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Kristal Noktalari
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Hacim merkezli ktbik birim hicrede atomlarin koordinatlarinin gosterilmesi.

+ ve - koordinatlarin gosterilmesine dikkat edelim.

Kristal noktalarini ni¢cin buluruz?

Kristal dogrultularini ve duzlemlerini bulmak icin.
Cunkd herbir dogrultu ve duzlemde kristalin
yogunlugu farkli olmaktadir. Elemenlerin
bulunmasina da yaramaktadir.
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Kristal Noktalari
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Kristal Noktalari

koordinatlarinin goésterilmesi,
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Kristal Dogrultulari

Kristal kafeslerde belirli yonleri tanimlamak gerekir. Cunku, metal ve alasimlarin
Ozellikleri yonlere gére degismektedir.

Kristallerin dogrultu vektorlerini bulma isleminde su iki kurala dikkat edelim;
1) Vektorlerin paralelligini koruyalim,

2) Vektorlerin eksenler Gzerindeki izdusumlerini dogru bir sekilde bulalim.

Kristal dogrultulari Miller indisleri yardimiyla bulunmaktadir.

Kubik kristallerdeki yon isaretleri, herbir koordinat ekseni
boyunca ¢ozulmuis ve en kiicik tam sayiya indirgenmis
vektor bilesenleridir.

YOn isaretleri kdseli parantez icinde gosterilir ve virgulle
ayrilmaz.

YOn vektorleri birim hicre icinde kalacak sekilde cizilir,
hicrenin disinda cizilmez.

P. Turgut
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Kristal Dogrultulari

Projections
Projections (in terms of a, b, and ¢)

Reduction
Enclosure
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Kristal Dogrultulari
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Kristal Dogrultulari

Baslangi¢
noktasi

[100]

0
Yeni baglangig
noktasina

) dikkat edin
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Kristal Dogrultulari

ORNEK kristal kafesinde gosterilen kristal dogrultularmin, Miller indislerini bularak
tanimlayiniz.

A,B,C,D
kristal dogrultulan

COZTM 3.4 [|55

Kiibik kafeste gosterilen kristal dogrultularinin Miller indislerini bulabilmek i¢in $ekil deki
kafes noktalar1 koordinatlarina bakarak, kristal dogrultusunun baslangi¢ ve bitis noktalari tayin
edilir. Sonra uygulanan‘adimlan takip ederek Miller indislerini bulunur.

A kristal dogrultusu i¢in:

I. Adim: Baslangi¢ noktasimin koordinatlari : 0, 0, 0
Bitis noktasinin (ok igaretli nokta) koordinatlar1 : 1, 0, 0

II: Adim: Bitis ve baslangi¢ koordinat noktalar: birbirlerinden gikartilir :
(1,0,0)—(0,0,0)=(1,0,0)

III. Adim: Cikartma sonucuna bakildiginda kesirli bir rakam yok.
IV. Adim: Cikartma sonucu kogeli parantez igine yazilir [1 0 0]

B kristal dogrultusu icin:

I. Adim: Baslangi¢ noktasinin koordinatlari : 0, 0, 0
Bitis noktasimin (ok isaretli nokta) koordinatlari: 1, 1,0

I1: Adim: Baslangig ve bitis koordinat noktalar: birbirlerinden ¢ikartilir :
(1,1,0)-(0,0,0) =(1,1,0)

P. Turgut
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Kristal Dogrultulari

C kristal dogrultusu i¢in:

I. Adim: Baslangi¢ noktasinin koordinatlari : 0, 1, 0
Bitig noktasinin (ok isaretli nokta) koordinatlari : 1, 0, 1

II: Adim: Bitig ve baglangi¢ koordinat noktalar: birbirlerinden ¢ikartilir :
(1,0,1)-(0,1,0)=(1, -1, 1)

1. Adim: Cikartma sonucuna bakildiginda kesirli bir rakam yok. .
JIV. Adim: Cikartma sonucu kdseli parantez igine yazilir. Eksi igaretli rakamin eksi isareti, rakan
tizerine yerlestirilir: [ 1 1 1]

D kristal dogrultusu icin:

I. Adim: Baslangi¢ noktasinin koordinatlari : 1/2, 1, 0
Bitig noktasinin (ok isaretli nokta) koordinatlari : 0, 0, 1

II: Adim: Baglangig ve bitis koordinat noktalari birbirlerinden ¢ikartilir :
(0,0,1)-(1/2,1,0) =(-1/2,-1, 1)

III. Adim: Cikartma islemi sonucunda kesirli bir rakam bulundugu igin uygun bir tam sayi ile
carpilarak paydalar esit hale getirilir (burada 2 rakami ile paydalar esitlenebilir):
1 11 _ 1 22
T2
Paydalari esit olan kesirin paylarindaki rakamlar alinir: (-1, -2, 2)

IV. Adim: Cikartma sonucu kdseli parantez igine yazilir: [ 122 |

P. Turgut
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Kristal Dogrultulari

z o YoOn vektorlerini, kubik birim
/4‘:—7’[1121)_/ hiicre icinde cizelim.

a)[100],[110]

b) [11 2]
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d)[321]
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Kristal Dogrultulari

Koordinatlari verilen vektoriun
yoOn isaretlerini bulalim.

