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ONSOZ

Atatiirk Universitesi Bilimsel Arastirma Projeleri Koordinatérligi'nce FDK-2019-

7465 proje numarasi ile Doktora tez projesi olarak desteklenen bu projede Bazi FeNi
alagimlarinin Compton Profilleri Olgiilmiis ve ylk transferleri hesaplanmistir.
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OZET

Manyetik FexNiix alasimlari, siddetli miknatislanma, distk zorlayiciik (low
coercivity), yuksek manyetik gecirgenlik, distk termal genlesme ve ¢ok iyi korozyon
direncine sahip yumusak (soft) bir manyetik malzeme oldugundan dolay1 temel ve
uygulamali arastirmalarda 6nemli bir rol oynamaktadirlar. Yaygin kullanimi nedeniyle
FexNi1x alasimlarinin fiziksel ve kimyasal o6zelliklerinin tam olarak anlasiimasi
gereklidir.  Ozellikle 4s ve 3d elektronlarinin momentum dagilimlarinin ve yiik
transferlerinin belirlenmesi gereklidir.

Compton Profile kati, sivi ve gazlarin elektronik o6zelliklerini irdelemek igin
emsalsiz ve gugcli bir teknik teknikti. Bu nedenle bu calismada FexNiix alasimlarinin
Compton Profile 6l¢limleri sadece x=0,51 olan alasimlar tzerine gergeklestirilmis olup
literatlirde alasimdaki Fe miktarinin degisiminin elektron momentum dagilimlarina ve
yuk transferlerine etkisi detayl bir bicimde inceleyen bir calisma bulunmamaktadir. Bu
yuzden bu calismada FexNiix (x=0,20; 0,52; 0,55; 0,58; 0,61; 0,64 ve 0,80) alasimlarinda
Fe miktarinin degisiminin elektron momentum dagilimlarina ve ytk transferlerine
etkisi incelenmistir. Compton Profile degerlerinindeki degisimin alasimdaki Fe
miktarinin azalmasi ile arttigi bulunmustur. Bu degisimin 6énemli oldugu kisim ise
valans elektronlarinin baskin bir sekilde Compton sagilmasina neden oldugu g<0,2
bblge oldugu tespit edilmistir.



ABSTRACT

Magnetic FexNi1-x alloys have an important role in fundamental and applied
research, as they are a soft magnetic material with strong magnetization, low
coercivity, high magnetic permeability, low thermal expansion and very good
corrosion resistance. Due to its widespread use, a complete understanding of the
physical and chemical properties of these alloys is required. In particular, it is
necessary to determine the momentum distributions and charge transfers of 4s and
3d electrons.

The Compton Profile was a unique and powerful technique for investigating the
electronic properties of solids, liquids and gases. For this reason, in this study,
Compton Profile measurements of FexNiqx alloys were carried out only on alloys with
x=0.51, and there is no study in the literature that examines the effect of change in Fe
content in the alloy on electron momentum distributions and charge transfers in
detail. Therefore, in this study, the effect of variation of Fe content on electron
momentum distributions and charge transfers in FexNi1-x (x=0.20; 0.52; 0.55; 0.58;
0.61; and 0.64) alloys was investigated. It was found that the change in Compton
Profile values increased with decreasing Fe amount in the alloy. The part where this
change is important is the q<0.2 region where the valence electrons cause
predominantly Compton scattering.



1. GIRIS

FexNi1 alasimlar, siddetli miknatislanma, dusik zorlayicilik (low coercivity),
yuksek manyetik gecirgenlik, distk termal genlesme ve mikemmel korozyon
direncine sahip yumusak (soft) bir manyetik malzemedir. Bu 6zelliklerinden dolayi,
FeNi alasimlar elektronik cihazlar ve endustri alaninda (lazer bosluk yapisi, boyutsal
stabilizatorler, super tankerlerin yapis;, vb.) genis capta kullanilir ve demir

konsantrasyonu %60-70 arasinda degistiginde fiziksel ozelliklerinde ortaya c¢ikan

anormalliklerden dolayi arastirmacilarin yogun ilgisini cekmektedir [1-2].

