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Giines pilleri, yenilenebilir enerji kaynaklari i¢in 6ne c¢ikan alternatifler
arasinda yer almaktadir. Giines pillerinin iiretim maliyetlerini azaltmak ve yeni
uygulamalara uyumlu teknolojiler gelistirmek i¢in farkli malzemeler arastirilmistir. Bu
caligma ile giines pili uygulamalarinda kullanim potansiyeline sahip olabilecek,
mevcut verimi artirabilecek perovskit yapilarin hidrotermal yontemle sentezlenmistir.
Bu tez calismasinda TiO, ile Lantanitlerden Seryum Ce(Ill), Lantan La(III),
Samaryum Sm (III) oksitlerinin farkli sicaklik ve siire kombinasyonlarinda tek
perovskit olarak adlandirilan ABO; genel formiilli CeTiOs;, LaTiO; ve SmTiOs
yapilar1 olusturulmustur. Ayrica kalay oksit (SnO,) yiiksek elektron hareketliligi,
iistiin fotokatalitik kararlilig1 nedeniyle perovskit giines pilleri i¢cin umut verici olarak
goriilmektedir. Bu amagcla elde edilen tek perovskit yapilar, SnO, ile farkli sicaklik ve
sire kombinasyonlarinda ayni metodla A,BCOs formlu ¢ift perovskitlere
donistiiriilmiistiir. Karakterizasyon islemleri sonucu katkilamanin basarili oldugu ve
morfolojik sonuglarda pik siddetlerinin ve tanecik boyutlarinin literatiir ile uyumlu
oldugu, yiizeysel olarak homojen yapilar olustugu goriilmiistiir. Bu sonuglar elde
edilen nanoyapilar i¢in fotovoltaik uygulamalarda umut vericidir.

Anahtar Kkelimeler: Fosil yakitlar, enerji, perovskit, lantanitler.
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Solar cells are among the prominent alternatives for renewable energy
sources. Different materials have been researched to reduce the production costs of
solar cells and to develop technologies compatible with new applications. With this
study, it will have the potential to be used in solar cell applications, Perovskite
structures that can increase the current yield were synthesized by hydrothermal
method. In this thesis study, ABO; with general formula, which is called as single
perovskite, in different temperature and time combinations of TiO, and lanthanides
Lanthanum La(III), Cerium Ce(III), Samarium Sm (III) oxides, LaTiO;, CeTiO; and
SmTiOs; structures were created. In addition, tin oxide (SnQ,) is seen as promising for
perovskite solar cells due to its high electron mobility and superior photocatalytic
stability. The single perovskite structures obtained for this purpose were converted
into double perovskites in the form of A;BCO4 with the same method at different
temperature and time combinations with SnO,. As a result of the characterization
processes, it was observed that the doping was successful, and in the morphological
results, the peak intensities and particle sizes were consistent with the literature, and
superficially homogeneous structures were formed. These results are promising in
photovoltaic applications for the nanostructures obtained.

Keywords: Fossil fuels, energy, perovskite, solar energy, lanthanides.

II






GENISLETILMIS OZET

Insanligin enerji ihtiyac1 gegmisten giiniimiize petrol, kdmiir, dogalgaz gibi
fosil yakitlarla elde edilmektedir. Giinden giine diinya niifusundaki artigla birlikte
enerji ihtiyact ve iklim degisikligi konusundaki kaygilar yenilenebilir enerji
kaynaklarina olan ihtiyaci ortaya ¢ikarmaktadir. Enerji kaynaklarinda 6nemli bir
unsur enerji tliketimidir, ¢linki hem fosil yakitlarin tiikenebilir olmasi hem de
gevreye olumsuz etki etmesidir.

Yenilenebilir enerji kaynaklarinin tercih edilmesiyle g¢evrenin ve iklim
degisikligi konusundaki kaygilar1 azaltilarak diisiik karbon ekonomisine ve
biyolojik  ¢esitliligin  kaybolmasi1  yoniindeki  etkileri azaltilarak  katki
saglanmaktadir.

Diinya enerji pazarlarinda riizgar, jeotermal, giines ve hidrolik enerji
teknolojileri bulunmaktadir.

Yenilenebilir enerji kaynaklar1 arasinda giines enerjisi sonsuz, temiz ve
herkes tarafindan kullanilabilir olmasi yonleri en ¢ok tercih edilme sebepleridir. En
temiz ve gilivenilir enerji elde edilmesi glines enerjisinin dogrudan elektrik
enerjisine doniligiimil ile saglanabilmektedir. Giines enerjisinden fosil yakitlar gibi
cevreye sera gazi yayilimi olmaz.

En temiz ve giivenilir enerji kaynagi olarak giines 1sinlarindan yararlanmak
icin birgok teknoloji gelistirilmistir. Bu teknolojilerden bazilar1 giines enerjisini 1s1
ya da 1s1k enerjisi seklinde direkt kullanirken, diger teknolojiler giines enerjisinden
elektrik eldesi seklinde kullanmaktadir. Giines pili uygulama alanlarinda son
zamanlarda perovskit tipi giines pilleri ¢alismalarina rastlanmaktadir.

Perovskit 1518a karsi duyarl kristalli mineraller sayesinde giines 151811
elektrik enerjisine doniistiirme ile verimde artis gostererek, gilines enerjisi

maliyetlerini 6nemli dl¢iide azaltacag: diigiiniilmektedir.
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Perovskit yapist genel olarak ABO; formiiliine sahip benzer yapidaki oksit
gruplarmin adi haline gelmistir. Perovskit bilesikleri diger oksit gruplarina gore
cok farkli gesitte elementlerin kombinasyonlari ile iretilebilmektedir. Nedeni,
perovskit yapisinda A konumu olarak adlandirilan biiylik katyonlari, B konumu
olarak adlandirilan kii¢iik katyonlar1 yapiya alabilmesi, kiibik ideal yapinin
egilmesi ile A ve B olarak adlandirilan farkli biiyiikliikteki katyonlarin yapiya
girisine izin verip yapida esnekligin saglanabilmesidir. Ayrica atomik boyutta diger
yapisal motiflerin olusumu yapiya elverislilik kazandirir.

Bu tez ¢alismasinda TiO, ile Lantanitlerden Lantan La (III), Seryum Ce
(III), Samaryum Sm (III) oksitlerinin farkli sicaklik ve siire kombinasyonlarinda
tek perovskit olarak adlandirilan ABO; genel formiillii CeTiOs, LaTiO; ve SmTiO;
yapilart hidrotermal sentez yontemiyle sentezlenmistir. Ayrica; son zamanlarda,
kalay oksit (SnO,) yiiksek elektron hareketliligi, tstiin fotokatalitik kararliligi
nedeniyle perovskit giines pilleri i¢cin umut verici oldugu i¢in elde edilen tek
perovskit yapilar SnO, ile farkli sicaklik ve siire kombinasyonlarimda A,BCOg
formlu ¢ift perovskitlere doniistiiriilmiistiir. Elde edilen yapilar XRD, FT-IR, AFM

ve SEM cihazlari ile karakterize edilmistir.
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1.GIRIS Esra OKUR KABURCUK

1. GIRIS

Enerji, glinlimiiz insanligin temel ihtiyag¢larini karsilamak i¢in énemlidir,
boylece saglik, gida giivenligi, ulasim vb. gibi yasam kalitesinin
gerceklestirilmesini saglar ve ekonomiye kilit bir bilesen olarak katkida bulunur.
Bugiine kadar fosil yakitlar, kiiresel enerji tiikketiminin % 87 sini olusturmustur
(Biasotto ve ark, 2011). Her gecen yil enerji kaynaklarinin rezervleri giderek
azalmaktadir. Diinya’nin en biiylik sorunu haline gelen enreji ihtiyacinin kiiresel
isinma ve fosil kaynaklarinin yetersizliginden dolayi, yenilenebilir enerji
kaynaklar1 ile giderilmesi elzemdir, ¢evre dostu enerji liretimi icin arayislar
yenilenebilir enerji kaynaklarina yoneltmistir. Son zamanlarda yenilenebilir enerji
kaynaklari olarak giines enerjisi siirdiiriilebilir olmasi, ¢evre dostu olmasi, verimli
olmasi nedenlerinden dolayi1 en dikkat ¢ekenidir.

Fotovoltaik hiicreler, giines enerjisinden elektrik tiretimi i¢in kullanilir
(Yang ve ark, 2014). Giines enerjisi oOzellikle de perovskit giines hiicreleri
yenilenebilir enerji kaynaklar1 olarak dikkat ¢gekmektedir. Perovskitler mitkemmel
fotovoltaik performanslartyla son yillarda hizli bir gelisme gostermistir. ilk
perovskit gilines hiicresi 2009 yilinda {iretilmis olup %3,8 verimlilik ile rapor
edilmistir (Wang ve ark, 2013). 2012 yilinda ise %9 verim elde edilmistir (Sun ve
ark, 2016). 10 yildan daha uzun bir siire iginde, perovskit giines hiicrelerinin
verimlilikleri hizla artarak rekor bir deger olan %15,5” ye ulasmistir (NREL, 2021).

Perovskitler elektronik ve enerji depolama ve tretimi gibi ¢ok cesitli
uygulamalar i¢in 6ncii malzemeler olarak biiyiik ilgi gdrmistiir. Yakin gelecekte
temiz enerji iretiminde perovskitlerin fotokatalitik icin katalizor olarak
kullanilmas1 miikemmel absorpsiyonlari, bant araligi ayarlanabilirlikleri ve iyi
stabiliteleri nedeniyle, giines 1s1g1n1 enerjiye doniistiirme verimini artirdigini, giines
enerjisi maliyetlerini bununla birlikte 6nemli Ol¢lide azaltacagi diistiniilmiistiir

(Tuna ve ark, 2021).



1.GIRIS Esra OKUR KABURCUK

Bu tezde perovskit yapilart hidrotermal kosullarda sentezlenecektir.
Hidrotermal ydntemde kapali bir reaktérde sulu ¢ozeltilerle yiiksek sicaklik ve
basing kosullar1 altinda reaksiyonlar ger¢eklestirilmektedir.

Suyun ¢6ziicii olarak kullanimi diger organik ¢oziiciilerden daha ucuz ve
gevreci olmasi, istenilen basing ve sicaklikta bir katalizor gorevi gormesi,
mutajenik veya kanserojen olmamasi, zehirsiz olmasi, kolay bir sekilde elde edilen
iirlinden uzaklagtirilabilmesi hidrotermal sentezin en 6nemli avantajlarindandir.

Geleneksel kimya yontemleriyle hidrotermal yontemi karsilastirildiginda;
etkili, hizli, maliyet olarak diisiik, yesil kimya agisindan insan sagligina ve ¢evreye
zararlt madde kullanimi ve iiretimini azaltmak veya elimine etmek icin daha
cevreci bir yontemdir.

Yesil kimya, geleneksel yontemlerden ortaya cikan olumsuzluklarin
kaynaginda yok edilmesi i¢in bir yontem olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Kiiresel
iklim degisikligine duyulan hassasiyetin artmasi, kimyasal bilesiklerin {iretim ve
kullanimindan ortaya c¢ikan atik iirlinlerin zararlarinin anlagilmasi bu konularda
alinan uluslararas1 6nlemleri arttirmistir. Bunlardan birisi, 1986 yilinda kurulan
Zararli Madde Envanteri (Toxics Release Inventory, TRI), endiistri tarafindan
dogaya salinan kimyasallar1 siniflandirarak kayit altina almistir (TRI, 1994). 1991
yilinda ise EPA yeni bir alan {izerinde aragtirmalarin odaklanmasini saglayacak bir
Oneri ile diinyada “Yesil Kimya” arastirmalariin baglatilmasini saglamigtir. Yesil
kimya sentez sirasinda zararli atiklarin ve buna bagl risklerin azaltilmasi temeli
tizerine kurulmustur (Anastas ve ark, 1998).

Calismada tek perovskit (ABO;) yapilarinin TiO; ile farkli stokiyometrik
katsay1 oranlarinda, farkli sicaklik ve siire kombinasyonlarinda LaTiO;, CeTiOs,
SmTiO; yapilarmin hidrotermal sentezi gerceklestirilmistir. Elde edilen tek
perovskit yapilart SnO, ile A,BCOg formlu ¢ift perovskitlere doniistiiriilmiistiir.
FT-IR, SEM, XRD, AFM cihazlan ile karakterize edilmistir. Literatlir taramalari
sonucunda kullanilacak metal oksitlerin se¢imi gerceklestirilmistir (Chen ve ark,

2006).



1.GIRIS Esra OKUR KABURCUK

Titanyum dioksitin lantanitler ile hidrotermal yontemle tek - gift
perovskit yapilarinin sentezlenmesi ve SnQO, ile doplanmasi ve bu doplama
sonucunda fotovoltaik oOzelligi daha iyi perovskit yapilar elde edilecegi
diistiniilmiistiir (Tasleem ve ark, 2020). Sentezlenen perovskit yapilarin giines pili

uygulamalarinda potansiyel olarak katki saglayacagi disiiniilmektedir.

1.1. Yesil Kimya
Insan sagligma ve cevreye zararli maddelerin kullanimini ve iiretimini
azaltmak ya da ortadan kaldirmak icin yeniden tasarlanmasi, iyilestirilmesi ve

uygulanmasi agamalarinda bir dizi ilkelerin kullanilmasidir (Anastas ve ark, 1998).

1.2. Yesil Kimyammn On iki Kurah

1. Atk Onleme: Atik olusumunu dnlemek, islenecek veya temizlenecek atik
birakmamak tizere kimyasal sentezler tasarlamak.

2. Daha Giivenli Kimyasallar ve Uriinler Tasarlamak: Tamamen etkin, ¢ok
az veya hi¢ zehirliligi olmayan kimyasal iiriinler tasarlamak.

