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Bolum 3. Hedefler

O Atomik/iyonik dizenlemelerine bagl olarak
malzemelerin siniflandirilmasi.

[0 Latislere ve kristal vyapilarina go6re kristal
katilarda duzenleri tanimlamak.




Icerik

3.1 Kisa duzen ve uzun duzenler

3.2 Amorf Malzemeler: Prensipleri ve Teknolojik
Uygulamalari

3.3 Latis, birim hucreler ve Kristal Yapilar.
3.4 Allotropik ve Polimorfik Dontsumler

3.5 Birim hlucrede noktalar, yonler, dizlemler
3.6 Arayerler

3.7 Iyonik Malzemelerin Kristal Yapilari

3.8 Kovalent Yapilar

3 fat | <[> | P




BSlim 3.1. Kisa Mesafeli Diizenler-Uzun Mesafeli

Duzenler

0 Kisa Mesafeli Duzenler (SRO) - Kisa mesafede
atomlarin tahmin edilebilir duzenlilikleridir. Bir veya

iki atom aralikl..

0 Uzun Mesafeli Duzenler (LRO) -Bir katida buyuk bir
mesafeyi isgal eden atomlarin tekrar edilebilen

duzenleridir.

O Bose-Einstein yogunlugu condensate (BEC) - Bir
grup atomun ayni kuantum haline sahip atom
gruplandir. Deneysel olarak yeni dogrulanmistir.
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Bolum 3.1. Kisa Mesafeli DUzenler-Uzun Mesafeli
Duzenler

d Atomik dizilme kati bir maddenin mikroyapi ve
davranislarini belirlemede onemli rol oynamaktadir.

d Atomlar
d Dduzensiz (asal gazlar)
d Kisa mesafeli istif duzeni (Cam)
d Uzun mesafeli istif duzeni (Metaller ve pek
cok kati)
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Bolum 3.1. Kisa Mesafeli DUzenler-Uzun Mesafeli
Duzenler

O Metaller, seramikler ve diger pekcok kati
malzemede atomlar tamamen duzenli sekilde
dizilirler.

d Her kafes noktasi bir veya daha atom ile temas
halindedir
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4 Malzemelerdeki atomik

duzenlerin seviyeleri

(a) duzensiz inert

monoatomik gazlar
(b,c) Kisa mesafeli
duzenler (su buhan,
azot gazi, amorf

silisyum, ve cam silikat)
(d) Metaller, alasimiar,
cogu seramikler ve

polimerler
atomlarin/iyonlarin
malzemede duzenli

oldugu uzun mesafeli
diuzenlere sahiptirler.
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Cam silika Si-0 tetrahedronu.
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Polietilende C-H baglarinin tetrahedral
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Silisyum tek kristallinin fotografi.
(b) Polikristal paslanmaz celigin
mikroyapisi. Taneler ve tane
sinirlari. (Courtesy Dr. M. Hua,
Dr. I. Garcia, and Dr. A.J.
Deardo.)
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Sivi kristal ekran.

Bu malzemeler genelde amorf olup distan uygulanan
elektrik alana bagh olarak kismi olarak kristalize
olurlar. (Courtesy of Nick Koudis/PhotoDisc/Getty

Images.)
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Single Crystal
Examples: Si, GaAs

C: Liquid Crystals
Short Range Order
and Long Range Order
in Small Volumes
Example: LCD polymers

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

Atomik diizenlerin tipine bagh olarak malzemelerin

siniflandirilmasi.
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Bolim 3.2. Amorf Malzemeler: Prensipleri ve
Teknolojik Uygulamalari

Amorf Malzemeler - Malzemeler 06rnegin
camlar, ne uzun mesafeli dizenlere ne de
kristal yapiya sahiptirler.

Camlar — Kati ve kristal olmayan malzemelerdir
sadece kisa mesafeli atomik duzenlere
sahiptirler.

Cam-seramikler — Ergimis inorganik camlardan
turetilmis malzeme grubu olup kucuk tane
yapili ve gelismis mekanik 0zelliklere sahip
kristal malzemeye proses edilirler.
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Bu sekil iifiirme-germe (blow-stretch) prosesini gdsterir. Iki
litrelik PET (polyethylene terephthalate) sisenin Uuretim
asamalarini icerir. Ufiirme ve ozelikle germe ile olusan gerilim
sayesinde amorf matris icinde kiciik kristaller olusur ve PET
sisenin gliclenmesi saglanir.
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Hydrogen

(a) (b)

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

Kristalize olmus silisyum ile amorf silisyumdaki atomik
duzenler. (a) Amorf silisyum (b) Kristalin silisyum. Amorf
silisyumdaki atomlar arasi mesafeye dikkat et!
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Bolim 3.3.Latis, Birim Hucre, Basis ve Kristal Yapilar

Latis — Uzayi esit aralikli segmentlere b6len noktalardir.
Basis — Latis noktalar ile iliskili atom grubu.

Birim Hucreler — Tum latisin karakteristiklerini gosteren
latisin en klcUk birimi.