FexNi1x alasgimlarinin kristal yapisi Fe ve Ni oranlarina goére degiskenlik
gostermektedir. Fe zenginligine sahip alagimlar (x<0,5) icin cisim merkezli kibik (bcc)
yapida ve Ni konsantrasyonu fazla olan alagimlar (x=0,5) icin ise ylzey merkezli kiibik
(fcc) yapida olmaktadir. Diger yandan, Fe.Niix alasimlarinin manyetik momenti
baslangicta bcc fazinda Slater-Pauling egrisini izlerken, fcc yapinin kararli hale
gelmesinden sonra neredeyse sifir olan manyetik moment Ni konsantrasyonunun
artmasiyla hizla artmaktadir. Yuksek Ni konsantrasyonlarinda, manyetik moment yine
Slater-Pauling egrisine uymaktadir. Kristal yapisinin degismesi ve manyetik momentin
karmasik davranisinin, Invar alasimina karsilik gelen alasim konsantrasyonlarinda
degismesi, degismeyen termal genlesmenin agiklamasinin ¢ok dnemli yonleri oldugu
tahmin edilmektedir [3]. Invar alasimlar, optik ve lazer 6l¢im sistemleri, bimetalik
seritler, golge maskeleri ve sivilastinlmis dogal gaz icin depolama kaplari gibi sayisiz

uygulamada kullanilmaktadir [4].

Oda sicakliginda, %30- 40 oraninda Ni'ye sahip FexNi1-x alasimlari, saf Fe ve
Ni'den (sirasiyla 12 ve 13 ppm / °C) daha dusuk bir termal genlesme katsayisina (CTE)
sahiptir. Ozellikle, %36 Ni'e sahip alasim en diisiik hemen hemen hic termal genlesme
(1 ppm / °C); gostermemektedir ki bu 1897 yilinda Guillaume tarafindan kesfedilen
Invar etkisi olarak bilinir; bu nedenle "Invar alasimlar” olarak adlandirilir [4]. Demir

nikel alagimlarinin endustriyel kullanimi yaklasik 100 yil 6nce baslamistir. Tagimacilikta,



otomotiv sanayinde, havacilik, denizcilik ve iletisim endustrisinde demir/nikel

alagimlari yaygin bicimde kullanilmaktadir [5].

Demir nikel alasimlarinin fiziksel ve manyetik 6zelliklerini incelemeye ydnelik
bircok calisma yapilmistir [1-11]. BGtlin bu calismalarda, alasgimlarin fiziksel, kimyasal
ce tribolojik 6zellikleri detayl bir sekilde incelenmistir. Ancak FexNiix alagimlarinin bu
Ozelliklerinin tam olarak anlasilabilmesi icin onlarin elektronik 6zelliklerinin detayh bir
sekilde incelenmesi gereklidir. Literatirde materyallerin elektronik yapilarinin
incelenmesi icin kullanilan en énemli yontem Compton Profile spektrometreleridir

[12].

FexNiix alasimlarindan biri olan Feos1Nio49 alasimi Pal ve Padhi [13] tarafindan
Compton Profile teknigi ile incelenmistir. Calismada elde edilen verilere dayanarak her
iki metalin 3d orbitalleri arasinda yik transferi olup olmadigina dair yorum yapmanin
mimkin gorilmedigi belirtilmistir [13]. ilaveten Compton sacilma teknigini kullanarak
Feos4Nio3s (Invar) ve FeosoNioso alagimlarinin elektron momentum dagilimlan Ahuja et
al. [14] tarafindan olciimustir. Her iki alasim icin elde edilen verilerin, alagimlar
olusturan saf ana metallerin Compton profillerinin Ust Uste binmeleri (stper
pozisyonu) ile iyi bir uyum igerisinde oldugu, bunun da yik transferinin olmadigini

gosterdigi vurgulanmistir [14].

