BRAGG YASASI




Bragg Yasasi

= Kullanilan isinin dalga boyu 0.1-10 A mertebesindedir.

» Sacilan X isinlarinin yapici girisimi icin ardisik duzlemlerden yansiyan
demetlerin kristal yuzeyini aynldiktan sonra, ayni fazda olmalari

gerekir.
» 2<2d olmasi halinde soz konusudur.
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AB+BC=nA. n=1,2,3...) n degeri yansima mertebesi
AB=BC oldugundan sin6=AB/ d
AB=dsin@
nA=2dsind




Fourier Analizi ve Sacilan Dalganin
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Genligi

» Bragg yasasi orgu noktalarindan sacilan isinlarnn girisim olusturma sartini net
olarak aciklar. Ancak, baz atomlarindan olusan sacilimanin siddefini
belirlemek icin daha detayli analiz gerekir. Yani her bir hUcredeki
elektronlarn uzaysal dagiliminin hesaba katilmasi gerekir.

» Kristal peryodik oldugundan T = uja; + u,a, + uza; otelemesi gegerlidir.

» Fourier analizi periyodik fonksiyonlara uygulanir.

Kristalin birgok o6zelligi elektron yogunluguna baglidir. Elektron yogunlugu n(r)
fonksiyonu ile temsil edilir. Bu fonksiyon fourier serisine agilirsa, kristalin
birgok 6zelligi fourier katsayilari cinsinden ifade edilebilir.



Soru: T = u;a; + u,a, + uza; Otelemesi sonucunda elektron sayisi

yogunlugunun n(T), degismedigini ispatlayiniz. (1)
271X
n, — Sabit n(x)=n, +Z[C COS(—)+S sin(—— .
p)0

p — Pozitif  tamsay:

C,.S, — Fourier katsayiatsi

211/a faktoru n(x) in a periyotlu olmasini saglar.
p/a faktoru kristalin fourier uzayinda veya ters uzayda bir nokta olarak
dusunulebilir. Tek boyutta noktalar bir boyutta dusunulebilir.

n(x+a)=n,+> [C, cos(Zﬂp(;(+a))+ S, sin( 2;zp(;<+a))
p)0

n(x)=n,+> [C, cos(—+27zp)+S Sln(—+27zp)

p)0
cos(a+b) =cosacosb—sinasinb

_ _ _ Esitlikleri uygulanirsa
sin(a+b) =sinacosb+sinbcosa



cos(ZﬂpX +27P) = cos(zsz) cos(27p) —sin(zsz)sin(an)
sin( 2D + 27p) = sin( 27;px) cos(27p) + cos(zsz) sin(2p)
n — tamsay:
cos(2nrz) =1
sin(2nz) =0

n(x+a)=n,+ > [C, cos(—)+S sm(ZﬂpX =n(x)

p)0




n(x)=n,+ > [C, cos(—)+S sin(—— 27sz

p)0

cos(2zpx/a) = E[ei2ﬂlox/a 1 gi2mxia]
sin(2zpx/a) = %[eiZﬂpx/a _grizma)

n(X) . Z npei27sz/a
P=—c0

n, — kompleks sabitler n_,=n, Olmaldr.
O zaman p ve —p cinsinden ifade edilen terimlerin toplami reeldir. ©6=2mpx/a dersek

n(x)= Y ne*™*=n (cosp+ising)+n_ (cosp—isiny)

P=—x
n(x)=(n,+n_,)cose+i(n,—n_ )sing
n(x) =2Re(n,)cosg+2im(n )sing

Reel kism  Imajiner kisim

Elektron yogunlugu ¢ boyutlu yazilirs@(I) = Z nGe‘iG '




Yapi Fakioru

» Yapi faktoru kristalde bulunan atomlarin durumlarini dikkate alur.
Yapi faktoru, olusan bir yansimada birim hucrenin butun
atomlarindan sac¢iimayi tanimiar.

= Kirinima ugrayan ve yansiyan her isin bir F,,, yapi faktoru ile
tanimlanir. Yapi faktorunun buyuklugu hkl yansima siddetinden elde
edilir.

= Her yapi faktoru birim hucredeki butun atomlardan sac¢ilan X-
iIsinlannin katkilarinin toplami olarak kabul edilir.

S o=
F(vv,v,)=> e"¢"f
J=1
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S >
_iGr . - . .
F(vyv,v,)=> e 'f,  G=hb +kb,+Ib,
J=1 . . — —

S :
F (V1V2V3) _ Z fje—27z1(xjh+yjk+zjl)

=1

—a(h+k+l
F(v,v,v,) =[1+e "D f
Bcc yapi icin atomlarin (000) ve (725 V2) koordinatlar dikkate alindiginda yapi faktér

F(v,v,v,) =[1+e "D f = (-1) } n tek

1 n cift

Bcc yapiicin (’l+k+|) toplami tek sayi ise yapl faktoru sifira esittir.
Bu toplami tek sayl yapan diUzlemler icin yansima olmaz.

Toplami cift sayr ise maksimum siddette yansima olur ve yapi faktoro 2f olur.




Soru: NaCl yapinin yapi faktéronu bulunuz.
» [FCC yapida kristallesen NaCl kristalini inceledigimizde
Sodyum ve klor atomlarinin koordinatlari
» Na ('2) 2 '2) (00 '2) (0 '20) (200)
» C| (000) (02 %) (2 20) (20 %)

Na ve Cl atomlarindan gelen saciimalar farkl olacaktir. Her bir atomdan gelen
sagiimalar ayrn ayr bulunup tfoplanir.

s e -l __ ¢ \n -1 ntek
F(V1V2V3):Ze Grjfi € _( 1) 1 ncift
J=1

F (hkl) = F (Na) + F (CI)

= |7 (T R e B SRR et s )

h.k.I indisleri hepsi tfek olursa F(hkl)=4F~-4F,#0 ve indisler kismen fek yada ¢ift olursa
F(hkl)=0 olur.
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