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SODYUM BiKARBONAT’IN (NaHCO3) KRISTAL YAPISININ X-ISINLARI TOZ
KIRINIM YONTEMI ILE ARASTIRILMASI

Zeliha BAKTIR*, Mehmet AKKURT

Erciyes Universitesi, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Kayseri

OZET

Sodyum bikarbonat’in X-igmlart toz kirmim deseni degerlendirilerek, kristal sistemi, birim hiicre parametre
degerleri belirlendi ve kirimim deseni indislendi. Analitik yontem ile kristal sistem monoklinik, a = 7.46885 A, b =
9.68184 A, c=3.47719 A , B = 93.476 ° bulundu. Ayrica ii¢ bilgisayar progranu kullanilarak monoklinik sistemde:
DICVOLYI ile, a=7.4770 (16) A, b=9.6818 (12) A, ¢ =3.4794 (8) A, p=93.420 (21) °; ITOile,a=7.4816 A, b
=9.6805 A, c=3.4805 A, B=93.460 ° ; TREOR90 ile, a = 7.48 (10) A, b =9.682 (8) A, c =3.479 (4) A, B =93.42
(1) © olarak tayin edildi. Farkli sekillerde elde edilen sonuglarin birbiri ile hata sinirlart icinde uyumlu oldugu
gozlendi.

Anahtar Kelimeler: X-1sin1; Toz kirmim teknigi; Sodyum bikarbonat; Analitik yontem; Indisleme.

INVESTIGATION OF THE CRYSTAL STRUCTURE OF SODIUM BICARBONATE
(NaHCO3) BY USING X-RAY POWDER DIFFRACTION METHOD

ABSTRACT

X-ray powder diffraction pattern of sodium bicarbonate by evaluating, its crystal lattice and unit cell parameters
were determined and its diffraction pattern was indexed. According to the results of the analytical method, crystal
system is monoclinic and, a = 7.46885 A, b = 9.68184 A, ¢ = 3.47719 A , p = 93.476 °. Obtained results with
computer programs; for DICVOL91: a=7.4770 (16) A, b=19.6818 (12) A, c =3.4794 (8) A, B =93.420 (21) °, for
ITO: a=7.4816 A, b =9.6805 A, c =3.4805 A, B=93.460 °, for TREOR90: a = 7.47470 (1013) A, b = 9.68220
(770) A, ¢ = 3.47934 (386) A, B = 93.424034 (13072)° . The results obtained by the computer programs is agree
with those of the analytical method within the error limits.
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1. GIRIS

Inceledigimiz madde Sodyum bikarbonat (NaHCOs) ‘tir. Maddeyi daha kolay elde edebilmek igin giinliik
hayatta kullanilan numune segtik. Sodyum bikarbonat yaygin bir sekilde kabartma tozu olarak kullanilir.
Dis macununda kullanildiginda dislerin daha beyaz goriinmesini saglar. Et suyu ve kahve lekelerini
temizlemek i¢in kullanilir, renkli kalem lekelerini kaldirir [1]. Bunlarin haricinde de birgok kullanim alani

vardir.

Bu ¢aligmada, Sodyum bikarbonat’in kirinim desenindeki diizlemler arasi uzaklik (d), yansima agis1 (20)
ve siddet (I) bilgileri kullanilarak kristal sisteminin indislenmesi ve orgii sabitlerinin (a, b, c, o, B, Y)
belirlenmesi yapildi. Bu islem analitik metot ve DICVOL91, ITO ve TREOR90 bilgisayar programlari ile
yapilmustir.

2. GEREC VE YONTEM

X-1ginlart toz kirinim deneylerinde, numunelerin iyice 6giitiilmesi ve miimkiin oldugu kadar kiigiik
zerrelere ayrilmasi gerekir. Sodyum bikarbonat bilesigi agat havanda 6giitiilerek toz haline getirildi ve toz
kirmim deseni Bruker AxsD8 Advence marka X-1sinlari toz difraktometresinde 40kV tiip voltaji ve 40mA
tiip akimi calisma sartlarinda bakir hedefli bir tiipte Ni bir filtre kullanilarak A = 1.540598A dalga boylu
bakir radyasyonu ile elde edildi (Sekil 1). Baslangi¢ acis1 20 = 5° ve bitis agis1 20 = 90° olarak ayarlandu.