FexNi1x alagimlarinin elektron momentum dagilimlarinin belirlenmesi yonelik
calismalarindaki eksikligi gidermek icin FexNiix alagimlarinin icin literatirde bu iki
calisma disinda kapsaml ve sistematik deneysel bir calismaya rastlanmamistir. Bu
calismadaki amacimiz cesitli FexNii (x=0,20; 0,52; 0,55; 0,58; 0,61; ve 0,64)
alagimlarinin  Compton Profile degerlerinin 6lclilmesi bu c¢alismanin  kapsamini

olusturmaktadir.



2. GENEL BILGILER

Bu calismada kullanilacak yontem inelastik sacilan fotonlarin 6lgiimesi esasina
dayanmaktadir. Compton sacgilmasi olarak da aktanlan bu sacilmaya dayali
spektrometreler “Compton Profile” Spektrometreleri olarak adlandiriimaktadir.
Compton Profile, sacilma esnasinda sagilan elektronun hareketinden dolayr Doppler
genislemesinden kaynaklanmaktadir. Compton Profile tam olarak sagilmadan 6nce
atomdaki elektronlarin sacilma dogrultusu Gzerindeki elektron momentum dagiliminin

izdUsUmUnU vermektedir.

2.1. Compton Profile

Tipik olarak bir X-isininin enerjisi momentumu ile kiyaslandiginda c¢ok daha
yuksektir yani 1s18in hizi sagici icerisindeki parcaciklarin karakteristik hizlarindan daha

biydktir. Bu durum [k |=|k|ilk yaklasimini ima eder, bdylece momentum transferi
k=|k -k| sacglima acisi g kullanilarak oldukca dogru bir sekilde tespit edilebilir. Yani
k:2klsin(iz') @)

olur. Bu denklemde k, gelen fotonun dalga vektori ve y ise sacilma agisidir. Boylece

\ gelen
— elektron

SN A= T @%
dedeter - geri tepen

elektron
sagilan k2= [0} |
foton y

sekil 2.1 fotonun hareketli elektrondan Compton sagilmasi.




J acisi taranarak, ileri yondeki sifir momentum transferinden geri yondeki maksimim

momentum transferine gitmek mimkindur. Sekil 1'de Compton Sacilmasinda temsili
olarak gostermektedir.

Compton sagilmasi, fotonlarin elektronlarla rolativistik olarak carpismalar
sonucunda enerji kaybettikleri yada enerji kazandiklar bir siregtir. Boyle bir surecte

enerjisi  w, ve dalga vektérl k olan gelen radyasyon j agisinda w, enerjisi ve k,

dalga vektoriyle sacilir. Sagilma suresince yiksek dogrulukta sisteme aktarilan enerji

(w=w,-w,) ve momentum («=[i -i|) ile karakterize edilir. k=2ksin(j/2) olmak Gzere
sisteme aktarilan enerji;

(B+k) » K kB

2m 2m 2m 2m

(2)

bagintisi ile verilir. Burada p ve m sirasiyla elektronun momentumu ve kutlesidir. Be
esitligin sag tarafindaki ilk terim Compton kaymasi ve ikinci terim ise Doppler
genislemesidir ve gelen elektronun momentumundan kaynaklanmaktadir.

Dumond 1929 yilinda ilk kez Doppler genislemesinden dolay;, Compton
sacllmasinda elektron hareketlerinin  bir sonucu olarak Compton cizgisinin

genisledigini agikladi. Elektron hareketleri Compton kaymasi

Dl=rr21—f:251n2(j/2)+2( Illz)l/2 P, sin(j/Z) (3)

mc

Compton sacilmasi deneylerinde olgtilen nicelik, fotonlar icin direk olarak Compton

Profilleri (](pz)) ile ilgili olan cift diferansiyel sacilma tesir kesitidir. Compton Profile iki
boyutlu elektron gazinin elektron momentum yogunlugu ile ilgilidir. p 'nin dogrultusu
sacilma vektdri (k=[x -k|) ile tespit edilebilir. Burada k; ve k; sirasiyla gelen ve sacilan

fotonlarin dalga vektoridur.

