK birim hiicre kristal yapisinda atomlar hacim kdsegeni boyunca birbirlerine Sekil
3.5’te gosterildigi gibi temas eder. ’

v2a=4R veya a

_ AR
V3

Her bir birim hiicresinde dort atom bulunan YMK kristal kafesinde atom basina ha-
cim:

J3a=4R veya a

2 (AR
Ve o2 | | 2 |8 GRS
e =5=(%)(5)

Her bir birim hiicresinde iki atom bulunan HMK kristal kafesinde atom basina hacim:

i_{4RF(1
Vimk :%‘:('\/—5] (§)= 6.16R?

Atom yarigcaplarinin degigsmedigi varsayilarak, YMK’den HMK kristal yapisina do-
niisme sonucu hacimde meydana gelen degisme:

AV - VHMK N VYMK

VYMK VYMK
_(6.16R> —5.66R>
‘( 5.66R3

)%100 =+%8.8 4




Soru: Zirkonya (ZrO,) tetragonalden monoklinik yapiya doniistiigiinde olusacak hacim
degisimini hesaplaymiz? Monolkinik birim hiicrenin latis sabitleri: a =5.156, b =5.191, ¢
= 5.304 A, Bacisi: 98.9. Tetragonal birim hiicrenin: a = 5.094 and ¢ = 5.304 A.

-Bu doniisiim esnasinda zirkonya biiziisiir mii genlesir mi?

-Bu doniisiimiin zirkonyanin mekanik 6zelliklerindeki etkisi nasil olacaktir?

Coziim:Tetragonal birim hicrenin hacmi:
V = a2c = (5.094)2 (5.304) = 134.33 A3,

Monoklink hicrenin hacmi
V = abcsin B =(5.156) (5.191) (5.304) sin(98.9) = 140.25 A3

Tetragonalden monoklinik e donustim sonucu genlesme olmustur.

Hacimdeki ylzde degisim:
= (son hacim - baslangic hacim)/(baslangic hacim)* 100
= (140.25 - 134.33 A3)/140.25 A3 * 100 = 4.21%.

Cogu seramikler oldukca kirilgan olup %0.1 den fazla
hacim degisimine dayanamazlar. ZrO, seramikler monoklinik
yapilarinda kullanilamazlar ¢liinkl bu donlisim gergeklestiginde
kirlima olasiliklari yuksektir. Bu ylzden, ZrO, bazi ilavelerle CaO,
MgO, ve Y,05 kiubik formlarinda tutulmaya calisilirlar.



Hacim Dedisimini Olgmek Icin Sensdér Tasarimi

SORU: Demirin yiiksek sicakliklarda nasil bir davranis sergiledigini anlamak
icin bir cihaz tasarlamak istiyoruz. Bu cihaz (%1 dogrulukla 1-cm3
demir klpundeki degisimi isitildiginda olusan poliformik dénisim
sonrasinda hissedebilmelidir.

Demir 911°C, HMK latis parametresi 0.2863 nm.
913°C, ise YMK latis parametresi 0.3591 nm.

Olctim aletinin ihtiyac duydugu dogruluk tolerasini belirleyiniz?

COZUM HMK nin hacmi  Vaee = g; = (0.2863 nm)? = 0.023467 nm?

YMK nin hacmi:  Veee = 4 = (0.3591 nm)° = 0.046307 nm?

Fakat bu déntisimde YMK da 4 demir atomu, HMK
da ise 2 demir atomu bu hacmi isgal etmektedir.
Bu nedenle;HMK 2*(0.023467) = 0.046934 nm?
(0.046307 -0.046934)

0.046934

x 100 = —1.34%

Volume change =

1-cm?3 demir kipUl dénisim sonrasi 1 - 0.0134 =

0.9866 cm? buzula; bu ytuzden, % 1 lik dogrulugu
saglamak icin cihazin: ‘

AV = (0.01)(0.0134) = 0.000134 cm? lik degisimi
dedekte etmesi gerekmektedir.




Birim Hiicrede Noktalar, Yonler ve Diizlemler : Birim hiicredeki atomlarin
pozisyonlart koordinat sistemi (X y z) kullanilarak gosterilir. Miller
indisleri —Ingiliz mineralci William Hallowes Miller in gelistirdigi
Millerian sistemi malzemede belirli kristallografik dogrultu ve diizlemleri
gostermek 1¢in kullanilan 1saretlerdir.

Tekrar edilen uzakhk- Latis noktalar1 arasindaki uzaklik.
Dogrultular koseli parantez ile gosterilir [hKI ].
Diizlemler parantez (hkl) ile gosterilir.

Dogrultu aileleri <hklI> ile Diizlem aileleri {hkl} ile gosterilir. Negatif yonler
sayilarin tizerine yerlestirilen ¢izgiler ile gosterilir.
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Birim huicrede sec¢ilmis noktalarin koordinatlari. Sayilar latis
parametreleri cinsinden orijin noktalarindan uzakliklari
temsil eder.




Dogrultular1 Bulmak I¢in izlenecek yol:

Koordinat sistemini kullanarak dogrunun baslangi¢ ve bitis koordinatlarini belirle

Bitis nokta koordinatlarindan baslangi¢ nokta koordinatlarini ¢ikar.

Kesirli degerleri tiim koordinat degerlerini tam say1 haline getirecek sekilde diizenle

Koseli parantezleri kullanarak dogrultuyu diizgiin sekilde goster

Negatif isaretler varsa sayilarin {istiine yerlestir

Sekilde verilmis A, B ve C dogrultularinin miller indislerini

belirleyiniz?