O Atomik Yaricap - Atomun vyaricapidir. Birim hucrenin
boyutlarindan en siki paketlenmis yon (koordinasyon

C:‘y’ISI hesapl:n:r:ll\ r'|||/|/::1-n :||n:r:|/ hnsap!ar\lh

O O O

[0 Paketleme Faktoru - Birim hilcrede atomlarin isgal
ettikleri alandir.
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Bolum 3.3.Latis, Birim Hucre, Basis ve Kristal Yapllar

O Birim Hucreler — Tum latisin karakteristiklerini gosteren
latisin en kugUk birimi.

Kafes
Noktalar

Birim Hicre
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Bolim 3.3. Latis, Birim Hucre, Basis ve Kristal Yapilar

d Ozdes hucreler
istiflenerek kafesin
0 tamamini olustururlar.

d Kafes parametreleri birim hlcrenin boyutunu ve
seklini tarif eder.
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Sclance

Bolum 3.3. Latis, Birim Hucre, Basis ve Kristal Yapllr

d Kafes parametreleri birim htcrenin boyutunu ve seklini tarif
eder. Birim hucrenin boyutlari ve kenarlar arasindaki acilar
bu kapsam icindedirler.

d Oda sicakliginda odlglilen uzunluk kafes parametresi (ag)
olarak belirlenmistir.

d Uzunluk genellikle Angstrom birimi ile ifade edilir.

LB = N

1 Angstrom (A°) = 1001 nm = 1019 m
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Simple cubic Face-centered Body-centered
cubic cubic

Simple Body-centered
tetragonal tetragonal

Simple Body-centered Base-centered
orthorhombic orthorhombic orthorhombic

Face-centered
orthorhombic

Rhombohedral Simple Base-centered Triclinic
monoclinic monoclinic

Yedi adet |kristal
sisteminde 14 adet

Bravais latis grubu
vardir.

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learning™
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KUBIK
a=b=c
o=p=y=90°

Yedi adet kristal
sisteminde 14
adet Bravais latis
grubu vardir.

TETRAGONAL

a=bzc
o=p=vy=90°

ORTOROMBIK

azb=zc

o= p=y=90°

HEKZAGONAL

a=bzc
o= p=90°
v=120°

M%NOKLINIK 4 Types of Unit Cell
azbzc P C P Prinitive
o= y="90 I = Body-Centred
p+120° F = Face-Centred

= SideCentred

TRIKLINIK et
rys asses
3:%13¢WF P — 14 Bravais Lattices
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TABLE 3-1 W Characteristics of the seven crystal systems

Structure Axes Angles between Axes Volume of the Unit Cell
Cubic a=b=c All angles equal 907 a’
Tetragonal a=b+#c All angles equal 90° a‘c
Orthorhombic a#+h+#c All angles equal 907 abc
Hexagonal a=h+#c Two angles equal 90°. 0.866a%c
Ore angle equals 1207,
Rhombohedral a=h=c¢ All angles are equal and a’yv'1—3cos? 2+2cos’ o
or trigonal none equals 90°
Monoclinic a#b+#c Two angles equal 90°. abc sin f
One angle (#) is not
equal to 90°
Triclinic a+b#c Al angles are different abcy/'1 — cos? o —cos? f — cos? y + 2 oS « cos ffcos §

and none equals 90°
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2 Latis
% parametrelerinin
tanimi ve kubik,
¢ ortorombik ve
T hekzagonal
< kristal
: V sistemlerinde
kullanimi.
[
s [
120°
a a 7
a b -
Cubic Orthorhombic Hexagonal

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learning™
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Face center atom
shared between
two unit cells

LD A — )
N Sekil (a) Yuzeyler
\_ | OF 4N F.% ~ ve kdselerdeki
Jﬁ/ @ // T~ atomlarin
— 3 TV ®  gésterimi. (b) Basit
RO L/ I. 0% Kiibik (BK), Hacim
P O © Merkezli Kiibik
3 Each corner atom is (HMK), and Yﬁzey
shared by 8 unit cells Merkezli Kiibik

(1-4 in front, 5-8 in back)

(YMK) birim
hucreler, her latis
noktasinda sadece

(a)

Ia Vi ™ :"'-“\\I

C O W - bir atomun oldugu
) y p ongoriulmistir.
N Y
Simple cubic Body-centered Face-centered
cubic cubic
(h)

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

24 fat [ <[>







Ornek 3.1. Kibik Kristal Sistemlerde Latis
Noktalarinin Sayisinin Belirlenmesi

Kubik kristal sistemlerde latis noktalarinin sayisini belirleyiniz.
Her bir latis noktasinda sadece bir atomun bulundugu
ddsuinerek, birim hicredeki atomlarin sayisini hesaplayiniz.

COzZUM

Basit Kubik Birim Hucresinde: latis noktalari / Birim hicre = (8
kose)1/8 =1

Hacim Merkezli Kubik Birim Hucre: latis noktalari/birim hicre
= (8 kdse)1/8 + (1 merkez)(1) = 2

Ylzey Merkezli Kubik Birim Hucre: latis noktalari / birim hicre
= (8 kOse)1/8 + (6 yuzey)(1/2) = 4
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Her bir latis noktasinda bir atomun oldugunu varsayarak atomik
yaricap ve latis parametreleri arasindaki iliskiyi basit kubik, yluzey

merkezli kuibik ve hacim merkezli kubik kristal

hesaplayiniz?