22.  Compton Profile Olgiimleri
Bu calismanin Fen Fakdiltesi Fizik Bolimu Prof. Dr. Wolf WEYRICH Yuksek Enerji

Spektroskopisi Arastirma Laboratuvarinda, bir yari iletken dedektér, bir radyoaktif



kaynak ve numuneden olusan ve 6lgme geometrisi asagidaki Sekil 2.'de verilen 6zel

tasariml Compton spektrometresi kullanilarak gerceklestirilmistir.
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sekil 2. Compton profile 6lgme geometrisi.

Compton Profile, Compton cift sacilma diferansiyel tesir kesiti

d@;SWZ =c(w,din.)I(p,) (4)

ile verilir. Bu denklemde c(w,.j,p,) Compton sagiima ihtimaliyeti, j(p,) Compton

Profile, s sacilma tesir kesiti, w ise kati agidir. Compton Profile degeri teorik olarak,

J(p,)= j j n(p)dp,dp, = [ [2"(B)x(B)dp,dp, (5)

PP,
ile verilir. Bu deger p momentum bilesenine sahip bir elektronun bulunma
ihtimaliyetini temsil etmektedir. Burada x(5) momentum uzayinda elektronlarin dalga

fonksiyonlaridir ve konum uzayindaki ¥(7) ile Dirac dénlsimd ile iliskilendirilir:

2(p) =5 [w (7 ar 6)

(27)
Yani elektronun momentum dagilimi,
n(p)=x(p)x(p) (7)

dir. Eger elektron momentum dagilimi n(fo) kiresel simetrik ise Compton Profile,



o)~ i P)elolen.n, —27 [pn(p)dp ®)

\q\
bicimini alr.

Net Compton Profile'ini bulmak icin 6l¢limler sonucunda elde edilen ham
verilerin (raw data) birkac sistematik veri duzeltmesi gerekmektedir.Bu dizelteler;
temel sayma dizeltmesi, dedektdr verimi dizeltmesi, numune sogurma dizeltmesi,
enstrimantal ¢ozinlrlik, Compton sagilma tesir kesiti, coklu sagilma duzeltmesi vb
olarak sayilabilir.

Deneysel diizeltmelerden sonra bu sonuglar normalize edilerek Compton Profile
elde edilir. Tipik bir Compton Spektrometrisinde yapilan dlciim isleminde elde edilen
ham veriler m(w) olmak tzere dizeltilmis siddet,

()= M(m)-B(w,)
U A A ©)

Burada G(w,) dedektor verimi, c(w,jp,) rolativistik Compton sagiima tesir kesiti

2

dizeltmesi, 4(w,) numunenin 6zsogurma dizeltmesi ve B(w,) temel saymadir. Es. (4)
ve (9) birlestirilirse deneysel olarak Compton Profiller belirlenmis olur. Olgtlen j(p)

degerleri elektron sayisina gére normalize edilir:

+¥

0 (e, =3 o K () R{o e =2 (10)

Burada R(w) dedektoriin cozinirlik fonksiyonudur ve (*) konvulasyonu
gOsterir.

Bu calismada, FexNii« (x=0,20; 0,52; 0,55; 0,58; 0,61; 0,64 ve 0,80) alasimlarinin
Compton Profile olgimleri Fizik Bolimid Prof. Dr. Wolf WEYRICH Yiksek Enerji
Spektroskopisi Laboratuvarinda mevcut Compton Profile Spektrometresi ile
Olctlmuistar. Numuneler vakumda ~50 Ci aktiviteli bir Am-241 radyoizotop
kaynagindan yayinlanan 59,537 keV enerjili y-isinlari ile bombardiman edilmektedir.

Sacilan fotonlar ¢ozinurlugi 122 keV'de ~450 eV olan bir HPGe dedektor ile

kaydedilmistir. Compton Profile hesaplamalari Warwick group (ingiltere) tarafindan



gelistirilen FORTRAN Code’'un MATLAB’a donusturilerek gerceklestirilmistir. Teorik

hesaplamalar icin Crystal 14.0 programi kullanilmistir.



3. BULGULAR

Fe ve icin hesaplanmis ve 6lgtilmis Compton Profile degerleri Tablo 3.1'de listelenmistir.