<

0,0, 1

— )

e
5. 1,0

COZUM

A dogrultusu

1. Bitis 1, 0, 0, ve baslangig 0, 0, 0

2. Bitis noktalar - Baslangi¢ noklari
1,0,0,-0,0,0=1,0,0

3. Herhangi bir kesir yok

4. Gosterim [100]

B dogrultusu

1. Bitis 1, 1, 1 ve baslangic 0, 0, O

2. Bitis noktalari = Baslangic noklan
1,1,1,-0,0,0=1,1,1

3. Kesir yok

4. [111]

C dogrultusu

1. Bitis 0, 0, 1 ve baslangic 1/2, 1, 0

2. Bitis noktalan - Baslangic noklari
0,0,1--1/2,1,0=-1/2,-1,1

3.2%(-1/2,-1,1) =-1,-2,2

4.[122]
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x Keordinatlann baslangig noktas:
Cozim:
Once Sekil "da gosterildigi gibi birim kiipte yon vektrinin baslangi¢ ve terk
etme noktalarin belirleriz. Bu yon icin kesirli vektor bilesenleri
r=-(-$=-1
y= (; O)_ -1,
s 421 1) ]
z = (g* )=k

olacaktir. Buna gére, vektir yonii —5, £, 1 kesirli vektor bilesenlerine sahiptir. Yan
isarctleri kesirli bilesenlerle aynt orana sahip olacakur. Kesirli vektor bilesenlerini 4
ile garparak bu vektdriin yoniiniin yOn isaretleri olarak [iZ‘I] buluruz.

Dogrultulari gosteren Miller indislerinin <hkl> kullaniminda dikkat edilecek notlar:

1. Bir dogrultunun negatifi ile pozitifi birbirine esit degildir.
[100] #[100]  Ayr1 yonleri gosterirler.
2. Bir dogrultu ve onun katlar1 ayn1 yonii gosteriler.
[100] ile [200] ayn1 yonii gosterir.
3. Bazi1 dogrultular esdegerdir.
[100] ile [010] sadece koordinat ekseni tekrar tanimlanmistir
4. Es dogrultular <110> olup igerisindeki dogrultular birbirine estir.

<110y = ¢

-

110]
101]

011]
110]
107

011]

110]
101]
011]
110]
101
011]




[110]

Kiibik yapidaki bazi dogrultular

£
[012]
F R noktasmin koordinatlar: (0,1/2,1)
4. [021] olup, OR dogrultusu [012] seklinde,
D M M noktasinin koordinatlart  (0,1,1/2)
| olup, OM dogrultusu [021] seklinde,
(L y N noktasiun koordimatlart  (1/2,1,0)

olup, ON dogrultusu [120] seklinde

A N ve K  noktasinin  koordinatlari
¥ [120] (1,1/2,0) olup, OK dogrultusu
X [210] [210] scklinde gosterilebilir.

z

A

E F S

H[101] D C R
[12]1]
=~
D~ G F
A

Xy B




Kiibik Kafes Yapisinda Dogrusal Atom Yogunlugu: Dogrusal atom yogunlugu
belirli bir dogrultu lizerindeki birim uzunluga diisen atom sayisi olarak tanimlanir ve atom
sayist/birim uzunluk bagintisi ile hesaplanir. Bunun i¢in merkezleri istenilen dogrultular
tizerinde bulunan atomlar dikkate alinir. Plastik sekil degistirme mekanizmalarinin en
yaygini olan kayma, atom yogunlugu en yiiksek olan diizlem ve dogrultularda meydana
geldiginden dogrusal atom yogunlugu kavrami malzemelerin mekanik 6zelliklerinin
anlasilmasi bakimindan oldukca énemlidir.

a) Hacim Merkezli Kiibik (HMK) Yapida [111] Dogrultusundaki Dogrusal Atom

Yogunlugunun belirlenmesi:
Z

¥
Er |
C
= [111] Z

D
a
a v | : . E
1J7 | aﬁ B
X | |

=a’ +2a> = [=a+/3 olur.

késegeni iizerinde 1/2 + 1+ 1/2 = 2 atom olmak {izere toplam 2 atom bulunur. Bu
Atom say1s1

veriler, ogrusal yogunluk = formiiliinde yerine konulursa soz

Birim uzunluk

2
konusu dogrultu i¢in dogrusal atom yogunlugu —\/_§ (atom/°A) olarak bulunur.
an



b) Yizey Merkezli Kiibik (YMK) Yapida [110] Dogrultusundaki Dogrusal Atom
Yogunlugunun Tayini:

Z
A
E F
O G
D C
a
a
O \ G, vy
a AL B
A B a
X a [110]

P=d?+a’=2a"= [=ay2
| kosegeni iizerindeki toplam atom sayisi:1+1/2+1/2=2 dir. Buna gore, dogrusal
yogunluk=2/a«/§ (atom/°A) olarak bulunur.

Duzlemlerin Miller Indislerinin (hkl)

Birim hiicre icinde diizlemler:

Bir kristalde belirli atom diizlemleri 6zel bir 6neme sahiptir. Ornegin, metaller atomlarin
ook siki paketlendigi diizlemler boyunca sekil degistirir. Miller indisleri bu dnemli diizlemleri
tanimlamak icin asagida tarif edildigi sekilde steno isaretleme usulii olarak kullanilabilir.

(a) Kafes parametrelerinin sayisi olarak diizlemin x, y ve z koordinatlarini kestigi noktalar
tanimlanir. Eger diizlem orjinden gegiyorsa, koordinat sisteminin orijini kaydirilmak zorundadir.

(b) Bu kesismelerin tersi alinir.

(c) Kesirler kaldirilir, fakat en kiigiik tamsayiya kiigiiltiilmez.

(d) Sonu¢ numaralari parantez *’( )’ igerisine alinir. Negatif numaralar tekrar lizerlerinde

negatif (-) isareti ile belirtilir.




Sekilde verilen A, B ve C duzlemlerinin indislerini belirleyiniz.