Kirinim desenindeki Bragg yansimalarinin agisal konum ve bagil siddetleri belirlendi.
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Sekil 1. Sodyum Bikarbonat’in X-1sinlar1 Toz Kirinim Deseni.
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Tablol.

Sodyum Bikarbonat I¢in Toz Kirinim Deseni Verileri

20° d(A) I % /1,

14,992 5,90459 592 57
18,341 4,83322 1032 100,0
21,872 406039 20,6 2,0
23,824 3,73190 8,51 0,8
25,583 3,47921 80,2 7,8
27,260 3,26887 26,5 26
27,640 3,22475 539 05
29,000 3,07650 215 20,8
29,178 3,05816 694 6,7
30,207 2,95630 255 24,7
30,460 2,93228 507 49,1
30,845 2,89654 9,48 0,9
33,354 2,68418 514 50
34,510 2,59690 498 483
39,061 2,30415 383 3,7
40,754 2,21227 67,0 6,5
44,530 2,03305 76,9 74
45,650 1,98574 255 25
46,076 1,96838 789 7.6
46,892 1,93598 30,9 3,0
47,762 1,90275 109 10,6
48,549 1,87372 444 43
49,623 1,83565 10,6 1,0
49,955 1,82423 7,08 0,7
51,318 1,77904 104 1,0
52,649 1,73704 32,7 3.2
54,205 1,69081 146 14
54,301 1,68803 12,6 1.2
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20° d(Ad) I % 1/1,
55,281 1,66041 262 2,5
56,036 1,63981 16,5 1,6
57,056 1,61289 523 50,7
58,380 1,57943 113 1,1
60,060 1,53920 11,7 1,1
60,640 1,52586 158 1,5
60,860 1,52087 358 3,5
62,663 1,48139 233 23
64,446 1,44423 752 0,7
68,141 1,37501 11,8 1,1
69,004 1,35991 172 1,7
69,339 1,35415 194 1,9
69,768 1,34687 9,69 09
70,548 1,33388 129 1,3
72,763 1,29864 10,8 1,0
78,281 1,22033 8,61 0,8
79,068 1,21023 20,6 2,0
79,346 1,20661 8,98 0,9
83,990 1,15131 524 0,5
84,921 1,14104 531 0,5
87,475 1,11419 538 0,5
88,503 1,10388 7,54 0,7

Bir cismin toz kirinim deseni onun karakteristigidir ve cismi tanitan bir tiir parmak izi gibidir. Tablo 1’ de
bu desene ait d, 20, I ve % I/I, verileri verilmistir. Kirinim deseni lizerinde background, K., gibi
diizeltmeler Bruker difraktometrenin paket programi olan Eva yardimiyla yapildi. Bu programla d, 26, I
ve % I/, degerleri tayin edildi ve bunlar analitik ve bilgisayar programlari ile yapilan islemlerde

kullanildi.

3. BULGULAR

Analitik metotta, numunenin toz kirinim deseni verileri iizerine ¢esitli testler yapilir. Bilindigi gibi yedi

kristal sistemi mevcuttur. Her bir kristal sistemi i¢in d diizlemler aras1 uzaklig1 ile #kf Miller indisleri
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arasindaki bagintilar birbirinden farklidir. Bu bagitilar Bragg Kanunu’nda yerine yazilirsa, her bir kristal
sistemi i¢in sinf degerleri ile #k¢ Miller indislerini birbirine baglayan karakteristik bagitilar elde edilir.
Bu bagintilar1 kirinim desenine uygulayarak numunenin kristal sistemi tayin edilebilir. Analitik metot ile
islemlere simetrisi en yiiksek olan kiibik sisteminden baslanir ve daha diisiik simetrili sistemlere dogru

gidilerek, numunenin kirinim deseninin degerlendirilmesi yapilir [2].

