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Kristal yapilarin incelenmesi, X-1iginlarimin kristal kafesin atomik diizlemleri tarafindan yansitilmasindan
kaynaklanan kirmim deseninin incelenmesine dayanir. Difraktogram (X-1g1m1 yansimasini grafike eden cihaz),
Bragg-Wolfe Denklemine karsilik gelen bir dizi dar maksima igerir:

A=2d- sin(0)
Burada A= dalga boyu, d=diizlemler arasi mesafe ve §=yansima acisidir.

Kiibik kafesler s6z konusu oldugunda, herhangi bir diizlem serisi i¢in d mesafesi ii¢ tane dogal say1 h,k,1
(x,y,z eksenlerinde diizlem tarafindan kesilen birim hiicre parametrelerinin sayisini ifade eder) ve ifadeye gore
kiibik kafes parametresi a ile verilebilir:

1 N
2= ve burada N=h+k>+1?
hki

20 | 20.722 | 29.470 | 36.301 | 42.164 | 47.426 | 52.277 | 61.154
hil| 1,00 1,1,0 | 1,1,1 | 2,00 | 2,1,0 | 2,1,1 | 2,20

Baz1 deneysel veriler

1) Herhangi bir h,k,1 deger dizisini tablodan alip kullanarak kafes parametresi a’y1 hesaplayimiz. (A=1,54060

A)

En yaygin kompleks oksitlerin bir tanesinin kiibik yapisi agsagida gosterilmistir. Bu yapin formiilizasyonu
Ba,Ti,O, seklinde kisaca yapilabilir.
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2) Bu sayilan (a,b,c) bularak tam formiilt yazimz.

1926 yilinda Norvegli jeokimyaci Victor Goldschmidt, bu tiir bir kompleks oksidin (X,Y,O.) olugup
olugsmadigini belirlemek icin bir kriter onermigtir:
_Bx+Ro
V2(Ry + Ro)

Burada Rx, Ry ve Rg swrasiyla X)Y ve O atomlarmmin yaricaplaridir. Bu formiile uyan bir kompleks
oksidin olusabilmesi i¢in hesaplanan t degerinin 1,0040,20 araliginda bulunmasi gerekir.

3) Asagida parantez igerisinde A biriminden yaricaplar1 verilen metal atom ciftlerinin hangileri oksijen ile
perovskit (kompleks oksit) yapisini olusturabilir, se¢iniz. Hesaplarinizi gosteriniz. (Ro = 1,4 A)

IT) La®"(1.26A) ve Mn®" (0.65A)
IV) Agt(1.134) ve Nb ' (0.664)

T) Ba2t(1.354) ve Ni*'(0.734)
IIT) Zn>t(0.74A) ve Ti' ' (0.61A4)

KoNa[AlFg] (A=1,54056 A) difroktagraminin maksimalarina denk gelen 26 degerleri agagida verilmistir.

26 18,918 | 21,879 |31,159 |38,353 |44,599 |48817 |50,166
(h.k,D) 1,000 |00 @20 @22 400 |@E31) |@420
26 55367 |59,040 [64,899 |68253 |69,352 |73,720 |77,962
(h.k.D) 422 1333 @40 |631) |@442) 620 |622)

4) Buna gore maddemizin kafes parametresini hesaplayiniz. (fpucu: Her h,k,l degeri icin teker teker a
hesaplamaniza gerek yoktur, hepsi ayni sonucu vermektedir.)

DIKKAT: Problem boyunca 6 yerine 20 kullanildigina dikkat ediniz.