3. Daha Az Zararh Kimyasal Sentezler Tasarlamak: Insan sagligmna ve
cevreye az zararli veya zararsiz maddeler kullanarak sentezler tasarlamak.

4. Yenilenebilir Hammaddeler Kullanmak: Tiikenebilecek hammadde
kaynaklar1 yerine yenilenebilir kaynaklar kullanmak. Yenilenebilir
hammaddeler genellikle tarimsal {iriinlerden veya diger islemlerin
atiklarindan, tiikenebilir hammaddeler fosil yakitlardan (petrol, dogal gaz
veya komiir) veya madenlerden elde edilmektedir.

5. Stokiyometrik Reaktifler Yerine Katalizor Kullanmak: Katalitik
tepkimeler kullanarak atiklar1i en aza indirgemek. Katalizorler kiiciik
miktarlarda kullanilmaktadirlar ve tek bir tepkimede birgok defa
kullanilabilirler. Bunlar, asir1 miktarlarda ve sadece bir kez kullanilan

stokiyometrik reaktiflere tercih edilirler.
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6. Kimyasal Tiirevlerden Kaginmak: Eger miimkiinse engelleyici veya
koruyucu gruplarin kullanimindan veya gegici diizenlemelerden
kacinmak. Tiirevler ek reaktifler kullanarak atik tiretirler.

7. Atom Ekonomisini En Yiiksek Yapmak: Son iriiniin baglangic
maddesinin en yiliksek oranini icerdigi sentezler tasarlamak. Miimkiinse
¢ok az atik olmalidir.

8. Daha Giivenli Coziiciiler ve Tepkime Kosullar1 Kullanmak: Coziicii,
ayirma gerecleri veya diger yardimci kimyasallarin kullanimindan
kaginmak. Eger bunlar gerekli ise tehlikesiz kimyasallar kullanmak.

9. Enerji Etkinligini Arttirmak: Kimyasal tepkimeleri miimkiin oldugunca
ortam sicaklig1 ve basincinda gergeklestirmek.

10. Kullanimimdan Sonra Yikima Ugrayabilecek Kimyasallar ve Uriinler
Tasarlamak: Kullanimindan sonra daha az zararli maddelere
doniisebilecek ve boylece cevrede toplanmayacak kimyasal iiriinler
tasarlamak.

11. Kirliligi Onlemek i¢in Gercek Zamanl Analiz Etmek: Sentez esnasinda
yan iriinlerin olusumunu en aza indirgemek veya ortadan kaldirmak i¢in
islem i¢inde gergek zamanli goriintiileme igermek.

12. Kaza Potansiyelini En Aza Indirgemek: Patlama, yangimn ve gevreye
yayilma gibi kimyasal kaza potansiyelini en aza indirgemek igin
kimyasallar ve bunlarin formlarmi (kati, sivi veya gaz) tasarlamaktir

(Anastas ve ark, 1998).

Giiniimiizde kimyasal islemlerin her zaman bu on iki kurali yerine
getirmesi miimkiin olmamaktadir ama bu 12 kural bir iglemin digerine gore daha
“yesil” olup olmadigi hakkinda basitce bir fikirdir. Yesil Kimya boyutunda
gergeklesen kimyasal reaksiyonlar, mikrodalga reaksiyonlar1 ve hidrotermal sentez

gibi gesitli yontemler kullanilmaktadir.
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1.3. Hidrotermal Sentezin Tanimlanmasi ve Islevi

Hidrotermal, ilke olarak, sicaklik ve basing i¢in standart kosullar altinda
¢Oziinmeyen materyallerin iiretilmesinin, sulu ¢6ziicii ya da mineralizorlerin
varliginda yiiksek sicaklik ve basingla ¢oziinmesi ve yeniden kristallesmesi
anlamima gelir. Hidrotermal kelimesi, Hydros (su) ve termos (is1) kelimesini
birlestiren Grecian’dan gelmektedir. Literatiirde hidrotermal sentez igin bazi
yaklasimlar bulunmaktadir. Ornegin, Acharya, hidrotermal sentezin ortam
kosullariyla sulu ¢ozeltiden biiyiimesi oldugunu agiklar (Acharya ve ark,2021).
Yang, kendine 6zgii olarak, 100 'C ve 1 bar’in iizerindeki sulu ortamdaki heterojen
reaksiyonlar oldugu i¢in tanimlanmaktadir(Yang ve ark, 2014). En son yaklagim
ise Roy tarafindan tanimlandi. Roy’a gore katalizor olarak su kullanimi ve nadiren
100 " C nin iizerindeki sicakliklarda ve 1 atm’den daha yiiksek olan sicakliklarda
kat1 fazlarm bir bileseni olarak kullanilmasi hidrotermal sentezdir (Wang ve ark,
2013). Ortak goriis olarak bilim insanlarinda 100 *C nin iistiinde ve 1 atm nin
tizerinde hidrotermal sentezin gerceklestigidir. Bu kosullar i¢in daha alt bir sinir
yoktur. Bu yiizden hidrotermal sentez 25 °C nin iistiinde ¢dziicii ile var olan ve

kapali bir kapta 1 atm ile heterojen kimyasal reaksiyon olarak tanimlanmaktadir.

1.4. Hidrotermal Yoéntemi

Hidrotermal yontem, yiiksek sicaklik ve basingli bir reaksiyon ortami
olusturmak i¢in parr acid reaktorleri (6zel kapali reaksiyon kabi) ile bir reaksiyon
sistemi olarak sulu ¢dzeltinin kullanilmasi anlamma gelir. Ozel kapali reaksiyon
kabinin reaktorleri ¢ikarilabilir teflon aparati ile maksimum 250 ° C sicaklik ve

1800 psi basinca dayaniklidir.



1.GIRIS Esra OKUR KABURCUK
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Sekil 1.1. Tipik hidrotermal yontem ekipmanlarinin semasi

Reaktor giivenlik diski, korozyon diski, alt ve iist basing dengeleyici

plakalardan olusmaktadir (Sekil 1.2.).

Sekil 1.2. Parr Asit Reaktorii

Etliv istenilen sicakliga getirilerek uygun kosullarin saglanmasiyla
reaktorler etiive yerlestirilir ve elde edilmesi istenilen kristal igin gerekli
parametrelere ulasilmaya g¢aligilir (Sekil 1.3.). Hidrotermal sentezde pH degeri,
giris maddelerinin stokiyometrik oranlari, sicaklik ve siire vb. 6nemlidir.
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Sekil 1.3. Hidrotermal reaksiyon ortamlari

1.5. Hidrotermal Sentezde Coziicii Ozelligi ve Suyun Rolii

Genellikle organik olmayan katilar yiiksek sicaklikta kati- sivi-gaz
reaksiyonu ile hazirlanir. Katilarin oda sicakliginda birbirleriyle tepkime
vermedikleri igin gerekli reaksiyon hizlarina ulagmak icin yiiksek sicakliklar
gereklidir. Uriin ile baslangic maddesi arasinda biiyiikk fark varsa, baslangic
maddelerindeki tiim baglarin kirilmasi ve yeni baglarin olusumu 6ncesi atomlarin
goc etmesi gerekir. Bu diflizyon reaksiyonlarinin yavas ilerlememesi i¢in ¢ok
yiiksek sicakliklar gereklidir. Termodinamik yonden yiiksek sicaklikta yapilan
bilesikler kararhdir. Yiiksek difiizyon reaksiyon hizini arttirir(Lei ve ark, 2018).

Hidrotermal ¢dziiciiler 1 atm basmg ve 100 *C sicaklik iizerinde kritik
noktada farkli 6zellikler gosterirler. Sekilde kritik nokta, saf ve homojen bir madde
i¢in, faz diyagraminda kritik sicaklik Tc ve basingtaki Pc’deki sivi buhar bir arada
bulunma egrisinin sonunu gosterir. Bir akigkan kritik basing ve sicaklik tizerindeki
kosullarda stiperkritik olarak tanimlanir. Bu siiperkritik akigkanlarin 6zellikleri,
basing ve sicakliga bagl degismesidir. Sicakligin artmasiyla, sivi termal genlesme
nedeniyle gaz yogunlasir. Her iki fazin yogunluklari kritik noktada aynidir. Bilesik,

kritik noktada siiper kritik akigskan haline gelir, bu noktada ne s1vi ne de gazdir.
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Sekil 1.4. Suyun Faz Diyagram

Dogadaki en o6nemli ¢dziiciilerden birisi sudur ve hidrotermal sartlar
altinda reaksiyon ortami olarak dikkat ¢ekici 6zelliklere sahiptir.

Hidrotermal sentezde su kullanmanin en biiyiilk avantajlarindan biri
cevresel faydadir ve diger ¢oziiciilerden daha ucuz olmasidir. Yanmaz, kanserojen,
mutajenik gibi zararlar1 yoktur. Termodinamik olarak stabildir. Bir diger avantaji
olarak, suyun ¢ok ugucu olmasidir, bu yiizden iiriinden uzaklastirma islemi oldukca
kolaydir.

Su polar bir ¢oziiclidir ve yogunlugu yeterince yiiksek ise apolar
bilesiklerle tamamiyla karigabilir. Diger ¢oziiciilere gore suyun sicaklik ve basing
ile polaritesinin kontrol edilebilmesi bir avantajdir.

Suyun P-T davranisii hidrotermal sentezde anlamak icin ilk olarak
sicaklik, basing, hacim sartlar1 altinda nasil davranig gostereceginin bilinmesi
gerekir. Bu davraniglar1 deneysel olarak incelemek iizere Chen ve arkadaglar
detayli bir caligma yapmustir.

Reaktor hacminin baslangicindan %32 doluysa s1vi seviyesi kritik sicakliga
kadar kalir (Sekil 1.5.). Kritik noktada suyun hem s1vi hem de gaz yogunlugu 0.32
g/em’ tiir.%32 den fazla su ile reaktor dolduruldugunda kritik sicakliktan onceki

sicakliklarda kalir. %32 den az dolduruldugunda sivi seviyesinde sicaklik arttikca

8



1.GIRIS Esra OKUR KABURCUK

diisiis olur ve gaz kritik sicakligin altindaki sicakliklarda sivi kaybedilir ve otoklavi
doldurur. Daha yiiksek oranlarda dolduruldugunda daha diisiik sicaklikta sivi ile
otoklav dolar (Chen ve ark, 2006). Hidrotermal sentez deneylerinde basing degeri,

sicaklik ve dolulugun derecesi ¢alisma sartlaria gore belirlenir.

Sicakhik ¢ 25
Gaz
Siwva
2% 80 dolu]ul\
2% 50 doluluk H H

%26 32 dohuluk
(kritik doluluk)

2% 10 dohuluk D

Sekil 1.5. Farkli % doluluktaki suyun P-T davranisi (Chen ve ark, 2006)

1.6. Hidrotermal Sentezde Avantajlar

Organik olmayan materyaller i¢in hidrotermal sentez geleneksel ve
geleneksel olmayan sentez yontemlerine gore birgok avantajlar sunar. Tozlar, tek
kristaller, metalik kaplamalar, polimerler yani organik olmayan materyallerin tiim
formlar1 hidrotermal sentez ile hazirlanabilir.

Hidrotermal sentez yiiksek sicaklik teknigi olarak kabul edilse bile bu
sicakliklar aslinda geleneksel tekniklere gore daha diisiik sicakliktadir ve bu
islemlerde enerji tasarrufu saglamasi daha ¢evre dostu bir yontemdir. Diger 6nemli
avantaji olarak diger metotlara gore c¢ok reaksiyon siiresi gerektirmemesidir.
Hidrotermal reaksiyon birka¢ giin i¢inde yapilabilirken diger reaksiyonlarda bu
stire birkag hafta olabilir.

Bu yontemde diisiik islem sicakliklari, diisiik maliyet, partikiil boyutunun

kontrolii gibi bir¢cok avantaja sahiptir.
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1.7. Hidrotermal Sentezin Endiistride Uygulama Alanlar

Insan yasaminda tehlike unsuru olusturan bazi organik atik malzemeleri
islemden gecirmek ya da dislik sicaklikta seramikleri sinterlemek igin ultra
aglomeralanmis veya daha az aglomerli kristalize seramik tozlari hazirlamak igin
kullanilabilir(Saputraa ve ark, 2018). Giinlimiizde bu sentez yontemi malzeme ve
yer bilimleri, metaliirji, fizik, kimya ve biyoloji gibi ¢esitli alanlarda kullanilarak

bilim ve teknoloji dallarinda yer edinmistir.

1.8. Perovskit

Perovskit minerali Ural Daglar1 (Rusya)’da Alman minerolog ve kimyaci
Gustav Rose tarafindan CaTiOs’lin oksit formunda 1839 yilinda kesfedilmistir. Bu
mineral ismini Lev Alexeievitch Perovsky’den alir(Biasotto ve ark, 2011). Dogada
birkag tiir perovskit tipi bulunmaktadir. Bu bilesiklerden bazilarinin gercek isimleri
ve kesfedildikleri yerler cizelgede verilmistir.

