MALZEME BIiLiMi
MAL201

2.Hafta: Kristal Yapi

Malzemeler atomlarin bir araya gelmesi ile olusur. Bu yap1 igerisinde atomlar1 bir arada tutan
kuvvete “atomlar aras1 bag” denir. Yapi igerisinde birarada bulunan atomalar farkli diizenlerde
bulunabilir. Bu atom diizenleri 3 grupta incelenebilir:

1. Diizensiz yap1 (amorph-orderless): Atom veya molekiillerin rastgele dizilmesi. Argon gibi
asal gazlarda gorliir.

2. Kisa aralikh diizenli yapi (short range order): Yap1 igerisindeki bazi bolgelerdeki diizenliligi
ifade eder, bu diizen biitiin yap1 i¢in gecerlid degildir. Pencere cami veya havadaki su
buharinda goriilebilir.

3. Uzun aralkh diizenli yap:1 (long range order). Biitiin hacmi kaplayan bir diizenlilik ifade
edilir. Kristal yapi olarak ifade edilen bu yapr tiirii metallerde, seramiklerde, kristal camlar

(pencere cami harig), bazi polimerlerde goriiliir.
Birim hiicre: 3 boyutlu uzayda diizenli ve siirekli tekrar eden yapiya “birim hiicre” (unit cell)
denir. Birim hiicre, kristal yap1 igerisinde tekrar eden yapilarin en basititir.

Kristal kafes (lattice): Birim hiicrelerin {i¢ boyutta tekrari ile meydana gelen diizendir.

Kristal kafes sistemleri:

Dogadaki biitlin kristal malzemeler 7 kristal sistem ve 14 kristal kafesin birine uyarlar. Kitapta,
Tablo 3.1 ve 3.2 de verilen 7 farkli kafes sistemi ve Bravais kafes sistemleri asagidaki tabloda
verilmistir.

1. Kiibik

2. Tetragonal (kare prizma)

1. Ortorombik (dikdortgen prizma)

2. Rhomohedral
3. Hegzagonal
4. Monoklinik
5. Triklinik
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System

Axial lengths and angles”

Unit cell geometry

i

Body-centered
cubic

Hexagonal

p Al |
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Simple cubic Face-centered
A cubic
Tetragonal a=b#ce==y =%
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Orthorhombie a#tbfcu==y=9° /
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b Simple Body-centered
letragonal letragonal
Rhombohedral a=b=c,a=B=y £9° D/J /O
Hexagonal a=b#Fc,e=4=90°,y=120° E G—(‘/)
Simple Body-centered
orthorhombic orthorhombic
Monaoclinic agpbgea=y=90%#4 @
b
Triclinic agb#Fe,a# fEy £90° @

s

Rhombohedral

“The lattice parameters a, b, and ¢ are unit-cell edge lengths. The lattice parameters o,
B.and y are angles between adjacent unit-cell axes, where @ is the angle viewed along
the a axis (i.e.. the angle between the b and ¢ axes). The inequality sign () means that
equality is not required. Accidental equality occasionally occurs in some structures.

Kristal vapilarda kafes noktalari:

Kafes kafes

bulunduklar1 noktalar1 belirtir ve 3 boyutlu uzayda

noktalari, atomlarin

igerisinde

o noktalarin  koordinatlari1  ile  belirtilir.
Koordinatlar, parantez igerisinde, kesirler veya
katlar sekilinde olabililen rakamlarin aralarina

virgiil konarak ifade edilir.
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Triclinic
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(1,1,0)

ot 4
(172,1,0)

Y .Dog.Dr.Celalettin Ergun



Kristal vapilarda kafes noktalari:

Su sekilde saptanir:
¢ Birim hiicrede baslangi¢ ve bitis koordinatlar belirlenir.
¢ Baslangi¢ koordinatlari, bitis koordinatlarindan aritmatik olarak ¢ikarilir.
e Miller indisleri, kesirli olamaz, tam say1 olmalidir. Gerekirse orantili olarak en kii¢iik tam
saytya ¢evrilir.
e Koseli parantez icine virgiilsiiz olarak konur.

Onemli noktalar

e Eksen takiminin baglangict herhangi bir atom secilebilir.

e Paralel dogrultularin indisleri aynidir. .

e Ayni indisli fakat negatif isaretli dogrultular ayn1 degildir. [100] = [100]

e Bir dogrultunun indislerinin ayni tam sayi ile carpilarak bulunan indislere ait dogrultular
aynidir.