3.1. Analitik Islem
3.1.1. Kiibik Test
Bir kiibik kristalde diizlemler arasi uzaklik ile hiicre kenar1 arasindaki iligki,

a

d=—"2 (1)

VhE +k* 412

olarak verilir. Bragg kanununda d,,, ’ yi yerine koyarsak,

2dsin® 0, = A (2)

ve gerekli islemleri yaparsak,

sin® @, = A(h*+k>+1%) (3)

2

olur. Burada A= seklinde ifade edilir [2]. Burada sin*é degerleri kiibik sistem igin

4q°

h*+k*+1* © nin alabilecegi degerlere boliinerek kiibik test tablosu olusturulmustur. Bu tablo
lizerinde siitunlar arasinda eger ortak bir A degeri bulabilirsek Sodyum bikarbonat’ 1 kiibik
yapiya sahip olup olmadigini anlayabiliriz. Ancak Sodyum bikarbonat icin kiibik test tablosu
incelendiginde bdyle ortak bir A degerini gdremedigimiz i¢in numunenin kiibik kristal sistemine

sahip olmadig1 sonucuna vardik.

3.1.2. Tetragonal Test

Tetragonal sistem i¢in diizlemler aras1 uzaklik,
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d?m = ; (4)

seklinde verilmistir [3]. Bu ifadeyi Bragg kanununda yerine koyarsak,

sin® 0,, = A(h* +k*)+CI* Q)
/'{12 2

olur. v =Ave 4—2= C olarak tanimlanir. Numunenin tetragonal sistemde olup olmadigini anlamak
a C

i¢in yapilacak islem h, k ve /> nin tamsay1 degerleriyle gozlenen sin® 6,,, degerlerini kullanarak A ve C

degerlerini bulmaktir. / *nin sifir oldugu hkO diizlemleri i¢in yukaridaki (5) esitligi,
sin® @,,, = A(h> +k*) (6)

ifadesine indirgenir. Kirmim deseni verilerinden yararlanarak, sin’@,, degerlerinin birbirlerine
oranlarindan olusan bir tablo hazirlayabiliriz. Eger, bu tabloda 2 oraninda tekrar eden bir tamsayi
degerleri bulabilirsek sistemin tetragonal oldugunu diisiinebiliriz. Ancak tablo incelendiginde belli bazi
oranlarin olmadig1 goriilmektedir bundan dolay1 Sodyum bikarbonat ’in tetragonal yapiya sahip olmadigi

sonucuna vardik.

3.1.3. Hekzagonal Test

Hekzagonal sistem i¢in diizlemler arasi uzaklik,

1 4 h*+hk+k*. I?
=2 + 7
dy’ 302 e (7

ifadesiyle verilir. Bragg kanununda yerine konulursa,

sin? @ = A(h® +hk+k>)+CI (8)
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2 2

olur ki burada ;—2= A ve 4/1—2= C olarak almir. Bu ifadeyi bir numunenin toz kirmim desenine
a C

uygulayarak o numunenin hekzagonal yapiya sahip olup olmadigini anlayabiliriz. (8) esitliginde eger /

indisi sifir segilirse,
sin? 6,,, = A(h® +hk +k?) ()]

olur. Burada Ui¢ oraninda tekrar eden say1 aranir. Bu oran bagka herhangi bir sistem igin bir ihtimal
disinda olusmaz. Kiibik birim hiicre diisiiniilmezse ve pikler arasinda ii¢ orant mevcut ise, simetrinin
hekzagonal oldugu oldukg¢a agiktir [2]. Sodyum bikarbonat ‘in oran tablosuna baktigimizda ise bu
oranlardan higbirinin olmadigin1 gordiik. Boylece Sodyum bikarbonat ‘in hekzagonal yapiya sahip

olmadigimi belirledik.

3.1.4. Rombohedral Test

Rombohedral sistem i¢in diizlemler arasi uzaklik,

1 (h*+k* +1%)sin’ @ +2(hk + kl + hl)(cos® & —cos @)

d? a’(1-3cos” a+2cos’ @)

Rombohedral Miller indisleri ve hekzagonal indisler arasindaki iliskiler, rombohedral hiicre sabitleri ve
hekzagonal hiicre sabitleri arasindaki bagintilart géz 6niine alarak rombohedral sistem igin d diizlemler

arasi uzaklik ifadesi Bragg kanununda yerine konulursa,

2

2
SN pgr = —— 7 . N
4 | a“sina/2.sin3a/2

cos’> /2

} -{(p2 +q° +r2)—[(1—tan2 a/zquw”pr)]}

olur. Sodyum bikarbonat i¢in yukarda yapilan islemlerde hekzagonal yapiya uyan bir orana

rastlanamamigtir. Buna gore sistem rombohedral da olamaz
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3.1.5. Ortorombik Test