Cizelge 1.1. Dogal perovskit tipi bilesikler, yapilar1 ve bulunduklar1 yerler
(Moure ve Pena, 2015)

Mineral Yapisi Kesfedildigi Yer
Latrappit Ca (Fe, Nb)O; Oka, Quebec, Kanada
Loparit (Na, Ce)TiO3 Kola, Peninsula, Rusya
Kongo Demokratik
Lueshit NaNbO;
Cumbhuriyeti
Makedonit PbTiO; Makedonya
. . Zlatoust Bolgesi, Ural
Perovskit CaTiO;
Daglari, Rusya
_ _ Murunsitesi, Yakutya,
Tausonit SrTiOs

Rusya

Bilesimleri, kristal yapis1 ve simetrilerinin bir fonksiyonu olan perovskit
benzeri bilesiklerin 6zelliklerinin oldukga genis oldugu bilinmektedir (Cizelge 1.1.

ve 1.2.) Perovskit tip bilesiklerin bir¢ogu iyonik bilesikler olarak degerlendirilir.
10
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Bag tipi genellikle kovalent ve iyonik bagin karigimidir. Perovskitlerin elektrik ve
manyetik 0Ozelliklerine dayanarak, iyonik iletkenler, metalik iletkenler, yari
iletkenler, yalitkanlar, ferroelektrik bilesikler, antiferro, ferro, ya da ferrimanyetik

bilesikler olabilirler(Liyan ve ark, 2006).

Cizelge 1.2. Perovskitlerin 6zellikleri ve uygulama alanlar1 (Liyan ve ark, 2006,

Tuna ve ark, 2021).
Ozellik Uygulama Mineral

Kati oksit yakit pili

Proton iletkenligi BaCeO;, SrCeO3, BaZrO;

elektroliti

Kati elektrolit, Hidrojen
iyonik iletkenlik sensorl, H, Uretimi/ (La, Sr) ( Ga, Mg)0s;
ekstraksiyonu
Katalitik Katalizor LaFeO;, La (Ce, Co)O3

) ] ] Cok tabakall kapasitor, ]
Elektriksel / Dielektrik . r o BaTiO3,BaZrO,
ince film resistér

Manyetik hafiza,

Manyetik ) GdFeO;,LaMnOs
Ferromanyetizm
) Elektrooptik (Pb, La) (Zr, Ti)Og,
Optik —
Moddulatér,Lazer KNbO3

Perovskit yapist ABO; kimyasal formiiliine sahiptir. A ve B yapilar

katyonlar1 temsil ederken X bir anyonu temsil eder(Soosaimanickam ve ark, 2021).

11
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Sekil 1.6. Perovskit kiibik kristal yapis1 ABX; (Soosaimanickam ve ark, 2021)

H
Li Be A ;] 0O B C N (4] F Ne
¢« L .
. M, Al Si r s Qa Ar
‘ ‘ S¢ 1] v Cr Mn Fe Co N Cu n : Ge Ay Se e Kr
Y EXXXEXEXEXEXEXEXEREK
o c u n . Te I Xe
Q006866 666806600
Q@0 V606666 "é6é """
Ra
660060006066
Ac Th h‘gh.\m Cm B Cf Es Fm Md No Lr
Sekil 1.7. Perovskit yapilarin A ve B katyonlarinin se¢imi (Zhang ve ark, 2011)

A ve B metalik elementler X ise oksijen(O), karbon (C ), azot (N) veya bir
halojendir. Giiniimiize kadar perovskit kristal yapisina sahip ¢ok sayida
malzemenin kesfi gergeklesmistir(Murugados ve ark, 2018).

X anyonlarmin (tercihen oksijen) iki tarafindan biri alti koordinasyon
yapmaktadir. Oktahedral kisimlar sekiz veya on iki koordinasyon kisminda mono,
di ya da ti¢ degerlikli biiylik katyonlarin yer alabildigi gibi bir, iki, {¢, dort, bes
veya alt1 degerlikli oksidasyon hallerine sahip kii¢iik katyonlarda yer alabilir (Chen
ve ark, 2018).

12
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BO

6
oktahedron

oP

Sekil 1.8. ideal (kiibik) perovskit yapisi (Tasleem ve ark, 2020)

Sekildeki perovskit yapisindaki B katyonu oktahedral konfiigirasyonda alti

oksijen anyonu ile ¢evriliyorken, A katyonu on iki oksijen anyonu ile ¢evrilmistir.

1.8.1. Perovskit Giines Pilleri

Gilinesten gelen 1smnlari en verimli ve pratik enerji kaynagi olarak
kullanmanin yollarindan birisi, gilines hiicrelerini elektrie doniistiirmektir.
Fotovoltaik etki prensibi ile giines hiicreleri ¢alismaktir(Fresnoa ve ark, 2021). Bu
etki, yari iletken bir malzemeye, yari iletkenin yasak enerji aralig1 (Eg) kadar ya da
daha yiiksek enerjiye sahip 1sikla aydmlatildiginda gerceklesir. Yasak enerji araligi
yar1 iletken malzemeler i¢in valans bandinin (VB) maksimumu ile iletkenlik
bandinin (IB) minimumu arasindaki enerji farkidir. Atom ¢ekirdeginden en
uzaktaki elektronlarin enerji seviyesine valans bandi, malzemeyi iletken forma
getirmek icin elektronlarin uyarilmasi gereken enerji seviyesine iletkenlik bandi
denir.

Yan iletkenler i¢in yasak enerji araligt HOMO-LUMO enerji boslugu
olarak isimlendirilir ve burada (HOMO) en biiylik dolu molekiil orbitali ile
(LUMO) en diisiik bos molekiil orbitali arasindaki enerji farki olarak verilir.

Son yillarda, yapilan arastirmalar ve laboratuvar ¢aligmalari kapsaminda
fotovoltaik teknolojisi ¢ok hizli bir ilerleme ger¢eklesmistir(Murugados ve ark,
2018).

Uretim teknolojisi ve kullanilan malzemeye bagl olarak fotovoltaik
cihazlar ii¢ ana baglikta incelenir(Tasleem ve ark, 2020).

13
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l.nesil fotovoltaik cihazlar, mono ve polikristal silikon gilines hiicreleri
olmak iizere silikon giines hiicreleridir.

2.nesil fotovoltaik cihazlar, bakir indiyum galyum selenit (CIGS) giines
hiicreleri, bakir ¢inko kalay siilfiir (CZTS) giines hiicreleri, galyum arsenit (Ga As)
giines hiicreleridir.

3.nesil giines hiicreleri arasinda ise boyaya duyarli giines hiicreleri (DSSC),
kuantum nokta giines hiicreleri (QD) ve perovskit giines hiicreleri (PSC) bulunur.
Sekil 1.9 farkli giines hiicre teknolojileri detayli  siniflandirilmasi

verilmistir(Fresnoa ve ark, 2021.

Glines Hicresi Teknolojileri Siniflandiriimasi

2.Nesil 3.Nesil
(ince Film) (Yeni Nesil)

*A) Kristal *A) Kalkojenitler +DSSC
*Tek Kristal *CdTe +Kollidal QD
*Polikristal *CZTS *Perovskit
*B) Amorf *CIGS *Organik
*a-SiH *B) lll- V Bilesikleri

*GalnP

*GaAs

*Digerleri

Sekil 1.9. Farkli giines hiicresi teknolojilerinin siiflandirilmasi

Fotovoltaik nesiller arasinda, perovskit giines pilleri son yillarda ilerleme
kaydederek ilgi ¢gekmistir. 10 y1l gibi zaman diliminde perovskit giines pillerinin
verimleri 3.8 den % 15.5”e yiikselmistir (Saputraa ve ark, 2018) (Sekil 1.10).
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Best Research-Cell Efficiencies INREL

¥ ¥ 8 B B 8 £ & B
T T

Cell Efficiency (%)

Sekil 1.10. Giines hiicrelerinin verimlilik ¢izelgesi (NREL 2021)

Perovskit iiretim agsamalarinin kolay olmasi ve ucuz maliyetli olmalari
onemli bir avantajdir. Perovskit malzemelerde yasak enerji aralifinin kolay
ayarlanabilir olmasi, yiiksek dig kuantum verimliligi, sogurma spektrumunun genis
olmasi, difiizyon uzunlugu agisindan uzun tasiyict olmasi ve diisiik eksiton
baglanma enerjisi gibi avantajlari sayesinde gilines hiicresinin uygulamalari i¢in

yiiksek potansiyele sahiptir(Acharya ve ark, 2021).

8 Bandgap energy (eV)
3025 2.0 15  1.24
DA MAPbX
2 B MAPb, Sn,|
X Fa MA, pm,ari_.
FAPbX
Q FAPb, Sn,l

FE Csf_ Pbl,

CsPbX

400 600 800 1000
Bandgap energy (nm)

Sekil 1.11.  (A) Perovskit yapisindaki farkli konumlarda bulunan elementler (B)
Perovskit yapisinin farkli element ve kombinasyonlartyla olusan
yasak enerji araligi degerleri (Acharya ve ark, 2021)
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1.9. Titanyum Dioksit (TiO,)

Beyaz renkte olup boya, kozmetik ve gida sektdriinde katki maddesi olarak
E171 koduyla yaygin olarak kullanilmaktadir. Oksijen atomu ve titanyum
atomunun bir araya gelmesiyle olusan titanyum dioksit yar1 iletken bir metal oksit
olarak tanimlanmaktadir. Titanyum dioksitin genis bant araligi (3.00 eV) ve yiiksek
kirilma indisine sahip olmasi sik¢a optik uygulamalarda kullanilmasina neden
olmaktadir. Ayrica fotovoltaik aygitlarda, giines panellerinde, kanser tedavilerinde,
kendiliginden temizlenen yiizeylerde, kimyasal kararliligin olduk¢a yiiksek
olmasiyla biyomedikal uygulamalarda toksik olmama 6zelligi, maliyet acisindan
diisiik maliyette sentezlenmesi ve iiretim kolaylig1, yiiksek katalitik aktiviteye sahip
olmas1 gibi avantajlarindan dolay1 en ¢ok kullanilan yari iletkendir.

Nano boyutlu TiO,, atik sularda ve ¢evresel aritmalarda zararh
kimyasallarin pargalanmasinda kullanilan ve en g¢ok bilinen fotokatalistlerden
birisidir(Chen ve ark, 2018).

TiO,’nin {i¢ kristal faz1 bulunmaktadir. Bunlar anataz, brokit ve rutil olarak
adlandirilir. Bunlar arasinda anataz form, pigment, katalizor, gaz sensorii ve
cevresel aritmada fotokatalizor gorevinde kullamimi olduk¢a yaygindir. Titanyum
dioksit (TiO,) ¢ok fazla arastirma yapilan yar iletken oksitlerden birisidir. Nedeni
cevre aritmast ve enerji iiretimi alanlarinda yapilan ciddi degisikliklerle gelisen
teknolojiler {izerinde kullanilmasidir.

Havada ve suda bulunan kirlilikleri uzaklastirmada fotokatalizor olarak
ayrica suyun iyonlarina ayrigtirilarak hidrojen elde edilmesinde oldukca genis
uygulamalar1 bulunmaktadir. Maliyet olarak bakilinca, bu &zelliklere sahip diger
maddelere gore diisilk maliyette olmasi, zehirliliginin az olmasi, yiiksek 1siya ve
kimyasallara dayanma oOzelliklerinden dolayr kullanimi yaygindir. Ancak
fotokatalizor olarak goriiniir 1s18a duyarhiligin diisiikk olmasi TiO,’ nin dezavantaji
olarak karsimiza ¢ikmaktadir.

Caligmalarin birgogunda TiO,’in goriiniir 1s1ktaki aktivitesini arttirarak,

elektronik ve yiizey yapisini iyilestirmek icin soy metal katma, metal iyon
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yiikleme, katyonik ve anyonik katkilama gibi islemler yapilmaktadir. Birgok
caligmalarda goriiniir 151k altinda TiO,’in fotokatalitik etkisi artirilmistir. Temel
olarak bu aragtirmalarda fotokatalitik, elektrokatalitik ve biyomedikal uygulamalar
icin nano yapida titanyum dioksitin hazirlanmasi, belirli nanometrik yapilar i¢in
ylizey kaplanmasinda sol-jel yOnteminin uygulanmasi esas alinan c¢aligmalar
yapilmaktadir(Yang ve ark, 2014).

Titanyum dioksit (TiO,) kristali dogada anataz, brokit, rutil ve amorf
olmak tlizere dort farkli fazda bulunmaktadir. Oldukga diisiik sicakliklarda kararli
olmasi nedeniyle brokit fazi kullanim acisindan pek pratik degildir. Brokit fazinin

fotokatalizor olarak kullanimi bulunmamaktadir(Sun ve ark, 2016).

Cizelge 1.3. TiO;’in farkl kristal yapilardaki fiziksel 6zellikleri

Birim Hiicre Parametreleri

Kristal | Yogunluk . Nokta
v (kg/m®) Sistem Brub (nm)

apl m rubu

P e A B C
Rutil 4240 Tetragonal D4h 0.4584 0.2953
Anataz 3830 Tetragonal D4h 0.3758 0.9514
Brokit 4170 Rombohedral D2h 0.9166 | 0.5436 | 0.5135

A IS TN 2‘
["- 7 .‘:Q(;) (<)

Sekil 1.12.  TiO, Bilesiginin a) Rutil, b) Anataz ve c) Brokit faz yapilar
(Acharya ve ark, 2021)
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Renkli olan kiirelerden gri olan1 oksijen mor olan1 titanyumu
gostermektedir. Amorf TiO;’in ise hemen hemen hi¢c XRD piki vermedigi gibi
fotokatalizor olarak hicbir etkinligi de bulunmamaktadir. Genellikle fotokatalizor
olarak kullanilan rutil ve anataz fazlaridir; ancak bu iki fazdan TiO,’in en fazla
fotokatalitik etkiyi gosterdigi anataz fazi olarak bilinmektedir.

Titanyum dioksit gaz sensoOrii uygulamalarinda kristal yapisi, elektronik
yapist ve sahip oldugu 6zelliklerinden dolay1 fotokatalizor olarak kullanilmaktadir.
Ayrica TiO;’in kozmetik iirlinlerinde, endiistride pigment ve korozyon inhibitorii
olarak, giines pillerinde antibakteriyel ve ¢evresel uygulamalarda da fotokatalizor

olarak kullanilmaktadir(Chen ve ark, 2018).