Tablo 3.1 Fe ve Ni icin teorik ve deneysel Compton Profile degerleri.

Fe Ni
J(9) J(q)

q Teorik Deneysel Teorik Deneysel
0,00 7,06 7,48 6,90 7,21
0,05 6,99 7,33 6,85 6,51
0,10 6,78 7,18 6,66 6,69
0,15 6,47 6,63 6,38 6,41
0,20 6,09 6,09 6,05 6,35
0,30 5,31 5,63 5,34 5,34
0,40 4,67 4,67 4,74 4,98
0,50 4,25 4,00 4,32 4,53
0,60 3,99 3,99 4,05 4,13
0,70 3,83 3,83 3,89 3,70
0,80 3,71 3,63 3,78 3,67
1,00 3,50 3,29 3,59 3,59
1,20 3,24 3,13 3,39 3,56
1,40 2,96 3,14 3,15 2,99
1,60 2,66 2,50 2,88 2,84
1,80 2,37 2,37 2,61 2,48
2,00 2,09 2,11 2,35 2,23
2,40 1,64 1,54 1,89 1,80
3,00 1,16 1,09 1,36 1,36
4,00 0,738 0,694 0,869 0,826
5,00 0,533 0,565 0,595 0,625
6,00 0,405 0,405 0,446 0,424
7,00 0,314 0,295 0,346 0,363
8,00 0,244 0,229 0,271 0,257
10,0 0,150 0,141 0,170 0,162

Feo,2oNiogo ve FeoasNigss alasimlarinin teorik ve deneysel Compton Profilleri Tablo

3.2'de verilmistir.



Tablo 3.2 Feo20Nigo ve FeoasNioss alasimlarinin teorik ve deneysel Compton Profilleri.
"%fark” ise bunlarin Fe'in Compton profillerine gdre bagil degisimlerini
yuzde olarak gostermektedir.

Feo,20Nio,s0 Feo,a5Nio,s5
J(q) J(q)

q Teorik Deneysel %fark | Teorik Deneysel %fark
0,00 6,93 7,28 2,69 6,97 7,23 3,29
0,05 6,88 6,93 5,39 6,91 7,03 4,05
0,10 6,68 6,86 4,46 6,71 6,81 4,89
0,15 6,40 6,40 3,50 6,42 6,42 2,80
0,20 6,06 5,76 5,50 6,07 6,37 -3,76
0,30 5,33 5,33 5,23 5,33 5,59 0,478
0,40 4,73 4,83 -3,34 | 4,71 4,71 -0,515
0,50 4,31 4,31 -7,78 | 4,29 4,50 -6,79
0,60 4,04 4,04 -1,20 | 4,02 4,02 -0,441
0,70 3,88 4,07 -6,32 | 3,86 3,86 -0,441
0,80 SPrT 3,95 -8,93 3,75 3,56 0,921
1,00 3,57 3,50 -6,38 | 3,55 3,43 -1,87
1,20 3,36 3,19 -1,98 | 3,32 3,32 -2,57
1,40 3,11 3,11 0,82 3,06 3,06 0,977
1,60 2,84 2,58 -3,10 | 2,78 2,64 -1,89
1,80 2,56 2,43 -2,70 | 2,50 2,50 -1,76
2,00 2,30 2,30 -8,86 | 2,23 2,12 -0,140
2,40 1,84 1,55 -0,42 1,78 1,78 -3,15
3,00 1,32 1,19 -8,77 1,27 1,27 -2,40
4,00 0,843 0,743 -7,07 | 0,81 0,810 -1,56
5,00 0,583 0,583 -3,12 | 0,57 0,567 -0,0283
6,00 0,438 0,416 -2,69 | 043 0,406 -0,0157
7,00 0,340 0,304 -298 | 0,33 0,315 -0,266
8,00 0,266 0,233 -1,38 | 0,26 0,259 -0,394
10,0 0,166 0,146 -3,38 | 0,16 0,161 -0,267

Feo,s2Nio4s ve FeossNigss alasimlarinin teorik ve deneysel Compton Profilleri Tablo

3.3'te verilmistir.