Ik 6nce bitis noktasindan,

baslangi¢c noktasinin
koordinatlarinicikaralim.

Ve i

4

\

N

Koordinatlanin baglangi¢ noktasi

Daha sonra, en buyuk payda
olan 4 ile hepsini carpip vektorun _
yonunun isaretlerini bulalim. [ 2> 1]
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Kristal Dogrultulari

Yem
baslangig

noktast B !,

_ g’?
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(a)

a kipunde verilen vektorun yon isaretlerini bulalim.

Paralel yonler ayni yon isaretlerine sahiptir. Dolayisiyla yon vektorunu kap icinde
kalmak kosuluyla, kuyrugu en yakin késeye deginceye kadar hareket ettirelim. Bu
durumda sol Ust 6n kose yon vektorunun yeni baslangi¢c noktasi olur. Yon vektorunin
kUpu terk ettigi noktada yon koordinatlarini buluruz.

Bunlar x= -1; y=+1; z=-1/6 olur. Kesiri yok edersek, sagidaki gibi buluruz.

[66 1]
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Kristal Dogrultulari

Hekzagonal birim hiicrede kristal dogrultulari Miller-Bravais indisleri yardimiyla
bulunmaktadir.

Uc indeksli sitemden dort indeksli sisteme gecmek
gerekmektedir.

[uUuvwW]— J[uvtw)

Gecis icin asagidaki formuller kullanilir.

u=1/3 (2u’' -v’)

v=1/3 (2v’-U’)

t=-(u+v)

w=w’

@1

1207

a,, a,, a, ve z olmak Uzere 4 adet
koordinat sistemi oldugundan, 3
indeksli sitemden 4 indeksli

| ] P. Turgut
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Kristal Dogrultulari
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Kristal Dogrultulari
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Kristal Duzlemleri

Bazen bir kristal yapida belirli kafes atom duzlemlerini veya kristal kafesinde bir grup
duzlemi belirtmek gerekebilir. Kubik kristal yapilarda kristal duzelemlerini géstermek
icin Miller isaret duzeni kullanihir.

Bir kuibik kristal duzlemin Miller isareti su sekilde bulunur.
1) (O, O, 0) baslangi¢c noktasindan gecmeyen bir duzlem secin,
2) Duzlemin x, y, z eksenlerini kestigi noktalari bulun,

3) Kesisme sayilarinin karsitlarini bulun,

4) Kesirleri tamsayiya cevirin. Parentez icerisinde (hkl) seklinde g6sterin.

(100 —
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Kristal DUzlemleri

(007) Plane referenced to
/ the origin at point O

(110) Plane referenced to the
/ origin at point O

Other equivalent
(001) planes

Other eﬁﬁivalent
(110) planes

(b)
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Kristal Duzlemleri

(1117) Plane referenced to
/ the origin at point O

Other equivalent}
(111) planes
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Kristal DUzlemleri
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Kristal DUzlemleri

Yeni baslangic

noktasi
(110) /
f)

b Y
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Kristal Duzlemleri

Sekil (a)’da verilen duzlemin Miller indisini bulalim.
Duzlem orijinden gectiginden, duzlemin orijinden gecmedigi yeni bir eksen takimi
insaa ederiz. Bu yeni eksen takimina gore Miller indisini buluruz.

P. Turgut
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Kristal DUzlemleri

Birim kubik hticrede [011) dizlemini gosterelim.

. : ' £
Point of intersection
along y axis / ‘ |
- - b - T
X

(@)

Daha sonra bu duzlemi kubik
birim hicre icerisine alalim.
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Kristal DUzlemleri

Asagida verilen dizelemin Miller indisini bulalim.

Yeni
baslangig
noktasi

(5 12 0)

P. Turgut
www.turgutpaki.com




Kristal DUzlemleri

Kubik kristal yapilarda ayni Miller isaretlerine sahip birbirlerine en yakin iki paralel
duzlem arasindaki duzlemler arasi uzaklik d,,, seklinde gosterilir.

