


ORGU DOGRULTULARI

Kubik sistemde dogrultu ve dizlemler miller indisleri ile ifade edilir
m Birim hlcrede baslangi¢ ve bitis koordinatlarn belirlenir
m Baslangic koordinatlari, bitis koordinatlarindan aritmetik olarak ¢ikarilir

Miller indisleri kesirli olamaz, tam sayi olmalidirlar. Gerekirse orantili olarak en kictk tam sayiya
donustarulur.

Koseli parantez icine virgulsiz yazilir.



Dilizlem yonelimi veya dogrultusu

Dogrultu A (Baslangic)
1. Baslangi¢ ve bitis: 1,0,0ve 0,0, 0
2.1,0,0 -0,0,0=1,0,0

z 3. Kesir veya bliylik Tam sayi yok.
4. [100]
Baslangt
Dogrultu 2 (Baslangs)

1. Baslangig ve bitis: 1,1,1ve 0,0, 0
2.1,1,1,-0,0,0=1,1,1

3. Kesir veya bliylik Tam sayi yok.

4. [111]
Dogrultu €
1. Baglangig ve bitis: 0,0,1ve 1/2,1,0
2.0,0,1-1/2,1,0=-1/2,-1,1
3.2(-1/2,-1,1) =-1,-2,2
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(Baslangic)




Kirmizi:

(1/2,1,1/2)-(0, 0, 0)=(1/2, 1, 1/2)
2x(1/2, 1, 1/2)

[121]

Mavi:
(0, 1, 0)-(0, O, 1)=(0, 1, -1)
[011]

Yesil:
[331]
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Ornekler;
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Bir Vektor Orijine Gore Hareket ettirilebilir
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Yénlerin Ailesi: Kare Orgii

[10] ve [01] ayni aileye sahip, 4-kat donme simetrisiyle iliskili olarak
[11] ve [11] ayni aileye sahip, 4-kat donme simetrisiyle iliskili olarak
[01] ve [0 1] ayni aileye sahip, 2-kat donme simetrisiyle iliskili olarak

Not: sadece simetri ile ilgili tim yénler, bir aile olusturur

. ® = ° o 1[01] ¢
[11] [11]
® ® L ® '[OT] @
4-fold axes
[01] ® ® o ®

[ 10] Unit Cell

For sake of clarity all symmetry operators have not been marked

<10 >—[10],[01],[10],[01]

<11>—[U,[T1,[11,[11]

[100],[010],[100] — < 100 >
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Ornek : (100) diizlemi verilmis olsun. Bu diizlem x-eksenine dik, y ve z

eksenlerine paraleldir. Bu duzlemin a', b’, ¢’ birim vektorlerine gére Miller
Indislerini bulunuz.

Z

a' vektord (100) dizlemini 2a“da, b vektori (100) dizlemini kesmez, ¢
vektori 1c’ dizleminde keser. Buna gore yeni birim vektorlere gore
(100) dizlemi

a vektori tarafindan (2 2 oo)’'de kesilir,

b vektori tarafindan kesilmez, c vektori ise (1 oo 1)’de keser. Bu
durumda dizlemin yeni vektorlere gére tanimi x=2a, y=00, z=c ve

buradan x/a=2, y=00, z/c=1 elde edilir. Bu sayisal degerlerin tersi alinir
ve 2 ile carpilirsa,

2(1/2, 1/o0, 1/1) -> (1 02)




(111) ve (-111) duzlemi
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Atomik Paketlenme Faktori (Birim Hucre Doluluk Orani)

* Bir klibik yapida kupln hacminin ytzde kacinin atomlarla isgal edildigini
bilmek atomik paketleme faktoru ve doluluk kavrami ile belirlenir.