Ortorombik sistemde diizlemler aras1 uzaklik,
LR L S (10)

Benzer sekilde Bragg esitliginden yararlanarak,

sin” 0, =h* A+k’B+1*C (11)

2 2 2
A A C:/l

>, B=—5, — olur. Oncelikle kirmimm desenleri arasinda olabilecek
4a 4b 4c

yazilabilir. Burada; 4=

tiim farklar icin bir fark tablosu hazirlanmistir (Tablo 2). Tablonun ilk siitununda, birinci sin” @,
degerinin diger biitiin sin” 8,, degerlerinden farki belirtilmistir. Ikinci siitunda ise bu sefer ikinci sin* 6,

sayisiin, diger sin’@,, degerlerinden farki verilmistir. Tablo bu sekilde devam etmektedir. Fark
tablosundan yararlanarak Lipson grafigi ¢izilmistir. Buna gore en ¢ok tekrar eden farklar icin de bir tablo
olugturulmustur. Ortorombik testte birinci olarak en yiiksek oranda olan farki sin® ,,, olarak belirleriz.
Ikinci dikkat etmemiz gereken nokta ise segti§imiz sin” ,,, degerinin, gézlenmis sin’ 6,,, degerinin en
kiigiigii olan degerden ¢ok biiyilk olmamasit gerektigidir [3]. Yaptigimiz islemlerle pikleri

indisleyemedigimiz i¢in numunemizin ortorombik yapida olmadigi sonucuna vardik.

3.1.6. Monoklinik Test

Monoklinik kristal sistemine sahip sistemler i¢in yiizeyler arasi iliski,

1
— (12)
h* 17 2hl
—t+—5+—cosf 2
a”_ c ac L
sin® B b?

olarak verilir. ikl ve hki diizlemleri igin esitlikler:

sin® @, =q,, = Ah* + Bk* +CI* — Dhl (13)
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sin®,; =q,; = Ah* + Bk> + CI* + Dhl (14)

(14) ve (13) esitlikleri taraf tarafa ¢ikarilirsa,

4, — 9w =2Dhl (15)

1:2:3:4:5 vs. oranlarinda tekrar eden farkliliklar i¢in, ortorombik sistem i¢in hazirlanan fark tablosu gibi

bir tablo hazirlamaktir. Bu oranlarin 6nemi h/ 1, 2, 3, 4, 5 vs. degerleri oldugunda ¢, ; —q,, =2Dhl nin

fark degerleri genel ifadeden goriilecek. Farkli diziler bu oranlarda bulunursa, 2D i¢in bir deger
miimkiindiir ve bunun sonucu D bulunabilir. Sodyum bikarbonat i¢in yapilan fark tablosu (Tablo 2)
incelendigi zaman 0.00556 fark degerinin 1, 2, 3, 4, 5 katinin oldugu bulundu. Buna gére numunemiz

monoklinik kristal sistemine sahip olabilir. (15) ifadesinden yararlanarak indislemeye ¢alisalim.

k = 0 diizlemleri igin,

4,07 — 101 = 2Dhl=0.00556

denklemi kurulabilir. Bu ifadeye gore D = 0.00278 degerine karsilik gelir. A sabitinin degeri igin,
G100 =A=0.01701

dersek, bu durumda,

¢, =A+C-D

0.02539=0.01701 + C - 0.00278

C=0.01116

Bulunan bu degerle A ve B dogru elde edilememistir ve pikler indislenemedigi i¢in yaptigimiz kabuller

yanlistir.

k =1 diizlemleri i¢in C, A, B sabit degerlerini bulmaya calisalim.
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4,7 — ¢, = 2Dhl=0.00556

denklemini kurarsak, burada D degeri yine 0.00278 olacaktir.
G0 =A+B=0.01701

oldugunu varsayalim,

4, =A+B+C+D

0.06900 =0.01701 + C + 0.00278
C= 0.04921
buldugumuz bu degerlerden yararlanarak,
G =A+4B+C-D
G = A+4B
a1 =G0 =A+4B+C—-D—-A—-4B
=C-D
=0.04921 - 0.00278
G121 — G120 = 0.04643
bu fark degeri 13. pik ile 3. pik arasinda 0.00007 hatayla vardir. O zaman,
1o =0.03599
41 V€ q,,, yansimalarim kullanirsak,
Qi = A+4B =0.03599