1.10. Lantanitler (La,Ce,Sm)

Periyodik tabloda ge¢is metallerinin alt serisini olugturan Lantanitler (Ln,
57) Seryum (Ce, 58), Samaryum (Sm, 62) elementlerini igerirler.

Genel olarak lantanitler 3+ oksidasyon sayili olurlar ama bunlarin arasinda
istisnai olarak Ce 4+ oksidasyon sayist da almaktadir. Bu toprak metaller, 3+
degerlikli hallerinde benzerlikleri oldukca fazla 6zellikleriyle de bilinmektedirler.
Elementlerin birinden digerine gecisinde elektron degisimi 5 ve 6’nc1 yoriingede
olmayip, sadece 4’lincii yoriingeye (4f) elektron katilmasi ile meydana geldiginden,
kimyasal karakterizasyonlar1 agisindan oldukca benzerlik gostermektedirler.

Lantanitlerin kullanim alanlarinin yarisindan fazlast ¢elik (metaliirji)
sektoriinii kapsamaktadir. Seramik ve cam iretimi, petrokimya, elektrik ve
elektronik sektoriinde de tercih edilmektedirler(Wang ve ark, 2013). Isig1 absorbe
etme yoniiyle glines gozIiigii cami {iretiminde kullanilmaktadir. Siiper iletken
olarak hibrit otomobil iiretiminde ve optoelektronik uygulamalarda 151k yayan
malzeme Ozellikleri nedeniyle mevcutturlar(Zhang ve ark, 2011). Yakin zamanda
lantanitlerin en dnemli kullanim alani, yenilenebilir enerji kaynaklari olarak riizgar

ve glines enerji teknolojilerinde yapilan ¢alismalarla artacagi dngoriilmektedir.
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1.11. Kalay Oksit (SnO,)

4A ve 6A grup bilesiklerinden olusan genis bir yasak enerji bant bosluguna
sahip (Eg=3.6eV) olan n-tipi yan iletkenlik gdsteren metal oksittir. Tetragonal
yapiya sahip SnO,’in kristal yapisi rutildir. Kafes yapis1 2 kalay ve 4 oksijen atomu
iceren metal oksittir. Diizgiin oktahedronlarin koselerindeki 6 oksijen atomunun
merkezinde kalay atomu yer alir. Her oksijen atomu eskenar ticgenin kdselerindeki
3 kalay atomuyla g¢evrilidir. O-Sn mesafesi 3.7662 A ve 0-O mesafesi 4.6646 A

dur.

O oxygen

@ in

I

b  a=b=4737A
a c=3.186A

Sekil 1.13. Kalay oksit yapisi (Fresnoa ve ark, 2021)

Yalitkan ozellige sahip olan kalay oksitin kafes yapisinin kusursuz
olmamas1 ve oksijen bosluklarinin bulunmasi1 ve bu oksijen bosluklarinin zayif
bagl elektronlarinin, valans elektronlar1 ile karsilastirildiginda, iletim bandina
ulasma ihtimalleri daha yiiksektir ve bu elektronlar iletkenlik o6zelligi
kazandirmaktadir.

400-2000 nm dalga boylar1 arasinda iyi gecirgenlik 6zelligi sergilemesi
ayrica genis bant araligma sahip olmasi n-tipi yar iletken olmasi bir¢ok kullanim

avantajlar saglamaktadir(Lei ve ark, 2018).
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Kalay Oksit (SnO2) asagida sayili olan nedenlerle kullanilmaktadir;

- Genis bant aralig1 (Eg =2,6 —3.97 ¢V )
- Elektriksel 6zdirenci diisiik (10-2 ile 10-3 Q cm )
- Optik gecirgenlik ( goriiniir bolgede %65-80)

- Termal, mekanik ve kimyasal kararlilig1 yiiksek.
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2. ONCEKIi CALISMALAR

Huanhuan Chen ve ark (2018) yaptiklar1 ¢alismalarda Er ve Mg katkili
TiO, nano ¢ubuk dizileri ve perovskit giines pili i¢cindeki fotovoltaik 6zelliklerin
iyilestirilmesi calismalarinda, Magnezyum (Mg) ve Erbium (Er) iyonlari, bir
hidrotermal yontemle TiO, ince film (NRA) iizerine perovskit giines pilleri
(PGP'ler) ile uygulamiglardir. Sentezlenen Er/Mg katkili TiO, NRA'lari, alan
emisyonu taramali elektron mikroskobu (FE-SEM), X-isim1 toz difraksiyonu
(XRD), UV-yansimal1 yansima ve elektrokimyasal empedans spektroskopisi (EIS)
ile arastirmiglardir. Er/Mg birlikte katkili TiO,, bant enjeksiyonunu degistirmis ve
bu da yiik enjeksiyon verimliligini artirmistir. Er / Mg birlikte katkili PGP
cihazinin gili¢ doniistirme verimliligi (PGP), %8.26’dan % 9.67’ye ¢ikarildi; bu,
katkisiz cihazdan % 17 daha yiiksektir. Bu calismada, giines enerjisinin
kullaniminin ve PGP'lerin fotoelektrik doniisiim performansinin iyilestirilmesi i¢in
katkisiz veya katkili nanoyapilt malzemelere bir fikir sunacagini belirlemislerdir.

Govindhasamy Murugadoss ve ark (2018) yaptiklar1 ¢alismalarda
formamidinyum kursun iyodiir perovskit araciligiyla yapisi, sekli ve optik ayarlama
caligmalarinda, organik ligandlar ve karigik katyonlar kullanilarak hidrotermal
yontem kullanilarak oda sicakligina dayanikli a-FAPbI; perovskitin hazirlanmasi
icin yeni bir yontem gelistirmislerdir. Uriiniin yapisal, optik ve morfolojisi
sicakliga gore degismistir. Klorobenzen anti-¢oziiciiniin esit hacmi, perovskit
cozeltisi ile birlikte, perovskit kristalleriningézenek boyutunu hidrotermal
yontemle bilylitmek i¢in ¢aligmiglardir. Optimal sicaklik (140°C) XRD ve UV-vis
absorpsiyon sonucundan kararli a-FAPDbI; perovskit yapist elde edilmistir. Bu
caligma, genis capli ve kararli morfolojiye sahip a-FAPbI; perovskitin farkl
alanlardaki potansiyel uygulamalarinin 6niinii actigini belirlemislerdir.

Xiaolei Sun ve ark (2016) yaptiklari calismalarda Li-katkili PbTiOs
perovskit kiibik parcaciklarin hidrotermal sentezi ve fotokatalitik aktivitesi

caligmalar1 i¢in katki maddeleri olarak lityum nitrat (LiNO;) kullanilarak,
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hidrotermal yontemle basarili bir sekilde sentezlenmistir. Li-katkilamasi sayesinde,
sadece partikiiller kiiciiltmekle kalmamis, ayni zamanda bazi Ti'" iyonlar1 ve
PbTiO; perovskitin kafesinde meydana gelmistir. Sonug olarak, Li katkili PbTiO;
ornekleri MB'nin bozunmasinda miikemmel goriinebilir 151k fotokatalitik
performans sergiledigini tespit etmiglerdir.

Hongwei Lei ve ark (2018) yaptiklar1 ¢alismalarda Sb,S; ve giines pili
uygulamasi i¢in hidrotermal yontem sartlarini belirleyerek, Sb,S; film yapisini
sentezlemislerdir. Elde edilen Sb,S; filmlerinin 6zelliklerini arastirdilar. Yerlesik
Sb,S; filmini absorbe edici olarak kullanmiglar ve Sb,S; giines pillerin % 1.32’°lik
bir gli¢ doniisiim verimi saglamislardir.

G. Biasotto ve ark (2011) yaptiklar1 ¢aligmalarda perovskit bizmut ferrit
nanopartikiillerin hidrotermal sentez yontemiyle, kristalin bizmut ferrit (BiFeOs)
nanopartikiillerini (BFO) 180 °C sicaklikta 5 ila 1 saat arasinda degisen siirelerde
sentezlemiglerdir. BFO nanopartikiilleri X-1ismm1 analizleri, FT-IR, Raman
spektroskopisi, TG-DTA, FE-SEM ile belirlemislerdir. Geleneksel kati-hal
reaksiyon prosesi ile karsilastirildiginda, daha iyi homojenlige sahip olan mikron
altt BFO kristallerin 180 °C kadar diisik bir sicaklikta iiretilebilecegi rapor
edilmistir.

Chao Chen ve ark (2016) yaptiklar1 ¢alismalarda perovskit bizmut ferrit
kristallerin hidrotermal sentezi igin, tek fazli BiFeOs, diisiik sicaklikli bir
hidrotermal sentezle KOH ortaminda, perovskit BFO 200 °C sicaklikta elde
edilmis, Taramali elektron mikroskobu incelemesi, ferroelektrik Curie sicakligi,
diferansiyel termal analiz ile 825 °C olarak belirlenmistir.

Yang ve ark (2014) yaptiklar1 ¢caligsmalarda tek-kristal BaTiO; (BT) ici bos
nanopartikiillerin  hazirlanmast i¢in bir sol-gel ve hidrotermal yontem
gelistirmislerdir. Uriinler XRD, Raman spektroskopisi, SEM, TEM ve Nitrojen
adsorpsiyonu ile karakterize edilmistir. Sonuglar i¢i bos BT nanopartikiillerin
yaklasik 86,7 nm ¢apini farklilagtirdigini gostermistir. Zamana bagli sonuglara gore

deney, anagregasyon yeniden hizalama-fiizyon prosesi olan bir yolu igeren olasi bir
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olusum mekanizmasi Onerilmistir. Sentezlenmis olan perovskitler diger perovskit
oksitlerin i¢i bos mimarilerinin tasarlanmasi ve kontrollii olarak hazirlanmasi i¢in
yeni bilgiler saglayabilecegini gdstermistir.

Ganghua Zhang ve ark (2011) yaptiklar1 g¢alismalarda siiperiletkenler
BaKxKxBiO; ve viicut merkezli ¢ift perovskitler BaKxKxBi — yNayOs,
hidrotermal yolla sentezlenmistir. Uygun oran, reaksiyon sicakli§i ve siiresi,
bilesiklerin kristal biiylimesini etkileyen kritik faktorlerdir. Kristallerin safligi ve
homojenligi ICP, SEM, EDX ve TEM caligsmalar1 ile tespit etmigler. Manyetik
Olctimler, Ba KxKxBiOj' {in siiperiletken gecis sicakliklarinin doplamaseviyesini
arttirarak 22 K' den (x = 0.35 i¢in) 8 K’ya (x = 0.55 i¢in) diistiigiinii gostermistir.

Shan Wang ve ark (2013) yaptiklar1 ¢calismalarda Sr katkili LaCrO; (La 0,9
Sr 0,1 CrO5; ve La 0,8 Sr 0,2 CrO;) yapisint hidrotermal yontemle 260°C’de
sentezlemiglerdir. Kristalin yapisi, toz X-istn1  kirmmimi, taramali elektron
mikroskobu, indiiktif eslesmis plazma ve EDS ile karakterize edilmistir. Kristaller,
perovskit benzeri yapiy1 (spacegroup Pnma) benimser ve 1-2 um dar bir 11k
biiyiikliigii ile dagilima sahiptir. Uriinlerin olusumunda, KOH ve reaksiyon
sicaklig1 6onemli rol oynamaktadir.

Sang Yun Lee ve ark (2018) yaptiklar1 ¢aligmalarda Ni-katkili lantanum
stronsiyum manganit (LSMN) nanopowderleri, La0.7Sr0.3Mn xNixO; (0.05 < x <
0.3), 8 saat boyunca 150 °C’de, Ni katkili konsantrasyonunun bir fonksiyonu
olarak hidrotermal reaksiyon ile sentezlenmistir. SEM analizleri, kalsinasyon
isleminin nano tozlarin morfolojisini etkiledigini one siirmiiglerdir. 1300°C'deki
kalsine nano yapilar, 44-77 nm'lik aglomerasyonlu kiiresel yapiya sahiptir. Bu
arada, XRD caligsmalari, nanotozlarin x = 0.05-0.2 araliginda tek kristalli faza
sahip oldugunu ortaya ¢ikarmistir. Elektriksel iletkenligi kademeli olarak 90.05
s/em’ ye ¢ikmistir. Bu sonuglar La0.7Sr0.3Mn0.8Ni0.205’tin LSMN' nin bilesimi
olarak iyi bir performans sergiledigini géstermistir.

R. Wendelbo ve ark (2004) yaptiklar1 ¢aligmalarda perovskitlerin

hidrotermal sentezi ve karakterizasyonunu yapmuslardir. i¢inde (Pb, Ba, Sr) ZrO;
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bilesim alaninda 48 &rnek igeren ilk seri, pH degisimi ile sentez kosullar1 optimize
edilmistir. 96 Srneklemin ikinci bir dizisinde (Pb, Ba) (Zr, Ti) O3 bilesim alan
kristallik ve partikiil biiylikligiinii kontrol etme amaci ile arastirilmistir. Toz X-
1511 kirinimi (XRD) kullanilarak, ¢ogu bilesimin 3-23 s igerisinde 200 °C’ de 2.0-
33 M KOH iginde kolayca kristallestigi belirlenmistir. Taramali elektron
mikroskobu (SEM) kullanilarak, saf zirkonatlar i¢in saf titanatlar i¢in 0.2-1 m’ye
parcacik biiyiikliigliniin 3 ila 8 m arasinda oldugu belirlenmistir. Kimyasal analiz
icin micro dalga boyu dispersif spektroskopisi (WDS) kullanilmigtir. Pargacik
blytikliigiinii belirlenmis olup, bir poliakrilamid katki maddesi ve pH'in ¢ok az
etkiye sahip oldugu bulunmustur. Kombinasyonel hidrotermal sentez ve
karakterizasyon tekniklerinin perovskitlerin sentezi ve temel karakterizasyonu i¢in
tamamen uygulanabilir oldugunu gdstermislerdir.