¢ [100] x 2 # [200]

e Birbirlerine paralel olmayan (farkli miller indisli) fakat atom dizilisleri benzer (kiibik sistem)

olan dogrultular “dogrultu ailesi” ni olusturur.
<100>= [100], [010], [001], [100]...

Z Dogrultu A
1. Baglangi¢ noktast: (1, 0, 0) ve Bitis noktas1 (0, 0, 0)
2. Baslangi¢ — Bitis: (1, 0, 0) — (0,0, 0)= (1, 0, 0)

3. Kesir veya biiyiik tam say1 yok.
4.1100]
Dogrultu B

1. Baglangig¢ ve bitis: 1, 1, 1 ve 0,0, 0
2.1,1,1,-0,0,0=1,1, 1

3. Kesir veya biiyiik tam say1 yok.
4.[111]

Dogrultu C
1. Baglangig¢ ve bitis: 0,0, 1 ve 1/2, 1,0 2.0,0,1-1/2,1,0=-1/2,-1, 1
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3.2x(-1/2,-1,1) =-1,-2,2

]

Eger dogrultular aras1 ac1 hesaplanmak istenirse;

— — — —
Di=ujya+vib+wc

— — — —
D2 =uy, a+vy, b+w, c

- >

D10D2:|D1|-|D2|-cos5

Dl'Dz . M1°M2+V1°V2+W1'W2

|D1|'|D2| } u11+v12+w12 u%+v§+w§

COSO =

Kristal vapilarda kafes diizlemleri:

Su sekilde saptanir:

Diizlemin eksen sisteminden ge¢gmesi durumunda en yakin diizleme paralel olarak kaydirilir.
Diizlemin koordinat eksenini kestigi noktalar belirlenir.

Bu degerlerin tersi almir. Indisler tam say1 olamalidir. Gerekiyorsa orantili en kiigiik tam
say1 ile carpilir.

Bulunan sayilar normal parantezde virgiilsiiz olarak ifade edilir.

Negatif sayilar iizerinde (—) isareti ile gosterilir.

Onemli noktalar

Dogrultularin tersine indisleri negatif olan diizlemler aynidir.
Dogrultularin tersine indisleri tam say1 ile ¢arpilarak bulunan diizlemler birbirinden farklidir.
Kiibik sistemde birbirinin ayn1 indise sahip dogrultu ve diizlemler birbirine diktir.

Ayni 6zellige sahip diizlemler “diizlem ailesi” olustururlar. Biiyiik parantez ile ifade edilirler.

{100} = (100),(010),(001), (1 00)...
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Soru: Asagida verilen dogrultu ve diizlemelerin miller indislerini bulunuz.
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METALLERIN YAPILARI:

Metaller, kristal yapidadir. 14 Bravis sisteminin sadece 3 tanesine en ¢ok rastlanir. Bunlar;
e Hacim merkezli kiibik (Body centered cubic) yapt HMK.
e Yiizey merkezli kiibik (Face centered cubic) yapt YMK.
o  Siki diizen hegzagonal (Hexagonal closed packed) yapt SDH.

Kristal yapilar1 incelerken asagidaki parametreler dikkate alinacaktir.

Birim hiicrede bulunan atom sayisi: Birim hicrede bulunan tam atom sayisini ifade eder.(Atom
sayist/hiicre)

Koordinasyon sayisi: her bir atoma temas eden komsu atom sayisidir.

Atomsal dolgu faktorii: Birim hiicrede, atomlarin toplam hacmin ne kadarin1 kapladiginin bir
Olciisiidiir.(ADF=Atom hacmi / hiicre hacmi)

Dogrultu atom yogunlugu: Birim hiicre i¢inde yeralan bir dogrultuda atom say1sidir.

Diizlem atom yogunlugu: Birim hiicre igerisinde tanimlanan bir diizlemdeki atom yogunlugunu
ifade eder.

1. Hacim merkezli kiibik yapi:

Koselerde ve merkezde birer atom bulunmaktadir. Bu yapidaki metallerden bazilari; o - Fe (a-

ferrit), V, Cr, Mo, W, vb.
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(A°=10"nm=10" cm=10"" m)
Atom yaricap1 ve Kafes parametresi arasindaki iliskiyi belirlemek i¢in atomlarin birbirine temas

halinde oldugu diagonali secmek dogru olacaktir.