Z
A A B
N /
/ﬁia A Kristallografik
' f--"é’?::#fl\ diizlemler
A = il
Ve 'f"‘fﬂ-ﬂ_‘#_,-r'#’d‘.\
y "__-"_.‘.__,__.—-""' _F'f,_..'-"""_ \
;2-—-;‘“’#___,, 1" f__.___ﬂ — — :}’
éiﬂff#”ifff’ / y=2
—_— GOzUM
+ A dizlemi

1. Dizlemlerin koordinat sistemlerini kesen noktalarini belirle
x=1,y=1,z=1

2. Terslerini al

1/x=1,1/y=11/z=1

3. Kesirli ise tamamla

4. Uygun goésterimde yaz

(111)

B diizlemi

1. z eksenini yi kesmez x =1,y =2, andz==

2.1/x=1,1/y =1/2,1/z=10

3. Kesiri dizenle

1/x=2,1/y=1,1/z=0

4. (210)

C dizlemi

1. Orijin noktasinin yerini degistirmeliyiz. Clnk( dizlem 0,0,0 | kesmekte. Y
yonunde orijini bir birim degistirelim. Boylece x = =,y =-1,and z = =

2.1/x=0,1/y=-1,1/z=0

3. Kesir yok

4. (010)



Ornek Kibik birim hiicrede asagidaki kristalcizi dizlemlerini gizin:
@ (101) (b)) (1T0) (o) (221)
(d) Bir BBC atom yeri birim hicresinde bir (110) diizlemi ¢izin ve merkezleri bu
diizlem tarafindan kesilen atomlanin yer koordinatlarini belirleyin.

= 2

~N

Yeni baslangic
/ noktasi
7 (221)
(110) 0 2 y y
P T
(b) X {I‘.’} (d)

(a) Once, (101) diizleminin Miller isaretlerinin kargitlarint belirleyin. Bunlar 1, oo,
1"dir. (101) diizlemi birim kiipii x = 1, z = 1°de keserek ve y eksenine paralel kala-
rak gecmelidir.

(b) Once, (170) diizleminin Miller isaretlerinin kargitlarin1 belirleyin. Bunlar 1, -1,

oo’dur. (110) diizlemi birim kiipii x = 1, y = —1°de keserek ve z eksenine paralel

kalarak gegmelidir. Eksenlerin baslangi¢ noktasmin kiipiin sag ait kenarina kaydi- =
gina dikkat edin.
(¢) Once, (221) diizleminin Miller i§aretlerinin kargitlarini belirleyin. Bunlar 1, 1,
1°dir. (221) diizlemi birim kiipii x = £,y = 1 ve z= 1"de keserek gegmelidir.
(d) Merkezleri (110) duzlem1 tarafindan kesﬂen atomlarin yerleri (1, 0, 0), (O 1, 0), g; 632

(1,0,1),(0, 1, 1) ve (3, 5, %) ’dir. Bu yerler i¢i dolu dairelerle belirtilir.

5 S

=3
s




Ornek Problem

Yeni
baslangig
o noktasi

Cozim:

Sekil b’de gosterildigi gibi, dnce z eksenine paralel diizlemi y ekseni boyunca
birim saga kaydirarak, diizlemi kiipiin alt, sag, arka kosesinde belirlenen yeni baglan-
gi¢ noktasindan birim uzaklikta, x eksenini kesecek konuma getirin. Taginmig diizle-
min yeni kesisme noktalarinin eksen koordinatlari (+1, -, e°) olacaktir. Bundan
sonra, bu kesismelerin karsitlarini aliriz (1, —42, 0). Son olarak ‘2 kesrini tam sayiya
cevirerek (5120) Miller isaretlerini buluruz.




(1, +,0), (1,1, +), (%, 1, ) yer koordinatlarint ve biitiin koordinat eksenlerini kesen
kiibik kristalin diizleminin Miller isaretlerini belirleyin.

Konum
koordinat]ari
icin baglangic

noktasi
N /(]’1’%—)
A
3 |
\ g L GLY

N\

- —y
_ D G, 1,0)
X ¢ E (diizlem icin
V(1 L,0) baslangig noktast)

Cozim:

Once Sekil A, B ve C’de gosterilen ii¢ yer koordinatini saptariz. Sonra, A ile B’
yi birlestirerek bulunan AB’yi D ’ye, daha sonra A ’y1 C’ye uzatiriz. Son olarak, C’yi
D ile birlestirerek ACD diizlemini tamamlariz. Kiip icindeki bu diizlemin tanimlanmasi
icin baslangi¢ noktasi olarak £ segilebilir ki, bu durumda ACD diizleminin eksenel
kesigme noktalar1 x =—4, y=—32, z= 1 olacaktir. Eksenel kesismelerin karsitlar1 —2,
—4 ve 2’dir. Kesigmeleri 3 ile garparak kesri kaldirir ve bu diizlemin Miller isaretleri

olarak (646) buluruz.




Diuzlemlerin ve diuzlemleri gosteren Miller indislerinin
kullaniminda dikkat edilecek notlar:

Dizlemler ve negatifleri aynidir.Bu ézellik
dogrultularda bu sekilde degildir.

(020)=(020)

2. Duzlemler ve duzlemlerin onlarin katlari ayni
dizlemi gostermezler.

(100) #(200)
3. Duzlem ailesi es duzlemleri igerir. {} ile gosterilir.
{110} =(110), (011), (101), (110), (101), (011)

4. Kibik sistemlerde birbirine dik olan dizlem ve
dogrultular ayni indislere sahiptirler.

[100] ve (100)



Ornek Dlzlem Yodunlugunun ve Dolgu
Faktérinin Hesaplanmasi
Basit kipte (010) Ve (020) duzlemleri igin dizlem yogunlugunu
ve duzlem dolgu faktorini hesaplayiniz. Polonyumun latis
parametresi 0.334 nm.

(020) I
Basit kiipte (010)
(010) (020) ve (020)"In diizlem
di < yogunluklar ayni

degildir.

{c) 2003 Brooks/Cole Publishing /
Thomson Leaming™

7\} ) (010)
Cevap:

Atomlar tarafindan diizlemin doldurulmus kismi veya diizlemsel yogunlugu veya
diizlemin bir kismi karsilagtirilsin. BK hiicrede (010) diizlemi, kise atomlarm merkezinden
keser. Oysa ki (020) diizlemi atomlarin hi¢birini kesmez. Bu nedenle;,

Y atom / kige)(4 kise) w0 r*
(010) igin diizlemsel yogunluk = (4 se)(4 kige) )

a2
0
_ ot o,
(2r)

(020) icin diizlemsel yogunluk = 0

Diizlemsel yogunluk esit olmadigi i¢in diizlemler ozdes degildir.