<o Ao
(SO) (BCC)

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

(FCO)

yapilari

Kubik sistemlerde atomik yaricap ve latis parametreleri
arasindaki iliski.
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COZUM

Sekil de goruldagi gibi basit
kenarlarina degen atomlar:
Ao = 2r

kubik yapida

klp

Hacim kOsegeninde hacim merkezli kubik yapida, kdsegen
ile temasta olan atomlarin toplam yaricapi:

do

4r
J3

Yiuzey merkezli kibik yapida, ylzey kdsegenine degen

atomlarin yaricaplari:

o




Sciance

Koordinasyon Sayisl

Belirli bir atoma temas eden atomlarin sayisi veya en yakin
komsularin sayisi koordinasyon sayisidir ve atomlarin nasil siki ve
yogun bir sekilde paketlendigini gosterir.

(a) (b)

Koordinasyonlarin basit ve hacim merkezli kubik yapida
gosterimi. Basit kupteki her bir atomla 6 atom temas halinde,
hacim merkezli kibik yapida ise 8 atom temas halindedir.
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Koordinasyon Sayisi

Koordinasyon Sayisi (CN) = 4

Koordinasyon Sayisi (CN) = 12
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Atomik Dolgu Faktora

Atomlar kiire olarak kabullenildiginde birim hiicrede
isgal ettikleri hacim oranidir.

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

Birim Hucrenin Hacmi

Metallerde ADF degerleri:
YMK icin 0.74
HMK icin 0.68
BK icin 0.52
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Ornek 3.3. Atomik Dolgu Faktérii Hesaplanmasi |

Yuzey merkezli kubik yapida atomik dolgu/paketleme faktorunu
hesaplayiniz?

COzUM

Yluzey Merkezli Kubik Hucrede, her hlcrede 4 latis noktasi
vardir. Her latis noktasinda bir atom oldugu dustndlirse hicre

baslnaadé)rt adet atom vardir. Bir atomun hacmi 4nr3/3 duir. Ve
birim hicrenin hacmi:

(4 atoms/cell)(— )
Packing Factor = 3

3

aO
Since, for FCC unit cells, do = 4r/\/§
4 3
OG =),

Packing Factor =

(4r | +/2)° ) J18
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Ornek 3.4. Hacim Merkezli Kibik Demirin
Yogunlugunun Hesaplanmasi

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

COZUM
Atom/hicre = 2, a; = 0.2866 nm = 2.866 x 108 cm

Atomik agirlik = 55.847 g/mol
Birim hlicrenin hacmi= a3 = (2.866 x 108 cm)3 = 23.54 x 1024 cm3/cell

Avagadro sayist N, = 6.02 x 1023 atom/mol

(number of atoms/cell)(atomic mass of iron)

(volume of unit cell)(Avogadro' s number)
p = (2)(_5245'847) = = 7.882g | cm®
(23.54 x 10 7")(6.02 x 10™)
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Volume = a; ¢, cos 3°

_/
/

‘V \ ag
ap \
120°

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

Hekzagonal siki paket (HCP) ve birim hiicre
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a, = a, \

Hacim = a,%.c,.Cos30

Her hucre sekiz kbéseden bir ve birim hlcre icinden bir olmak
Uzere 2 kafes noktasina sahiptir.

Ideal HSP metallerde: c/a = 1,633
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TABLE 3-2 W Crystal structure characteristics of some metals

Atoms per Coordination
Structure dp Yersus r Cell Number Pa::king Factor Examples
Simple cubic (SC) Ag = 2r 1 6 0.52 Polonium (Po),
a-Mn
Body-centered dn = dri/3 2 g 0.68 Fe, Ti. W, Mo, Nb,
cubic Ta, K Na, V, Zr,
Cr
Face-centered ag = &ri2 4 12 0.74 Fe, Cu, Au, Pt Ag,
cubic Ph, Mi
Hexagonal close- dp = 2r 2 12 0.74 Ti, Mg, Zn, Be,
packed Co = 1.633a, Co, £r, Cd
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Bolim 3.4. Allotropik ve Poliformik Dontusumler

0 Allotropi — Sicaklik ve basinca bagl olarak, birden fazla
kristal yapida var olan elemanin karakteristigidir.

0 Polimorfizim - Birden fazla kristal tirl sergileyen kristal
yapilardir.

Birden fazla kristal yapiya sahip olabilen malzemeler
allotropik veya polimorfik olarak adlandirilir.

Demir, titanyum oOrnek olarak verilebilir.

Dlusuk sicakhkta demir HMK yapidadir. Yuksek sicaklikta
YMK yapiya donusdur.
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Stabilize zirkonya Dbilesiklerden olusan
okisjen gaz sensorleridir. (Image courtesy
of Bosch © Robert Bosch GmbH.)
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Ornek 3.5. Polimorf Zirkonyada Hacim Degisimleri

Zirkonya tetragonalden monoklinik yapiya donistiigiinde
olusacak hacim degisimini hesaplayiniz?