Liyan Wu ve ark (2005) yaptiklar1 ¢calismalarda ¢ift perovskit Ba,YSbOg
hazirlamak i¢in hidrotermal yontemle sentezlenmis olup, iirlin XRD, TEM, XPS,
ICP ve IR teknikleri temelinde karakterize edildi. Uriiniin metal bilesimi, ¢ift
perovskit formiile ve 50-100 nm arasinda bir tane biiyilikligiine yakindir. XRD
modelleri, genel yap1 analiz sistemi (GSAS) aritma programini kullanarak rietveld

yontemi ile yapilmistir.
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3.MATERYAL VE METOD

3.1. Kullanilan Kimyasallar
e TiO, (titanyum dioksit)
e Lantanitler; seryum Ce (III), lantan La (III), samaryum Sm (III) oksitleri.
e SnO,(Kalay oksit )
e NaOH

3.2. Kullanilan Cihazlar
e Xsmi kirinim yontemi (XRD)
e  Atomic force microscope (AFM)
e Taramali elektron mikroskobu (SEM, Tokyo)
e FT-IR Spektroskopisi
e pH metre; pH 211 Hanna Instruments
e Celik Reaktor; Parr Acid Digestion Bomb; 23 mL Hacimli Teflon Hatlt
e FEtiiv; Elektromag M420 P
e Karistirict; Velp, RPM

3.3. Metod
3.3.1. Genel Sentez

Bu calismada 150-180° C sicakliklar1 arasinda, 12 ve 24 saat siirelerinde,
farkli molar oranlarda (M:L ; (1:1), (1:2), (2:1) metal oksit bilesikleri hidrotermal
kosullarda doplama islemi uygulanarak elde edilmistir (Sekil 3.1.).
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N1:1/1:2/2:1
TiO, + Ce, La, Sm oksitlerj ===} Tek Perovskit Yapilar
2)150/180°C
3) 12/ 24 (saat)

1) 2:1

CeTiO3, LaTiOz, SmTiO; + SN0, ===—————————==b Cift Perovskit Yapilar
2)150/180°C
3) 12/ 24 (saat)

Sekil 3.1. Hedeflenen nanoyapilar i¢in Hidrotermal kosullarda sentez semasi

Hazirlanan numuneler 15-20 dakika karistirilir. Cozeltinin pH’1 3,2-5,3
olarak ayarlanir. 180 ° C sicaklikta ve 24 saat siirede etiivde bekletilen reaktorler
bekletilerek sogumaya birakilir. Vakumlu siizme sonrasi kati toz madde 800°C de
6 saat kalsine edilir. AFM, SEM, FT-IR ve XRD cihazlar1 kullanilarak sentezlenen

perovskitlerin karakterizasyonu yapilmistir.

3.3.2. LaTiO; Sentezi
TiO, (1 mmol 0,079 g), La,O; (1 mmol 0,325 g) ve H,O (5 mL) karigimi
belirlenen molar oranlari ile hazirlanarak reaktorlerine eklendi. pH 4,2 olarak

belirlendi.

Sekil 3.2. LaTiO; sentezi
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3.3.3. CeTiO; Sentezi
TiO, (1 mmol 0,079 g), CeO, (1 mmol 0,172 g) ve H,O (5 mL) karigimi
belirlenen molar oranlarinda hazirlanarak reaktorlere eklendi. pH 3,7 olarak

belirlendi.

=

)

Sekil 3.3. CeTiO; sentezi

3.3.4. SmTiO; Sentezi
TiO, (1 mmol 0,079 g), Sm,O; (1 mmol 0,348 g) ve H,O (5 mL) karigimi
belirlenen molar oranlarinda hazirlanarak reaktorlere alindi. pH 3,2 olarak

belirlendi.

Sekil 3.4. SmTiO; sentezi
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3.3.5. La,SnTiOg4 Sentezi
LaTiOs (0,2 mmol 0,0468 g) , SnO, (0,1 mmol 0,0264 g) ve H,O (SmL)
karigimi belirlenen molar oranlarinda hazirlanarak reaktorlere eklendi. pH 5,1

olarak belirlendi.

Sekil 3.5. La,SnTiOg4 sentezi

3.3.6. Ce,SnTiOg Sentezi
CeTiO; (0,2 mmol 0,0470 g), SnO, (0,1 mmol 0,0264 g) ve H,O (5mL)
karisimi teflonda belirlenen molar oranlarinda hazirlanarak reaktérlere eklendi. pH

4,5 olarak belirlendi.

Sekil 3.6. Ce,SnTiOg¢ sentezi
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3.3.7. Sm,SnTiO¢ Sentezi
SmTiO; (0,2 mmol 0,0492 g), SnO, (0,1mmol 0,0264 g) ve H,O (5mL)
karigimi belirlenen molar oranlarinda hazirlanarak reaktorlere eklendi. pH 4,7

olarak belirlendi.

Sekil 3.7. Sm,SnTiOg sentezi
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4.BULGULAR VE TARTISMALAR

Yaptigimiz bu ¢aligmada hidrotermal yontem kullanilarak farkli sicaklik,
stire ve pH degerlerinde, molar oranlart (M:L (1:1), (1:2), (2:1)) degistirilerek elde
edilen optimum sartlarda sentezlenen perovskit yapilarinin karakterizasyonlari, FT-
IR Spektroskopisi, X- Ismn1 Kirinim Desenleri (XRD), Morfolojik Analizleri;
Taramali Elektron Mikroskobu (SEM), Atomik Kuvvet Mikroskopu (AFM) ile

karakterize edilmistir.

4.1. X — Isin1 Kirinim (XRD) Sonuclari

Sekil 4.1. de ki XRD grafigine gore katkisiz TiO;’in en siddetli piklerin
anataz yapidaki TiO2’ye ait 260 = 25,300 ¢ 37,801°, 48,282 °, 54,160 ©° 55,0289
62,700 © 75,789 ©° 78,956 °acilarin1 gosteren pikler oldugu goriilmektedir. (PDF
98-064-7548 , EK 1.7).
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Sekil 4.1.TiO;’in XRD grafigi
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Sekil 4.2. de ki XRD grafigine gore TiO,’e katkilanan La,O; ile olusan

LaTiO; yapismin tamamen degistigi pik siddetlerinin azaldigir goriilmiistiir(EK
1.10).
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Sekil 4.2. LaTiO5’tin XRD grafigi.
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Sekil 4.3.de ki XRD grafigine gore TiO,’e katkilanan CeQ; ile elde edilen
CeTiO; yapisinda yeni pikler olustugu ve TiO,’e ait 27°deki pik siddetinin azaldigi
ve kristalit boyutlarinin kiigiildiigii goriildii (PDF 98-016-4225, EK 1.9).
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Sekil 4.3. CeTiO;’iin XRD grafigi.
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Sekil 4.4 deki XRD grafigine gore TiO, ye katkilanan Sm,0; ile elde edilen
SmTiO; yapisinin olustugu ve tetragonal yapimin bozulmadigi goriilmiistiir. 46, 9 °
de olan TiO, deki tek pik 46,73 °ve 47,45°olarak SmTiO;’de olustugu ve kristalit
boyutlarinin 56,4 nm den 433,5 nm ve 230 nm ye arttig1 goriilmiistiir. Ek olarak,
TiO, de 61° de gozlenen tek pikin 61° ve 62° de iki pik oldugu ve kristalit
boyutlarinin 85,2 nm iken 228 nm ye arttig1 goriildii. Son olarak 88° de olusan

pikin 226,8 nm kristalit boyutunda oldugu goriildii (PDF 98-064-7450, EK1.8).

600 ¢

450 £ —— SmTiO,

SIDDET

Sekil 4.4. SmTiO;’in XRD grafigi.

Sekil 4.5. deki XRD grafigine gore TiO,’e katkilanan La,0; ile elde edilen
LaTiO; yapisina SnO, katkilanmasi ile La,SnTiOg yapisi elde edilmistir. TiO,’e
gore 27° de olan pik siddetinin diistiigii ve 15° de belirgin yeni pik olustugu
gozlenmistir. TiO,ye gore 46,9°de olan pikin 56,4 nm olan kristalit boyutu 7,7 nm
olmustur (PDF 98-042-8135, EK1.13).
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Sekil 4.5. Ti0O,/La,SnTiOgs XRD grafikleri.

Sekil 4.6 da ki XRD grafigine gore TiO, ye katkilanan CeO, ile elde edilen
CeTiO; yapisina SnO, katkilanmasi ile Ce,SnTiOg yapist elde edilmistir. TiO,’in
belirgin piklerinin siddetlerinin azaldig1 goriilmektedir. Ek olarak, 15,5°de yeni pik
olustugu, 27,9° de ki pik siddetinin azaldig1 ve 46° de ki pikin kayboldugu ve
kristalit boyutlarinin da azaldig1 goriilmiistiir (PDF 98-008-4729, EK 1.12).
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Sekil 4.6. Ti0,/Ce,SnTiOg XRD grafikleri.

Sekil 4.7. deki XRD grafigine gore TiO,’e katkilanan Sm,O; ile elde
edilen SmTiO; yapisina SnO, katkilanmasi ile Sm,SnTiO4 yapisi elde edilmistir.
Bununla birlikte TiO, de godzlenen 27° deki pik siddetinde artis ve Kkristalit
boyutunun 31,7 nm den 44,3 nm ye kaydigi goriilmiistiir (PDF 98-042-4674,
EK1.11).

36



4.BULGULAR VE TARTISMALAR Esra OKUR KABURCUK

600

450 I SmZSnTiOS
300

SIDDET

600

450 .
——TiO,

300

150

0 i al il i | I i [ i sl sl paaal 1
10 20 30 40 50 60 70 80 90

20 (°)
Sekil 4.7. TiO,/Sm,SnTiO¢ XRD grafikleri.

Tek perovskit yapilarinin XRD grafigi goriintiisii ve Sn doplanmasi sonrasi
XRD piklerinin dereceleri kiyaslandiginda titanyum dioksite (TiO,) gore farkli
dereceler tespit edildi. Piklerdeki genisleme kristal ve tane boyutlarinda azalmaya
neden oldu. Sentezlenen TiO, katkili yeni nanoyapilarda anataz formun arttigi

tespit edilmistir. Bu sonug fotokatalitik aktivitenin arttiginin gostergesidir.

4.2. Morfolojik Analizler (SEM)
Taramali elektron mikroskobu (SEM) cihazlar yiiksek ¢oziiniirliige sahip
olduklari i¢in malzemelerin morfolojilerini belirlemek amaci ile kullanilir.
Sentezlenen tek perovskit nano yapilarin yilizey goriintiileri (morfoloji)
sekil 4.9 da incelendiginde, A’da yer yer kiimelesmis taneciklerin varligi
gozlenmistir. B’de kii¢iik boyutta taneciklerin bir araya gelerek agrega olusturdugu

ve belirli alanlarda kiimelenmelerin oldugu, C’de tanecikler aras1 bosluklardan
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dolay1 gozenekli bir yapinin olustugu goriilmektedir. D’de siingerimsi goriintiiler

ve bosluklar tespit edilmistir.

I k.

Sekil 4.9. a) TiO,, b) LaTiO;, ¢) CeTiO;, d) SmTiO; ait SEM goriintiileri

Sentezlenen tek perovskit yapilarmin SnO, ile doplanmasi sonrasindaki
SEM goriintiileri Sekil 4.10 da verilmistir. A’da yer yer kiimelesmis taneciklerin
varligt gozlenmistir. B’de yapidaki gozenekleri meydana getiren kiiresel
taneciklerin oldugu, C’de cubuk yapilarin olustugu goriilmiistiir. Taneciklerin
homojen partikiil boyutlarina sahip olmadiklar1 ve partikiillerin yigilmalar seklinde
gruplandigi goriilmiistiir. D’de yapinin irili ufakli taneciklerden olustugu ve bu
taneciklerin biiylik gbézenek hacimlerinde bosluklar igerdigi goriilmektedir. Bu
bosluklar 180 °C de etiivde hazirlanma asamasinda olustuklar1 kabul edilmektedir
(Ozer,2008).
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L b Y r S,
Sekil 4.10. a) TiO, b) La,SnTiOs, c) Ce,SnTiOg, d) Sm,SnTiOs ait SEM
goriintiileri

4.3. Atomik Kuvvet Mikroskopu ile Yiizey Taramasi (AFM)

Atomik kuvvet mikroskobu (AFM) ile yapilan ol¢limlerle, hidrotermal
sentez yontemiyle elde edilen tek ve cift perovskit yapilarinin piiriizliliikleri
belirlenmistir. Yiizey piiriizliliigii degeri root-mean-square (RMS) ile ifade
edilmektedir ve nm cinsinden sonug¢ verilmektedir.

Sekil 4.11 de gozlenen AFM goériintiisiinde TiO,’in yiizey piiriizliligi 4,8
iken tek perovskit katkilamasi sonucu bu deger LaTiO;, CeTiO;, SmTiO; igin
strastyla; 5,2; 5,4; 5,6 nm’ye kaymustir.
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C D

Sekil 4.11. a) TiO,, b) LaTiOs, c¢) CeTiO;, d) SmTiO; ait AFM goriintiileri.