(110) diizlem 1

(110) diizlem 2

i

(110) ditzlem 3

Basit bir geometriyle, kiibik kristaller i¢in asagidaki bagintinin varhg:
gosterilebilir:

IR N
N2+ k412

Burada, dyy = Miller isaretleri A, k ve [ olan, birbirine paralel en yakin iki
diizlem arasindaki diizlemler arasi uzakhk
a = kafes sabitesi (birim kiipiin kenar)
h, k., [ = ilgili kiip diizlemlerinin Miller isaretleridir.

dyy =

(3.4)

Bakir YMK kristal yapisina ve kafes sabitesi 0.361 olan bir birim hiicreye sahiptir.
Diizlemler arasi o5, mesafesi nedir?

Cozum:

= j{'!.:_:_;_(.‘_l le — = (.128 nm« P' TurglJt
V(2)? +(2)* +(0) www.turgutpaki.com




Kristal DUzlemleri

(0001)

T

(1010)

- e - Kesisme —1

“
K. 1e \
e lgme S P. Turgut
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Birim Hucrede Hacimsel Atom Yogunlugu

Bir metalin birim hicresinde sert kiire atom modeli ve metalin x-isinlari
kirinimi ¢ozimlemesinden elde edilen atom yaricapi kullanilarak
metalin hacimsel yogunlugu su formulle bulunur;

kutle/birim hiicre

Metalin hacimsel yogunlugu = p, = . —
hacim/birim hiicre

Birsonrakislaytta | bakirin yogunlugu icin 8.98 Mg/m” (8.98 g/cm?) elde
ediliyor. Bakir i¢in deneylerle bulunan el kitaplarindaki deger 8.96 Mg/m’
(8.96 g/cm?) olup deneylerle bulunan degerin biraz kiiciik olmasinin nedeni,
bazi atom yerlerinde, ¢izgi kusurlarinda, tane simirlarinda atomlarin bulunma-
masidir. Bu kristal kusurlari ileride anlatilacaktir . Aradaki farkin bir diger
nedeni olarak atomlarin tam bir kiire olmamasi gosterilebilir.

P. Turgut
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Birim Hucrede Hacimsel Atom Yogunlugu

Bakirin YMK kristal yapisinda atom yarigapi 0.1278 nm’dir. Atomlarin Sekil — “de
gorildigi gibi YMK birim hiicresinin ylizey kogegenleri boyunca birbirine degen sert
kiireler olduklarini kabul ederek, bakirin kuramsal yogunlugunu metrekiipte megagram
cinsinden hesaplayin. Bakirin atomsal kiitlesi 63.54 g/mol’diir.

Cozum:
YMK birim hiicrede ~/2a = 4R olup burada a = birim hiicrenin kafes sabiti, R = bakir
atomunun yaricapidir. Boylece,

4R (4)(0.1278)
A odB

Bakirin hacimsel yogunlugu = p, =

=0.361 nm

kiitle/birim hiicre

hacim/birim htcre

YMK birim hiicrede birim hiicre basia dort atom bulunmaktadir. Her bir bakir atomu
(63.54 g/mol)/(6.02 x 10* atom/mol) kiitleye sahip olacaktir. Buna gore, YMK birim
hiicredeki Cu atomunun kiitlesi (m),

_ (4atom)(63.54 g/mol)[ 10~ Mg

]: 4.22x10 Mg

"~ 6.02%10% atom/mol g

Cu birim hiicresinin hacmi,

109 m Y\

VY =at = ((].3()1 nm x ) =4 70%10"2 m?3
nm

Bakirin yogunlugu,

m 42210 Mg

V 470x10 " md 8.98 Mg/m* (8.98 g/cm?) «

P = P. Turgut

www.turgutpaki.com
olacaktir.




Birim Hlcrede Duzlemsel Atom Yogunlugu

Bazen cesitli kristal diizlemlerin atom yogunluklarini hesaplamak gereKepiur.
Bunun igin, diizlemsel atom yogunlugu denen bir deger agagidaki bagintidan
hesaplanir:

Diizlemsel atom yogunlugu = p,

secilen bir alan tarafindan merkezleri kesilen egde ger atom sayisi

secilen alan

Kolaylik i¢in bu hesaplamalarda, Sekil ’"de HMK birim hiicrenin (110)
diizlemi icin gosterildigi gibi, birim hiicreyi kesen alan kullanilir. Bir atomun
bu hesaplamaya katilmasi igin diizlemin atomun merkezinden gecmesi gerekir.
Ornek Problem "de, (110) diizlemi beg atomun merkezinden ge¢mesine

ragmen, dort koge atomunun sadece geyrekleri bu alan icinde oldugundan, top-

lam olarak esdeger iki atom hesaba katilmigtir. YMK kafesindeki (111) diizle-

minin kesitinde yer alan atomlarin kapladigi alan Sekil "da goriilmektedir.