(Birim hucredeki atom sayist) X (Bir atomun hacmi)

* APF=

Birim hiicrenin hacmi



BCC-Atomik Paketlenme Faktori

Ornek: BCC cisim veya hacim merkezli kiibik yapinin birim hiicresinde toplamda iki tane atom bulunur.
Atomlardan bir tanesi kdselerdeki parcalardan, diger atom ise hacimsel kdsegenlerin kesim noktasindaki tek

atomdur. Bu durumda toplam
Atom sayisi=1 +8§=2 N3 a=4R
R = aV3/4
Z APF = 2x(4/3)mR3/(a3) =
2% (4/3)m(aV3/4)3/(a3)
APF (DO) = 0.68
g ya da
R birim hicrenin %68'i doludur.




FCC - yiizey merkezli kiibik yapiyi ele alalim




FCC-yiizey merkezli kiibik yapt birim hiicre doluluk orant

4 4R

* Birim i¢inde kalan atom saysi,
8 késeden atomlarin 1/8't kadar 8(1/8),

kiipin altt ytzinden 1/2 kadar yani yarim (6% = 3),
birim hticre i¢cinde toplamda 4 tanedir.

bir atomun hacmi Va:%”R?’; burada 4R=+/2a,
Birim hlicre hacmi Vgz=a3,

 Buradan R:(—aﬁ) bulunur.
4 3
g w22
* Birim hicre doluluk orani=———=="—n=0.74
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Sitki Paket Yapuar ve Hekzagonal Suk Paket (hcp) Yapu:

« Ozdes kureler kullanilarak; her kiire alti kiireye dokunacak sekilde bir siki paket tabakasi
olusturulur. Bu tabaka; hekzagonal (hcp) siki paket yapinin taban dizlemi veya ytz merkezli
kibik (fcc) yapinin (111) dizlemi olur.




Hekzagonal stk paketlenme

Birinci tabakanin Gstline, ikinci tabaka, ikinci tabakadaki her kire birinci tabakadaki Uc¢
kiireye degecek sekilde yerlestirilir. Bu tabaka fcc ve hcp yapilarin her ikisi icin de aynidir.




Uciincii tabaka iki farkli sekilde yerlestirilebilir

Ucltinci tabakadaki kureler, birinci tabakadaki kiirelerin Gstiine gelecek sekilde yerlestirilirse
ABABA seklinde bir dizilis elde edilir buda hekzagonal siki paket (hcp) birim hicreyi olusturur.

Uciincl tabakadaki kireler, ikinci tabaka olusturulurken birinci tabakada isgal edilmemis olan
bosluklarin Ustune gelecek ve tclnclu tabakadaki her kure ikici tabakadaki G¢ kireye dokunacak
sekilde yerlestirilir. Bunun sonucunda, ytuz merkezli kibik (fcc) birim htcreler olusur.

Ytz merkezli ktbik yapinin ilkel birim hicresinde bir atom vardir.

hcp ilkel birim htcrede iki atom bulunur.



HCP ve FCC yapida yigilma

1. Hcp en alt tabakaya atomlar altigen olusturacak sekilde yerlesir,

2. Bu tabakanin ustiine fakat bosluklar tGstine atomlar yerlesir,

3. Uclincl tabakadaki kireler, birinci tabakadaki kirelerin tstiine gelecek sekilde yerlestirilir,

4. Uclincu tabakadaki kureler, birinci tabakada olan bosluklarin Gstiine gelecek (ticiinch tabakadaki
her kure ikici tabakadaki ¢ kireye dokunacak) sekilde yerlestirilirse ylz merkezli kibik (fcc) birim
hicreler olusur.

5. YUz merkezli kiibik yapinin ilkel birim hicresinde bir atom vardir.

6. Hep ilkel birim hicrede iki atom bulunur.

hcp foc




HCP yap' Layer B
Layer A
| N | Layer B %@
Bir diger yapida Sekil 1.32a IR weh LayerA

daki hegzagonal yapidaki
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ELMAS KRISTAL YAPI VE ZINC BLEND

y Kovalent baga sahip silisyum ve germanyum gibi kristaller
elmas kabik yapidadir.
Her bir kosede ve ylzey merkezinde atom olmasina ragmen
FCC yapisi gorunse de birim hucre icinde dort atom daha
vardir.
Si: 152 252 2p°® 3s2 3(p,' p,") Silisyum komsuluk yaptigr 4
silisyumun 1'er elektronunu alarak 3p yortngesini 6'ya

tamamlar.
y
) s e &
3 0 2 ' <
) 1 3 w (W
N y SILICON GERMANIUM 0 Y I lE T . 0 O c" :
CRYSTAL: DIAMOND CUBIC CRYSTAL: DIAMOND CUBIC 0
BONDING: COVALENT BONDING: COVALENT