Sekil 4.12 de gozlenen AFM goriintisiinde LaTiO;’in SnO, ile
katkilanmasi ile yiizey piiriizliligi 5,2 den 6,3 nm’ye kaymis ve yiizeyde
doplamanin bagarili oldugunu gosteren belirli araliklarla c¢ubuksu yiikseltiler

gdzlenmistir.

A

Sekil 4.12. a) LaTiO; b) La,SnTiOg ait AFM goriintiileri

Sekil 4.13 de gozlenen AFM goriintisiinde CeTiO;’in SnO2 ile
katkilanmas ile ylizey piiriizliiliigii 5,4 den 9,6 nm ye kaymis ve daha yogun bir

tabaka olugmustur.
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Sekil 4.13. a) CeTiO; b) Ce,SnTiOs AFM goriintiileri

Sekil 4.14 de gozlenen AFM goriintiisinde SmTiO;’iin  SnO, ile
katkilanmasi ile yilizey piiriizliliigi 5,6 dan 10,5 nm’ye kaymustir. Yine yogun
gbzenekli yap1 dikkat ¢ekici olarak Sn doplamanin gergeklestigini gostermektedir.

A
Sekil 4.14. a) SmTiO; b) Sm,SnTiOg ait AFM goriintiileri

TiO; ile doplama oncesi ve sonrasi, tek ve ¢ift perovskit nanoyapilarn
AFM sonuglart degerlendirildiginde yiizey piiriizliliigiiniin farkliliklar1 ortaya
konmustur. TiO, in yiizey piiriizlilliigliniin perovskit yapilara kiyasla daha diisiik
oldugu goriilmektedir. Caligmalar titanyum dioksitin etkinligini arttirmak i¢in timit

verici olarak degerlendirilmistir.
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4.4. FT-IR Spektroskopisi

FT-IR spektrumlar1 incelendiginde titanyum dioksit i¢in gdzlenen
2976cm™ de goriilen v(Ti-O) piklerinin tek perovskit yapilarda LaTiO; de
2315 cm™ e, CeTiO; de 2418 cm™ e kaydigi goriilmiistiir(EK1.1 -1.3).
Perovskit yapilarin SnO; ile doplama sonrasi bu degerlerin La,SnTiOg da
1015 cm™ e, CesSnTiOg da 1094 cm ™' e, SmySnTiOs da 1071 ecm ™' e
kaydig1 tespit edilmistir. Bu durum diger analiz sonuglarini destekler

niteliktedir(EK 1.4. -1.7).
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5.SONUCLAR VE ONERILER

Glines pilleri, yenilenebilir enerji kaynaklar1 igin one ¢ikan alternatifler
arasindadir. Uretim maliyetlerini azaltmak ve yeni uygulamalara uyumlu
teknolojiler gelistirmek i¢in bu konuda farkli malzemeler arastirilmaktadir.
Perovskit giines hiicreleri literatiirde pek ¢ok farkli yontemle {iretilmektedir.

Bu ¢alismanin amaci giines pili uygulamalarinda kullanim potansiyeline
sahip olabilecek, mevcut verimi artirabilecek perovskit yapilarin sentezlenmesidir.

Bu tez caligmasinda TiO, ile Lantanitlerden Seryum Ce(IlI), Lantan
La(Ill), Samaryum Sm (III) oksitlerinin farkli sicaklik ve siire kombinasyonlarinda
tek perovskit olarak adlandirilan ABO; genel formiillii CeTiOs, LaTiO; ve SmTiO;
yapilart hidrotermal sentez yontemi kullanilarak sentezlenmistir. Ayrica son
zamanlarda, kalay oksit (SnQO,) yiiksek elektron hareketliligi, {istiin fotokatalitik
kararlilig1 nedeniyle perovskit giines pilleri i¢in umut verici oldugu rapor edilmistir
(Fresnoa ve ark, 2021).Tek perovskit yapilar SnO, ile farkli sicaklik ve siire
kombinasyonlarinda hidrotermal sentez yontemiyle Sm,SnTiOg, Ce,SnTiOg, La,
SnTiOg ¢ift perovskitlere doniistiiriilmiistiir.(Liyan ve ark, 2006). Sentezlenen bu
yapilar XRD, SEM, FT-IR ve AFM cihazlari ile karakterize edilmistir.

XRD desenleri karsilagtirildiginda gézlenen farkliliklarin kirinim piklerinin
genis olmasindan dolay1 kristal boyutlarinin kiigiildiigli goriilmiistiir. Bu durum
sentezlenen anataz formdaki TiO,’in fotokatalitik aktivitesini artirmaktadir.

AFM sonuglarinda TiO;’e  karsiik  doplamadan sonra ylizey
puriizliliigiinde farkliliklar1 ve dalgaboyu degisiklikleri tespit edilmistir.

Sentezlenen yapilarin yiizey morfolojilerindeki degisim SEM analizleri ile
belirlenmis, TiO,’in kararli olmayan yapisindan kaynakli yer yer kiimelenmeler,
tanecikler arasi bosluklar ve gozenekler olusmustur. Tek perovskit yapilarin SnO,
ile katkilanma sonrasi bilyiik gozenek hacimlerinde bosluklar icerdigi tespit

edilmistir.
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Bu tez c¢aligmasi sentezlenen tek ve c¢ift perovskit yapilar; 15181
absorplayabilir, anataz formun artmasi sonucu fotokatalitik 6zelliklerindeki artigla
giines paneli sistemlerinde kullanim potansiyeline sahip olabilirler. Yeni nesil
yiikksek verimli ve dayanikli malzemeler olarak giines enerjisi uygulamalarinda

umut verici olduklar1 diisiiniilmektedir.
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EK 1.1. TiO; nano yapilarin FT-IR Spektrumu
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EK 1.3. CeTiO; nanoyapilarin FTIR Spektrumu
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EK 1.5. Ce,SnTiOg nano yapilarin FT-IR Spektrumu
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EK 1.6. La,SnTiOg nano yapilarinin FT-IR Spektrumu
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EK 1.7. TiO,’ in XRD Analiz Sonuglar1
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Pik Listesi

Pos.
[°26]

19.7613
27.4421
28.2220
30.4398
32.6958
36.1982
37.2267
40.1956
42.0603
43.2678
46.9038
54.1486
55.6981
61.0390
62.8585
75.4097
79.3939

Height
[cts]

7.41
53.26
223.51
23.78
60.18
30.42
170.53
26.29
65.35
347.08
69.18
8.52
42.89
22.51
113.62
33.85
22.69

FWHM
Left
[°26]
2.3117
0.2137
0.2202
0.3034
0.2668
0.0941
0.1051
0.0874
0.1137
0.0762
0.3870
0.8840
0.3566
0.1294
0.1454
0.2490
0.1849

d-spacing Rel. Int.

[A]

4.48901
3.24753
3.15954
2.93420
2.73671
2.47954
2.41337
2.24170
2.14652
2.08938
1.93552
1.69242
1.64896
1.51684
1.47724
1.25949
1.20599

[%]

2.14
15.35
64.40

6.85
17.34

8.76
49.13

7.58
18.83

100.00
19.93

2.46
12.36

6.49
32.73

9.75

6.54

Backgr.[cts] Matched

by

54

Integral
Breadth
[°26]
4.764240
0.362591
0.344754
0.412884
0.471175
0.123785
0.146973
0.103378
0.175010
0.103941
0.484700
1.652748
0.628150
0.201252
0.181192
0.513203
0.230466

Crystallite
Size [A]

19
317
341
419
233

23605
2381
-2448

Micro
Strain
[%]
0.12312
-0.11207
-0.10317
0.29944
-0.09256
0.03400
-0.01395
0.05754
-0.06349
-0.04297
0.30822
-0.04879
-0.05198
-0.04487
0.07101
-0.03860
0.07014

hkl Crystallite

Size only
[A]

19

317

341

263

233

3314

2366

1948

1006

28898

227

63

182

852

964

260

749

Micro

Strain
only [%]
11.69163
0.51207
0.46341
0.55781
0.58748
0.03741
0.05100
0.05755
0.10667
0.00362
0.42651
1.34010
0.45413
0.08906
0.07658
0.24240
0.08052

FWHM
Total
[°26]

2.3117
0.2137
0.2202
0.3034
0.2668
0.0941
0.1051
0.0874
0.1137
0.0762
0.3870
0.8840
0.3566
0.1294
0.1454
0.2490
0.1849



EK 1.8. SmTiO;’in XRD Analiz Sonuglari
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Pik Listesi

Pos. Height
[°26] [cts]
25.2419 19.96
27.7082 79.65
28.4893 356.98
30.7356 42.60
32.1266 30.90
33.0309 110.70
36.1677 23.57
37.2108 137.07
40.1679 12.78
42.0311 43.79
43.2502 274.76
46.1012 47.31
46.7399 46.47
47.4515 280.16
51.3316 36.61
54.6877 37.75
56.3135 231.33
59.0651 45.05
61.0136 36.28
62.8537 98.22
68.2766 13.22
69.3869 39.99
74.2973 14.23
75.3816 40.61
76.6782 89.01
79.0673 56.81
88.4147 71.89

FWHM
Left
[°26]
0.1543
0.1193
0.1361
0.1436
0.0873
0.1346
0.1308
0.1160
0.1436
0.1093
0.0926
0.1302
0.0839
0.0996
0.0737
0.1294
0.1004
0.1017
0.1531
0.1582
0.1485
0.1220
0.0584
0.1290
0.1219
0.1117
0.1000

d-spacing Rel. Int.

[A]

3.52539
3.21694
3.13050
2.90663
2.78389
2.70971
2.48157
2.41436
2.24318
2.14794
2.09018
1.96734
1.94193
1.91446
1.77848
1.67701
1.63239
1.56273
1.51741
1.47734
1.37261
1.35334
1.27557
1.25989
1.24179
1.21015
1.10476

[%]

5.59
22.31
100.00
11.93
8.66

Backgr.[cts] Matched

by

56

Integral
Breadth
[°26]
0.266641
0.195012
0.180960
0.153705
0.115879
0.178672
0.215454
0.163516
0.148121
0.112689
0.124033
0.134489
0.119491
0.142412
0.136853
0.133485
0.133389
0.127885
0.157840
0.205253
0.237776
0.137505
0.060190
0.156167
0.157757
0.204398
0.152398

Crystallite
Size [A]

474
759
2055
-1294

Micro
Strain
[%]
-0.12279
-0.11129
0.12192
0.21984
-0.02182
0.10371
-0.08357
0.02664
0.16018
0.10636
0.00817
0.12192
-0.04384
-0.03399
-0.05742
0.09899
0.02382
0.03846
0.10660
0.07009
-0.04272
0.06245
-0.01884
0.04954
0.03282
-0.03722
-0.03107

hkl Crystallite

Size only

Micro
Strain
only [%]
0.37194
0.21199
0.17492
0.21987
0.00630
0.14683
0.18783
0.08294
0.16019
0.10637
0.01585
0.12193
0.02287
0.04186
0.05600
0.09900
0.03017
0.03846
0.10661
0.09215
0.10182
0.06245
0.00182
0.04955
0.03673
0.06361
0.02444

FWHM
Total
[°26]

0.1543
0.1193
0.1361
0.1436
0.0873
0.1346
0.1308
0.1160
0.1436
0.1093
0.0926
0.1302
0.0839
0.0996
0.0737
0.1294
0.1004
0.1017
0.1531
0.1582
0.1485
0.1220
0.0584
0.1290
0.1219
0.1117
0.1000



Referans Kodu Listesi

Ref. Cod

98-018-
1228

98-016-
4227
98-018-
6667
98-016-
4228

98-016-
4226

98-018-
6169

98-018-
0955

98-016-
4225

98-018-
6659

98-016-
4956

98-016-
4958

98-019-

Score

67

67

67

67

67

67

67

67

67

Compound Name

Cerium Samarium Iron Oxide
(0.83/0.15/0.03/1.91)

Cerium Ruthenium Oxide
(0.9/0.1/1.94) -
Nanocrystalline

Cerium Neodymium Samarium
Oxide
(0.971/0.0145/0.0145/1.9855)

Cerium Ruthenium Oxide
(0.9/0.1/1.52) -
Nanocrystalline

Cerium Ruthenium Oxide
(0.95/0.05/1.97) -
Nanocrystalline

Cerium Calcium Oxide
(0.9/0.1/1.9)

Cerium Dioxide -
Nanocrystalline

Cerium(IV) Oxide -
Nanocrystalline

Cerium Samarium Oxide
(0.977/0.023/1.9885)

Cerium Oxide (1/1.88)
Copper Cerium Oxide
(0.10/0.90/1.77)

Uranium Oxide (3/8)

Displacement
[°2Th.]