Monolkinik birim hlcrenin latis sabitleri

a =5.156, b = 5.191, c = 5.304 A,

B acisi : 98.9.

Tetragonal birim hiicrenin @ = 5.094 and ¢ = 5.304 A.

Bu dénlisim esnasinda zirkonya buzusur mu genlesir mi?

Bu dénusimun zirkonyanin mekanik ozelliklerindeki etkisi
nasil olacaktir?
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icLtragotlidal pirirni riacreritrt riaciili.

V = a2¢c = (5.094)2 (5.304) = 134.33 A3.

Monoklink hicrenin hacmi
V = abc sin B = (5.156) (5.191) (5.304) sin(98.9) = 140.25 As.

Tetragonalden monoklinik e donlsim sonucu genlesme olmustur.

Hacimdeki ylzde degisim:
= (son hacim - baslangi¢ 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 ¢linkl bu donlisiim gerceklestiginde
kirllma olasiliklar yuksektir. Bu yluzden, ZrO, bazi ilavelerle CaO,
MgO, ve Y,05 kubik formlarinda tutulmaya cgalisilirlar.
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Ornek 3.6. Hacim Degisimini Olcmek Icin Sensor
Tasarimi

Demirin yiksek sicakliklarda nasil bir davranis sergiledigini anlamak
icin bir cihaz tasarlamak istiyoruz. Bu cihaz (%1 dogrulukla 1-cm3
demir kipldndeki degisimi isitildiginda olusan poliformik dénidsim
sonrasinda hissedebilmelidir.

Demir 911°C, HMK latis parametresi 0.2863 nm.

913°C, ise YMK latis parametresi 0.3591 nm.

Olciim aletinin ihtiyac duydugu dogruluk tolerasini belirleyiniz?
COzUM

HMK nin hacmi

Vace = ag = (0.2863 nm)3 = 0.023467 nm3
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COZUM (devami)

YMK nin hacmi:
Vece = ag’ = (0.3591 nm)3 = 0.046307 nm?

Fakat bu donusumde YMK da 4 demir atomu, HMK

da ise 2 demir atomu bu hacmi isgal etmektedir.
Bu nedenle;HMK 2*(0.023467) = 0.046934 nm?3

(0.046307 - 0.046934)
0.046934

x 100 = -1.34%

Volume change =

1-cm3 demir klUpld dénlstm sonrasi 1 - 0.0134 =
0.9866 cm?3 blizlld; bu yizden, % 1 lik dogrulugu
saglamak igin cihazin:

AV = (0.01)(0.0134) = 0.000134 cm?3 ik degisimi
dedekte etmesi gerekmektedir.
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Bolum 3.5. Birim Huicrede Noktalar, YOonler ve

Duzlemler

Birim hlcredeki atomlarin pozisyonlar koordinat sistemi (X,y,z)
kullanilarak gosterilir.

O

OO0O000000

Miller indisleri —Ingiliz mineralci William Hallowes Miller in gelistirdigi
Millerian sistemi malzemede belirli kristallografik dogrultu ve diizlemleri
gdstermek icin kullanilan isaretlerdir.

Tekrar edilen uzaklik- Latis noktalar arasindaki uzaklk.

Dogrultular kdseli parantez ile gosterilir [hkl ].

Dlzlemler parantez (hkl) ile gdsterilir.

Dogrultu aileleri <hkl> ile

Dlzlem aileleri {hkl} ile goOsterilir.

Negatif yonler sayilarin Gzerine yerlestirilen cizgiler ile gosterilir.
Lineer yogunluk — Birim dogrultu boyunca gorulen latis noktalarndir.

Paketleme Faktori/Atomik Dolgu Faktorld - Bir dogrultu veya dizlemde
atom veya iyonlar tarafindan isgal edilmis alanlarin miktarndir.
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0,0,1
111
0,0,0 -y
1
./-/i! 1,0
1,0,0 1,1,0

Birim hiucrede segilmis noktalarin
koordinatlari. Sayilar latis
parametreleri cinsinden orijin

noktalarindan uzakhklari temsil eder.
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BSlim 3.5. Dogrultulari Bulmak Icin Uygulanacak
Prosedur:

Koordinat sistemini kullanarak dogrunun baslangic ve
bitis koordinatlarini belirle

Bitis nokta koordinatlarindan baslangic nokta
koordinatlarini cikar.

Kesirli degerleri tim koordinat degerlerini tam sayi haline
getirecek sekilde duzenle

Kbseli parantezleri kullanarak dogrultuyu dizgin sekilde
goster

Negatif isaretler varsa sayilarin tGstline yerlestir

O O O 0O O
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Ornek 3.7. Dogrultularin Miller Indislerinin
Belirlenmesi

Sekilde verilmis A, B ve C dogrultularinin miller indislerini
belirleyiniz?

X

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

A dogrultusu

1. Bitis 1, 0, O, ve baslanqgic 0, 0, O

2. Bitis noktalari — 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 noklari
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 noktalari — Baslangi¢ 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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Dogrultulari gésteren Miller indislerinin <hkl>
kullaniminda dikkat edilecek notlar:

1. Bir dogrultunun negatifi ile pozitifi birbirine esit
degildir.

[100] #[100]
Ayri yonleri gosterirler.
2. Bir dogrultu ve onun katlari ayni yonu gosteriler.
[100] ile [200] ayni yonu gosterir.
3. Bazi dogrultular esdegerdir.

