KATILARDA KRiSTAL YAPI

Kristal yapi atomun bir Ust seviyesinde incelenen ve atomlarin kati halde
olusturdugu diizeni ifade eden birim hiicre (kafes) geometrik parametreleri ve
atom dizilimi ile tarif edilen kavramdir. Tek kristalli, cok kristalli ve kristal dis
yapilar bulunur. Cok sayida farkli kristal yapi bulundugundan siniflandirma
yapmak icin kafes geometrik parametreleri denilen @, b ve C kenar uzunluklari
ile a, B vey igagcilari cinsinden ifade edilen yedi farkl kristal sistem

tanimlanmigstir.

KRISTAL SISTEMLER: Kiibik, hekzagonal, tetragonal, rombohedral (trigonal),
ortorombik, monoklinik ve triklinik sistemlerdir.

Metallerde gorece basit kiibik ve hekzagonal kristal yapilar ortaya cikar.
Metallerde yaygin olarak bulunan (g kristal yapi (YMK: yiizey merkezli kiibik,
HMK: hacim merkezli kiibik, SPH: siki paket hekzagonal) kristal kafes noktalari,
dogrultulari ve dizlemleri agisindan ele alinir. Katilasma sirasinda atomlar en
yakin komsu atomlara baglanirken biitiin metaller, ¢ogu seramikler ve bazi
polimerler belirli bir 6lcekte tekrar eden dizenli kristal yapi (kafes) olusturur.
Kristal yapilar ifade edilirken atomlar belirli caplara sahip kati kiireler seklinde
distnilir ve komsu atomlar temas halinde gosterilir. Kristal yapinin tekrar eden
en kicuk yapitasina birim hiicre denir.

METALLERDE KRISTAL YAPI TURLERI: Cogu metal gérece basit YMK, HMK ve SPH
yapidadir.

Metal Kristal Yapi1 | Atom Yarigapi [nm]
Alliminyum YMK 0,1431
Krom HMK 0,1249
Bakir YMK 0,1278
Demir (a) HMK 0,1241
Nikel YMK 0,1246
Titanyum (a) | SPH 0,1445
Cinko SPH 0,1332

Kristal Sistem | Eksenel iliski | Agisal iliski Birim Hiicre Geometrisi
Kiibik a=b=c a=p=y=90°
a
a
Hekzagonal a=b=c a==90°y=120°
Tetragonal a=b=c a=B=y=90
Rombohedral | a=b=c a=B=y#90°
(Trigonal)
Ortorombik azb=#c a=pf=y=90
Monoklinik azb#c a=y=90°=p
Triklinik azb=#c a+fB+y=+90°




YMK: Butilin kdselerinde ve ylzey merkezlerinde birer atom bulunan kiibik birim
hiicreye sahiptir.

ilk sekilde YMK kristal yapili (i¢ boyutlu
atom yerlesiminde birim hiicre

‘ gosterilmistir. ikinci sekilde birim
hiicrede bulunan atomlar
gorilmektedir. Uglincii sekilde ise

‘ birim hiicrenin agik gériinmesi igin

o yalnizca atom merkezlerinin konumu
‘ gosterilmistir. Burada kipun kenar
uzunlugu (a) ile atom yarigapi (R )

arasinda a= ZR\/E seklinde bir iligki
bulunur.

- -

YMK kristal yapida kose atomlari 8, ylizey merkezi atomlari ise 2 hiicre tarafindan
paylasilir. Bu nedenle bir hiicrede 4 atom bulunur. Koordinasyon sayisi ( KS ), her
atom i¢in en yakin komsulugunda bulunan (temasta olunan) atom sayisi olup
metallerde aynidir. YMK icin bu deger 12’dir. Atomik dolgu faktori ( ADF ) ise
birim hicre igindeki atom hacminin birim hiicre hacmine orani olup YMK i¢in 0,74
degerini alir.

HMK: Bitun koselerinde ve hacim merkezinde birer atom bulunan kibik birim
hiicreye sahiptir.

ilk sekilde HMK kristal yapil ti¢ boyutlu
atom yerlesiminde birim hiicre
gosterilmistir. ikinci sekilde birim
hiicrede bulunan atomlar
gorilmektedir. Uglincii sekilde ise
birim hiicrenin agik gériinmesi igin
yalnizca atom merkezlerinin konumu
gosterilmistir. Burada kipun kenar
uzunlugu (@) ile atom yaricapi (R)

arasinda a = 4%5 seklinde bir iligki

bulunur.