ELMAS KRISTAL YAPI VE ZINC BLEND

Kovalent baga sahip
silisyum ve germanyum
gibi kristaller elmas kiibik
yapidadir.

Her bir kosede ve ylizey
merkezinde atom
olmasina ragmen FCC
yapisi goriinse de hiicre
icinde dort atom daha
vardir.




ELMAS KRISTAL YAPI VE ZINC BLEND

 Elmas yapinin uzay-o6rgusu yuzey-merkezli kibiktir. EImas yapinin ilkel bazi fcc yapinin her
noktasi ile iliskilendirilen 0,0,0 ve 1/4,1/4,1/4 koordinatlarinda bulunan iki 6zdes atoma sahiptir.
fcc 6rglinun konvansiyonel birim hiicrede 4 6rgu noktasi bulundugundan, elmas yapinin
konvansiyonel birim hiicresinde 2x4=8 atom icerir. Sekilde gosterilen a, konvansiyonel birim

hUcrenin kenandir.



ELMAS KRISTAL YAPI VE ZINC BLEND

a

Fig. 1.34: The Zinc blende (ZnS) cubic crystal structure. Many
important compound crystals have the zinc blende structure.
Examples: AlAs, GaAs, GaP, GaSb, InAs, InP, InSb, ZnS,
ZnTe.



NaCl Kristal Yapisi

Na* iyonu (atom numarasi 11, atomik yaricap1 0.191 nm) Cl- iyonunun

(atom numarasi 17, atomik yaricapi 0.099 nm) yarisi boyuttadir,
Cl iyonuna en yakin alti iyon bulunur,

lyonik katilarda katyonlar (Na*) ve anyonlar (CI") her dogrultuda bir

birleri ile etkilesir, cekim kuvveti ortaya cikar,

Kristal yapi karsit yuklerin bir araya nasil gelecegi ve benzer iyonlarn
birbirlerinden nasil uzakta olacagi bir simetrinin ortaya ¢ikmasi ile

olusur,

Bu iyonlarin bagil yuklerine baghdir.

Simple Crystal Structures

NaCl oo M

* NaCl: interpenetrating fcc » )
structures )‘& .L’

— One atom at (0,0,0) ;)

. et
- (sf};;r&c,:lo?tom displaced by ,\% A \\\,\\\'S‘{*‘fu‘ J\ .

* Majority of ionic crystals

prefer NaCl structure despite
lower coordination (fewer NN)
— Radius of cations much smaller
than anions typically
+
— For very small cations, anions OnNa
can not get too close in the Lcr
other typical structure (CsCl)
— This favors NaCl structure where
anion contact does not limit

structure as much ‘



NaCl Kristal Yapisi
* Na* iyonlari 1/2,1/2,1/2; 0,0,1/2; 0,1/2,0; 1/2,0,0 konumlarindadir,

* Clriyonlan 0,0,0; 1/2,1/2,0; 1/2,0,1/2; 0,1/2,1/2 konumlarindadir,

Fig. 1.36: A possible reduced sphere unit cell for the NaCl (rock salt)

crystal. An alternative unit cell may have Na' and CI - interchanged.
Examples: AgCl, CaO, CsF, LiF, LiCl, Nal, NaCl, KF, KCI, MgO



CsCl Kristal Yapisi

CsCl Yapisi

Anyon ve katyon
ayni boyuta sahip
oldugunda ortaya

gtkan yapidir.

Bu yapi gergek BCC
yapisi degildir
glinki degisik BCC
yapida 6rgli
noktalar: farklidir.
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