[100] ile [010] sadece koordinat ekseni tekar
tanimlanmistir.

Es dogrultular <110> olup icerisindeki dogrultular
birbirine estir.
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> ) X -

100] 010]

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

Sekil. Kiibik sistemde kristallografik dogrultularin

esdegerleri.
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TABLE 3-3 W Directions of the form {110 in cubic systems

([110] [110]
101] [101]
011] [011]
110] [110]
101] [101]
011] [011]

(110) =<
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Repeat distance = %\E ag

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

[110]

Tekrar edilen
uzakhk, lineer
vogunluk ve atomik
dolgu faktorinin
tanimlanmasi. YMK
bakir in [110]
dogrultusu.

Cu a,=3.6151 108 cm
Tekrar edilen
uzaklik=2.556 108 cm

51




Repeat distance = %\/E a

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

Lineer yogunluk=2*(tekrar edilen uzaklik)/dogrultunun uzunlugu

Lineer yogunluk=2*(2.556 10-8)/5.1125 10-8

Lineer yogunluk=3.9 107 latis noktasi/cm
ADF=(linner yogunluk)*2r
ADF=1
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Ornek 3.8. Duzlemlerin Miller Indislerinin (hkl)
Tanimlanmasi p

Sekilde verilen A, B ve C duzlemlerinin indislerini belirleyiniz.

C\ /

/AN Kristallografik
A AT dizlemler

1/ A _..--""\

// AT TN

AT TN

s B .\ —>

EZH,:::::::’ e y=2

X

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

A diizlemi

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

2. Terslerini al

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

3. Kesirli ise tamamla

4. Uygun gdsterimde yaz

(111)

B diizlemi

1. z ekseniniyikesmez x=1,y=2,andz = w

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

3. Kesiri dlzenle

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

4. (210)

C duzlemi

1. Orijin noktasinin yerini degistirmeliyiz. Cink( dizlem 0,0,0 | kesmekte. Y
yoniinde 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)
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TABLE 3-4 W Planes of the form {110} in cubic systems

[110}4

MNate: The negatives of the planes are not unique planes.
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Duzlemlerin ve duzlemleri gosteren Miller indislerinin
kullaniminda dikkat edilecek notlar:

Dluzlemler ve negatifleri aynidir.Bu 6zellik
dogrultularda bu sekilde degildir.

(020)=(020)

2. Duzlemler ve duzlemlerin onlarin katlari ayni
duzlemi géstermezler.

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

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

[100] ve (100)
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Ornek 3.9. Duzlem Yodunlugunun ve
Faktorinun Hesaplanmasi

Basit kipte (010) Ve (020) dizlemleri icin dizlem yogunlugunu
ve duzlem dolgu faktérint hesaplayiniz. Polonyumun latis

parametresi 0.334 nm.

) Basit kupte (010)
(020) ve (020)'1n duzlem
vogunluklari ayni

degildir.

(010)

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

Her bir ylUzeydeki toplam atom sayisi 1'dir. Yuzey
yogunlugu:

Planar density (010) =

atom per face  latom per face
area of face (0.334)°

— 8.96atoms/nm° = 8.96 x 10* atoms/cm®

Atomik dolgu faktord
area of atomsper face  (1atom) ()

Packing fraction (010) = 2
area of face (o)

2
r

= - = 0.79
(2r)
(020) Duzleminde hi¢c atom vyoktur. Dolasiyisla hem
dizlem yogunlugu hem de atomik dolgu faktort sifirdir.

Bu dlzlemler esdeger degildir.

58 | <4l




Ornek 3.10. Dogrultu ve Dizlem Cizimi

[121] do§rultusu ve (210) diizlemini gosteriniz?

Z Vs
(a) s z
/| """""
1525 1
Ix T 5}
> | S - >y
0,0,0 R 0,0, 0
X X
(b)
A A
=
—_— (210)
1 |
2z y 2T y
-
#0,0,0 x/o,o,c-

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

a. X yonunde 1 adim y yonuinde -2 adim ve z yénunde bir
adim gidip baslamis oldugumuz nokta ile ulasilan nokta
arasinda ok yonu ulasiimis noktayi isaret edecek sekilde bir

dogru ciziniz.
b. Duzlemi cizmek icin Oonce verilen duzlem noktalarinin
tersleri alinir

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

Bulunan degerler koordinat sisteminde isaretlenir ve verilen
noktalardan gecen dizlem cizilir.
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| Scien

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 indisligi hale geldiginde (h+k=-i)
kurah gegerlidir.

o A /A
C
a / Q/B

<

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

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing /
Thomson Learning™
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a, =a, =as= , dac =1 de koordinatlari kesmistir.
2. Tersleri alinir 1/a;, = 1/a, = 1/a5; =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. Cicin bitis 0, 0, 1 ve baslangic 1, 0, O.
2.0,0,1,- 1,0,0=-1,0,1