Tablo 3.3 Feo52Nio4s ve FeossNioass alasimlarinin teorik ve deneysel Compton Profilleri.
"%fark” ise bunlarin Fe'in Compton profillerine gdre bagil degisimlerini

yuzde olarak gostermektedir.

Feo,52Nio 45 Feo,s5Nio 45
J(q) J(q)

q Teorik Deneysel %fark | Teorik Deneysel %fark
0,00 6,93 7,28 2,69 6,97 7,23 3,29
0,05 6,88 6,93 5,39 6,91 7,03 4,05
0,10 6,68 6,86 4,46 6,71 6,81 4,89
0,15 6,40 6,40 3,50 6,42 6,42 2,80
0,20 6,06 5,76 5,50 6,07 6,37 -3,76
0,30 5,33 5,33 5,23 5,33 5,59 0,478
0,40 4,73 4,83 -3,34 | 4,71 4,71 -0,515
0,50 4,31 4,31 -7,78 | 4,29 4,50 -6,79
0,60 4,04 4,04 -1,20 | 4,02 4,02 -0,441
0,70 3,88 4,07 -6,32 | 3,86 3,86 -0,441
0,80 SPrT 3,95 -8,93 3,75 3,56 0,921
1,00 3,57 3,50 -6,38 | 3,55 3,43 -1,87
1,20 3,36 3,19 -1,98 | 3,32 3,32 -2,57
1,40 3,11 3,11 0,82 3,06 3,06 0,977
1,60 2,84 2,58 -3,10 | 2,78 2,64 -1,89
1,80 2,56 2,43 -2,70 | 2,50 2,50 -1,76
2,00 2,30 2,30 -8,86 | 2,23 2,12 -0,140
2,40 1,84 1,55 -0,42 1,78 1,78 -3,15
3,00 1,32 1,19 -8,77 1,27 1,27 -2,40
4,00 0,843 0,743 -7,07 | 0,81 0,810 -1,56
5,00 0,583 0,583 -3,12 | 0,57 0,567 -0,0283
6,00 0,438 0,416 -2,69 | 043 0,406 -0,0157
7,00 0,340 0,304 -298 | 0,33 0,315 -0,266
8,00 0,266 0,233 -1,38 | 0,26 0,259 -0,394
10,0 0,166 0,146 -3,38 | 0,16 0,161 -0,267

Feo,s8Nio.42, Feos1Nio39 ve FeoesNio3s alagimlarinin teorik ve deneysel Compton Profilleri

Tablo 3.4'te verilmistir.



Tablo 3.4 FeossNio42, FeosiNio3s ve FeoesaNio3zs alagimlarinin teorik ve deneysel
Compton Profilleri. “%fark” ise bunlarin Fe'in Compton profillerine gore
bagil degisimlerini ylizde olarak gostermektedir.

Feo,58Nio.42 Feo,61Ni39 Feo,64Nio,36

J(q) J(q) J(@)
q Teorik Deneysel % fark |Teorik Deneysel %fark | Teorik Deneysel %fark

0,00 6,99 6,97 6,82 | 7,00 712 4,81 | 7,00 7,38 -5,88
0,05 6,93 6,91 572 | 6,94 7,08 333 | 694 7,13 -2,94
0,10 6,73 6,77 571 | 6,73 6,97 2,87 | 6,74 6,80 -0,40
0,15 643 6,11 783 | 643 6,57 0,80 | 644 6,76 -8,68
0,20 6,07 6,38 -4,71 | 6,07 577 4,27 | 6,08 5,97 5,44

030 5,32 5,59 0,71 | 532 5,36 3,59 | 532 5,05 714
040 4,70 4,46 4,40 | 4,70 4,93 -3,50 | 4,70 4,66 -2,61
0,50 4,28 4,07 -1,76 | 4,28 4,06 -091 | 4,28 4,28 -2,80
0,60 4,02 3,81 4,40 | 4,01 4,10 -1,44 | 4,01 4,01 -2,64
0,70 3,86 4,05 -569 | 3,85 3,96 -1,74 | 3,85 3,66 5,20

