Bolum 3: Kristal Yapil Katilar

« Atomlar birlesip nasil kati yapiy! olustururlar?

* Malzemenin yogunlugu yapisina nasil baghdir?

« Malzemenin ozellikleri kati yerlesimi ile nasil iligkilidir?
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Enerji and Dizilim

e yogun olmayan, rastgele dizilim AEnergy

tipik komsu
¢bag uzunlugu

tipik komsu
baglanma enerjisipp}-

* Yogun, tekrarli dizilim AEnergy

AL

Yogun, tekrarli dizilim yapinin enerjisi daha dusuktur.
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Enerji and Dizilim

Kristal malzemeler...
« atomlar duzenli dizilmistir, 3-boyutlu siralama
e tipik olarak:  -metaller

-cogu seramikler
-cogu polimerler kristal SiOz2

Adapted from Fig. 3.23(a),
Callister & Rethwisch 8e.

*SI e 0Oxygen
Kristal olmayan malzemeler...
« atomlar duzenli siralanmamistir
 genellikle:  -kompleks yapilar
-h1zli sogutma

"Amorf" = kristal olmayan amorf SiO2

Adapted from Fig. 3.23(b),
Callister & Rethwisch 8e.
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Metalik Kristal Yap!

« Atomlari nasil dizelimki ara bosluklar en az
olsun?

2-boyutta

Simdi 2 boyutu 3 boyuta ¢evirelim
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Metalik Kristal Yapi

* cok siki dizilim egilimi gosterirler.

* siki dizilimin sebeplert:

-Genellikle tek tip elementin atomlari dizilir ve sabit atom

yaricapi vardir.

- Metalik bag yonlu degildir.

- En yakin komsunun uzakhgi baglanma enerjisini azaltmak
icin cok yakin olmalidir.

- Elektron bulutu metal cekirdekleri birbirinden uzakta tutar.

« En basit kristal yapi turleridir.

Bunlardan dordunu inceliyeceqiz...
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Crystal Systems

Unit cell: smallest repetitive volume which
contains the complete lattice pattern of a crystal.

7/ crystal systems

14 crystal lattices

a, b, and c are the lattice constants

Fig. 3.4, Callister & Rethwisch 8e. @
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Basit Kubik Kafes(BKK)

« Dusuk dizilim yogunlugu sebebiyle azdir
(sadece Po’un yapisi)
« Siki dizilim yonu kubun kenarlaridir.
« Kordinasyon sayisi = 6

Click once on image to start animation

(Courtesy P.M. Anderson)

) W
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Atomsal Doluluk Faktoru (ADF)

Birim hucredeki atomlarin hacmi
Birim hucrenin hacmi

ADF =

. ADF BKK igin = 0.52

hacim
_T— atom P - Stom
i birim hucrdy = 7 (0.5a) 3
‘l— R=0.5a APF = 3
| . .
Siki dizilim yani a® < hacim
birim hucre

8 x 1/8 = 1atom/birim hucre

Adapted from Fig. 3.24,
Callister & Rethwisch 8e. Chapter3 - 8



Hacim Merkezli Kubik Yapi(HMK)

« Atomlar birbirine kibun merkez diyagonallerinden dokunur.
--Not: Tum atomlar aynidir; merkezdeki atomun renk farki kolay
anlasilabilirlik icindir.

Or: Cr, W, Fe (a), Ta, Mo
« Koordinasyon sayisi = 8

Adapted from Fig. 3.2,
Click once on image to start animation Callister & Rethwisch 8e.

(Courtesy P.M. Anderson) 2 atom/birim hUCre: 1 merkez + 8 kOSe X 1/8
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ADF: BCC
+ ADF HMK icin= 0.68

J3a

J2 a
SikiI dUzen yonu:
é%a%tz?;)m?allister& UzunIUk: 4R :J§ a
Ret.hV\./isch’8e.
atom Faia)3 hacim
birim hicré™ 2 — © (V3a/4) 2tom
APF = ,
3 hacim
a° <«
birim hucre
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Yuzey Merkezli Kubik Yapi(YMK)

« Atomlar birbirine kubun yuz diyagonallerinden dokunur.
--Not: Tum atomlar aynidir; merkezdeki atomun renk farki kolay
anlasilabilirlik icindir.

ex: Al, Cu, Au, Pb, Ni, Pt, Ag
* Koordinasyon sayisl = 12

Adapted from Fig. 3.1, Callister & Rethwisch 8e.