3. No fractions to clear or integers to reduce.

4. [101]
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COZUM

D dogrultusu

1. Bitis 0,1,0 Baslangi¢c: 1,0,0
2.0,1,0-1,0,0=-1,1,0

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

as
=
2
- 1
[110] =1 ]ZO]H L e m—— ;,_1\:- as
il 3
aI/ [010] =[1210]

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

HSP birim hiicrelerde iic ve dort eksenli sistemlerin esdegerligi.
Cizgili gosterilmis [1210] dogrultusu [010] dogrultusu ile esdegerdir.
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Siki paketlenmis diizlem ve dogrultular

Yap! Dogrultu Dizlem
BK, Basit Kubik <100> yok
Hacim Merkezli <111> yok
Klubik, HMK
Yuzey Merkezli <110> {111}
Klbik, YMK
Siki Paket <110>, <100> (0001)
Hegzagonal, SPH
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(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson
Learning™
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ABCABCABC istiflemesi YMK yapiy! ortaya

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learn

sistemlerdeki

SPH
cikarir.
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Bolim 3.6. Arayerler

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

Kubik bdlge - Koordinasyon sayisi 8 olan yerlesimler

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

Oktahedral bolge- Koordinasyon saysi 6 olan arayerdir.

Tetrahedral bdlge - Koordinasyon sayisi 4 olan arayer
bélgesidir.
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Octahedral

Octahedral
141
22 722

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

Kubik birim hucrelerde arayeriler.
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Ornek 3.12. Oktahedral bdlgelerin Hesaplanmasi

YMK birim hicresindeki oktahedral bolgeleri belirleyiniz?
COZUM

Oktahedral bdlgeler birim hlicrenin 12 kenarini icerir.

oo 110 1o1 11
> > > >
0to 11o 111 01,
; > > >
00 101 11t o1t
> > >

merkez, 1/2, 1/2, 1/2.
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COZUM (devam)

Birim hicrenin kenarindaki her bir bélge 4 birim hucre ile
paylasilir. Bu yuzden,

Sadece bir hicreye ait bolge sayisi:

(12 kenar) (1/4 hlcre basinal) + 1 merkez bolge= 4
oktahedral bolge
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TABLE 3-6 m The coordination number and the radius ratio

Coordination
Location of Number Interstitial Radius Ratio  Representation
2 Linear 0-0.155 CX)
3 Center of triangle 0.165-0.225 % ;
4 Center of tetrahedron  0.225-0.414
& Center of octahedron  0.414-0.732 3
g Center of cube 0.7/32-1.000 @
73 o <> | P




Ornek 3.13. Radyasyon Absorbe Eden Duvar

T‘ﬁt‘"ﬂr

1aod

Inii

Her biri 3 cm’lik 10.000 adet kursun bilyadan olusan ve
radyasyon absorbe eden bir duvar yapmak istenmektedir.
Dlzenlerinin YMK yaplya benzemesi saglanacaktir. Eger
arayerler doldurulursa daha gelismis bir duvar yapilacagi
bilindiginden kigik bilyalar tasarlanacaktir. Bu bilyalarin
kac adet olmasi gerektigi ve boyutlarini tahmin ediniz?

Oktahedral bolgelerinin

—ne hesaplanmasi.

octahedral
site

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

Okthedral bdlgelerin caplarinin hesaplanmasi

Uzunluk AB = 2R + 2r = 2R*2 1/2
/R = 0.414
r=0.414 *R = (0.414)(3 cm/2) = 0.621 cm.

YMK da her hicre icin 4 oktahedral bélge bulundugu bilinmektedir
bu 4 latis noktasi demektir.

Dolayisiyla ayni sayida kuguk bilyalara ihtiyac vardir.
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Bslim 3.7. Iyonik Malzemelerin Kristal Yapilar &

O Iyonik olarak bagh katilarin kristal yapilarinin anlasiimasi
icin:

Iyonik yaricaplari
Iyonik bagh bilesiklerde katyonlar genelde latis
noktalarinda anyonlarda arayerde yerlesirler.

Elektriksel Notrallikleri

Katyon ve anyonlarin yukleri ayni ise AX seklinde
bilesik olustururlar. Bu durumda koordinasyon sayilari
aynidir. Katyon +2, anyon -1 yUkli oldugu durumda

AX2 olur ve bu durumda katyon anyondan iki kat
fazla koordinasyon sayisina sahip olmaldir.
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Ornek 3.14. KCl icin Yaricap Orani

KCl igin a) Yapisinin CsCl yapisina benzedigini, b) ADF'yi

hesaplayiniz?
CcOzZUM
a. rg+ = 0.133 nm and r- = 0.181 nm, so:

re+/ re- = 0.133/0.181 = 0.735

Tablo 3.6’dan bakildiginda 0.732 < 0.735 < 1.000,
oldugundan koordinasyon numarasi 8 dir.

Bu da CsCl yapisinin olmasi gerektigini gosterir.
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COZUM
b. Birim hlcrenin hacim diyagonalindeki iyonlar:

dog = 2ry+ + 2r- = 2(0.133) + 2(0.181) = 0628 nm
dg = 0.363 nm

5 2 @Kion) + 2 (LClion)

Packing factor = -

dg

g 7(0.133)° +g 7(0.181)°

- 3 - 0.725
(0.363)
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Ornek 3.15. Kristal Yapinin Gosterimi ve Yog‘junluk,
Heaegabhi

I TN I

MgO’nun NaCl vyapisinda olup olmadigini gdsterin ve
yogunlugu hesaplayin?