[121] dogrultusu ve (210) diizlemini gosteriniz?

(a) : 3
J——
L2, 1 =
S~ [12];
>y e e
0,0,0 A 0,0,0
X X ¢
(b) Z Z
4 A
— (210)
_1| B
>y 2 >V
*0,0,0 *0,0,0
CcOzUM

a. X yonunde 1 adim y yéninde -2 adim ve z yonunde bir
adim gidip baslamis oldugumuz nokta ile ulasilan nokta
arasinda ok yonu ulasiimis noktayi isaret edecek sekilde bir
dogru ciziniz.
b. Duzlemi gizmek icin 6nce verilen dizlem noktalarinin
tersleri alinir

x=1/-2=-1/2 y=1/1 =1 z=1/0 ==

Bulunan dederler koordinat sisteminde isaretlenir ve verilen
noktalardan gecen duzlem cizilir.



Hegzagonal Birim Hiicrede Miller Indisleri (hkil): Hegzagonal sistemlerde
Miller Indisleri 4 eksenli koordinat sistemi kullanir (hkil). Hegzagonal sistemde
dogrultular kiibik sistemde oldugu gibi gosterilir. Ancak 4 indisli hale geldiginde (h+k=-i)

kurali gecerlidir.

A, B ve C ve D icin Miller-Bravais indislerini belirleyiniz?

// = o

(23]

D dogrultusu

1. Bitis 0,1,0 Baslangig: 1,0,0
2.0,1,0-1,00=-1,1,0

3. Kesir tamamlamaya gerek yoktur.
4.[110]

cOHZUM
A dizlemi
l.a, =a,=a;= , dac =1 de koordinatlari kesmistir.
2. Tersleri alinir 1/a; = 1/a, =1/a;=0,1/c=1
3. Kesir tamamlamaya gerek yoktur.
4. (0001)
B diizlemi
l.a;=1,a,=1,a;=-1/2,c=1
2.1/a,=1,1/a,=1,1/a;=-2,1/c=1
3. Kesir tamamlamaya gerek yoktur.
4. (1121)
C dogrultusu
1. C i¢in bitis 0, 0, 1 ve baslangig 1, 0, 0.
2.0,0,1,-1,0,0=-1,0,1
3. No fractions to clear or integers to reduce.

4.[101]



Hegzagonal Kafes Yapisindaki Dogrultular : Hegzagonal kafes sistemindeki
dogrultular da Miller-Bravais indisleriyle gosterilir. Bu sistemdeki dogrultular, kiibik
sistemde oldugu gibi baslangi¢ noktasi eksen takimimin orijin noktasi olarak alinan
vektorlerle gosterilir.

Bunun i¢in, 6nce dogrultuya ait vektoriin eksenler iizerindeki bilesenleri bulunur ve
gerekiyorsa sonradan bunlar orantili en kii¢iik tam sayilara g¢evrilir. Baska bir deyisle,
eksen takiminin orijin noktasindan ¢izilen vektoriin u¢ noktasmnin a, b ve d eksenleri
tizerindeki izdiisiimleri veya koordinatlar1 belirlenir.

Uclii eksen takiminda [ u v w ] olarak belirtilen dogrultu, hegzagonal sistemde Miller-
Bravais indisleri ile gosterilir. Bunun ig¢in dogrultuya ait u, v ve w indisleri bulunduktan
sonra h = 2u-v, k = 2v-u, i = - (u+v) = - (h+k) ve 1=3w bagintilar1 yardimiyla séz konusu
dogrultunun Miller-Bravais indisleri belirlenir. S6zii edilen h, k, i ve | indisleri en biiyiik
ortak bir katsayiya boliinerek orantili en kiiciik tam sayilara ¢evrilir. Bu tam sayilar koseli
bir parantez i¢inde yazilarak dogrultu gosterilir.

Hegzagonal kafes sistemine ait bazi1 dogrultular Sekil’de goriilmektedir. OA dogrultusu
ticlii eksen takimina gore [100] indisleriyle gosterilir. Burada u=1, v = 0 ve w = 0 olduguna
gore h=2u-v=2,k=2v-u=0-1=-1,/=3w=0ve i _ = -(htk) =-1 olarak bulunur.
Hegzagonal sistemde ise OA dogrultusu [2—110]indisleriyle gosterilir.



)
=

F {
asp [2110] B

Sekil 2.15 Hegzagonal kafes yapisinda bazi dogrultularin gosterimi

OC dogrultusu ligli koordinat sisteminde [010] olduguna gore; h = 1. k=
[ = 4 i = 1 olarak bulunur ve OC dogrultusu hegzagonal sistemde [IZT

indisleriyle gosterilir.

OR dogrultusu ticlii koordinat sisteminde [001] seklinde yazilir. Yukarida
belirtilen bagmtilara gore: h = 0, k=0, [=3ve { =0 olarak bulunur ve OR
dogrultusu [0003] seklinde gOsterilir. Ancak, bu indisler en bilyiik ortak sayl
olan 3'e boliinerek, sdz konusu dogrultu [0001] indisleriyle gosterilir.

OG dogrultusu [101]i¢in u=1, v= 0 ve w=1 olduguna gore; h=2 k=1
/=3 vei=1 olarak bulunur ve hegzagonal sistemde OG dogrultusu 2113

indisleriyle gosterilir.




A
\ ]
&1 TN [100] = [2110]
as
= :'2 »> (1
[110]=[1120]\\_1 B N i T
" [010] = [1210]

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learning™

HSP birim hiicrelerde ii¢ ve dort eksenli sistemlerin esdegerligi.
Cizgili gosterilmis [1210] dogrultusu [010] dogrultusu ile esdegerdir.