Click once on image to start animation

(Courtesy P.M. Anderson) 4 atom/birim hucre: 6 yuzey x 1/2 + 8 kose x 1/8

Chapter 3 - 11



ADF. YMK

« ADF YMK icin= 0.74
En yuksek olabilecek ADF

Siki dizilim yonu:
uzunluk = 4R ¥2 a

Adapted from
Eigmiéf?’ atom haci
Rethwisch 8e. 4 aclm
birim hicre™ 4 =7 ([2a/4)3 +——
APF = |
3 hacim
a“- «

birim hucre
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YMK Dizilim siralamasi

« ABCABC... Dizilim siralamasi
« 2-Boyut

A sirasi

B sirasi
C sirasi

« YMK birim hucre
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Hekzagonal Siki Duzen Yapi(HSD)

« ABAB... Dizilim siralamasi

« 3 boyutlu gorunum * 2 boyutlu gorunum
A sirasi Ust sira

B sirasi Orta sira

A sirasi

Adapted from Fig. 3.3(a),
Callister & Rethwisch 8e.

Alt sira

- Koordinasyon sayisi = 12 6 atom/birim hicre

« ADF =0.74 ex: Cd, Mg, Ti, Zn

e c/la=1.633 Chapter 3 - 14



Teorik Yogunluk, p

. Birim hucredeki atomlarin kutlesi
Yogunluk = p =

Birim hucrenin hacmi

nA
VCNA

n = atom sayisi/birim hucre

A = atom agirligi
V¢ = birim hucrenin hacmi= a3 kubik yapilarda

N, = Avogadro sayisi
= 6.022 x 10% atom/mol
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Teorik Yogunluk, p

Adapted from

Fig. 3.2(a), Callister &
Rethwisch 8e.

atom

* Or: Cr (HMK)

A =52.00 g/mol
R =0.125 nm

n = 2 atom/birim hucre

a = 4RN3 = 0.2887 nm

T P g
birim htucre™ 2 52.00 *— 0l | Preoris = 7.18 g/cm3
b= a® 6.022x1023 Pgergek = 7.19 glcm®
hacim ¥—_ atom
birim hucre mol
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Malzeme Siniflarinin Yogunluklari

%enel Ola{)ak . P - Metaller/ sirrgfrirg/icler/ Polimerler Kompozitler/
metaller> Pseramikler > pollmer?!g:r Alagimlar - iletkenler lifler
Neden’? _ Based on data in Table B1, Callister
20 —{ e 2t *GFRE, CFRE, & AFRE are Glass,
Metal Ier_ . o7y Carbon, & Aramid Fiber-Reinforced
- Epoxy composites (values based on
 SIKI paketlldlrler 60% volume fraction of aligned fibers
10 —] ®*Ag, Mo in an epoxy matrix).
(metalik bag) —Jscuni
» genelde biylk atom agirliklar*sn.zn .
Seramikler... L T o ks
« daha seyrek dolu S 3— S5t
. oA Cam - eCam elyafi
° (@)) ya
_daha hafif ~ . 2 — gi ig)ynum °PTFE ®*GFRE*
Polimerler... P [omo *Grafit sivon  SCERRA elyaf
oBVC 8Aram |g fibers
 cok seyrek doluluk . SBET AFRE
(genelde amorf) — *HEee
« hafif elementler(C,H,0) —
: 0.5 —
Kompozitler... 04 — $Tahta
 arada degerler 0.3 —

Data from Table B.1, Callister & Rethwisch, 8e. \%
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Kristaller Yapi Bloklari

« Bazi mihendislik uygulamalari tek kristalli olusum ister.
-- turbin kanatlari

-- elmas tek kristalden olusur
Fig. 8.33(c), Callister & h
i (Courtesy Martin Deakins, Rethwisch 8e. (Fig. 8.33(c)
» . courtesy of Pratt and
i GE Superabrasives, Whit
& Worthington, OH. Used with iney).

4 permission.)

* Malzemenin ozellikleri
genellikle kristal yapisina gore deqisir.