HMK kristal yapida kdse atomlari 8 hiicre tarafindan paylasilirken merkezde 1 atom
bulunur. Bu nedenle bir hiicrede 2 atom bulunur. Koordinasyon sayisit HMK i¢gin
8’dir. Atomik dolgu faktori ise HMK i¢in 0,68 degerini alir.



SPH: Bltun koselerinde, alt/uUst ylzeylerinde ve yan yiizeylerinin icinde birer atom
bulunan eskenar altigen prizma birim hiicreye sahiptir. U¢ tane hekzagonal (ikinci
sekilde karartilmis olarak, Gglinci sekilde ABCDEFGH ile gosterilen) sistemin yan
ylzeylerinin ortlstiridlmesiyle elde edilir.

ilk sekilde SPH kristal yapil ti¢ boyutlu
atom yerlesiminde birim hicre
gosterilmistir. ikinci sekilde birim
hiicrede bulunan atomlar
gorilmektedir. Ugiincii sekilde ise
birim hiicrenin acgik goériinmesi icin
yalnizca atom merkezlerinin konumu
gosterilmistir. Burada kipin kisa kenar
uzunlugu (a) ile uzun kenar uzunlugu
(C) arasinda 1,633 seklinde bir iliski
bulunur.

SPH kristal yapida kose atomlari 6 hiicre tarafindan, alt/Ust yiizeylerin merkezindeki
atomlar ise 2 hiicre tarafindan paylasilirken ortada 3 atom bulunur. Bu nedenle bir
hicrede 6 atom bulunur. Koordinasyon sayisi SPH i¢in 12’dir. Atomik dolgu faktori
ise SPH icin 0,74 degerini alir.

SORU: YMK birim hiicre hacmini atom yaricapi ( R ) cinsinden hesaplayiniz.

Birim hiicrenin bir ylzeyinin kdsegeni 4 R uzunlugunda ve kiibik birim hiicrenin
kenar uzunlugu a ise,

a’+a’ = (4R)? yazlabilir. Bu durumda,

a=2v2R olur. Hiicre hacmi ise,

V =a’ =16v2R® olur.

SORU: HMK birim hiicre hacmini atom yarigapi ( R ) cinsinden hesaplayiniz.
SORU: YMK yapi icin atomsal dolgu faktoriniin 0,74 oldugunu gosteriniz.

ADF birim hiicredeki atomlarin hacminin birim hiicre hacmine oranidir. YMK
birim hiicrede 4 atom bulundugundan atom hacmi,

4Xgﬂ'R3 = %ﬂ'RS olur. Hiicre hacmi ise,

16\/§R3 oldugundan,

E7ZR3

3 -
F=—=—=0,74 elde edilir.
16\/2R?

SORU: HMK yapi icin atomsal dolgu faktoriiniin 0,68 oldugunu gosteriniz.



SORU: Atom yaricapi 0,128 nm, kristal yapisi YMK ve atom agirhgi 63,5 gr/mol olan
bakirin teorik yogunlugunu hesaplayarak deneysel (gercek) yogunlugu ile
karsilastiriniz.

Teorik yogunluk,
nA . .
pP= \m bagintisi ile hesaplanabilir. Burada;

N, birim hiicredeki atom sayisi

A, atom agirhg

V , birim hicre hacmi

N , Avogadro sayisi (6,023x10?% atom/mol)’dir. Buna gore teorik yogunluk,

4x63,5
16+/2(1, 28x107)*x6,023x10%

yogunluguna cok yakindir.

p= =8,89 gr/cm? olup 8,94 gr/cm? olan gercek

POLIMORFIZM VE ALLOTROPI: Bazi malzemeler birden fazla kristal yapida
bulunabilirler. Sicakliga ve dis basinca bagh olan bu 6zellige polimorfizm denir.
Element halindeki katilar icin bu 6zellige allotropi denir. Ornegin, oda sicakliginda
HMK yapida olan saf demir 912 °C’'de YMK yapiya dénisilrken basta yogunluk
olmak Uzere fiziksel 6zellikleri degisir.

