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Atom Sacma Faktorlerinin Hesaplanmasinda
Analitik Yaklagimlar
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Ozet: x-isini kinnim  ydntemleriyle kristal yapi ¢dzlimlemesi igin yapilan
hesaplamalarda, atom sagma faktdrlerinin herhangi bir 0 acgisindaki degerinin
bilinmesi gerekir. Bu degerin basit bir analitik fonksiyonla ¢gabucak hesaplanmasi
istenir. Bu calismada, atom sagma faktérlerinin s=sin 6/A ile degisimini temsil eden
bu analitik fonksiyonlardan ikisi karsilastirmali olarak incelenmistir. Bu fonksiyonlarin
parametrelere duyarliliklari tartisiimigtir.

Anahtar Kelimeler: Atom sagma faktér(, analitik fonksiyonlar, egri uydurma

Analytical Approximations to the Calculation of Atomic
Scattering Factors

Abstract: Calculation of crystal structure analysis by using x-ray diffraction methods

requires the value of atomic scattering factors at any scattering angle 6. A simple
analytical function is necessary for convenient calculation of these factors. In this
study, two such functions to represent atomic scattering factors depending on s=sin

0/\ are comparatively investigated and their sensitivity on the parameters are
discussed.
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Giris

Kristalli yapilarin x-1gin1 kirim yéntemleriyle ¢6zimuinde kullanilan hesaplamalarda, nétr
atomlarin ve/veya iyonlarin atom sa¢ma faktdrlerine gerek duyulur. Atom sagma faktérl, atom

ya da iyonun po(r) yik yogunlugunun Fourier dénisimu olup,

Y o, sin(47sr)
1oy =daf o =g
denkleminden hesaplanir [1]. Denklem(1) deki o(r) yik yogunlugu ¢ok elektronlu atomlar igin
tanimlanan cesitli dalga fonksiyonlarindan hesaplanir [1,2,3].YUk yodunlugunun hesaplanmasi
oldukga karmasik kuantum mekaniksel islemleri gerektirir. Bu nedenle herhangi bir atom ya da
iyonun atom sagma faktéri, rastgele secilen s=sin 8/ A degerleri icin degil, belirli aralikta belirli
adimlarla hesaplanir. Batin atom ve iyonlar icin, denklem(1) ile ayni aralikta ve ayni s

degerlerinde yapilan bu hesaplamalarin sonucunda bir atom sa¢gma faktérleri tablosu olusturulur
[4]-

dr (1)

Kristal yapl ¢6zUml hesaplamalarinda, atom sagma faktorlerinin herhangi bir 8

agisindaki degerini kolayca elde etmek igin, tablodaki her s=sin@/ A degerine ait f°(s)
noktalarindan gectigi varsayilan degisken parametreli analitik bir fonksiyon kullanilir. Bu tiirden
analitik fonksiyonlar bir¢gok arastirmaci tarafindan énerilmistir [1,6,7,8,9 ]. Bu ¢calismada, iki farkli
analitik fonksiyon karsilastirmali olarak incelenmistir.

*m.taser@selcuk.edu.tr



Atom Sagma Faktorlerinin Hesaplanmasinda Analitik Yaklagimlar

Materyal ve Metot

Atom sacma faktdrlerinin kolayca hesaplanmasini saglayan analitik bir fonksiyonu
dnerebilmek icin, atom sagma faktorlerinin s (=sin@/ A) ile degisimini bilmek gerekir. Atom
sagma faktorleri tablosundan [4] 6rnek olarak secilen He, Ar, Cu, Zr ve Cd atomlarinin sagma
faktorlerinin s= 0-2 A araligindaki degisimi sekil 1. de verilmistir. Sekil 1.‘e gbre, atom sagma
faktorleri, tepe degeri s=0 da bulunan ve artan s ile azalan bir davranis géstermektedirler. Bu
davranis bigimine uyan analitik fonksiyonlardan ilk énerileni,

o) = Zn:aie_b"sz +c (2)
i=1

olup, a,,b, ve ¢ parametreleri dogrusal olmayan egri uydurma yontemiyle belirlenmektedir.
Denklem(2) de, n=4 alinarak dort gauss egrisinin glzglsel toplami seklinde tanimlanan analitik

fonksiyon, atom sagma faktorleri tablosunda [4] s=0-2 A’ araligindaki degerlere uydurularak her

atom ya da iyon icin 9 parametre belirlenmistir [1]. Bu parametreler de atom sa¢gma faktérleri
tablosunda verilmistir [5].

Onerilen bagka bir analitik fonksiyon ise gauss egrileri yerine sabit genislikli lorentz
egrilerininin i. kuvvetlerinin gizgisel toplamini kullanan,

JROE Z(l+b T (3)
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Sekil 1. Bazi nétr atomlarin sagma faktérlerinin s=sin6/A ile degisimi.

ifade olup, a; parametreleri, denklem(2) deki fonksiyonun aksine, dogrusal egri uydurma
yontemiyle belirlenmektedir. Daha 6nce yapilan bir ¢alismada, denklem(3) de n=4 ve b=8
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alinarak tanimlanan fonksiyonun, atom sa¢gma faktdrleri tablosunda s=0-1.4 A’ arahigindaki
degerlere uydurulmasiyla 5 parametresi belirlenmistir. Bu parametrelere gére hesaplanan atom
sagma faktorlerinin tablo degerleri ile uyumunun yeterli oldugu, atom sagma faktdrlerinin
hesaplanmasinda bu foksiyonun kullanilabilecegi ileri sGrGImstar [6].
Analitik fonksiyonlarin karsilastiriimasi