(b)

P. Turgut
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Birim Hlcrede Duzlemsel Atom Yogunlugu

HMK a demirinin (110) dizleminin p, diizlemsel atom yogunlugunu milimetreye dii-
sen atom cinsinden hesaplayin. e demirinin kafes sabitesi 0.278 nm’dir.

Cozim:

secilen alan tarafindan merkezleri kesilen atomlarin esde ger sayisi

P ¢ 3 .
sectlen alan

HMK birim hiicresi i¢inde (110) diizlemi tarafindan kesilen esdeger atom sayisi, Sekil
"de gosterildigi gibi,

I merkez atomu + 4 x - diizlemin dort kosesindeki atomlar = 2 atom
olur. Birim hiicre i¢inde (110) diizleminin kestigi alan (secilen alan)
(\/fa)(a) =24’
oldugundan, diizlemsel atom yogunlugu asagidaki gibi bulunur:

2 atom _ 17.2 atom
V2(0.287 nm)? nm-

Pp=

17.2atom __ 10! nm?
= bl }< al
nm? mm-

1.72x 10" atom/mm? «

P. Turgut
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Birim Hucrede Dogrusal Atom Yogunlugu

Bazen kristal yapida cesitli kristal yonlerinin atomsal yogunlugunu bilmek
onemli olabilir. Bu amacla, asagidaki baginti kullamlarak, dogrusal atom
yogunlugu denen bir deger hesaplanir:

Dogrusal atom yogunlugu = p,

belirli bir yonde, secilen uzunlukta bir ¢izgi
tarafindan kesilen atomlarin sayisi

secilen ¢izginin uzunlugu

Ornek Problem , saf bakir kristal kafesinin [110] yoniindeki dogrusal
atom yogunlugunun nasil hesaplandigi gosterilmistir,

Bakir atom kristal kafesinde [110] yoniinde dogrusal atom yogunlugunu milimetreye
diisen atom cinsinden hesaplayin. Bakirin YMK kristal yapisinin kafes sabiti (0.361
nm’dir.

Cozum:

Merkezleri [110] yonu ile kesigen atomlar Sekil gosterilmistir. Cizgi boyu
olarak YMK birim hiicresi yiizey kosegeninin boyu olan ¥2a degerini alacagiz. Bu
boy ile kesisen atom caplari sayisi + + 1 + & = 2'dir. Esitlik kullanarak dog-
rusal atom yogunlugu olarak

2atom 2 atom 3.92 atom

2y = = i
N JV2a V2(0.361 nm) nm

_3.92 atom g 10° nm
nm mm
=3.92x10° atom/mm <

P. Turgut
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Cok Yapihihk

Elementlerin veya bilesiklerin cogu, farkl sicaklik ve basing kosullar altinda
birden fazla kristal yapisina sahiptir. Bu olaya ¢okyapililik denir. Sanayide
kullanilan Onemli bircok metal, 6rnegin demir, titanyum ve kobalt yiiksek
sicaklik ve basin¢larda ¢okyapi doniisiimii gosterir. bazi metallerde
meydana gelen ¢cokyapili doniigiimleri ve yapi degisimlerini vermektedir.

Sekil ‘te gosterildigi gibi, demir oda sicakhigindan erime sicaklig
1539 °C’a kadar hem HMK hem de YMK halinde bulunur. Alfa demiri (et),
=273 °C’tan 912 °C’a kadar HMK yapidadir. Gamma demiri (), 912 °C tan
1394 °C’a kadar YMK Kkristal yapidadir. Delta demiri (8), 1394 °C’tan, demi-
rin erime noktasi 1539 °C’a kadar yine HMK yapidadir. § demirinin kristal ya-
pist da HMK olmakla birlikte, kafes sabitesi & demirinden daha biiyiiktiir.

Bazi Metallerin Cokyapili Kristal Bigimleri - °C Sivi demir
1539 4+

Oda sicakhiginda Diger & (delta) demiri (HMK)
kristal yapisi sicakhklarda +

YMK HMK (> 447 °C)
SDH YMK (> 427 °C)
SDH HMK (> 1742 °C)
HMK YMK (912-1394 °C)
HMK (> 1394 °C)
HMK SDH (<-193 °C)
HMK SDH (< -233 °C) » o (alfa) demiri (HMK)
SDH HMK (> 234 °C)
SDH HMK (> 883 °C)
SDH HMK (> 1481 °C) P. Turgut

SDH HMK (> 872 °C) www.turgutpaki.com

f Y (gamma) demiri (YMK)

s

Stoaklitk ———p

Atmosfer basincinda




Cok Yapihihk

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

Cozim:
YMK birim kristal yapisinda atomlar birim hiicrenin yiizey kdsegeni boyunca birbirine
Sekil  'de gosterildigi gibi temas eder:
_ 4R
V2

HMK birim hiicre kristal yapisinda atomlar hacim késegeni boyunca birbirlerine Sekil
"te gosterildigi gibi temas eder.