KRISTAL KAFES PARAMETRELERI: Kristal malzemeler incelenirken birim hiicre icinde
belirli bir nokta, dogrultu veya diizlem Uzerinde analiz yapmak gerekebilir. Bunun
icin bir koordinat sistemi kullanilarak ti¢ rakam veya indisten olusan tanimlama
notasyonu kullanilir.

i Burada; &, X eksenindeki birim hiicre boyutunu; b,
Yy eksenindeki birim hiicre boyutunu; C, Z

eksenindeki birim hiicre boyutunu; o, y—12

eksenleri arasindaki birim hiicre agisini; ﬁ, X—27
eksenleri arasindaki birim hiicre agisini; 7, X—Yy
eksenleri arasindaki birim hiicre agisini ifade eder.

KRISTAL KAFES NOKTALARI: Birim hiicre iginde bulunan herhangi bir P noktasinin
yeri P (q r S) seklinde ifade edilir. Burada; q, I ve S sirasiyla X, y ve Z

eksenleri lizerinde &, b ve C ile orantili uzunluklar olup bire esit veya birden
kiicik degerler alirlar.
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KRISTAL KAFES DOGRULTULARI: Bir kristal kafes dogrultusu biri koordinat
sisteminin orijininde bulunan iki nokta arasinda cizilen bir vektoér ile tanimlanir ve
bu vektor [U V W] seklinde gosterilir. Burada; U, V ve W sirasiyla vektoriin X, Y
ve Z eksenleri lizerindeki indirgenmis izdlistimleri olup Miller indisleri olarak
adlandirilir. Vektor, dogrultusu degistiriimeden birim hiicre icinde tasinabilir.
indislerin tamami uygun bir sayi ile carpilarak tamsayi olarak ifade edilirler. Negatif
isaretli indisler Ustlerinde bir cizgi ile gésterilir (Ornegin, [1 20 1). Kristal yapilarda
Miller indisleri farkli (paralel olmayan) bazi dogrultularda atom dizilisleri veya
atomlar arasi mesafe ayni olup esdegerdirler ve dogrultu ailesi olarak adlandirilirlar.

Ornegin; kiibik kristallerde [10 01,[1001,[0101,[0101],[001]ve[00 1]

dogrultulari esdeger olup (10 0 ) dogrultu ailesini olustururlar.
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KRISTAL KAFES DUZLEMLERI: Kristal kafes diizlemleri ti¢ Miller indisi ile (h k I)
seklinde belirtilir. Burada; h, K ve | sirasiyla diizlemin X, y ve Z eksenlerine ait
indisleridir. Diizlem orijinden geciyorsa paralel olarak tasinir. Diizlem en azindan bir
ekseni keser. Kesmedigi eksenler varsa ilgili eksenlere ait indisler 0 olur. Dizlemin
eksenleri kestigi noktalarin orijine uzakliklari @, b ve C kafes parametreleri
cinsinden belirlenerek carpmaya gére tersleri alinir. indislerin tamami uygun bir
sayl ile garpilarak tamsayi olarak ifade edilirler. Negatif isaretli indisler Gstlerinde bir
cizgi ile gosterilir. Birbirine paralel olan kristal kafes diizlemleri esdeger olup ayni
indislerle gosterilir. Ayni atomsal dizilise sahip esdeger dlizlemler diizlem ailesi
olarak adlandirilir ve {h k |} seklinde gosterilir. Kiibik sistemde indislerin irasi ve

isaretinden bagimsiz olarak ayni indislere sahip diizlemler esdegerdir. Ornek olarak
(2 4 1)ve (4 2 1) duzlemleri esdegerdir.

Klbik kristallerde ayni indisli dogrultu ve diizlemler birbirlerine diktir.
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DOGRUSAL VE DUZLEMSEL ATOM YOGUNLUKLARI: Dogrusal atom yogunluklari ayni
olan dogrultular ve diizlemsel atom yogunluklari ayni dizlemler esdegerdir.
Dogrusal atom yogunlugu, merkezleri dogrultu vektoriiniin Gzerinde bulunan atom
sayisinin dogrultu vektori uzunluguna; dizlemsel atom yogunlugu ise merkezleri
diizlem Gzerinde bulunan atom sayisinin diizlem alanina orani seklinde ifade edilir.