Siki paketlenmis diizlem ve dogrultular

Yapl Dogrultu Dizlem
BK, Basit Kubik <100> yok
Hacim Merkezli <111> yok
Kibik, HMK
Yizey Merkezli <110> {111}
Kibik, YMK
Skl Paket <110>, <100> (0001)
Hegzagonal, SPH




YMK ve HSP birim hiicreler daha da yakindan incelendiginde, her birinde en azindan bir siki
paket diizlem grubunun oldugu goriilebilir. Dikkat edilirse, hegzagonal atom dizilmesi iki
boyutta meydana gelmektedir. HSP birim hiicrede, siki paket diizlemlerin bulunmasi kolaydir.
Bunlar HSP yapinin (0001) ve (0002) diizlemleridir ve ’taban” diizlemleri 6zel ismi verilmistir.

Gercekte ABABAB ... birbirini izleyen istiflemede siki paket diizlemler istiflenerek HSP birim
hiicre olusturulabilir. (0002) diizlemi olan diizlem B {izerindeki atomlar, (0001) A taban diizlemi
tizerindeki atomlar arasindaki bosluklara uymaktadir. A diizlemine dogrultu yoniinden 6zdes
diger diizlem B diizleminin bosluklarma yerleserek HSP yapi1 olusturur. Dikkat edilirse
muhtemel biitiin sik1 paket diizlemleri birbirlerine paraleldir. Sadece taban diizlemler (0001) ve
0002) sik1 pakettir.

(0002) sik1 p 5

b

A(
(# E €
( 3d—1——)
* - /
2 E ( '_J,; i B
AQ % ;/: \ A

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learning™

SPH yapida ABABAB istifi. SPH sistemlerdeki ABCABCABC istiflemesi YMK yapiy1 ortaya
cikarir.



Arayerler

O Arayerler —Atomlar veya iyonlar arasindaki yerlere denir.
Bu araliklar cok kicik olduklarindan degisik atom veya
iyonlar yerlesirler.

O Kubik bolge - Koordinasyon sayisi 8 olan yerlesimler

olup bir atom veya iyon 8 adet atom veya iyon ile
yanyanadir.

O Oktahedral bélge- Koordinasyon saysi 6 olan arayerdir.

O Tetrahedral bolge - Koordinasyon sayisi 4 olan arayer
bolgesidir.

Octahedral

/(l)ctlaticdral
AR

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Leaming™

Kiibik birim hiicrelerde arayerler.




iki dogrultu arasindaki aci:

[h,k,l,] ile [h,k,l,] dogrultusu arasindaki o agisinin kosiniisii:

hy hy + ky k) + 14 1,

2 2 2 2 2 2
W/hl+kl+l1 '\/h2+k2+12

COS O =

Anizotropik davrams: Bir kristalde diizlem ve dogrultulardaki atomik dizilmenin farkli
olmasindan dolayi, 6zellikler de dogrultu ile degisir. Bir malzemenin 6zellikleri 6l¢ildigi
kristalografik dogrultuya bagimli ise, bu malzeme anizotropiktir. Eger 6zellikler kristalin
butiin dogrultularinda benzer ise malzeme i1zotropiktir. Tabloda pek ¢ok malzeme i¢in
anizotropik elastik modil davranisi verilmistir.

TABLO = _ Elastikiyet modiiliiniin kristal dogrultusu ile degisimi (GPa)

Malzeme [100] [111] Rastgele
Al 63 76 69
Cu 67 192 125
Fe 132 279 207
Nb 152 81 103
A% 408 408 408
MgO 245 336 310

NaCl 43 & 37




KARMASIK KRISTAL YAPILAR:

Y onlii olmayan metalik bag durumundan dolayi1, metaller genellikle her kafes noktasinda
bir atom bulunan basit kristal yapilara sahiptir. Buna karsin kovalent ve iyonik bagl
malzemeler ve metalik bilesikler; bag, iyon boyut farki ve valans tarafindan olusturulan
gerinimleri minimize etmek icin ¢ogu zaman daha karmasik yapilar olusturmak
zorundadr.

Iyonik Malzemelerin Kristal Yapilar:
Iyonik olarak bagl katilarin kristal yapilarinin anlasilmast igin:

Iyonik yaricaplarn : Iyonik bagli bilesiklerde katyonlar genelde latis noktalarinda
anyonlarda ara yerde yerlesirler.

Elektriksel Nétrallikleri: Katyon ve anyonlarin yiikleri ayni ise AX seklinde bilesik
olustururlar. Bu durumda koordinasyon sayilar1 aymidir. Katyon +2, anyon —1 yiikli
oldugu durumda AX, olur ve bu durumda katyon anyondan iki kat fazla koordinasyon
sayisina sahip olmalidir.



Sodyum Kloriir ve sezyum Kkloriir yapilar: Bu iyonik bagh bilesikler, farkli boyuttaki
iyonlarin etkili bir sekilde paketlenmesini saglarken elektriksel notiirliigii temin eden
kristal yapilar olusturmak zorundadirlar. iyonik yarigap oranlar1 koordinasyon sayisini
belirler ve yapiy1 6nemli 6lgtiide etkiler.

Sodyum iyonlarmnin yar1 ¢apt 0.97 A ve kloriir iyonlar1 yar1 cap1 ise 1.81 A’dur. Yaricap
orani, Iy,/fe; = 0.536 sodyum kloriirdeki iyonlarin koordinasyon sayisimin alti olmasi
gerektigini gosterir. Sodyum kloriiriin Kristal yapisi, her sodyum iyonunun alt1 Klor iyonu
tarafindan kusatilmasini karsilikli olarak saglamak zorundadir.

Sekilde, sodyum kloriir yapiy1 gostermektedir. Bu her kafes noktasinda iki iyonlu (bir
sodyum ve bir kloriir) bir YMK yap1 olarak goriilebilir. Kloriir iyonlari, normal YMK
kafes noktalarinda yerlesmislerdir ve sodyum iyonlari, kiiblin kenarlarinda ve kiip
merkezinde yerlesirler.