(BCC)

Birim hiicrede bulunan atom sayisi:

Her kosede: 1/8 atom x 8: latom
Merkezde 1 atom: latom
Toplam: 2atom / Hiicre

Koordinasyon sayisi:

Her bir atoma temas eden komsu atom sayisidir. Bu yapida biitiin atomlarin temas yalinde
bulundugu merkez atom dikkate alinirsa, koordinasyon sayisinin, KS = 8 oldugu kolayca
bulunabilir.

Atomsal dolgu fakorii (ADF):

Atomlarm birim hiicrede hangi oranda hacim kapladiginin bir 6l¢iistidiir. Hesaplamalarda

hacimlerin kiiresel hacim kapladig1 varsayilir.

(2at0m)(/727f ) (2at0m)(/7zr )

ADF = ~ 4R 3 \/,)

=0,68 = %68
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2. Yiizey merkezli kiibik yapi:
Koselerde ve ylizey merkezlerinde birer atom bulunmaktadir. Bu yapida metallerin bazilari; vy -

Fe (y-ostenit), Al, Cu, Ni, vs.
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Atom yaricap1 ve Kafes parametresi arasindaki iligkiyi belirlemek i¢in atomlarin birbirine temas

halinde oldugu kiip yiizeylerinden birini segmek dogru olacaktir.

a 0 \/ 2 = 4 7 Kosegen uzunlugu
4r

=
)

(FCC)

Birim hiicrede bulunan atom sayisi:

Her kosede: 1/8 atom x 8 : latom
Yan yiizeylerde 1/2 atom x 6: 3atom

Toplam: 4atom / Hiicre

Koordinasyon sayisi:

Bu yapida biitiin atomlarin temas yalinde bulundugu yan ylizeylerin merkezindeki atom dikkate
alinirsa, koordinasyon sayisinin, KS = 12 (4 adet ayn1 yiizeyde, 4 + 4 onceki ve sonraki yiizey

merkezlerde) oldugu kolayca bulunabilir.

Atomsal dolgu fakori (ADF):
(4at0m)(% ) (2at0m)(% )
a’ . (4R2)
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3. Siki diizen hegzagonal yapr:

Hegzagon (2 karsilikli agis1 120°, diger iki karsilikli agis1 60°) kristal yapinin ti¢ adedinin sik1 bir

sekilde yan yana gelmesi ile olusur. Bu yapida metallerin bazilari; a-Ti, Zn, Mg, Be, Zr, vs.

Volume = al¢, cos 3°

1712 atom

120°

1/6 atom

Atom yaricap1 ve Kafes parametresi arasindaki iliskiyi belirlemek i¢in atomlarin birbirine temas

halinde oldugu kiip yiizeylerinden birini segmek dogru olacaktir.

uc
120°

Birim hiicrede bulunan atom sayisi:

Her kosede: 1/8 atom x 8 : latom

Yan yiizeylerde 1/2 atom x 6: 3atom

Merkezde 1 atom: latom

Toplam: 2atom / Hiicre

Koordinasyon sayisi:

Bu yapida biitiin atomlarin temas yalinde
bulundugu yatay yiizeylerin merkezindeki
atom  dikkate alinirsa, koordinasyon
sayisinin, KS = 12 (6 adet ayn1 ylizeyde, 3 +
3 alt ve ist ylizeylerde) oldugu kolayca

bulunabilir.

17
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Atomsal dolgu fakérii (ADF): (2611‘0771)(% wr 3)

ADF = =0,74 =%74
uc
Asagidaki tabloda, farkli kafes yapilarinin 6zellikleri verilmektedir.
TABLE 3-2 W Crystal structure characteristics of some metals
Atoms per Coordination
Structure ag versus r Cell Number Packing Factor Examples
Simple cubic (SC) an = 2r 1 6 0.52 Polonium (Po),
a-Mn
Body-centered ag = driv3 2 a 068 Fe, Ti, W, Mo, Nb,
cubic Ta, K. Na, V, Zr,
Cr
Face-centered ag = 4riv2 4 12 0.74 Fe, Cu, Au, Pt Ag,
cubic Ph, Ni
Hexagonal close- ag=2r 2 12 0.74 Ti, Mg, Zn, Be,
packed co = 1.633a; Co, Zr, Cd

Ornek: Bakirin teorik yogunlugunu hesap ederek, deneysel (gercek) yogunlugu ile karsilastiriniz.