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

Scale
Factor

1.133

1.133

1.132

1.132

1.155

1.156

1.155

1.155

1.155

1.155

1.157

1.100

Total Matched

Lines Lines
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9
9 9

57

New Strong
Matched Unmatched
Lines Lines
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0
9 0

Chemical
Formula

Ce0.8245
Fe0.03
01.9123
SmO0.1455
Ce0.9
01.94
Ru0.1
Ce0.971
Nd0.0145
01.9855
Sm0.0145
Ce0.9
01.52
Ru0.1
Ce0.95
01.97
Ru0.05
Ca0.1
Ce0.9
01.9

Cel 02

Cel 02

Ce0.977
01.9885
Sm0.023
Cel
01.88

Ce0.9
Cu0.1
01.77
04.8

Space
Group

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Crystal
System

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cell

Parameters

a5415-b
5.415-c
5.415

a5.415-b
5.415-c
5.415
a5.415-b
5.415-c
5.415

a5.415-b
5.415-c
5.415
a5.414-b
5414 -c
5.414
a5.414-b
5414 -c
5.414
a5.414-b
5414 -c
5.414
a5414-b
5414 -c
5.414
a5.414-b
5.414 -c
5.414
a5414-b
5.414-c
5.414
a5.414-b
5.414-c
5.414
a5415-b

Delta
d/d
[Y%00]

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

RIR

15.142190

15.060070

15.331680

15.690470

15.181350

14.281530

15.302660

15.302660

15.321230

15.475280

14.705310

20.559220



1131

98-018-
2971

98-008-
4764

98-008-
4765

98-006-
0258

98-019-
1324

98-018-
1242

98-018-
6663

98-002-
8773

98-018-
4132

98-018-
4585

98-003-
6627

98-019-
3169

98-016-
9029

98-002-
8719

66

66

65

65

65

65

64

64

64

64

64

Cerium Ytterbium Oxide
(0.8/0.2/1.9)

Lithium Nitride Chloride
(1.33/2.67/6.67) - Ht

Lithium Nitride Chloride
(1.33/2.67/6.67) - Ht

Sodium Ytterbium
Tetrafluoride

Ytterbium Bismuth Oxide
(0.7/1.3/3)

Cerium Samarium Oxide
(0.8/0.2/1.9)

Cerium Neodymium Oxide
(0.973/0.027/1.9865)

Cerium Uranium Oxide
(.80/.20/2.13)

Pyrochlore-(Ce,La,Zr)
Cerium Gadolinium Oxide
(0.875/0.125/1.937)

Disodium Cadmium Ytterbium
Fluoride

Cerium Dioxide

Cerium Dioxide - Fluorite-type

Neodymium Uranium Oxide
(1.4/2.6/9.04)

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

1.177

1.069

1.070

1.080

1.018

0.996

0.996

0.980

1.158

1.073

1.189

1.077

1.077

0.963

11

58

U1.76

Ce0.81
01.9

Yb0.19
CI2.666
Li6.665
N1.333
Cl2.666
Li6.665
N1.333
F4 Nal
Yb1

Bi1.3 03
Yb0.7

Ce0.8
01.9
Smo0.2
Ce0.973
Nd0.027
01.9865
Ce0.8
02.13
u0.2
Ce0.3 La2
07 zr1.7

Ce0.875
Gdo0.125
01.937
Cd1 F7
Na2 Yb1

Cel 02

Cel 02

Nd1.4
09.04

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fd-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

5.415-c
5.415
a5.414-b
5414 -c
5.414
a5.416-b
5416 -c
5.416
a5.416-b
5.416 - c
5.416
ab5.415-b
5.415-c
5.415
a5.417-b
5417 -c
5.417
ab5.416-b
5416 -c
5.416
a5.416-b
5.416 - c
5.416
ab5.416-b
5416 -c
5.416
a210.829-b
10.829 - ¢
10.829
ab5.413-b
5413 -c
5.413
a5.414-b
5.414 -c
5.414
ab413-b
5413 -c
5.413
a5.413-b
5.413-c
5.413
a5.416-b
5416 -c

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

15.156260

3.259253

3.271517

8.574296

18.038910

15.321790

15.334770

16.550220

13.275520

15.337750

7.522117

15.303600

15.303600

20.433750



98-018-
4105

98-018-
4090

98-016-
4742

98-003-
2699

98-023-
7551

98-016-
6120

98-016-
6107

98-015-
6250

98-023-
8381

98-015-
6252

98-007-
2155

98-018-
5285

98-002-

63

62

62

61

61

60

60

60

60

Pyrochlore-(Ce,La,Zr)

Pyrochlore-(La,Zr)

Tricerium(IV) Zirconium Oxide

Cerium Antimony Oxide
Copper Iron Tin Sulfide
(2.2/0.8/1/3.76)

Nickel Oxide (1/0.81)
Nickel Oxide (0.96/1)
Cerium(IV) Oxide
Cerium Dioxide
Cerium(IV) Zinc Oxide
(0.97/0.03/2)

Cerianite

Lithium Cobalt Nickel Oxide

(0.05/0.05/0.90/1)

Neodymium Uranium Oxide

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

1.141

1.163

0.854

1.074

1.166

0.584

0.636

0.999

0.998

0.999

1.004

0.659

0.959

11

11

10

59

u2.6
Ce0.1la2 Fd-3m
07 Zr1.9

La2 07 Fd-3m
zZr2

Ce3 08 P1
zZrl

Cel1 03 Fd-3m
Sb1

Cu2.6 I1-42m
Fe0.4

$3.76 Sn1

Ni1 00.81 R-3m

Ni0.96 01 R-3m

Cel 02 Fm-3m

Cel 02 Fm-3m

Ce0.97 Fm-3m
02

Zn0.03

Cel 02 Fm-3m

Co0.05 Fm-3m
Li0.05

Ni0.9 01

Nd1 Fm-3m

Cubic

Cubic

Anorthic

Cubic

Tetragonal

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

5.416
a10.830-b
10.830 - ¢
10.830
a210.828-b
10.828 - ¢
10.828
a5.426-b
7.651-¢
7.651 -
alpha 90.000
- beta
90.000 -
gamma
90.000
a10.825-b
10.825 - ¢
10.825
a5.418-b
5418 -c
10.817
a2.956-b
2.956 - ¢
7.237
a2.956-b
2.956 - ¢
7.241
ab5.412-b
5412 -c
5.412
ab5412-b
5.412-c
5.412
ab5.412-b
5412 -c
5.412
ab5412-b
5412 -c
5.412
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a5.412-b

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

13.019100

12.892280

3.497487

15.527680

9.451706

4.865821

5.177017

15.621290

15.549860

15.252750

15.470030

4.940554

20.733370



8718

98-002-
4018

98-005-
3931

98-006-
0378

98-002-
8798

98-007-
6188

98-003-
8513

98-018-
4918

98-006-
1318

98-018-
2195

98-006-
1300

98-006-
1545

98-016-
4957

98-064-
7548

98-064-
7558

60

60

59

59

59

59

59

59

59

59

59

(1/3/9.51)

Bunsenite

Bunsenite

Sphalerite

Dysprosium Cerium(IV) Oxide
(0.1/0.9/1.95)

Sphalerite, ferroan

Sphalerite (Fe-rich)

Nickel Oxide

Bunsenite

Cerium(IV) Praseodymium(IV)
Oxide (0.2/0.8/2)

Europium Protactinium Oxide
(:5/.5/2)

Nickel Copper Oxide
(.95/.05/1)

Copper Cerium Oxide
(0.05/0.95/1.84)

Titanium(II) Oxide

Titanium Oxide (1/1)

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.648

0.648

1.134

1.005

1.134

1.133

0.688

0.688

1.007

1.001

0.686

1.008

0.674

0.674

60

09.51 U3

Ni1 01

Ni1 01

S1Zn1

Ce0.9
Dy0.1
01.95
Fe0.175
S1
Zn0.825
Fe0.27 S1
Zn0.73

Ni1 01

Ni1 01

Ce0.2 02

Pr0.8

Eu0.5 02
Pa0.5

Cu0.05
Ni0.95 O1

Ce0.95
Cu0.05
01.84

01Til

01 Til

Fm-3m

Fm-3m

F-43m

Fm-3m

F-43m

F-43m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

5412 -c
5.412
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a5.415-b
5.415-c
5.415
a5412-b
5412 -c
5.412
a5.415-b
5.415-c
5.415
ab5.415-b
5.415-c
5.415
a4.179-b
4.179-c
4.179
a4.179-b
4179 -c
4.179
a5.412-b
5412 -c
5.412
a5412-b
5412 -c
5.412
a4.179-b
4.179-c
4.179
a5412-b
5412 -c
5.412
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a4.180-b
4180 -c

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

5.137277

5.137277

8.805369

16.545500

8.580623

8.461947

5.136625

5.136625

15.656490

19.783860

5.170772

15.069950

4.685225

4.685225



98-015-
6251

98-018-
1227
98-018-
0852

98-007-
7065

98-016-
7160

98-008-
8759

98-018-
2988

98-018-
3223
98-062-
1707

98-018-
6172

98-002-
8753

98-002-
9046

98-006-
1595

98-015-

58

58

58

58

58

58

57

57

57

57

57

Cerium(IV) Zinc Oxide
(0.97/0.03/2)

Cerium Samarium Iron Oxide

(0.83/0.15/0.02/1.92)
Cerium Zirconium Oxide
(0.95/0.05/2)

Nickel Zinc Oxide
(0.85/0.15/1)

Cerium(IV) Oxide -
Nanoparticle
Cerium Dioxide

Cerium Dioxide

Lithium Iron Zinc Oxide
(0.44/0.44/0.11/1)

Cerium Oxide (1/2)

Cerium Dioxide

Cerianite

Cerianite

Cerianite-(Ce)

Cerium(IV) Oxide

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

1.013

0.950

0.949

0.572

0.949

0.949

0.949

0.705

0.955

0.955

0.955

0.955

0.955

0.955

61

Ce0.97
02
Zn0.03
Ce0.833
Fe0.02
01.9165
Sm0.147
Ce0.95
02 Zr0.05

Ni0.85 01

Zn0.15

Cel 02

Cel 02

Cel 02

Fe0.444
Li0.444
00.999
Zn0.111
Cel 02

Cel 02

Cel 02

Cel 02

Cel 02

Cel 02

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

4.180
a5412-b
5.412-c
5.412
a5.417-b
5417 -c
5.417

a5417-b
5.417 -c
5.417
a4.181-b
4.181-c
4.181
a5.417-b
5.417 -c
5.417
a5411-b
5411-c
5.411
a5.411-b
5.411-c
5.411
a4.180-b
4.180 - c
4.180

a5.411-b
5.411-c
5.411
ab5411-b
5411 -c
5.411
a5.411-b
5411 -c
5.411
a5.411-b
5411 -c
5.411
a5.411-b
5411 -c
5.411
a5411-b

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

14.844320

15.234140

15.035890

5.301638

15.299840

15.475610

15.469340

3.671053

15.305490

15.305490

15.305490

15.305490

15.305490

15.305490



7419

98-062-
1719

98-062-
1704

98-018-
2180

98-018-
0853

98-019-
3174

98-018-
2199

98-006-
0164

98-008-
5360

98-016-
5777

98-001-
7002

98-007-
7909

98-005-
1135

57

57

57

57

57

57

56

55

55

Cerium Oxide (1/2)

Cerium Oxide (1/2)

Cerium(IV) Dioxide

Cerium Zirconium Oxide

(0.9/0.1/2)

Cerium Praseodymium Oxide
(0.859/0.141/1.99)

Cerium(IV) Praseodymium(IV)
Oxide (0.1/0.9/2)

Nantokite
Samarium Yttrium Oxide
(1.4/0.6/3)

Yttrium Samarium Oxide
(0.6/1.4/3)

Nickel Oxide (1.88/2) - Subcell

Sphalerite, ferrous

Bismuth Yttrium Oxide
(0.65/0.35/1.5)

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.955

0.955

0.955

0.955

0.955

0.956

0.992

1.056

1.056

0.485

1.004

0.891

13

14

62

Cel 02

Cel 02

Cel 02

Ce0.9 02
Zr0.1

Ce0.859
01.99
Pr0.141
Ce0.1 02
Pr0.9

Cll Cul

03 Sm1.4
Y0.6

03 Sm1.4
Y0.6

Ni1.875
02

Fe0.026
S1
Zn0.984
Bi0.65
01.5
Yb0.35

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

F-43m

Ia-3

Ia-3

C12/m

F-43m

Fm-3m

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Monoclinic

Cubic

Cubic

5411 -c
5.411
a5.411-b
5411 -c
5.411
a5.411-b
5411 -c
5.411
ab5411-b
5411 -c
5.411
a5411-b
5411 -c
5.411
a5.411-b
5411 -c
5.411
a5411-b
5411 -c
5.411
a5.416-b
5.416 - c
5.416
a10.832-b
10.832-¢
10.832
a210.832-b
10.832-¢
10.832
a5.115-b
2958 - ¢
2.954 -
alpha 90.000
- beta
125.190 -
gamma
90.000
ab5.412-b
5.412-c
5.412
a5420-b
5.420-c
5.420

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

15.305490

15.305490

15.305490

14.778120

15.381260

15.702000

8.345364

12.980500

12.934720

3.259408

8.851889

18.556860



98-018-
5284

98-000-
9866

98-002-
8957

98-009-
2140

98-005-
0965

98-010-
8733

98-007-
6210

98-007-
3255

98-006-
0711

98-042-
4674

98-002-
7997

98-010-
5472

98-019-
0090

98-007-
6189

98-018-

55

55

54

54

54

54

54

53

53

53

53

53

Lithium Cobalt Nickel Oxide
(0.05/0.02/0.93/1)
Bunsenite

Hongquiite

Nickel Zinc Oxide (0.9/0.1/1)
Kuramite

Sphalerite

Manganese Zinc Sulfide
(0.05/0.95/1)

Nantokite

Nantokite

Copper Manganese Cobalt
Tetrathiostannate
(2/0.2/0.8/1)

Europium Oxide

Nickel Zinc (1/1)

Cerium Iron Zinc (1/1.2/1.8)