G110 = A+B=0.01701

yukaridaki denklemleri kullanarak yaptigimiz islemler sonucunda A = 0.01068 degerine ve B = 0.00633
degerine karsilik geldigi bulundu, bu sonuglar kullanilarak yaptigimiz secimlerle piklerimizi
indisleyebildik. Numunemizin monoklinik kristal sistemine sahip oldugunu sdyleyebiliriz.

2 12 2 2
4= 21. 2 ’ B 2 2 C= 2/1. 2 ? D= A C-OSZIB ’ COS,B= =
4a”sin” g 4b 4c”sin” 2acsin” S 24 AC
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Denklemlerini kullanarak, analitik metotta yaptigimiz islemler sonucunda kristal sistemi monoklinik ve

birim hiicre parametreleri a = 7.46885A, b =9.68184 A, ¢ =3.47719 A B =93.476 ° olarak hesaplandi.

3.1.7. Triklinik Sistem

Triklinik sistem simetrisi en diisiik olan yapidir. Kristal sistemimizin monoklinik yapiya sahip oldugunu

tespit ettigimiz i¢in bu testi yapmaya gerek duymadik.

3.2. Bilgisayar Programlarinmin Kullanilmasi
3.2.1. TREORY0

TREOR90 programi deneme yanilma mantig: ile ¢alisir [4]. Biitiin testler i¢in cevap verebilecek bir
yontemdir [5]. TREOR90 bilgisayar programinin giris dosyasi (isim.dat) yazarmn belirttigi formatlarda
olusturulur. Program ¢ikis dosyasini (isim.imp) ve 6zet dosyasini (6zet.con) otomatik olarak yapar. ITO
ve DICVOL91 programlarinda da bu kural gegerlidir. TREOR90 programinda figure of merit sayisinin
yuksek olmasi gereklidir. Ayn1 sekilde diger iki programda da bu istenir. Bilgisayar programini yazan
programci kullanicinin program tarafindan yapmasini istedigi islemleri, CHOICE gibi bazi anahtar

kelimelere kod vererek ayirt etmistir [2].

3.2.2.ITO

ITO diisiik simetrili numuneleri indislemek icin son derece etkilidir [6]. ITO i¢in 35 ¢izgi idealdir.
Cizgilerin minimum sayist 20’dir. Maksimum da bir sinirlama yoktur, ancak program sadece 40 piki

kullanir. 20, 0 degerleri artan d degerleri azalan diizende olmalidir [7].

3.2.3. DICVOLY1

Program ikiye ayrilma(dichotomy) yontemiyle calisir. DICVOL91 ’in stratejisi n boyutlu uzayda
cOziimler bulmaktir. n bilinmeyen hiicre parametrelerinin sayisidir [8]. DICVOL91 bilgisayar
programiyla toz difraksiyon desenleri otomatik olarak indislenebilir. Kristal sistemlerini; kiibik,
tetragonal, hekzagonal, ortorombik, monoklinik ve triklinik sirasina gore inceler. Fakat indisleme
isleminin daha saglikli olmasi i¢in ilk asamada yiiksek simetriden ortorombik sisteme kadar, ikinci

asamada yalnizca monoklinik, li¢lincii asamada ise triklinik testin programa yaptirilmasi tavsiye edilmistir

[9].
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Tablo 2 . Sodyum Bikarbonat I¢in Fark Tablosu

No: sin’@ 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 4 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26

1 0.01701

2 002540 000839

3 003599 001898 001059

4 004260 002559 00172 000661

5 0.04501 0,032 002361 001302 000641

6 005553 003852 003013 001954 001293 000652

7 005706 004005 003166 002107 001446 000805 000153

8 006269 004568 003729 00267 002009 001368 000716 000563

9 006344 004643 003804 002745 002084 001443 000791 000638 0,00075

10 006789 005088 004249 00319 002529 001888 0.01236 001083 00052 000445

11 006500 005199 00436 003301 00264 001999 001347 001194 000631 000536 000111

12 007072 005371 004532 003473 002812 002171 001519 001366 000803 000728 000283 000172