COZUM
+2 = 0.066 nm ve rg2 = 0.132 nm,
rmg+2/ro-2 = 0.066/0.132 = 0.50

Mvig

Tablo 3.6’'dan 0.414 < 0.50 < 0.732, koordinasyon sayisl
6'dir. Yapi NaCl yapisidir.
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COzZUM
Mg’'nin Atom agirhigi: 24.312

Oksijenin atom agirhgi: 16 g/mol

Klp kenarlari boyunca yerlesmis iyonlar:

ag = 2 ryg+2 + 2rgo-2 = 2(0.066) + 2(0.132)
= 0.396 nm = 3.96 x 108 cm

_ (4Mg™)(24.312) + (407%)(16)

_ = 4.31g [ cm’
(3.96 x 10™° cm)’(6.02 x 10%) °

yo,
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(a)

(a) ZnS birim hicresi, (b) onden gorinis.

b=

.
£

®
£l

e

|
.3

1
2

()

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

Koordinasyon sayisi 4.
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Ornek: GaAs icin teorik yogunluk hesabi

GaAs latis sabiti 5.65 A. Teorik yogunllugu 5.33 g/cm3.
COzZUM

Koordinasyon sayisi: 4

Her mol (6.023 x 1023 atom) icerir ve atom agirhgi Ga: 69.7 g.
4 adet koordinasyon sayisi (4 * 69.7/6.023 x 1023) g.
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COzZUM (devam)
As in bir molunde (6.023 x 1023 atom) ve agirligi 74.9 q.
Bu ylzden (4 * 74.9/6.023 x 1023) g. Bu atomlar

(5.65 x 10-8)3 cm3luk hacime sahiptirler.

. mass 4(69.7 + 74.9) / 6.023 x 10”
density = = =
volume (5.65 x 10 " cm)

Bu ylzden GaAs teorik yogunlugu 5.33 g/cm3.
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Flourite cell Plan view

(a) (b)

2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson

(a) Florit birim hiicresi, (b) onden gorinii§.."
CaF, oldugundan Cat* iyonlari 8, F- iyonlari 4 koordinasyon
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Buruea

uoswoy_ / Buiystignd 8jod/syooig £002 (9)

Oxygen ion
octahedron

Perovskite

Kalsiyum titanat’in yapisi

Perovskite, plan view
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) (c)

Bariom ion

Yttrium ion

() Copper ion

AL Erans SRNRN Samrs SNSRI

Yuksek sicaklik seramik super iletkenlerin yapisi.

86 5

<

>

o




h-\/ q
AL AOTFO"
£

a

I /X,_—JFVacancy
w—
1Sl

= A3+
i@ A

Korundum yapisi (¢-AI,03).

©)

oy L / Butystignd ajoo/syooig €002
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Bolim 3.8. Kovalent Yapilar

0 Kovalent Bagli Malzemeler yodnlenmis bag yapilarini
yerine korumak icin/ saglayabilmek icin oldukca
karmasik yapilara sahiptirler.

0 Kubik Elmas - Karbon, silisyum ve diger kovalent bagli
malzemelerde gorulen 6zel bir tar yluzey merkezli kubik
vapidir.
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Diamond
(a) (b)

(a) Tetrahedron ve (b) kubik elmas birim hucre.

7 uoswoy / Bulysiiand 8j09/sxq00ig €002 (2)

Buures
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Buiuses uoswoy L

/ Butysiiand 8joo/s3001g €002 (9)

Ornek 3.17. Elmas Kubik Silisyum’un ADF

Elmas Kiubik Silisyum’un atomik dolgu faktoérint

hesaplayiniz?

&ao 743"
271
B '_..-:_I 2r
'21”' 1  1
Yy
‘ H’i{’ :
X &0
4
CR

Elmas Kiubik Hucrede
atomik yaricap ve latis
parametreleri
arasindaki iliski.
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COzUM

Hacim kosegeninde atomlar birbirine temas etmekte ancak
atom caplarinda bosluklar da bulunmaktadir. Sonuc olarak:

\/§Clo = 8r

(8 atoms/cell)(g )

Packing factor =

= 0.34
Siki paket yapilara gore oldukca acik bir yapidir.
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Silisyumun Yaricapi, Yogunlugu ve Kutlesinin
Hesabi

Si latis sabiti 5.43 A . Silisyum atomunun yaricapl
nedir? Teorik yogunlugunu hesaplayiniz? Atomik
agirhigr 28.1 g/mol.