-- Or: Kuartz bazi yoénlerden diger
yonlere nazaran daha kolay Kirilir

(Courtesy P.M. Anderson)
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Polikristaller
* muhendislik malzemelerinin gogu polikristallidiz:

e a - - z g
pns 4 5% } W a5 %"
2 SRt Y iﬁ TRl Y . 2 A
> P— . v s - 3 5 g ,
anit i . : P P 5 ' - a
. a L 8. & e, G L 3 i ‘w.-_. P o’ 2
) “B . Cas : ) s : e =
* i H ~ @ - . .
L ’ " ,;' N - Y A ' - o . '
.$ - : ) > v -
A -

Anizotropik

Ve )

Adapted from Fig. K,
color inset pages of
Callister 5e.

(Fig. K is courtesy of
Paul E. Danielson,
Teledyne Wah Chang
Albany)

Nb-Hf-W yuzeyinin elektron mikrokob Qranumu.
herbir “tane" tek kristaldir.

eger taneler rastgele dagiimis ise;
bileske ozellikleri yonsuzdur.
tane boyutu genellikle 1nm den 2 cm ye degisir
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Tek Kristaller & Polikristaller

o Tekli kristaller E (kdsegen) = 2;3 GPa
-5zellikler yone baglidir o2 Calitor & Retfiosh

. aniztropik.
-or: Elastiklik Modulu

(E) in HMK-demir: ./.

E (kenar) = 125 GPa

* Polikristaller

; €«
-Ozellikler yone bagli veya (;ﬁ 200 um
degildir. g G

-taneler rastgele dagilmislarsa _,;-/\;,Q<>§-‘/ '

: izotropik. A\\)‘ﬂ v
(Epoli demir = 210 GPa)

-diizgiin dagilimli taneler; «

anizotropik. /(’\j?f%

8e. (Source of data is
R.W. Hertzberg,
Deformation and
Fracture Mechanics of
Engineering Materials,
3rd ed., John Wiley and
Sons, 1989.)

Adapted from Fig.
4.14(b), Callister &
Rethwisch 8e.

(Fig. 4.14(b) is courtesy
of L.C. Smith and C.
Brady, the National
Bureau of Standards,
Washington, DC [now
the National Institute of
Standards and
Technology,
Gaithersburg, MD].)
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Polimorfizm

* Ayni kimyasal bilesime sahip fakat degisik kristal
yaplli cisimlere polimorflar ve bu ozellige de
polimorfizm (Allotropi) denir.  demir

) SIVI
titanyum — 1538°C
o, BT HMK
—— 1394°C
karbon YMK
elmas, grafit —1— 912°C
e
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Noktasal Koordinatlar

111 Kubun merkezinin koordinati
A al2,bi2, cl2 %V
-
/000 L7 y Kubun bir kosesinin koordinati
111
Z 120
b y

v
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Kristal Yonler

Algoritma

1. Birim hucrenin boyutlari a, b, ve ¢ olacak
sekilde x, y ve z yonlerindeki kesisim noktalari
alinir.

2. Hepsi en klglk tamsayiya cevrilir.

3. Yonler nokta kullaniimadan koseli
parantezle gosterilir.

[uvw]

ex:1,0,% => 2,0,1 => [201]

1,1,1 == [111] Ustteki kesik cigi yoniin eksi
yonde oldugunu gosterir.

Yonlerin familyasi <uvw>
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Dogrusal Yogunluk

Dogrudaki atom sayisi
Dogru vektorunun birim uzunlug

Atomlarin Dogrusal Yogunlugu= LD=

[110]

or. Al'nin [110] yonundeki dogrusal
yogunlugunu hesaplayiniz.

a=0.405 nm
atom sayisi
~x \ 2 1
LD=——=13.5nm
A_dapted from \/_ a
E'Siniéf?’ UZUI’“UK/'

Rethwisch 8e.
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i
/

Kristal Duzlemler
/

{001) Plane referenced to
/ the origin at point O

v

=Y

Other equivalent
(001) planes

(a)

Adapted from Fig. 3.10,
Callister & Rethwisch 8e.

(110) Plane referenced to the

origin at point O

(110) planes
(5)]

A
Other equivalent

(111) Plane referenced to
the origin at point O

Other equivalent )

(c)

(111) planes
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Kristal Duzlemler

 Miller Indisleri: Bir kristalde belirli atom duzlemleri
ozel bir oneme sahiptir. Metaller atomlarin ¢ok siki
paketlendigi duzlemler boyunca sekil degistirir. Bu
duzlemleri tanimlamak igin (hkl) seklinde tam
sayllardan olusan Miller indisleri kullanilir.

* Algoritma

1. Dizlemin x, y, z eksenlerini kestigi noktalarin

koordinatlari tanimlanir

2. Bu noktalarin tersi alinir

3. Bu sayilar uygun bir ortak carpanla en kuguk tam

sayllar grubu haline getirilir.