13 008235 006534 005695 004636 003975 003334 002682 002529 001966 001851 001446 0.01335 0.01163

14 008798 007097 006258 005199 004538 003897 003245 003092 0,02528 002454 0,0200% 001898 001726 000263

15 0.11176 009475 008636 007577 006916 006275 005623 00547 004907 004832 004387 004276 004104 002941 002378

16 012124 010423 009584 008525 007864 007223 006571 006418 005855 00578 005335 005224 005052 0.03889 003326 000948

17 0.14355 012654 011815 010736 010095 009434 008802 008649 0,08086¢ 008011 007566 007455 007283 00612 005557 003179 002231

18 0.15048 0.13347 0.12508 0.11449 010788 010147 009485 009342 0.0877% 008704 00825% 008148 007976 006813 00625 003872 002924 000653

10 0.15314 013613 012774 011715 011054 010413 009761 009608 009045 00857 008525 008414 008242 007079 006516 004138 00319 000959 000266

20 0.15831 01413 013291 012232 011571 01093 010278 010125 009562 009487 009042 008931 008759 007396 007033 004655 003707 001476 000783 0,00517

21 0.16389 0.14688 0.1384% 01279 012129 011488 010836 010683 01012 0.10045 0086 0.0948% 009317 008134 007551 005213 004265 002034 001341 001075 000558

22 0.16501 0152 014361 0,13302 012641 012 011348 011185 010632 010557 010112 010001 009829 008660 008103 005725 004777 002546 001853 001587 00107 000512

23 0.17609 0.15908 01506 01401 013349 012708 012056 011903 01134 011265 01082 010709 010537 009374 008811 006433 005485 003234 002561 002285 001778 00122 000708

24 0.17830 0.1612%  0.152% 014231 01357 012925 012277 012124 011561 011486 011041 01093 010758 009385 008032 006654 005706 003475 002782 002516 0.019%% 001441 000929 000221

25 0.18750 0.1704% 01621 015151 00,1449 013845 013187 013044 0,12481 0,12406 011961 0,1185 0.11678 010515 008952 007574 006626 004385 003702 003436 002819 002361 001849 001141 00082

26 0.19665 0.17964 0.17125 016060 015405 014764 014112 013959 0,13396 0.,13321 0,12876 012765 012583 01143 010867 008489 007341 00531 004617 004351 003834 003276 002764 002056 001835 000915

