KRISTAL GEOMETRISI
Kristallerde Dogrultu ve Diizlem Kavramlari

Kristal yapinin 6zelliklerini daha iyi anlamak icin kristal i¢inde diizlem veya dogrultu
kavramlarmi tanimlamak gerekmektedir. Bu, birim hiicre i¢inde her noktanin pozisyonunu
belirlemeye yarayan koordinatlar vasitasiyla olur. Koordinatlar eksenler {izerinde mesafeyi
belirten ve virgiille birbirinden ayrilmis ii¢ rakamdan ibarettir. Buna gore birim hiicre orijininin
koordinatlar1 0,0,0; merkezinin koordinatlar1 '%,%,%.dir. Dolayisiyla, kristal yapidan bagimsiz
olarak, birim hiicrenin uzak kdsesinin koordinatlar1 1,1,1 dir. Birim hiicrenin kenar uzunluklari
kafes sabitleri olarak tanimlanir.
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Kiristal Dogrultular:

Kristallerin bir¢ok 6zelligi kristal dogrultusuna bagli olarak farklilik gosterir. Herhangi bir
kristal dogrultu, orijinden baslayan ve bir sonraki birim hiicre kdsesinde veya yiizeyinde sona
eren dogrultu vektoriinden yararlanilarak belirlenir. Bu dogrultu vektoriiniin eksenler
tizerindeki izdiistimleri cinsinden ifade edilen en kiiclik tamsayilar dizisine dogrultu indisleri
ad1 verilir. Dogrultular i¢in Miller indislerini bulma prosediirii agsagidaki gibidir:
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Dogrultu indislerinin 6zellikleri:

. Tamsayidirlar. Degilseler ortak bir ¢arpan ile ¢arpilarak tamsayiya dontistiiriiliirler.
. Dogrultu indisleri [hkl] seklinde gosterilir.

. Negatif indislerde (-) isareti ilgili indisin iizerine konur.

. Paralel dogrularin dogrultu indisleri aynidir.

Kristal Diizlemleri

Kristallerde belli atom diizlemleri énemlidir. Ornegin, metaller atomlarin yogun olarak yer
aldig1 diizlemler boyunca sekil degistirir. Bu onemli diizlemleri belirlemek icin asagida
tanimlandig1 bigimde Miller indisleri kullanilir.

z Z

. . Xy
Diizlem denklemi —+—+—=1
u voow

y o)
v oy W

u Miller indisleri
h="
X u
k=L L (hkl) seklinde gosterilir.
A\
=L
w
z
111
c / (D A diizleminin Miller indisleri:
B Eksenler X y z
\\ (020 Kesisim noktalari la 1b 1c
- Kesisim noktalar1 (kafes
sabitleri cinsinden) 1 1 1
b y Tersleri 1 1 1
Ortak carpan (gereksiz)
Miller indisleri (111)
Miller indislerinin 6zellikleri:
. Tamsayidirlar. Degilseler ortak bir ¢arpan ile ¢arpilarak tamsayiya doniistiirtiliirler.
. Miller indisleri (hkl) ile gosterilir.
. Negatif indislerde ilgili indisin iizerine (-) isreti konur.
. Paralel diizlemlerin miller indisleri aynidir.



Ornek: x,y,z eksenlerini sirstyla 2, 3 ve 4'de kesen diizlemin Miller indislerini bulunuz.
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Ornek: X, Y, z eksenlerini 3, -4 ve 6'da kesen diizlemin Miller indislerini bulunuz.

Eksenler

Ornek: Kristal eksenlerini % , % ve 2 de kesen diizlemin miller indislerini bulunuz.
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Kiibik kristal sistemlere 0zgli olmak iizere aymi indislere sahip diizlem ve dogrultular
birbirlerine diktir. Zira kiibik kafes simetriktir. Biitiin dogrultularda benzer atom dizilisi vardir.
Bunlara esdeger dogru ailesi ad1 verilir. Ornegin, [100], [010], [001] dogrultular1 esdegerdir.
Bununla beraber, diger kristal sistemler i¢in ayni1 indislere sahip diizlem ve dogrultular arasinda
benzer basit geometrik iliskiler bulunmamaktadir.