080 3,74 3,55 214 | 3,74 3,83 -2,67 | 3,74 3,65 -1,30
1,00 3,54 3,36 -2,16 | 3,54 3,71 -564 | 3,53 3,51 -1,99
1,20 3,30 3,01 3,71 | 3,30 3,46 -4,46 | 3,29 3,13 -1,54
1,40 3,04 2,99 4,77 | 3,03 3,19 -0,64 | 3,03 3,18 -2,57
1,60 2,75 2,39 4,26 | 2,75 2,88 -512 | 2,74 2,74 -4,61

1,80 2,47 2,29 3,19 | 2,46 2,46 -1,25 | 2,46 2,46 -2,17
2,00 2,20 2,12 -047 | 219 2,30 -2,54 | 2,18 2,07 0,62

240 1,75 1,57 -1,70 | 1,74 1,82 -3,78 | 1,73 1,82 -3,33
3,00 1,24 1,10 -0,81 | 1,24 1,30 -2,80 | 1,23 1,17 -0,95
400 0,793 0,734 -576|0789 0,750 -0,748|0,785 0,824 -1,213

500 0559 0587 -390 0557 0529 0477|0555 0555 0423
6,00 0422 0414 -230|0421 0400 0068 0420 0399 0,208
700 0327 0299 -132]0326 0343 -0637|0326 0309 -0,136
800 0255 0231 -058 0255 0255 -0336|0254 0241 -0,138
100 0,158 0,142 -045 (0,158 0,158 -0,225|0,157 0,149 -0,103

Tablo 3.2-3.4’te ise herbir alasimin deneysel Compton Profile degerlerinin Fe’in dlcilmis
Compton Profile degerlerine yizde bagil farklari da verilmektedir. Sekil 3.1-3.3’te ise bu

farklarin g’a bagh degisimleri goértlmektedir.



4. TARTISMA ve SONUC

Sekil 2’deki deney geometrisinde 30 mm capli numunelerden odl¢lilmis Compton
Profile degerleri Tablo 3.1-3.4’te sunulmustur. Tablo 3.1’de Fe ve Ni igin 6l¢lilimiis Compton
Profile degerlerinin hesaplanan Compton Profile degerleri ile karsilastirildiginda bagil
hatalarinin maksimum ~ %6 oldugu bulunmustur. Deneysel olarak, sayma istatistigi,
Compton tesir kesiti diizeltmesi, normalizasyon hatasi gibi gesitli kaynaklardan kaynaklanan
deneysel hatanin ~%5 civarinda olmasi teorik ve deneysel 6lglimlerimizin birbiri ile uyum
icerisinde oldugunu gostermektedir.

Bu projede asil ¢iktisi Fe’in 6l¢lilmis Compton Profillerine gére Fe-Ni alasimlarinin
Compton Profile degerlerinin belirlenmelidir. Clinkii bu degerler Fe ve Ni’in elektronlarinin
momentum dolayisiyla hiz dagilimlarinin hesaplanmasinda, Fe’den Ni’e (ya da tersi) yik
transferlerinin belirlenmesinde, farkli kuantum mekaniksel yontemlerle hesaplanan dalga
fonksiyonlarinin test edilmesinde, Form faktorlerinin belirlenmesinde ve ters 6rgli Form
faktorlerinin elde edilmesinde belirlenmesi gereken temel parametredir.

Fe’in alasimdaki degerinin 0,20’den 0,64’e kadar degistigi Fe-Ni alasimlarinin teorik
ve Ol¢lilmis Compton Profile degerleri Tablo 3.2-3.4’de verilmistir. Bu tablolarda ayrica her
bir alagimin Fe’in Compton Profile degerlerine gore ylizde bagil degisimleri (Tablolarda %fark
olarak gosterilmistir) hesaplanmistir. Fe icerigi azaldikca bu degisim degeri artmakta ve
dizensizlesmekte iken Fe konsantrasyonu arttik¢a farkin azalmasi ve degisimlerin daha dar
bir aralikta degismesi 6zellikle g>0,2 bdlgesinde deneysel hata sinirlari igerisinde kabul
edilemeyecek blyuklikte degisimler ortaya koymaktadir.