V2a=4R veya a

_4R
43

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

3 3
Vimg = % = (%‘—{;{] (;]: 5.66R?

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

3 b
me::%r:{%%][%]:GJGR‘

Atom yanigaplarinin degismedigi varsayilarak, YMK’den HMK kristal yapisina do-
nisme sonucu hacimde meydana gelen degisme:

V3a=4R veya a

AV _ Vi = Vyuk

Vymk Vimk
_(6.16R* —5.66R"
“( 5.66R°

%100 =+%8.8 4

V2a=4R

ﬁu =4R
P. Turgut
www.turgutpaki.com




Metallerde Izotropluk ve Anizotropluk (Yone Baglilik)

Metallerin fiziksel 6zellikleri kristal dogrultusuna ve duzlemlerine bagli olarak degisebilir.
Kristal dogrultu Gzerindeki atomik yada iyonik mesafe farkliligindan kaynaklanmaktadir.
Bir malzemenin 6zellikleri yone bagli olarak degisiyorsa, bu tir malzemelere anizotropik
(yone bagh) malzeme adi verilir. Eger bir malzemenin 6zellikleri yéne baglh olmayip butin
kristal dogrultularinda ayni 6zelliklere sahip ise, bu tur malzemelere izotropik malzeme

adi verilir.

Anizotrop malzemelerin elastisite modiulleri ve elektrik iletkenlikleri blyuk 6lgude degisir.
Ornegin [100] ve [111] dogrultularindaki elastisite moduld, elekterik ve 1si iletkenlik
degerleri farkli olabilir. Kristalik malzemelerdeki anizotroplugun buyuklugu, yapisal

simetrikligin azalmasiyla artmaktadir.

Modulus of Elasticity (GPa)

Metal [100]

[110]

[111]

Aluminum 63.7
Copper 66.7
Iron 125.0
Tungsten 384.6

72.6
130.3
210.5
384.6

76.1
191.1
2121
384.6

P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi

X-1sinlari analizi bir metalin kristal yapisini, kristal parametrelerini ve duzlemler arasi
mesafeleri belirlemek icin kullanilan bir tekniktir. Ayrica bilinmeyen bir malzemenin X-
Isinlari analizi yapilarak hangi malzeme oldugu bulunur.

Kirinimda kullanilan X-isinlari dalga boylari 0.05 ile 0.25 nm (0.5-2.5 A) arasinda
degisen elektromiknatisli dalgalardir.

ak Vi i

B gl 'k\“m Volfam gk /m' X-1s1n1 tretmek icin her ikiside
vakumda bulunan, katot ile anot

hedef metal arasina 35 kV civarinda

bir voltaj uygulanir. Katotun

volfram ipcigi i1sitildiginda, isil

iyonlasmayayinimiyla aciga ¢cikan

_ elektronlar, buyuk voltaj farkliligi

Transformatore etkisiyle, vakumdaki anot ile katot

arasinda hizlanarak kinetik enerji

Sogutma suyu

Hedef a:v‘\: ‘ \L.._. — I___—H—) kazanir.
" : 14

. o " 1 [ n ke
HL’TI'_\.‘UIH I\L’Hk'L‘l'L‘ \\.1_\‘;!”];“1 ML'!.” (‘LI:”\];“]M 1\.1'”

Elektronlar hedefteki metale (6rnegin molibden) hizla carparak X-isini aciga cikarirlar.
Fakat kinetik enerjinin cogu (%98'i) 1stya donustugunden, hedef metalin disaridan
sogutulmasi gerekmektedir. Dalga boyu 0.02 ile 0.14 nm arasinda olan X-isinimi demeti

olusmaktadir ve Ka ve Kb cizgileri diye adlandirilan iki karakteristik isinim dikeni ortaya
citkmaktadir.
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Ka ve Kb cizgileri elemente 6zgu cizgilerdir. Molibden icin Ka
cizgisi 0.07 nm civarindadir. Karekteristik isinimin meydana
gelisi soyle aciklanir;

Once, K elektronlari (n=1 kabugundaki elekteronlar) hedefi
Kﬂf;;';';l‘;"j“k bombalayan yuksek enerjili elektronlar tarafindan
' yerlerinden uzaklastirilarak atomu uyarilmis hale getirir.