Iki kristal dogrultusu arasindaki act:

Dogrultu indisleri [hikili] ve [h2kal2] olan iki dogrultu arasindaki agiy1 belirlemek i¢in asagidaki
bagint1 kullanilir.
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CoSa = 1z 132 12 Burada o iki dogrultu arasindaki agidir.
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Ornek: [001] ile [010] dogrultular1 arasindaki a¢1 ne kadardir?

COSx = 0+0+0 =0 = «=90°dir.
JO+0+1+/0+1+0

Iki diizlem arasi mesafe:

Bir kristal diizlemi ile o diizlemin normali ayn1 Miller indislerine sahiptir. Buna gore 6rnegin,
(hikil1) diizleminin normali, [hikil1] dogrultusudur. Benzer sekilde (111) diizleminin normali
de [111] dogrultusudur.

Kiibik kafes sistemlerde birbirine komsu iki paralel diizlem arasindaki mesafeyi belirlemek i¢in
asagidaki bagint1 kullanilir.

d,, =——— Buradaa kafes sabiti olup h, k, 1 iki komsu diizlemin Miller indisleridir.
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Ornek: Kafes sabiti 4.0786 A olan altin igin dago Ve di11 degerlerini bulunuz.
Altin yilizey merkezli kiibik (YMK) kristal yapiya sahiptir.
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ANIZOTROPI

Kristal dogrultulara ve diizlemlere bagli olarak atomsal dizilig farklilik gosterebilir. Bu nedenle
malzeme Ozellikleri dogrultu ve diizlemlere gore degisir. Bu olaya anizotropi denir. Dogrultu
ve diizlemlere bagli olarak malzeme 6zelliklerinde degisim yoksa yani, biitiin dogrultularda
ozellikler ayni ise cisim izotropik cisimdir denir.

Kristal i¢cinde atom merkezlerinden gecen belirli bir dogrultudaki birim uzunluga diisen atom
sayisina lineer (dogrusal) atom yogunlugu denir. Kristal iginde belirli bir diizlemde birim alana
diisen atom sayisina diizlemsel atom yogunlugu denir. Atom yogunluklari esit olan diizlemlere
ozdes diizlemler ad1 verilir. Bir atomun bir diizleme ait olmasi i¢in diizlemin s6z konusu atomun
merkezlerinden gegmesi zorunludur. Birim hacme diisen atom sayisina hacimsel atom
yogunlugu denir.

Kristal iginde atom yogunluklar1 birim hiicre tipine, se¢ilen dogrultu veya diizleme gore degisir.
Herhangi bir dogrultu veya diizlemdeki atom yogunlugunu hesaplamak miimkiindiir.

Dogrusal ve Diizlemsel Atom Yogunluklar:

"Dogrusal atom yogunlugu", belli bir kristal dogrultuya diisen atom sayidir. Atomun dogrultuya
dahil edilmesi i¢in dogrultunun atomun merkezinden geg¢mesi gerekir. Benzer sekilde,
"Diizlemsel atom yogunlugu", belli bir diizleme diisen atom sayisidir. Atomun diizleme dahil
edilmesi i¢in diizlemin atomun merkezinden ge¢mesi gerekir. Birim hiicrede yer alan atom
sayist "Hacimsel atom yogunlugu" olarak bilinir.

Ornek: HMK kristalde [100] dogrultusunda lineer atom yogunlugunu hesaplayiniz.

[100] dogrultusu, OK

Dogrusal atom yogunlugu OK dogrultusu {izerindeki ZX% =latomun OK uzunluguna, yani
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a = — x I mesafesine orani olarak belirlenir.
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Ornek: YMK kristalde (110) diizleminde diizlemesel atom yogunlugunu hesaplayin.

(110) diizlemi, ABCD diizlemi
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Diizlemsel atom yogunlugu (DAY), ABCD diizlemindeki atom sayisi 4% + 2% =2, diizlemin

alanina (axa~/2) boliinerek bulunur.

Ornek: Kursun yiizey merkezli kiibik (YMK) kristale sahip olup kafes sabiti 4.94A diir.
a) [011] dogrultusunda lineer (dogrusal) atom yogunlugunu hesaplayiniz.

b) (010) diizleminde diizlemsel atom yogunlugunu hesaplayiniz.

€) Birim hiicrenin hacimsel atom yogunlugunu hesaplayimniz.