Sekil : Sodyum kloriir yapi, her kafes noktasinda iki iyonlu bir YMK birim hiicredir.



Sezyum iyonlarinin yar1 ¢ap1 1.67 A’dur. Sezyum iyonlarinin klor
iyonlarina atomik yarigap orani r.J/r., = 0.922’dir ve koordinasyon
sayisinin  Sekiz olmasi gerektigini gosterir. Sekil de, sezyum
kloriiriin kristal yapis1 iki iyonlu-(bir sezyum ve bir kloriir) her
kafes noktasinda bu gerekliligi karsilayan bir yapidir.

Ornek: MgO’nun NaCl yapisinda olup olmadigini gosterin
ve yogunlugu hesaplayin?
cHzZUM
Mug+2 = 0.066 nm ve ry2 = 0.132 nm,
Mug+2 /T2 = 0.066/0.132 = 0.50
Tablo dan 0.414 < 0.50 < 0.732, koordinasyon sayisi 6'dir. Yapi NaCl yapisidir.

Mg'nin Atom agirligi: 24.312
Oksijenin atom adirhigi: 16 g/mol

Klp kenarlari boyunca yerlesmis iyonlar:

a, =2 Fug+2 + 2ry-2 = 2(0.066) + 2(0.132)
=0.396 nm = 3.96 x 10°% cm

- (4Mg™)(24.312) + (407)(16)
(3.96 x 10" em)’(6.02 x 10™)

| 3
4.31e / cm

-
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Flourite cell Plan view
(a) (b)

(a) Florit birim hiicresi, (b) onden goriliniig..~ """ ==
CaF, oldugundan Ca®* iyonlari 8, F iyonlari 4 koordinasyon
sayisina sahiptir.




Soru: Socdvum kloriiriin atomik dolgu fakidri (ADF) ve yogunlugunu belivleyiniz.
Cevap:

Iyonik yarigap vy, = 0.97 A ve rey = 181 A'dur, Ciinkii ivonlar kiibiin kenart boyunca
temas ederfer,

ap = 2yt 2rer = (200.97)+(2)(1.81) = 5.56 A (5.56 x 1010 m)

{(Na atomlan }(d/3)mr 7 N ) +(Cl1 atn1n£anfhiicre}{4f3}m3c| )
2

ADF =

o

44/ 31) (0. 9707 + (d)d / 3mr)(1.81)°
(5.56)°

= (.L667

Sodvimun atomik kiitlesi 22.99 gg mol! ve Eoriiriin atomik kiitlesi ise 3545 gg mol
P diir. Yogunluk:

(Na atomiare / hiicre){M y; )+ (Cl atomiare / hz‘ﬁcre){ﬂd’m )

&
(ag jj (Avaeadra Savisi)

- (4)(22.99) + (4){35.45) _ u
(5.56 x 10-10)3 (6.023 x 1023 ) (106 ) 2.26 Me m-3




Kristal silika: Silika veya Si0, pek ¢ok yapisinda kismen kovalent ve kismen iyonik bagl
bir kristal yapiya sahiptir. Silisyum ve oksijenin sirasiyla iyonik yarigaplar1 0.42 A ve
1.32 A’dur. Bu nedenle yarigap oranlari rg/r, =0.318" dir ve koordinasyon sayisi dérttiir.
Sekil de, silikanin yapilarindan birisi, B kristobaliti gostermektedir. Bu bir karmasik

YMK yapidir.

Sekil Silisyum ve oksijenin tetrahedral yapist ve bunlarm silikanm [ kristobalit yapismi
olustwrmak icin bir araya gelmesi.

o T R

\/?ﬁ O g
L ym— - Vacancy

~ 1
r e : ’)‘\ C
M)
- 4

o o
. 7 Al

O A+
() or J}

Korundum yapisi (¢-AI,0;).



Kovalent Yapilar: Kovalent Bagli Malzemeler yonlenmis bag yapilarini korumak igin/
saglayabilmek i¢in olduk¢a karmasik yapilara sahiptirler.

Kiibik Elmas: Karbon, silisyum ve diger kovalent bagli malzemelerde goriilen 6zel bir tiir
ylizey merkezli kiibik yapidir. Silisyum, germanyum, kalay ve karbon gibi elementler
elmas kiibik yapida dort kovalent bagla baglanarak bir tetrahedron olustururlar. Dikkat
edilirse her silisyum atomu i¢in koordinasyon sayisi dorttiir. Bu tetrahedral gruplar
birlestirildiginde biiyiik bir kiip olusturur [(b)]. Bu biiyiik kiip tetrahedral kiib boyutunda
sekiz kiiciik kiibii icerir. Buna karsin kiiblerin sadece dordi tetrahedra igerir. Biiyiik kiip,
elmas kiibik (veya EK) birim hiicredir. Kafesi 6zel bir YMK yapidadir

YN 2[0DSH00I £00T (9)

@ Yo

Diamond
(a) (b)

(a) Tetrahedron ve (b) kiibik elmas birim hiicre.



OrNEK: Elmas Kibik Silisyum’un atomik dolgu faktértn
hesaplayiniz?

Iea“%.r".

: 2,
i |\ 721 Elmas Kiibik Hiicrede
L2r A : atomik yaricap ve latis
s 'i'é?" parametreleri
AT g,,)tw arasindaki iliski.
«” CcOZUM
Atoms Hacim kosegeninde atomlar birbirine temas etmekte ancak

atom caplarinda bosluklar da bulunmaktadir. Sonug olarak:

\/gao — 8r

(8 atoms;"cell)(i )
Packing factor = : 3

dy,

) (8)(% )

@8/ 3)

= 0.34
Siki paket yapilara gore oldukga acik bir yapidir.

Cok dustik bir atomik dolgu faktorii olan 0.34 ve EK yapinin koordinasyon sayisinin 4
olmas1 kovalent bagin bir sonucudur.



ORNEK:

Si latis sabiti 5.43 A . Silisyum atomunun yaricap!
nedir? Teorik yogunlugunu hesaplayiniz? Atomik
agirligr 28.1 g/mol.