Bagil siddet

\\ ]\ _— Daha sonra, yuksek kabuklardaki bazi elektronlar (n=2 veya
iginim 3) daha alttaki enerji duzeylerine duserek K elektronlarinin
N yerini alir ve bu sirada hedef metale 6zgu dalga boyunda

{ “ enerji aciga cikarirlar.
o  ESE TSRS A /. | I B

0.2 0.6 1.0 1.4

Elektronlarin L (n=2) kabugundan K (n=1) kabuguna

Dugsbauts gecmeleri sekilde gosterildigi gibi , Ka cizgisi dalga boyunda
enerji acigacikarir.

[yonlagma

N n=4

M

P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi

Yizeye garpan x=1s1nlan

P ) oo Yandaki sekilde gosterildigi gibi, kristalin
N\ s kalinligini d olarak ve alt alta dizilmis kristal
duzlemlerini (hkl) bir ayna gibi dustunelim. X-
Isinlarinin dalga boyu kati kristaldeki atom
duzlemleri arasindaki mesafeye esit oldugundan,
) X-1sinlari demeti bir kristale carptiginda degisik
# / W,?Xv Isinim siddetlerinde guclenmis kirinim dikenleri
/< i meydana gelir.

(hkl) dizlemleri

Sekildeki yatay cizgileri Miller isaretleri (hkl) bir
dizi kristal duzlemini tanimlamaktadir.

Yiizeye ¢arpan /\"‘/ Yansiyan B ; - - -
x-isinlar «isnlan SeKil a’da tek dalga boylu bir X-1sin1 demeti bir

. il duzlem dizisine birbirini giclendirmeden ve ayni
fazda olmadan yansimasina yol acacak bir acida
carptigini dasunelim. Bu durumda zayiflatici

I;! ?WMSXO \u girisim meydana gelmektedir.
"SR

Sekil b’de ise, dalgalar ayni fazda oldugundan
guclendirici girisim meydana gelecektir.

L™

(b)

P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi

Yiizeye garpan  [S10 | Yanstyan Yandaki sekilde 1 ve 2 1sinlarina bakalim;

"'*'”'““\ Arginie Bu isinlarin ayni fazda olmalari icin 2'nin
fazladan almasi gereken mesafe | ‘nin
tamsayili bir kati olan MP+PN mesafesidir.

Buna gore,

nd= MP + FN

Burada, n=1,2,3,.... olup kirinim basamagqgi
olarak adlandirilmaktadir. Hem MP hem de
PN, asagidaki bagintiya esittir.

> (hkl) diizlemleri

& 111

d,,., isaretleri hkl olan kristal duzlemlerinin arasindaki mesafedir. Yukaridaki baginti

guclendiren girisimin kosuludur. Yani, siddetli bir isinimin yuksek kirinim dikenini elde
edebilme kosuludur.

H/.]\. - Ed,,k; SiI] H

olmahdir. Bragg yasast adi verilen bu esitlik, yiizeye ¢arpan x-1isininin A dal-
gaboyu ve d, kristal diizlemleri aras1 mesafe cinsinden, kirinima ugrayan 1sin-
larin birbirini giiclendirmesi i¢in gerekli agisal bagintiyr vermektedir. Coziim-
lemede ¢ogunlukla n =1 olan birinci basamak kirinimi kullamildigindan, Bragg
yasasl

/-’L = "-'(fhk! Sil] 9

seklini alacaktir.

P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi

HMK demirden bir numune A= 0.1541 nm dalga boyunda x-isinlarinm1 kullanan bir x-
1sin1 kirtnim 6lgerine yerlestirilmistir. {110} diizlemlerinden kirinim 26 = 44,704° *de
elde edilmistir. HMK demirin a kafes sabitesini hesaplayin (birinci basamak kirinimin
n = 1 oldugunu kabul edin).

Cozim:

20 = 44.704° 8=2235°
A., — 2(1;,“ ﬁin 9
A = 0.1541 nm
2sin@  2(sin 22.35°)

_0.1541nm _ 5050

2(0.3803)

dl]t] =

Esitlik yeniden diizenleyerek,

a=d, Vh® +k? +12

buluruz. Buradan da asagidaki sonucu elde ederiz:

a(Fe)=d,,v1> +1? +0?

= (0.2026 nm)(1.414) = 0.287 nm <«
P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi
X-Isinit Cozumlemesinde Toz YOontemi

= . - ‘ - 1 11— Isinim bulucu (agidlger gevresinde
N ) N ) En yaygimn kullamlan x-15m1 kin e

nmim teknigi toz yéntemidir. Bu yéntemde, bazi parcaciklarin Bragg yasasi ko- R

) J : oL i : 3 ; ; 1 d N =deki kristal
sullarini kargiladigindan emin olmak igin, rastgele yonlenimde birgok kristalin s 60,/ i
yer aldigr toz numune kullanilir. Modern x-151m1 kristal ¢oziimleyiciler kiri-
nima ugrayan 1gmin agisim ve giddetini dlcecek 1ginim sayicilar kullanirlar e . Diizlem 1