27 020755 019054 018215 017156 016485 015854 015202 015049 014486 014411 0.13%66 013855 013683 01252 011957 0.0857% 0.08631 0.064 005707 005441 004924 004366 003854 003146 002925 002005 00108
28 020823 015122 0.18283 017224 016563 015822 01527 015117 014534 0144798 014034 013923 0.13751 012588 0.12025 002647 0086599 0.06468 005775 005508 004952 004434 003922 003214 002993 002073 001158
29 021522 019821 018982 017923 017262 016621 015969 015816 0,15253 0,15178 0,14733 014622 01445 013287 0.12724 010346 009398 007167 006474 006208 005691 005133 004621 003913 003692 002772 001857
30 022066 020365 019526 018467 017806 017165 016513 01636 0,15797 0,15722 0,15277 015166 014994 013831 013268 01089 009942 007711 007018 006752 006235 0035677 005165 004457 004236 003316 002401
31 022809 021108 020269 01921 018549 017%08 017256 017103 01634 016465 0.1602 0.15%09 015737 014574 0.14011 011633 010685 008454 007761 007495 006978 00642 005908 0,052 0.0497% 004059 0.03144]
32 023785 022084 021245 020186 019525 018884 018232 018079 0,17516 0,17441 0,16996 016885 016713 01555 014987 012609 011661 023785 008737 008471 007934 0,07396 006884 006176 005955 005035 00412
33 025045 023344 022505 021446 020785 020144 019492 019339 0,18776 0,18701 0,18256 018145 017973 01681 016247 013869 012921 0,1069 009997 009731 009214 008656 008144 007436 007215 006295 00538
34 025485 023784 022945 021886 021225 020584 019932 019779 019216 019141 018696 0.18585 0.18413 01725 0.16687 0.1430% 013361 01113 010437 010171 009654 0090596 008584 007876 007655 006735 0.0582
35 025652 023851 023112 022053 021382 020751 020089 019946 0,19383 0,19308 0,18863 018752 01858 017417 0.16854 014476 013528 011287 010604 0,10338 009821 0,09263 008751 008043 007822 006202 005987
36 027038 025337 024498 023439 022778 022137 021485 021332 020769 020694 02024% 020138 019966 018803 01824 015862 014914 012683 01199 011724 011207 0,1064% 010137 0,09429 0,09208 008288 007373
37 028447 026746 025507 024848 024187 023546 022854 022741 022178 022103 021658 021547 021375 020212 0.1%64% 017271 016323 014082 013399 013133 012616 012058 011546 010838 010617 009657 0.08782
38 031383 025682 028843 027784 027123 026482 02583 025677 025114 025038 024594 024483 024311 023148 022585 020207 019259 017028 016335 0.16068 0.15552 014994 014482 013774 013553 012633 0.11718
39 032084 030383 029344 028485 027824 027183 026231 026378 023815 02574 025295 025184 025012 023849 023286 020908 01996 017729 017036 01677 016233 015695 015183 014475 014254 013334 0.12419
40 032358 030657 029818 028759 028098 027457 026805 026652 026089 026014 02556% 025458 025286 024123 02356 021182 020234 018003  0,1731 017044 016527 015869 015457 014749 014528 0,13608 0,12693
41 032709 031008 030169 028911 028449 027808 027156 027003 02644 026365 02592 025809 025637 024474 023911 021533 020585 018354 017661 0.17385 0.16878 0.1632 0.15808 0151 0.1487% 013959 0.13044]
42 033349 031648 030809 02975 029089 028448 027796 027643 02708 027005 02656 026449 026277 025114 024551 022173 021225 018984 0.18301 0,18035 017518 01696 016448 01574 015519 014599 0.13684
43 035183 033482 032643 031584 030923 030282 02963 029477 028914 028839 028394 028283 028111 026948 026385 024007 023059 O, 020135 019869 019352 018794 0,18282 017574 017353 0,16433 015518
44 039844 038143 037304 036245 035584 034943 034281 034138 033575 0335 033055 032944 032772 031609 031046 028668 02772 025489 024796 02453 024013 023455 022943 022235 022014 0210%4 020179
45 040517 038816 037977 036818 036257 035616 034964 034811 034248 034173 033728 033617 033445 032282 031719 028341 028383 026162 025469 025203 024686 024128 023616 022808 022687 021767 020852
46 040755 039054 038215 037136 036495 035834 035202 035049 034486 034411 033266 033855 033683 03252 031957 029579 028631 0264 025707 025441 024924 024366 023854 023146 022925 022005 02109
47 044764 043063 041165 040504 039863 039211 03%058 038495 03842 037975 037864 0537692 036529 035966 033588 03264 030409 029716 02945 028933 028375 027863 027155 026934 026014 0.2509%
48 044573 042872 040874 040313 039672 035902 038867 038304 038228 037784 037673 037501 036338 035775 033387 032449 030218 028525 029258 028742 028184 027672 026964 026743 0.24508
49 047797 046096 045257 044198 043537 042896 042244 042091 041528 041453 041008 040897 040725 039262 038999 036621 033673 033442 032749 032483 031966 031408 030896 030188 029967 028132
50 048654 046993 046154 045095 044434 043793 043141 042988 042425 04235 041505 041794 041622 040459 03%8% 037518 03657 034339 0533646 03338 032863 032305 031793 031085 030864 029944 029028




Tablo 2 . Sodyum Bikarbonat I¢in Fark Tablosu (devam )

Z. Baktir, M. Akkurt / Erciyes Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Dergisi 24 (1-2) 177 - 190 (2008)

No: sin’@ 27 28 28 30 31 32 33 34 33 36 37 38 39 40 41 42 43 44 43 46 47 48 49
1 001701