Farkin nereden kaynaklanabilecegini yorumlayiniz.

Cu YMK yapiya sahiptir ve 4r  4x1.278 0
aO = = - 3 .3 1A

Atom agriligt: 63.5 g/mol \/5 \/5

Atom yarigap1: 1.278 A° =3.61x102%cm

4atx63.5g/ mol

TeorikYog = 002x10"aonimol — 8 964 o / cm®

(3.61x107%)°

3

Cu’in deneysel (gergek) yogunlugu 8.95gr/cm” diir. Bu fark kristal kusurlarindan dolay1

olusabilmektedir.

DOGRULTU VE YUZEY ATOM YOGUNLUGU:
Bu noktaya kadar, kristal yapilarin karsilastirlmasinda kullanilan, Atom sayisi/hiicre ve Atom
hacmi/hiicre hacmi parametrelerini incelemistir. Diger 6nemli parametreler, Dogrultu ve Yiizey

atom yogunluklaridir.
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Dogrultu atom yogunlugu:

Birim hiicre i¢inde yer alan bir dogrultuda bulunan atom sayisinin dogrultunun o hiicre i¢indeki
boyuna boliinmesi ile elde edilir. Bu hesaplamada mutlaka saglanmasi gereken sart; dogrultunun
mutlaka atomun merkezinden gegiyor olmasidir.

Ornek: YMK vyapisina sahip olan kursunun (Pb), [011] dogrultusunda atom yogunlugunu

bulunuz.
AN 4}/
Pl a, =—=4.95x10"4°
ANk N uzunluk = aO«/E
A LA N\ >
& / 2 7
Nofetmin DY = =2.85x10"atom/ cm
e A 4.95x10°y2

Yiizey atom yogunlugu:

Birim hiicre i¢inde tanimlanan yiizeyde yer alan atom sayist o yiizeyin birim hiicre ig¢inde
bulunan alanina boliinerek elde edilir. Burada da diizlemin mutlaka atomun merkezinden gegme
sart1 aranir.

Ornek: YMK yapisina sahip olan kursunun (Pb), (111) diizleminde atom yogunlugunu bulunuz.

V3

A ) Alan =——a,

s va ; ) )
'_,x'f A ) 2 \ Yy =

b ; \ V3
/‘r VA2 AN , 2

YY =9.425x10" atom / cm?

(4.95x107%)°

Atom sayist: koselerde (3 x 1/6) + ylizey merkezlerde (3x1/2), Toplam = 2 atom

SERAMIKLERIN YAPILARI
Genel olarak seramiklerin yapilar iki grupta incelenebilir:
= Kiristal yapili (amorf camlar harig)

= Amorf yapili (amorf camlar, pencere cami gibi.)
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Seramikler metal ve metal olmayan elementlerin olusturdugu kimyasal bilesiklerdir. Metal
element atomunu M, metal olmayan element atomunu X temsil eder.

Kristal seramiklerin farkli yapi tiirleri mevcuttur:

= MX

= MX2

= M2X3

= MM’X3
= M'M”2X4

1. MX Yapu:

Bu seramikler iki sekilde bulunabilirler: (a) YMK Yapiya sahip NaCl. Kafes icerisinde hem
Na' hem de CI iyonlar1 bulunur. (b) HMK Yapi: CsCl tipi yapida hem Cs hemde Cl iyonlar:
kafes yapisi igerisinde bulunur. Bu yapidaki diger bazi seramikler: MgO, CaO, FeO, NiO..

2. MX; Yapr:

Bu tip seramiklere CaF2 6rnek olarak verilebilir: YMK Yapida her kafes noktasinda 1 Ca**
ve 2 F~ olmak iizere 3 iyon bulunur. Her birim hiicrede toplam 12 iyon vardir. Bu yapidaki
diger bazi seramikler: UO,, SiO,, ThO,.

3. M;X; Yapr:

Bu yapiya ALOs;, korundum, Ornek olarak verilebilir: Rombohedral yapisi vardir ama,
hegzagonal yapiya da benzerlik gosterir. Her kafes noktasinda 12 Al ve 18 O olmak iizere 30
iyonun bulundugu diisiiniiliir. Bu yapidaki diger baz1 seramikler: Cr,O3 ve Fe,Os bu yapiya
sahiptir.