COZUM
Elmas kubik yapida,

\/37610 = &7
Bu nedenle a = 5.43 A
Si un yaricapi= 1.176 f\ :
Bir birim hiicrede 8 atom var dir.. .
mass  8(28.1)/ 6.023 x 10~

volume (5.43 x 10~ cm)”

density =

55 A
P - Q’d ,&?
02 b;?’_

o Sit+4 d C

Si-0 tetrahedronu ve silikanin B-kristobalit formu




Kristallesmis polimerler: Pek ¢ok sayida polimer bir kristal yap1 olusturabilir. Sekil
polietilen icin birim hiicreyi gostermektedir. Karbon ve hidrojen atomlarindan olusan
zincirler bir ortorombik birim hiicre olusturmak i¢in birlikte paketlenir. Naylonu da
iceren bazi polimerler pek ¢ok allotropik yapiya sahip olabilir.

IS D|O0SHOOE £00T 1)

I /D

| uosur

DU

a=741A
b=494 A
c=255A

O Hydrogen
Q Carbon

Kristalin Polietilen birim hiicresi.



Ornek: gristalin polietilen birim htcresinde ne kadar C ve H atomu
vardir? H atomlar C2lardan iki kat daha fazladir. Polietilenin

yogunlugu 0.9972 g/cm?.
COZUM
Karbon x adet ise H hidrojen 2x dir.

B (x)(12¢g / mol) + (2x)(1g / mol)
(7.41 x 10 em)(4.94 x 10" em)(2.55 x 10 em)(6.02 x 107)
x = 4 karbon atomu/birim hicre

o,

2x = 8 hidrojen atomu/birim hcre
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o Dogrultular: Miller
1 G indislerini
2 | gosteriniz.
“-— 1 g
1 B
XA/ 2
Dogrultulari hesaplayiniz. X
Z - Z
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b 3 4
: C
/ 3
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X
X
Birim hiicredeki diizlemleri Miller indisleri ile gdsteriniz Miller indisleri ile diizlemleri gdsteriniz.
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B Hegzagonal latisteki
dogrultulari miller indisleri ile

C gosteriniz.
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A Hegzagonal latisteki
dogrultulari miller
indisleri ile
as C /B gosteriniz.
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Hegzagonal latisteki
diizlemleri Miller
indisleri ile
gosteriniz.

Hegzagonal latisteki
diizlemleri Miller
indisleri ile
gosteriniz.




KRISTAL YAPI ANALIZI

Malzemelerin kristal yapilarinin incelenmesi i¢in uygulanan yontemlerin baginda X-1sin1
difraksiyonu gelir. Bir kafes yapisinda bilinmesi gereken iki 6nemli biiyiikliik vardir.
Bunlardan biri birim hiicrenin boyutlari, yani kafes parametresi, digeri ise atom diizlemleri
arasindaki uzakliktir. Bu iki biiyliklilk X-1smn1 difraksiyonu yardimiyla belirlenir.
Difraksiyon c¢alismalarinda dalga boyu sabit olan X-isinlar1 kullanilir ve bunlara
karakteristik X-1sinlar1 denilir. X-1s11 tiretmek ic¢in her ikisi de vakumda bulunan, katot ile
anot hedef metal arasina 35 kV civarinda bir voltaj uygulamak gerekir (Sekil). Elektronlar
hedefteki metale (6rnegin molibden) carptiginda X-1sinlar1 agiga gikar.

Bakir Vakum Ca
X-1gimnlar T Volfram lifgik 0

Sofutma suyu

Berilyum pencere x-15tnlan Metal odaklama kabi

(Difraksiyon—X 1sinlar1 veya elektronlarin malzeme ile etkilesimidir. Yansiyan/difraksiyona ugrayan
151n yararl bilgiler igerir.

Bragg kanunu — Gonderilen X 1smimin dalga boyu ile belirli bir diizlemler arasi araliga sahip
kristallografik diizlemlerden yansiyan 1sinin agis1 arasindaki iliskidir.

Difraktometrelerde hareketli X- 1sm1 dedektorii agilar1 kaydederek karakteristik bir difraksiyon
paterni olusturulur.)


Compaq
Vurgu

Compaq
Vurgu

Compaq
Vurgu


Yiksek enerjili elektron demeti ¢ekirdege yakin olan K kabugundaki bir elektrona
carparak onu yerinden cikartir ve bos kalan elektronun yeri enerji seviyesi yiiksek olan or.
L kabugundaki bir elektronla doldurulur. Elektronun iki konumu arasindaki enerji farki bir
elektro manyetik dalga veya X-isin1 fotonu olarak yayilir. Eger atomdan ¢ikartilan
elektronun enerji diizeyi E; ve transfer olan elektronun enerji diizeyi E, ise yayimlanan

X-1511 fotonunun enerjisi E = E,-E, olur ve bu enerji i _ he  pagintist ile belirlenir.
A
h Plank sabiti  (6.62x10™ erg.s. veya 0.662x107° J.s), cisik hizi (0.3x10°m/s) ve A
X-gmmin dalga boyudur.

Iyonlasma
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U Stirckli
4 15INIm
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0.2 0.6 1.0 1.4 .
2 SEKIL Ko ve Kg
Dalgaboyu 4, A SEKIL 15 k' de iiimian kaynadim

gasteran, molibden
icindeki elekiren enerjisi
diizeyleri.

cabgan bir x-5m
lipindeki hedef metalin
maolibden olman
durumundo elde edilen x-
iirn yeran tayh,


Compaq
Vurgu


Yuzeye carpan x-1sinlan

x-1sinlan yansimasi yok
d
(hkly dazlemlen e
(@)
Yiizeye ¢arpan /\}/ Yinstyan
x-1ginlan ‘ x-151nfan

ﬂ

Isin |

Yansiyan
x-1ginlan

Yilzeye carpan
x=1ginlan

N i
Isin 2
\ p
?(hkl)(hlzlcmlcri P
2
.