Buna gore yandaki YMK birim hiicrenin
[11 0] dogrultusu ve bir yiizey diizlemi

tizerindeki (6rnegin (0 0 1)) atom
yogunluklari:

+1+ 1
Dog.AY,, =—% R b =§[m’1]

[m”]

A AN
Duz.AY,,, = =
001 (2\/§R)2 4R?
Dogrusal ve diizlemsel atom yogunluklari metallerin plastik olarak sekil

degistirmesini saglayan kayma mekanizmasi acisindan énemlidir. Kayma, en yogun
dizlemlerde ve bu diizlemler lizerindeki en yogun dogrultularda gerceklesir.



ADF, YMK ve SPH metalik kristallerde 0,74 iken HMK metalik kristallerde 0,68
degerini alir. Bu nedenle, YMK ve SPH birim hiicreye sahip yapilar siki paket
kristaller olarak adlandirilir ve siki paket diizlemlerin Ust Uste farkh sekilde
yerlestirilmesi ile elde edilirler.

SPH yapilarda dizlemler ABABAB... (veya ACACAC...) seklinde iken YMK yapilarda
ABCABC... seklindedir.

KATILARDA KRISTAL YAPI OLUSUMU: Sivi eriyiklerde katilasmanin baslangicinda
cesitli bolgelerde kuigtik kristaller cekirdeklenir. Farkli ydonlenmelere sahip bu
taneciklere katilasan diger atomlarin eklenmesiyle taneler biydir ve birbirine temas
ederek tane sinirlarini olustururlar. Kristal yapili bir katida tekrar eden atom diizeni
numunenin tamami boyunca ayni yonde kesintisiz devam ediyorsa tek kristal yapi
meydana gelir. Tek kristaller dogal veya yapay olabilir. Tek kristaller mikro
devrelerde kullanilan yariiletken teknolojisi gibi modern uygulamalar igin 6nemli
olup gelistirilirler.

Kristal yapilarda birim hiicrede farkl dogrultularda ve diizlemlerde atom
yogunluklarinin farkli olmasi malzeme 6zelliklerinin yéne bagli olmasina neden olur.
Bu 6zellige anizotropi denir. Kristal yapinin simetrisi azaldik¢a anizotropi artar.
Ornegin demirin elastisite modiilii (E ); [1 0 0] dogrultusunda 125 GPa, [11 0]
dogrultusunda 210,5 GPa ve [111] dogrultusunda 272,7 GPa degerini alir.
Ozellikleri yéne bagli olmayan malzemelere izotrop denir. Her ne kadar mikro
Olcekte (birim hiicrelerde, farkh yénlenmeye sahip tanelerde) anizotropi olsa da,
bircok taneden meydana gelen makroyapi genellikle ortalama 6zellikler gosteren
izotropik yapida olur. Ancak haddeleme, isil islem, yonlenmis katilasma, fiber
kompozit Giretimi gibi imalat islemleri neticesinde anizotropik yapilar meydana
gelebilir.

Haddeleme sonucu
deforme uzamis
taneler

Sicak haddeleme
sonucu biyiik

Diizensiz ingot taneli yogruk

dékim taneleri

Yeni tane Yeniden

olusumu ve biiyiimesi kristallesmis hal

yogruk yapi

Bazi malzemeler katilasirken diizenli bir atom dizilisi olusturamadiklarindan kristal
disi (amorf) malzeme olarak adlandirilirlar. Katilasmada soguma hizinin yiiksek
olmasi da kristal olmayan amorf yapi olusumuna neden olabilir. Metaller kristal
yapida katilasirken, seramikler amorf ya da kristal, polimerler amorf ya da yari
kristal yapi olustururlar.

Kristal yapilarin incelenmesinde X-Isini Kirinimi (X-RD: X-Ray Diffraction) yontemi
cok kullanislidir. X isinlarinin bir yapiya gonderilerek atomlara garptiriimasi ile
atomlardan sagilan ikincil dalgalarin girisimi neticesinde dalgalar farkli agilarda
birbirini yok eder veya kuvvetlendirir. Bu sekilde malzemelerin tanimlanmalari,
kafes yapilarinin ve parametrelerinin belirlenmesi miimkiin olur (Bragg yansima

denklemi: nA =2d,,,siné).