. Kaydedici, bir agidlcer cevresinde 26 araligindaki degerlerde nu- ' ; ' Diizlem 2
muneyle harcket ederken kirimimli demetin siddetini kendiliginden kaydeder ' o
E{izc garpan 15in

Isimm

liretect . Kristalin paralel
Agidlgere tutturulmug olan Isinim i (hki ) diizlemleri
numunenin iistten goriiniisi iireteci

Birincit
150 kanall

12.000
10.000

Tdp yaltma
destegi

H, 00

6.000

4,000

20001
220

]
B
L
7]
=)
=
e
=
E
=
el
=]
=]
=
=
A

..... .lm—it-.. sisssn

8l

Kirimm agis: 26

Volfram elementinin kirinim acilari

P. Turgut
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Kubik Birim Hucrelerde Kirinim Kosullari

X-191mm1 kirmmim teknikleri kristalli
katilarin yapisini belirlememize yardimer olmaktadir. Bircok kristal yapinin x-
1s1n1 kirinim verilerinin yorumlanmas: karmagik ve bu kitabin amaci digindaki
bir ig oldugundan, burada sadece basit kiibik metallerdeki kirimim ele alinacak-
tir. Kiibik hiicrelerin x-1g1n1 kirinim verilerinin ¢oziimlenmesi igin, .

a

diy =
Bragg esitligi A = 2d sin @ ile birlestirilir:

1 = 2asinf
Vh2 + k2 +12

Bu esitlik x-1511 kirmmim verileriyle birlikte kullanilarak kristal yapisimin ha-
cim merkezli kiibik mi yoksa yiizey merkezli kiibik mi oldugu bulunur. Asa-
gida bunun nasil yapildig: anlatilmaktadir.

Esitlik ’i kimmim g¢oziimlemesinde kullanabilmek igin her kristal ti-
riinde hangi kristal diizlemlerinin kirinim diizlemleri oldugunu bilmemiz gere-
kir. Basit kiibik kafes icin biitiin (hkl) diizlemlerinden kirmim mimkiindiir.
Fakat, HMK yapida sadece Miller isaretleri toplandiginda (h + k + [) ift say1
olan diizlemler tizerinde kirimim olmaktadir Yani HMK kristal
yapida temel kirimim diizlemleri, Tablo  ’de siralanan {110}, {200}, {211},

P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi

Kubik Birim Hucrelerde Kirinim Kosullari

Kibik Kristallerin Kirinim Olan {hkl} Dizlemlerini
Belirleme Kurallar

“

Bravais kafesi Kirinim var Kirinim yok

HMK (h +k + 1) = cift (h+k+1)=tek
YMK (h, k, 1) hepsi gift veya (h, k, 1) hepsi cift veya
hepsi tek hepsi tek degil

HMK ve YMK Kafeslerinde Kirinan Dizlemlerin Miller isaretleri

x

: Kirinim Olan Kibik
Kobik Dizlemler {hki}
Dizlemler Toplam

{hkl} h? + k% + 12 Z(h? + k? + I?) YMK HMK

{100} 12407 + 02

{110} 12412402 110
11y 12412 412 g

{200} 2?2+ 0%+ 02

{210} 22 +12 407

{2113 22412 4 12

{220} 22422 4 (2
{221} 22+22417
{310} 32412 4 02

E

P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi

vb. diizlemlerdir. YMK kristal yapida ise temel kirmim diizlemlerinin Miller
isaretlerinin ya tamam cift veya tamamu tektir (sifir, cift kabul edilmektedir).
Buna gore, YMK kristal yapida kirmmim diizlemleri Tablo  'de gosterildigi
gibi {111}, {200}, {220}, vb. olmaktadir.

Kiibik kristal yapidaki metallerin deneysel x-15itm1 Kirimim verilerinin yorumlan-
mas1 Kristal yapilarini belirlemek i¢in x-15101 kirtmim Slciilerini kullanabiliriz.
Bu ¢oziimlemelerin HMK ve YMK kristal yapilarini birbirinden ayirmada na-
sil kullamlabilecegini basit bir rnek tizerinde gorelim. Simdi, Sekil "deki
volfram metalinde oldugu gibi, HMK veya YMK kristal yapisinda bir metali-
miz oldugunu ve temel kirtmim diizlemlerinin hangileri oldugunu ve bunlara
kargilik gelen 26 degerlerini bildigimizi kabul edelim.
Esitlik in her iki tarafinin Karesini alarak ve sin® 6 'y1 ¢Oozerek

R0 k24 1)
4a*

sin- @

elde ederiz. X-151m kirinim verilerinden temel kirinim {hkl} dizlemleri dizini
igin deneysel 26 degerlerini elde edebiliriz. Gelen isinimin dalgaboyunun ve
kafes sabitelerinin her ikisi de sabit oldugundan, iki sin> @ oram olusturarak
bu degerleri ortadan kaldirabiliriz:

P. Turgut
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Kristal Yapisinin Bulunmasi X-Isinlari Analizi

sin6@, h3+k;+I;
sin*@y  hj +kj+13

Burada 6, ve Oy swrasiyla {h, k,l,} ve {hgkyly} temel kinmm diizlemleri
icindeki iki kirnnim acisidir.