COzZUM
Elmas kubik yapida,

ﬁao = 8r

Bir birim hlcrede 8 atom var dir.. ’s
density = mass 8(28.1) / 6.0?83 X 12) _ 233¢ | e
volume (5.43 x 10" cm)

92 fat [ <[>




02

Q si+

Si-0 tetrahedronu ve silikanin B-kristobalit formu
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Burures uoswoy 1 / Bulysiiqnd 8j0/s100.1g €002 (9)

O Hydrogen
Q Carbon

Kristalin Polietilen birim hiicresi.
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Ornek 3.19. Polietilendeki C ve H atomlarinin

Sayisinin Belirlenmesi

Kristalin polietilen birim hlcresinde ne kadar C ve H atomu
vardir? H atomlarn C2lardan iki kat daha fazladir. Polietilenin

yogunlugu 0.9972 g/cm3.
COzZUM
Karbon x adet ise H hidrojen 2x dir.

(x)12g [ mol) + (2x)(Lg | mol)
(7.41 x 10° cm)(4.94 x 10°cm)(2.55 x 107° cm)(6.02 x 10%°)
x = 4 karbon atomu/birim hucre

p:

2x = 8 hidrojen atomu/birim hulcre
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Bolim 3.9.Kristal Yapi Analizine Yonelik
Difraksiyon Teknikleri

0 Difraksiyon - X isinlari veya elektronlarin malzeme ile
etkilesimidir. Yansiyan/difraksiyona ugrayan isin yararli
bilgiler igerir.

0 Bragg kanunu -Gonderilen X 1sininin dalga boyu ile belirli
bir dlGzlemler arasi araliga sahip kristallografik
duzlemlerden yansiyan isinin acisi arasindaki iliskidir.

[0 Difraktometrelerde hareketli X- |§|n| dedektoru acilari
KdYUEUEFEK KdFdKLEFIbLIK bir UIIFdeIYUH deernl
olusturulur.
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Buiuses uoswoy / Butysijand 8jod/sq001g €002 (2)

(a) Bragg kanuna
uymaz (b) Bragg
kanununa uyar.
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X-Isini Difraktometresinin
fotografi.




Buiuses uoswoy L / Bulysiignd sjod/sx00ig €002 (0)

Intensity

Powdered
sample

" X-ray detector
(a)

(200)

(111)

(a) Toz numunede

difraktometrenin gelen ve
yvansiyan isinlari. (b) Altin
dan elde edilen difraksiyon

paterni.
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Ornek 3.20. X-Isini Difraksiyonu Incelmesi

X-1sini difraksiyon deneyi 41 = 0.7107 A (radyasyonu
ile)Mo den elde edilen radyasyon 26 acilarinda
asagida verildigi sekilde gbzlenmistir.

Peak 20 Peak 20

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

Kristal vyapiyi, pik Uuretmis duzlemleri ve latis
parametresini belirleyiniz?
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CO7!1
VVI—

11

Her pik icin sin2 § degerini bul ve en disik paydaya bol
(0.0308)

Peak 20 sin? @ sin? #/0.0308 h? + k2 + |2 (hkD)
1 20.20 0.0308 1 7 cum
2 2872 0.0615 2 4 (200

3 35.36 0.0922 3 6 czm
4 41.07 0.1230 4 8 (220)
5 46.19 0.1539 5 10 (310)
6 50.90 0.1847 6 12 (222)
7 5508 0.2152 7 14 (321)
8 59 .42 0.2456 8 16 (400)
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COZIIM (Devami)
r Y

e o ¥ 1 L] \v

20 vdegerlerini kullanarak dizlemler arasi mesafeyi ve
latis parametresini hesaplayabiliriz.

Sekizinci pik :
20 = 59.4210r 6 = 29.07%107
dan = ' = 0.716994

2sind  2sin(29.71)
ao = deoVi® + k* + I = (0.71699)(4) = 2.868 ;

Bu HMK demir in latis parametresidir.
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Gegirimli Elektron Mikroskobu

103
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Sekil. Gegirimli elektron mikroskobu ile elde edilen
Al-7055 in mikroyapisil.
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Buiuses uoswoy / Buiysiiand 8j0d/sx001g £002 (2)

1 C
2
= o= >y
i B
x 2
Dogrultular hesaplayiniz.
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7 uoswoy L / Butystjand 9100/s001g €002 (9)

Buruies

2N

oy

Dogrultular Miller
indislerini
gosteriniz.
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Buiuses uoswoy L / Bulysiiand sjod/sxo0ig €00 (9)

X

Birim hiicredeki diizlemleri Miller indisleri ile gosteriniz
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> N

|

D= W

X

1
2

4

Miller indisleri ile duzlemleri gosteriniz.

oy / Butystignd 8j00/s001g £002 (2)
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BuiusesT uoswoy L / Bulysijand sjod/sxooig €002 (2)

Hegzagonal latisteki

dogrultulari miller indisleri ile

gosteriniz.

~A
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Burutea uoswoy] / Buiysijgnd aj0/s)004g £00z (9)

O

N2

DI [

Hegzagonal latisteki
dogrultular miller
indisleri ile
gosteriniz.
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Buiures uoswoyl / Burysijgnd ajod/s300.g €00z (9)

> O

Wb

Hegzagonal latisteki
duzlemleri Miller
indisleri ile
gosteriniz.
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Buiuses uoswoy L / Bulystiand a10/s%001g €002 (9)

> )

X

Hegzagonal latisteki
duzlemleri Miller
indisleri ile
gosteriniz.
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