Coziim:
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¢) Hacimsel atom yogunlugu (HAY)

1 1
8x=—+6x— 4
HAY =8 2 _ ~=0.033 atom/A3

a’ (4.94)

Ornek: Potasyum. hacim merkezli kiibik (HMK) kristale sahip olup atomsal agirlig1 39.1 g,

atom yaricap1 2.31 A diir. Avogadro sayis1 6.023x10%, 1A=10% cm dir.

a)  Potasyumun teorik 6zgiil agirligint hesaplaymiz.

b)  Potasyum i¢in atomsal dolgu faktoriinii, birim hiicre boyutunu ve hacimsel atom
yogunlugunu hesaplayiniz.

c) [110] ve[111] dogrultularinda dogrusal atom yogunlugunu bulunuz.

d)  (110) ve (111) diizlemlerinde diizlemsel atom yogunlugunu bulunuz.

a) Birim hiicre i¢indeki atom sayisi

n :8x%+1:2atom

Birim hiicrenin hacmi. V
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b) Atomsal dolgu faktorii
2% 4 xzxr® 3
' - -8
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Birim hiicre boyutu a=-—xr=—=x2.31=5.33 A olarak bulunur.
NERNE
Hacimsel atom yogunlugu  HAY = G :3)3 =0.013 atom/A3 =1.321x10%? atom/cm?®



¢) [110] ve [111] dogrultularinda dogrusal atom yogunluklari

[110] dogrultusu
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d) (110) ve (111) diizlemlerinde diizlemsel atom yogunluklari

(110) diizlemi, ABCD diizlemi
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Atom sayisi, N =4x % +1=2 atom DAY =



(111) diizlemi, ABC diizlemi
A

av2 av2

60° h
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Atom sayisi, N =3x 1 = 1 atom
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ABC iiggeninde Pisagor bagmtisi, h* = (a\/E)Z - (#] = gaz h= \/g xaolur.

DAY = =0.02 atom/AZ bulunur.
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POLIMORFiZM

Cisimlerin birden fazla kristal yapiya sahip olmasina polimorfizm veya alotropi denir. Metaller
iginde buna en iyi 6rnek demirdir. Demir diistik sicakliklarda HMK, 912°C iistiinde YMK,
1400°C tstiinde HMK kristal yapr gosterir. Yaygin olarak bilinen diger bir polimorfik cisim
karbondur. Karbon, ortam sicakliginda grafit formunda iken yiiksek sicaklikta elmas
yapisindadir. Polimorfik transformasyona bagli olarak genellikle yogunluk ve diger bazi
fiziksel 6zelliklerde degisim goriiliir.

Fe,wk — Feyw - Polimorfizm

912°C ~1400°C ~1538°C
Feowk & Feowk & Feaww —  Fegy, .. Faz transformaesyonu
o Y )

Fe —Fe
HMEK SIVI
Feyux = Fenux

(GENLESME)
Fepnk = Feyuk /

(BUZULME)

M ADF=0.68

912°C ~1400°C ~1538°C Sicaklik, °C

Hacim

Ornek: HMK kristale sahip demir isitilip YMK kristale déniistiigiinde hacminde meydana gelen
degisimi hesaplayiniz. Transformasyon sicakliginda, HMK kristal yapida demirin kafes sabiti
2.863A ve YMK kristal yapida 3.591A diir.

Cozim:
HMK kristal yapida birim hiicre hacmi ~ a® =(2.863)’ = 23.467 A®
YMK kristal yapida birim hiicre hacmi a® =(3.591)° = 46.307 A3

YMK kristal yapida birim hiicrede 4 atom ve HMK kristal yapida birim hiicrede 2 atom bulunur.
Baska bir deyisle, HMK kristalde birim hiicrede atom basina diisen hacim 23.467/2 iken YMK
kristalde birim hiicre basina diisen hacim 46.307/4 kadardir. Dolayisiyla her iki durum igin
hacim degisimi asagidaki gibi hesaplanabilir.

46.307 23.467
B 11.577-11.734

S 2 = =-9 klinde hesapl ili
AV 53467 x100 11734 x100 = —%1.34 seklinde hesaplanabilir.

2

Negatif isaret, kristal yap1 degisimi sonucu demirde olusan biiziilmeyi ifade etmektedir.
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