Yapilan bu c¢alismada, Olgimlerden once MCA 4096 kanala ayarlanmistir.
incelenen alagimlarin her birinin Compton Spektrumlari 2.300.000 s (~27 gun)
Compton Profile degerleri 6lcilmustir. Boylelikle, Compton Profile hesaplamalarinda
dikkate alinan spektrum bdlgesinde, ki bu Compton pik tepesinin hem dusik hem de
yuksek enerjili bolgesinde 512 kanaldir, yer alan butin kanallarda sayim en az 100

000yapilmistir. Boylelikle bir Compton Profile calismasinin temelini teskil eden sayma

istatistiginden kaynaklanan hata binde 3 ya da daha kiigik mertebelere indirilmistir.



Ozellikle Compton pik tepelerinde bu hata degeri on binde 1'den daha kiiciil olmasi
deneysel hatalarin ¢cok azalmasin neden olmustur.

Sistemin ¢ozlndrlik fonksiyonunu belirlemek icin Am-241 10 uCi noktasal test
kaynag ile 59,537 keV enerjili gama 1sini 2.300.000 s 6lciildi. Olgllen bu rezilasyon
fonksiyonu ise Compton profile degerlerine konvule edilmistir. Spektrometrenin
¢OzUnUrligundn 0,597 a.u. oldugu belirlenmistir.

Projenin 6ngdrilen ¢iktilar sunlardir;

1. CO6zunUrligu 0,6 a.u. olan bir Compton Profile Spektrometresi ile FexNi1o0-x

(x=20; 45; 52; 55; 61; 0,64 ve 0,80) alagimlarinin hassas Compton Profillerini
Olgmektir.

2. Fe ve Ni'in 3d orbitalleri arasindaki yuk transferleri belirlenecek

parametreler tespit edilecektir.

ilk giktida x=80 olan alasimin Compton Profilleri 6lgiilememistir. Ciinkii B&lim
envanterinde kayith olan FegoNixo alasiminin safligi ambalaji Gzerinde %99,999 olarak
belirtilmesine ragmen yapilan élcimlerde ortaya ¢ikan anormalliklerin sebebi arastirildiginda
bu degerin dogru olmadigl ve ambalajdaki alasimin baska bir alasim oldugu anlasiimistir.
Proje planlanmasi esnasinda mevcut bir alasim olarak goruldiglu igin Proje buitgesine
eklenmemistir. Yeniden alinmak istenildiginde ise tedarik¢i firmalarin bu alasimi Gretmedigi
tespit edilmis ve calismada kullaniimaktan vazgecilmistir.

Olciilmiis degerlerden hesaplanan Tablo 3.2-3.4’teki “% fark” degerleri bu yik
transferlerini belirlemek icin gerekli temel parametrelerdir.

Compton Profile degerleri tek boyutlu elektron momentum dagilimlari olup bu
parametre olcllerek kristalografide énemli bir parametre olan Paterson fonksiyonunu, (c¢
boyutlu elektron momentum dagilimlari, Form faktori ve ters 6rgi form faktori, konum ve
momentum uzayinda dalga fonksiyonlari gibi pekcok parametre belirlenebilmektedir.

Ayrica alasimlarin kristal yapida oldugu icin ozellikle yik transferini hatasiz
belirlenebilmesi icin farkh kristal dogrultusuna bagh olarak o6lc¢tilmelidir. Cinki kristal
dogrultusuna bagl olarak elektron momentum dagilimlari dolayisiyla da tek boyutlu
elektron momentum dagilimi olan Compton Profile degerleri degismektedir. Buda tek

dogrultuda o6lgllmis Compton Profile degerlerini kullanarak yik transferinin  hatal



olabilecegini dolayisiyla farkli dogrultularda Compton Profillerin 6l¢tilmesini zorunlu hale

getirmektedir.
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