Bu iki analitik fonksiyonun tablo degerleriyle uyumunu 6zdes kosullarda karsilastirmak igin,
denklem(3) deki fonkswonun 5 parametresi (b=8 alinarak), He ‘dan Ac ‘a kadar butin nétr
atomlar igin, s=0-2 A’ araligindaki degerlere uydurularak yeniden belirlenmelidir. Bu
kar§|la§t|rmalarda analitik fonksiyonlarin her atomun tablo degerleri ile uyumunun &lgitl olarak,
s=0-2 A" araligindaki bagil sapmalarin karelen toplami olan

S ORI RO

X = Z{ 3 )
s=0 f (S)

ki-kare degeri hesaplanir. Bu deger hangisinde daha kiglk ise o fonksiyon daha iyi uyum

saghyor demektir. Bu karsilastirma, He ‘dan Ac‘a kadar bitiin nétr atomlar icin yapilirsa analitik
fonksiyonlarin hangisinin daha basarili oldugu ortaya ¢ikar.

Sonuclar ve Tartisma

Denklem(3) de b=8 ve n=4 alindiginda 5 parametreli lorentz fonksiyonu, denklem(2) deki 9
parametreli gauss fonksiyonu ile karsilastirlamayacak kadar kétl bir uyum gdésterdi. Lorentz
fonksiyonundaki parametre sayisi n artirildikga uyumun arttiyi gbézlendi. Parametre sayisinin
artirlmasina ragmen 9 ve 11 parametreli lorentz (lorentz-9 ve lorentz-11) fonksiyonlarinin
uyumunun, 9 parametreli gauss (gauss-9) fonksiyonunun uyumundan hala daha kéti oldugu
gbzlendi (Sekil.2). Parametre sayisini daha da arttirarak lorentz fonksiyonunun uyumu arttirmak
mdmkin ancak c¢ok fazla parametre, analitik fonksiyonun sadeligini ve kullanim kolayhgini
ortadan kaldirmaktadir. Bu nedenle terim sayisini daha da arttirarak uyumun kontroli islemine
devam etmenin bir anlami yoktur.
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Sekil 2. Degisken parametreli gauss ve lorentz fonksiyonlarinin uyumu (b=8).
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Yukaridaki iglemlerde, denklem(3) deki lorentz terimlerinin yari maksimumlarindaki
genisligini ifade eden sabit, b=8 alinmisti. Bu sabit b=4 alinarak yukaridaki uyum islemleri
tekrarlanirsa, yine 5 ve 7 parametreli lorentz fonksiyonunlarinin uyumunun 9 parametreli gauss
fonksiyonunun uyumundan daha kétl oldugu bulunur. Ancak, parametre sayisi 9 yapildiginda,
uyumun hemen hemen gauss fonksiyonunun uyumuna yaklastigi; 11 yapildiginda ise uyumun
gauss fonksiyonunkinden ¢ok daha iyi hale geldigi goriimustir. (Sekil.3). Boylece, He (Z=2) dan
Ac (Z=89) ‘a kadar 88 tane ndtr atomun sa¢gma faktérleri denklem (3) de b=4 ve n=10 alinarak

rastgele bir € agcisi igin kolayca hesaplanabilir.
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Sekil 3. Degisken parametreli gauss ve lorentz fonksiyonlarinin uyumu (b=4).

1.0E-04

88 ndtr atomun her biri i¢cin belirlenen 11 parametrenin tamamini burada vermek
mdmkin olmadigindan, &érnek olarak yine Sekil 1. deki ndétr atomlarin parametreleri ve

denklem(4) e gbre hesaplanan 12 uyum Ol¢ltleri tablo 1. de verilmistir. Bu parametrelere gére
hesaplanan atom sa¢gma faktérleri de sekil 4. de verilmistir.
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Tablo 1. Segilen bes nétr atom icin analitik fonksiyon parametreleri
a, He Ar Cu Zr Cd
a, 0.0244 1.2392 -1.2643 4.0362 4.3601
a, -1.0643 -8.9476 142.1232 15.4926 -25.5544
a, 21.4412 362.3857 -1287.1034 174.6929 1919.5556
a, -172.8296 -2060.4104 7261.4479 427.3279 -16808.5528
a, 913.5639 6197.7540 -25300.4254 -7548.9783 77252.0506
as -3033.7207 -11444.0464 57905.9370 29264.8604 --217356.2134
a 6441.2073 13529.0288 -88350.0600 -57443.3073 394053.9538
a, -8707.7662 -10139.0618 88605.4319 63851.9706 -462626.4244
ag 7237.5670 4586.4107 -55752.8850 -39350.8031 340065.2203
a, -3366.5061 -1114.1342 19795.5505 11599.5493 -142326.8944
a, 670.0846 107.7833 -2989.7567 -954.8664 25896.5092
Zz 2.97920E-03 6.12049E-05 1.10694E-06 2.19197E-05 8.89069E-06

Sekil 4. de atom sagma faktérlerinin tablo degerleri sembollerle, analitik fonksiyondan

yukaridaki parametrelerle hesaplanan degerleri ise sirekli diz cizgilerle gdsterilmistir. Surekli
cgizgilerle sembollerin cakismasindan uyumun tatmin edici oldugu sonucuna gorsel olarak da
varilabilir.
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Sekil 4. Notr atomlarin atom sagma faktérlerinin tablo (sembol) ve hesaplanan (diiz
¢izgi) deg@erlerinin s= sin 6/A ile degisimi.
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11 parametreli Lorentz fonksiyonu, 9 parametreli gauss fonksiyonuna gére daha fazla

parametreye sahip olmasina ragmen daha iyi uyum sagladig i¢in, atom sa¢ma faktérlerinin
hesaplanmasinda gauss fonksiyonuna bir alternatif olarak kullanilabilir.
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