Sekil ¢’de goriildiigii gibi 2 nolu 1sinin fazladan aldig
mesafe, dalga boyu nun tam sayili bir kat1 olan MP+PN
mesafesidir. Buna gore;

A=MP+PN

Hem MP hem de PN dhkl sin6 ‘ya esit oldugundan
A=2 dhkl sin@ (Bragg kanunu)
seklin de yazilir.

SEKIL Bir kristalin
bkl dozlemlernnden k-
dametinin yonsimas,

[=) Rostgele bir gelis
acismda, yonsima K-1gm
demeti alugturmuyor.

(b @ Bragg agisindo
yansiyan iginlar birbireriyle
ayni fazdadir ve kirbirini
giclendirir. {c} Dalgao
seklinin gosterilmedigi [b)
A1 Hern, “Elements of
FPhysical Mefallurgy, *

3. b, Addison-Wesler,
1974, 5. 201}

(200)

-

(110

Intensity

2 B 1 d el b=
SO 60 70 80 9% 100 110

0 10 20 30 40
20




Kiibik sistemlerde difraksiyon kosullari: Her kafes diizleminde difraksiyon (kirinim)
ger¢eklesmez, bazi kosullarin saglanmasi gerekir. Atom diizlemleri arasindaki uzaklik dhkl ;

o d = a 1 )
Cubic: % rI > ,E;E f: He};agmml: = 1.3 3
vh©o+ ke + d e a

L

Vh bk + B2 1
+ —
g

Burada a;kafes parametresi, (hkl) miller indislerini gostermektedir.

KuUbik Kristallerin Kiririm Olan {hkl/} Dizlemlerini
Belirleme Kurallar

; 2 2 2 10
Bravais kafesi Kirinim var Kirinim yok BCC: h™+ k" +17=2.468.1012,.....
HMEK th+ka+l)=gift (h 4k +1) =tek
YK (h, k, 1) hepsi gift veyo (h, k, 1) hepsi cift veya N
hepsi tek hepsi tek degil FCC: W +k>+17 =348111216.......

HMK ve YMK Kafeslerinde Kirinan Dizlemlerin Miller isaretleri

Kirimim Olan Kubik

Kubik Dizlemler {hkl}
Dozlemler Toplam

{hkl} h? + I + P I(h? + k* + 1?) YMK HMK

{100} 174+0%+0° 1

{110} 12+ 1% + 0 2 110

{111} 12412412 3 111

{200} 22+ 0% + 02 4 200 200

{210} 22412402 5

{211} 22+ 12+ 17 6 211
7

{220} 22+ 22+ 07 8 220 220

{221} 22422412 ¢

{310} 3+ 1240° 10 310
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.. X-1sini difraksiyon deneyi 4 = 0.7107 A (radyasyonu
Ornek ile)Mo den elde edilen radyasyon 26 acilarinda
asadida verildigi sekilde gézlenmistir.

Peak 26 Peak 20

1 20.20 B 46.19
2 2872 6 50.90
3 35.36 7 55.28
4 41.07 8 59 .42

Kristal vyapiyl, pik Uretmis dizlemleri ve latis
‘parametresini belirleyiniz?

COZUM
Her pik icin sinZ @ degerini bul ve en disltk paydaya bol
(0.0308)
Peak 260 sin? ¢ sin? 6/0.0308 h? 4+ k24 12 (hk)
1 20.20 0.0308 1 2 (110)
2 2872 0.0615 2 4 (200)
3 3536 0.0922 3 6 (211)
4 4107 0.1230 4 8 (220)
5 46.19 0.1539 5 10 (310)
6 50.90 0.1847 6 12 (222)
7 55.28 0.2152 7 14 (321)
8 59.42 0.2456 8 16 (400)
260 degerlerini kullanarak duzlemler arasi mesafeyi ve
latis parametresini hesaplayabiliriz.
P piay dao0 = /1 = (.}'?10? = 0.71699%
26 =59.42 or 6 = 29.71 ao = dwlh® + k> + I* = (0.71699(4) = 2.868

Bu HMK demir in latis parametresidir.




. HME mi YMK mi oldugu bilinmeyen bir kristal yapisina sahip bir elementin x-izinlan
ORNEK: kirnim élgeri kaydedicisi su 28 agisinda dikenler vermektedir: 40, 58, 73, 86.8, 100.4
ve 1147, Coziimlemede kullamilan isimin dalgaboyu 0,154 nm*dir.
{a) Elementin kitbik vamsim belirleyin,
{6y Elementin kales sabitesini belirleyin,
() Elementi belirleyin,

Cozim:
(@) Elementin kristal yapisimin belirlenmesi. Once 20 kinmm agilarindan sin® 8 de-
gerleri hesaplanir, — — e
28, derece @, derece Sin & Sin? 8
40 20 0.3420 0.1170
58 29 0.4848 0.2350
73 36.5 0.5948 0.3535
B6.8 43.4 0.6871 0.4721
100.4 50.2 0.7683 0.5903
114.7 57.35 0.8420 0.7090

Sonra birinei ve ikinci agilarin sin® @ de@erlerinin orani hesaplamr:

sin"6 _ 0117 _ 408 =0.5
sin @ 0.235
Oran =0.5 oldupunda kristal vapiss HMK dir, Eger oran =0.75 olsayd yam YME
olacaktr,
(b} Kafes sabitesinin bulunmast. Esitlik yeniden diizenlenip oF ghzilerck

Rk
4 sin® @

veya

- (M_MI_
2 sin* @

bulunur. Esitlik (3.17)y'ye HMEK kristal yapinmn {110} birinci takim temel kinmim
diizlemlerinin ki, & ve ! Miller isaretleri igin h=1, k=1 ve ! =0 dejierlerini, buna
karsilik gelen sin® @ degeri 0.117yi ve gelen isinin A=0.154 defierini koyarak

El 2
e 0.154 nm m = (318 nm
2 0117
elde edilir.

(¢) Elementin belirlenmesi. Elementin kafes sabitesi 0,316 nm ve vapist HMEK oldu-
undan element volframdir,
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