2 002540

3 0.0355%

4 0.04260

5 0.04501

6 005553

7 0.05706

& 0.06269

o 006344

10 0.0678%

11 0.06900

12 0.07072

13 008235

14 0.08798

15 011176

16 012124

17 014355

18 0.15048

19 015314

20 015831

21 0.1638%

22 0.16501

23 017608

24 017830

25 0.18750

26 0.19665

27 020755

28 020823 0.00068

29 021522 000767 0.0069%

30 022066 001311 001243 000544

31 022809 002054 001986 001287 000743

32 023785 00303 002263 001719 0,00976

33 025045 00429 003523 002979 002236 00126

34 025485 00473 0.03%63  0.03419 002676 0.017  0.0044

35 025652 004897 00413 003586 002843 001867 000607 000167

36 027038 006283 006215 005516 004972 004229 003253 001993 001553 001386

37 028447 007652 007624 006925 006381 005638 004662 003402 002962 002795 001409

38 031383 0.10028 0.1056 008861 009317 008574 007598 006338 005898 003731 004345 002936

30 032084 011328 011261 010562 010018 009275 008299 007039 006555 006432 005046 003637 000701

40 032358 011603 011535 010836 010292 009549 008573 007313 006873 006706 00532 003811 000975 000274

41 032709 011954 011886 011187 010643 0,09% 008524 007664 007224 007057 005671 004262 001326 000625 000351

42 033349 012594 012526 011827 011283 01054 009564 008304 007864 007697 006311 004%02 001966 001265 0.00991 0.0064

43 035183 0.14428 0.1436 013661 013117 012374 011398 010138 009698 009531 008145 006736 0038 003099 002825 002474 001834

44 039844 0,1508% 019021 018322 017778 017035 016059 014759 014358 014192 012806 011397 008461 00776 007486 007135 006495 004661

45 040517 019762 019694 018995 018451 017708 016732 015472 015032 014865 0.1347% 01207 009134 008433 00815% 007808 007168 005334 000673

46 040755 02 019932 019233 01868% 017946 01697 01571 01527 015103 013717 012308 009372 008671 008397 008046 008397 008046 007406 000238
47 044764 024009 023941 023242 022698 021955 020979 019719 019279 019112 017726 016317 0.13381 0.1268 012400 012055 011415 009381  0.0492 004247 004009
48 044573 023818 02375 023051 022507 021764 020788 019328 019088 018921 017535 016126 01319 012480 012215 011864 011224 00939 004729 0,04056 003818 -0,001%1
49 047797 027042 026974 026275 025731 024988 024012 022312 022145 020759 01935 016414 015713 015439 015088 014448 012614 007953 00728 007042 003033 003224
50 048694 027939 027871 027172 026628 025885 024%0% 02364% 023209 023042 021656 020247 017311 01661 016336 015985 015345 013511 00885 008177 007939 00393 004121 000857
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190 Sodyum Bikarbonat’in (Nahcos) Kristal Yapisinin X-Isinlar: Toz Kirimim Yontemi ile Arastirilmasi

4. TARTISMA VE SONUC

Sodyum bikarbonat’in kristal sistemi ve birim hiicre parametreleri analitik metot ve DICVOL91, ITO,
TREORO90 bilgisayar programlari ile tayin edildi. Biitiin yontemler i¢in kristal sistem monoklinik olarak
belirlendi. Birim hiicre parametre degerleri: analitik metot ile, a = 7.46885 A, b=9.68184 A, c =3.47719
A, B =93.476° DICVOLY1 ile, a=7.4770 (16) A, b =9.6818 (12) A, c =3.4794 (8) A, P =93.420
(21)°; ITO ile, a = 7.4816 A, b = 9.6805 A, ¢ = 3.4805 A B = 93.460 °; TREORYO ile, a = 7.47470
(1013) A, b =9.68220 (770) A, c = 3.47934 (386) A B = 93.424034 (13072) ° bulundu. Bu sonuglar kendi
iclerinde oldukga iyi bir uyum gostermektedir. Ayni zamanda, Sass ve ark. (1962) [10] tarafindan yapilan
tek kristal ¢alisma sonuglari [a = 3.51 £ 0.01A, b =9.71 £ 0.01A, ¢ = 8.05 £ 0.01A, B = 111° 51'] ile
kargilagtirildiklarinda, hata sinirlar iginde yine uyumlu olduklari gbzlendi. Kiigiik farklarin tek kristal
yonteminde toz kristal yontemine gore daha fazla yansima olmasi ve parametre degerlerinin daha hassas

saptanabilmesinden kaynaklandigini séyleyebiliriz.
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