Esitlik i ve Tablo  ’de siralanan iki takim temel kinnmim diizle-
minin Miller igaretlerini kullanarak, hem HMK hem de YMK yapilarin sin® 6
oranlarinin degerlerini bulabiliriz.

HMK vyapi igin temel kirinim diizlemlerinin ilk iki takim {100} ve {200}
diizlemleridir (Tablo ). Bu diizlemlerin Miller {hkl} isaretlerini Esitlik

“e yerlestirerek

sin@, 12 +12+0?
sin8, 22+0%*+0°

=05

elde ederiz. Bu durumda, eger kristal yapisi bilinmeyen metal HMK ise, ilk iki
temel kirtmim diizlemine ait sin” 6 degerlerinin oram 0.5 olacaktir.
YMK kristal yapisinda temel kirimm diizlemlerinin ilk iki takima {111}
ve {200} diizlemleridir (Tablo 3.7). Bu diizlemlerin Miller igaretlerini Esitlik
’e koyarak

sin6, 1>+1>+1% _
sin@, 22+0*+0°

0.75 (3.15)

elde ederiz. Buna gore, eger bilinmeyen kiibik metalin kristal yapis1 YMK ise
ilk iki temel kirinim diizlemlerinin sin® 8 degerlerinin oram (.75 olacaktir.

P. Turgut
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Ornek Problem "da, bilinmeyen kiibik metalin HMK mi yoksa YMK
mi oldugunu belirlemek i¢in, Esitlik ve temel kirimim diizlemlerinin 26
degerlerine ait deneysel veriler kullamilmistir. Aslinda x-1ginlann kirimim ¢o-
ziimlemesi Ornek Problem dan ¢ok daha karmasik olmakla birlikte, ¢o-
ziimleme esaslar1 aynidir. Hem deneysel hem de kuramsal x-151m1 ¢oziimleme
yontemleri, malzemelerin kristal yapilarinin belirlenmesinde 6nemli bir arag
olmaya devam edecektir.

Ornek Problem

HMK mi YMK mi oldugu bilinmeyen bir kristal yapisina sahip bir elementin x-1ginlar
kirimim oél¢eri kaydedicisi su 20 acisinda dikenler vermektedir: 40, 58, 73, 86.8, 100.4
ve 114.7. Coziimlemede kullamlan 1simin dalgaboyu 0.154 nm’dir.

(a) Elementin kibik yapisini belirleyin.

(b) Elementin kafes sabitesini belirleyin.

(¢) Elementi belirleyin.

Cozim:
(a) Elementin kristal yapisinin belirlenmesi. Once 26 kirinim agilarindan sin® 0 de-
gerleri hesaplanir,

P. Turgut
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20, derece 0, derece Sin 8 Sin% 6

40 20 0.3420 0.1170
58 29 0.4848 0.2350
73 36.5 0.5948 0.3538
86.8 43.4 0.6871 0.4721
100.4 50.2 0.7683 0.5903
114.7 8735 0.8420 0.7090

Sonra birinci ve ikinci agilarin sin* @ degerlerinin orani hesaplanir:
sin” 0 _0.117
sin’@  0.235

Oran =0.5 oldugunda kristal yapis1t HMK dir. Eger oran =0.75 olsaydi yapt YMK

olacakti.
Kafes sabitesinin bulunmasi. Esitlik yeniden diizenlenip a® ¢oziilerek

=0.498=0.5

B A h®+k*+1?

a —
4 sin” @

h*+k? +1?
sin” @
bulunur. Esitlik ¢ HMK kristal yapinin {110} birinci takim temel kirinim
diizlemlerinin A, k ve [ Miller igaretleri igin =1, k=1 ve [/ =0 degerlerini, buna
kargilik gelen sin* @ degeri 0.117’yi ve gelen 1sinin A = 0.154 degerini koyarak

0.154 nm 2 2 2
e (AL 0 0318 nm
2 0.117
elde edilir.

Elementin belirlenmesi. Elementin kafes sabitesi 0.316 nm ve yapist HMK oldu- P. Tu rgut
gundan element volframdir. www.turgutpaki.com