4. M’M”X; Yaprn:

Perovskit olarak ta bilinen bu yapiya bir tiir elektro seramik olan CaTiOs, ve elektro seramik
ve piezo elektrik 6zelliklere sahip BaTiO; 6rnek olarak verilebilir.

5. M’M”X4 Yapr:

Spinel olarak da bilinen bu yapiya MgAl,O4, MgFe,0O4 gibi bircok manyetik seramikler
dahildir.

POLIMER YAPILAR:

Polimerler, iclerinde kovalent baglar mevcut olan uzun molekiil zincirlerden meydana

gelirler. Bu nedenle kristal yapili metal ve seramiklerde oldugu gibi zincirlerin belli bir
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diizende dizilerek kristal yap1 olusturmalar1 olduk¢a zordur. Polimerlerin bir¢ogunun kristal

yapiya sahip olamamasinin baglica nedeni budur.

H H

|
C
I
H H

Ethylene
molecule

(a)

J
C=
|

EI\_,/
/N

H-C—pH

H HH HHUH H H e
[ T A R hed
- —C—C—C—C—C—C—C—C— =
[ 1 1 |
HHHHHHHH

g B o 15

S —

H

Ethylene
mer

Polyethylene
molecule

®)

Polimerlerden yapilan belli bir hacme
sahip parcalarda, bu wuzun zincirler

biikiilerek spagetti seklinde dalgali
formlarda bulunmak zorunda kalirlar.
Bazi durumlarda bu zincirleri diizgiin
olarak dizmek ve tekrar eden yap1
ozelligi elde etmek diger bir degisle

kristal yap1 elde etmek miimkiin olabilir.

Ayrica karmagsik molekiillerde dallanma
(branching) ve uzun zincir molekiilleri
arasinda c¢apraz bag (kovalent bag)
(cross-linking) olusumu da miimkiindiir.
Normalde ¢apraz bag yokken zincirler
Waals

konusudur. Biitiin bu farklh

arasinda van der bagr soz

durumlar
mekanik ve

polimerlerin diger

Ozelliklerine etki etmektedir.
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YARI iILETKEN YAPILAR:

Genelde birbirine kovalent baglarla bagli, ametal elementler tarafindan olusturulurlar.

Baslica ozellikleri, genelde tek kristal olmalari, seramiklere benzemeleri, yiiksek saflikta

oluslar1 ve kusur icermemeleridir. Si, ve Ge yaygin olan yari iletken malzemelerdendir.

X-ISINI DIFRAKSIYONU (Kirinimi):

Kristal yapilar1 karakterize etmek icin kullanilan bir yontemdir. Ihtivasi bilinmeyen bir

malzemenin hangi element veya bilesik oldugunu ve ne tiir fazlara sahip oldugunu bulmak

mumkindir.

Bu yontemde, kristal malzeme {izerine dalga boyu () bilinen bir X-151m1 disiiriiliir. Kristal

yapidan yansiyan 1sinlar siirekli olarak cihaz tarafindan kaydedilir. Bu esnada 6 agisi siirekli

olarak arttirilir. Gelen ve yansiyan 1sinlarin ayni fazda olusu “Bragg kural” ile ifade edilir.

Gelen lsm __
g Yansryan Isin

ABC = ni (for constructive interference)

Bragg Kurali ® n.A =2.d.sin6
Kiibik kristal kafeste (hkl) miller indisli bir yiizey igin:
Denklemi gegerlidir.

d

n: Tamsay1

d: Diizlemler aras1 mesafe
Bragg agis1 (Gonderilen
1s11n ylizeyle yaptigi
acl.)

20: Difraksiyon agis1

P

a
o

) n2 k2 42

Yapilan bir dl¢iimde, A bilinir, 6, analiz sirasinda siirekli degistirilir dolayisiyla bilinir.

Formiilden d degeri hesaplanabilir. D degerinden a, bulunur, a, degerinden atom yaricap1 r

ye gecilebilir, boylece kristal yap1 ve onu olusturan atomlarin boyutlart bulunmus olunur.

22
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Ornek Soru: YMK yapisina sahip olan kursunun (Pb), (110) diizleminde atom yogunlugunu

bulunuz.
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