4. Sonug¢ (hkl) seklinde gosterilir, negatif numaralar

uzerine () isareti konur.
5. Esdeger dizlemler ailesi {hkl} ile gosterilir. N



Kristal Duzlemler

£
Ornek a b C
1. Koordinat noktalar 1 1 o0 C
2. Tersleri 1/1 1/1 1/
3. En kiiciik tam sayi 1 1 0 "y
c y q v o
4. Miller indisleri (110) «

Duzlem familyasi {hkl}
Or: {100} = (100), (010), (001), (100), (010), (001)

Duzlemsel Yogunluk
Duzlemdeki atom sayisi

Atomlarin Duzlemsel Yogunlugu= PD=
Duzlemin birim alani
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Kristal Duzlemler

Ornek:

 Demir folyo katalist olarak kullanilabilir.
Verilen duzlemde atomsal doluluk faktoru
onemlidir.
a) Feicin (100) ve (111) kristaligrafik dizlemini
ciziniz.
b) Her iki duzlem icin duzlemsel yogunlugu
hesaplayiniz.
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Demir (100) duzlemsel yogunlugu
Cozum: T <912°C de demir HMK yapidadir.
» | 2D tekrarlanan birim

(100) ©0® REEAERS
00 -
0000
0000

Adapted from Fig. 3.2(c), Callister & Rethwisch 8e. Fe nin yar|gap| R = O 1241 nm
atom

2D tekrarlanan b 1 1
. o atom atom
Dlzlemsel yog. = = = > =121 =|1.2 x 10%°
alan -~ a? 4.3 nm? m?
krarl 3 R
2D tekrarlanan b.
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Demir (111) duzlemsel yogunlugu

Cozum: (111) Duzlemi 1 atom diizlemde/ birim hiicrede

1/2 a @ duzlemdeki atomlar

0 duzlemin ustundeki
atomlar

atom
2D tekrarlanan b 1
Dlzlemsel yogunluk = = 7.0 atorr; = | 0.70 x 10%° aton;
alan -~ [16+/3 ? nm m

2D tekrarlanan b. 3
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Kristal Yapi Tayini icin X-Ray

« Gelen X-ray kristal duzlemlerde k|r|I|r
<y

Q
k"'\ 'f/(O
(e
+,. % . yanS|maIar
Y 7 . €} algilanabilecek

7

Sinyal fazinda olmahidir

Dalga “2” nin “
aldigi ekstra NE Adapted from Fig. 3.20,
e 6 Callister & Rethwisch 8e.

yol <
\ Ry e dizlemler
) d arasi

O —@ uzaklik
Olculen kritik act, 6, X-ray A N
diizlemler arasi yogunlugu _ A
mesafenin’ d, (detektérden) 2 SIneC
hesaplanmasini saglar. K
5 0

e W
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X-Ray Kirinim dokular

Z Z
C C C
(110) °
>y >y y

— a b a b a b
x X X X (211)
I=
S
S
>
= (200)

20 30 40 50 60 70 B0 50 100

Kirinim acisi 20

Polikristal demirin,oa-iron (HMK), kirinim dokulari

Adapted from Fig. 3.22, Callister 8e.
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OZET

« Atomlar kristal yada amorf yapida dizilebilirler.

* En ¢ok gorulen kristal yapilar YMK, HMK ve
HSD dir. ADF YMK ve HSD yapilari icin aynidir.

* Malzemenin Yogunlugunu atom agirligi, atom yari ¢apl,
ve kristal yapisi verildiginde hesapliyabiliriz (or., YMK,
HMK, HSD )

* Kristaligrafik dogrultular ve duzlemler atomsal dogrusal
yogunluk ve duzlemsel yogunlugu bulmamizi saglar.
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OZET

« Malzemeler tekli kristal yada polikristal olabilir.

Malzemelerin ozellikleri tekli kristade genellikle
oryantasyonla degisir (bu durumda anizotropiktir), ama genel
olarak polikristal malzemelerde yone , oryantosyona bagli
degildir (bu durumda izotropiktirler).

« Bazi malzemeler birden fazla kristal yapiya sahiptirler.
Buna polymorfizm denir (yada allotropi).

« X-ray diffraksiyonu kristal yapiy! ve duzlemarasi
uzaklgi belirlemede kullantlir.
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