Sphalerite, ferroan

Digadolinium Trioxide

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.669

0.654

0.680

0.540

1.140

0.956

0.956

0.920

0.957

1.017

0.907

0.923

1.090

0.954

0.938

12

15

14

10

10

Co0.02
Li0.05
Ni0.93 01
Ni1 01

03.3271

Ti3.43

Ni0.9 01
Zn0.1

Cu2 S3
Sni

S12Zn1
Mn0.05
S1 Zn0.95

Cl1 Cul

Cl1 Cul

Co0.8 Cu2
Mn0.2 S4
Snl

Eu2 03

Nil Zn1

Cel Fel.2
Znl.8

Fe0.224
S1

Zn0.776
Gd2 03

Fm-3m

Fm-3m

I1-42m

F-43m

F-43m

F-43m

F-43m

1-4

1213

F-43m

Pm-3m

F-43m

Ia-3

Cubic

Cubic

Cubic

Hexagonal

Tetragonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Tetragonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

a4.178-b
4.178 - ¢
4.178
a4.178-b
4178 - ¢
4.178
a4.178-b
4178 -c
4.178
a2.957-b
2,957 - ¢
7.244
a5413-b
5413 -c
10.824
a5.411-b
5.411-c
5.411
a5411-b
5411 -c
5.411
a5.420-b
5420 -c
5.420
a5417-b
5417 -c
5.417
a5.412-b
5.412-c
10.847
a210.840-b
10.840 - ¢
10.840
a5.411-b
5411 -c
5.411
a5.415-b
5.415-c
5.415
a5.417-b
5417 -c
5.417
a210.837-b

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

4.945850

5.161394

3.972614

1.770712

3.742412

8.806784

8.732686

6.353158

8.345061

9.362302

13.351390

9.409383

11.749350

8.518473

13.038720



4595

98-009-
2139

98-019-
0409

98-063-
1538

98-007-
8270

98-009-
3938

98-010-
8084

53

52

52

52

52

Nickel Zinc Oxide (0.9/0.1/1)

Aluminium Phosphide

Europium Palladium Silicide
(1/3/0.25)

Nantokite

Copper Iron Tin(IV) Sulfide
(1.86/0.8/0.99/4)

Silicon Boron (0.99/0.01)

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.617

0.916

0.602

0.895

0.944

0.910
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Ni0.9 O1
Zn0.1

All P1

Eul Pd3
Si0.25

Cl1 Cul

Cul.86
Fe0.8 S4
Sn0.97
B0.009
Si0.991

Pm-3m

F-43m

P-43m

Fd-3m

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

10.837 - ¢
10.837
a2.956-b
2.956 - ¢
7.238
a5.417-b
5417 -c
5.417
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a5420-b
5.420-c
5.420
a5.418-b
5.418 - c
5.418
a5417-b
5417 -c
5.417

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

1.768324

4.723662

17.066220

7.459426

8.436667

4.746907



EK 1.9. CeTiO5’in XRD Analiz Sonuglari

Counts
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Pik Listesi

Pos.
[°26]

15.5555
25.2630
27.2298
27.9370
31.5667
36.1797
37.2237
38.3522
39.4479
40.1650
42.0628
43.2620
46.8387
48.4791
55.2314
60.9964
62.8615
68.2716
69.6772
75.3939
77.3649
79.3938
82.4493

Height
[cts]

FWHM
Left
[°26]
0.3749
0.0974
0.4210
0.3083
1.1456
0.1292
0.1178
0.2223
0.3866
0.0974
0.1081
0.0738
0.4058
0.4823
0.9449
0.1736
0.1421
0.1636
1.7705
0.1299
0.8882
0.1871
0.5060

d-spacing Rel. Int. Backgr.[cts] Matched
[A] [%] by
5.69196 14.62 41.97
3.52249 6.02 38.00
3.27237 17.34 39.57
3.19112 19.99 38.93
2.83198 2.87 30.08
2.48077 7.37 26.95
2.41355 38.71 28.42
2.34509 3.51 29.86
2.28244 12.16 30.24
2.24333 4.61 29.88
2.14640 15.19 29.32
2.08964 100.00 28.41
1.93807 5.94 28.08
1.87625 11.72 27.63
1.66178 2.29 24.37
1.51780 4.19 22.34
1.47717 30.62 23.20
1.37270 2.47 19.38
1.34841 1.78 19.26
1.25972 11.48 22.91
1.23247 1.85 24.36
1.20599 5.41 22.93
1.16887 1.69 20.59

66

Integral
Breadth
[°26]
0.657107
0.100418
0.778344
0.415149
2.361117
0.172846
0.144569
0.363724
0.546855
0.100414
0.169530
0.105803
0.808176
0.957355
1.947382
0.179068
0.183794
0.168720
3.649025
0.224913
1.564142
0.192928
0.926480

Crystallite
Size [A]

154

Micro
Strain
[%]
-0.20205
0.15198
-0.11104
0.34590
-0.07485
0.08362
0.09997
-0.07820
0.25135
0.09366
-0.07077
-0.05454
-0.06186
-0.05903
-0.04556
0.12368
0.06026
0.09979
-0.01637
-0.03886
-0.03517
0.09437
-0.03506

hkl Crystallite

Size only
[A]

154

1159

130

259

40

1012

1207

324

194

1197

1001

6790

132

110

53

614

982

688

30

783

77

639

140

Micro

Strain
only [%]
1.84719
0.15200
1.26163
0.61491
3.51332
0.12258
0.09998
0.36150
0.58765
0.09367
0.10721
0.01539
0.73553
0.85134
1.55387
0.12370
0.07522
0.09981
2.22731
0.08049
0.80356
0.09438
0.41682

FWHM
Total
[°26]

0.3749
0.0974
0.4210
0.3083
1.1456
0.1292
0.1178
0.2223
0.3866
0.0974
0.1081
0.0738
0.4058
0.4823
0.9449
0.1736
0.1421
0.1636
1.7705
0.1299
0.8882
0.1871
0.5060



Referans Kodu Listesi

Ref. Cod Score
98-020- 46
0090
98-006- 45
1318
98-018- 45
4918
98-006- 45
1545
98-018- 43
5284
98-000- 43
9866
98-002- 43
8957
98-007- 43
7065
98-016- 43
6107
98-016- 43
6120
98-018- 42
5285
98-002- 42
4018
98-005- 42
3931

Cc d

Displac t

Name [°2Th.]
Lanthanum 0.000
Hydroxide
Bunsenite 0.000
Nickel Oxide 0.000
Nickel Copper 0.000
Oxide (.95/.05/1)

Lithium Cobalt 0.000
Nickel Oxide

(0.05/0.02/0.93/1)

Bunsenite 0.000
Hongquiite 0.000
Nickel Zinc Oxide 0.000
(0.85/0.15/1)

Nickel Oxide 0.000
(0.96/1)

Nickel Oxide 0.000
(1/0.81)

Lithium Cobalt 0.000
Nickel Oxide

(0.05/0.05/0.90/1)

Bunsenite 0.000
Bunsenite 0.000

Scale

Factor

0.183

0.802

0.802

0.799

0.847

0.827

0.864

0.548

0.716

0.656

0.724

0.711

0.711

Total
Lines

24

Matched

Lines

13

New Strong
Matched Unmatched
Lines Lines
13 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0

67

Chemical
Formula

Space
Group

H3Llal1 03 P63/m

Ni1 01 Fm-3m
Ni1 01 Fm-3m
Cu0.05 Fm-3m
Ni0.95 01

Co0.02 Fm-3m
Li0.05

Ni0.93 01

Ni1 O1 Fm-3m
03.3271 Fm-3m
Ti3.43

Ni0.8501 Fm-3m
Zn0.15

Ni0.9601 R-3m
Ni1 00.81 R-3m
Co0.05 Fm-3m
Li0.05

Ni0.9 O1

Ni1 O1 Fm-3m
Ni1 01 Fm-3m

Crystal

System

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cell
Parameters

Delta d/d
[Y%o0]

a6.547 -b
6.547 - ¢
3.854
a4.179-b
4.179 - ¢
4.179
a4.179-b
4.179 - ¢
4.179
a4.179-b
4.179 - ¢
4.179
a4.178-b
4.178 - ¢
4.178
a4.178-b
4.178 - ¢
4.178
a4.178-b
4.178 - ¢
4.178
a4.181-b
4.181 - ¢
4.181
a2.956-b
2.956 - ¢
7.241
a2.956-b
2.956 - ¢
7.237
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a4.180-b
4.180 - c
4.180
a4.180-b
4.180 - ¢

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

RIR

4.618320

5.136625

5.136625

5.170772

4.945850

5.161394

3.972614

5.301638

5.177017

4.865821

4.940554

5.137277

5.137277



98-024-
5669

98-004-
3740

98-007-
6959

98-024-
5674

98-064-
7548

98-064-
7558

98-018-
3223
98-024-
5670

98-009-
2140

98-009-
2144

98-061-
1812

98-009-
2143

98-019-
2946

98-004-
4310

42

42

42

42

42

42

41

41

41

40

40

40

40

39

Lanthanum
Tris(hydroxide)

Nickel Oxide
Nickel Oxide
Lanthanum
Tris(hydroxide)
Titanium(II) Oxide
Titanium Oxide
(1/1)

Lithium Iron Zinc
Oxide
(0.44/0.44/0.11/1)

Lanthanum
Tris(hydroxide)

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.8/0.2/1)

Erbium Auride

(1/4)

Nickel Zinc Oxide
(0.8/0.2/1)

Chromium Nitride
(1/0.9)

Gadolinium
Rhodium Boride

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.197

0.731

0.731

0.184

0.744

0.744

0.787

0.195

0.480

0.254

0.543

0.320

0.485

0.423

23

23

23

13

13

13

68

13

13

13

H3 Lal 03

Ni1 01

Ni1 01

H3 Lal 03

01 Ti1l

01 Til

Fe0.444
Li0.444
00.999
Zn0.111
H3 Lal 03

Ni0.9 01
Zn0.1

Ni0.8 01
Zn0.2

Au4 Erl

Ni0.8 01

Zn0.2

Cr1 NO.9

B1 Gd1
Rh3

P 63/m

R-3m

R-3m

P 63/m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

P 63/m

Hexagonal

Hexagonal

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Hexagonal

Hexagonal

Hexagonal

Tetragonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

4.180
a6.532-b
6.532 - ¢
3.855
ab5911-b
5911 -c
7.226
a2.955-b
2.955-¢
7.227
a6.534-b
6.534 - ¢
3.856
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180

a6.528-b
6.528 - ¢
3.853
a2957-b
2,957 - ¢
7.244
a2.960-b
2.960 - ¢
7.251
a6.636 - b
6.636 - C
4.149
a2959-b
2.959-¢
7.246
a4.176-b
4.176 - ¢
4.176
a4.182-b
4.182-¢

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

4.334196

5.135304

5.135276

4.317122

4.685225

4.685225

3.671053

4.264049

1.770712

2.259253

25.333600

2.410742

4.072841

16.120350



98-005-
7152

98-009-
2134

98-010-
7735

98-001-
7002

98-009-
2145

98-016-
7480

98-007-
7692

98-002-
8955

98-006-
1546

98-015-
8835

98-015-
8836

98-008-
7108

98-010-

39

39

39

39

39

39

39

39

39

39

39

39

39

(1/3/1)
Hongquiite

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Silver Mercury
(0.65/0.35)

Nickel Oxide
(1.88/2) - Subcell

Nickel Zinc Oxide
(0.8/0.2/1)

Lanthanum
Trihydroxide
Hongquiite
Hongquiite

Nickel Copper
Oxide (.90/.10/1)
Bunsenite
Bunsenite

Nickel Oxide

Boron Gadolinium

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.796

0.416

0.421

0.538

0.186

0.185

0.767

0.767

0.430

0.317

0.316

0.538

0.716

23

13

5 0 O1Ti0.91 Fm-3m

5 0 Ni0.9 01 R-3m
Zn0.1

5 0 Ag0.65 Fm-3m
Hg0.35

5 0 Ni1.87502 C12/m1

3 0 Ni0.8 01 R-3m
Zn0.2

13 0 H3Lal103 P63/m

5 0 O1Til Fm-3m

5 0 03.38 Fm-3m
Ti3.38

5 0 Cu0.1 Fm-3m
Ni0.9 O1

5 0 Fe0.02 Fm-3m
Ni0.98 O1

5 0 Fe0.05 Fm-3m
Ni0.95 O1

5 0 Ni1 01 Fm-3m

5 0 B0.85Gdl Pm-3m

69

Cubic

Hexagonal

Cubic

Monoclinic

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

4.182
a4.177-b
4177 -c
4.177
a2953-b
2.953-¢
7.230
a4.182-b
4.182-c
4.182
a5.115-b
2958 - ¢
2.954 -
alpha 90.000
- beta
125.190 -
gamma
90.000
a2.962-b
2962 -c
7.245
a6.529-b
6.529 - ¢
3.852
a4.177 -b
4177 -c
4.177
a4.177-b
4177 - ¢
4.177
a4.182-b
4.182-c
4.182
a4.175-b
4.175-c¢
4.175
a4.175-b
4.175-c
4.175
a8.353-b
8.353-¢
8.353
a4.178-b

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

4.279003

3.096345

21.557490

3.259408

1.813299

4.386536

4.683427

3.957496

5.206904

5.136087

5.139321

5.191197

16.260310



8056

98-008-
7107

98-006-
1324

98-064-
6098

98-026-
0802

98-024-
6910

98-009-
2136

98-007-
6640

98-061-
9064

98-002-
8910

98-006-
1544

98-009-
2141

98-023-
6791

39

39

39

38

38

38

38

38

38

38

38

38

Rhodium
(0.85/1/13)
Nickel Manganese
Oxide (7.6/0.2/8)

Bunsenite
Nickel Oxide
Nickel Zinc Oxide

(0.9/0.1/1)

Nickel(II) Oxide

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Oxide
Vanadium Carbide
(1/1)

Bunsenite

Bunsenite

Nickel Zinc Oxide
(0.8/0.2/1)

Cobalt Nitride
1/1)

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.318

0.728

0.728

0.343

0.730

0.472

0.535

0.277

0.536

0.536

0.347

0.553
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Rh3

Mn0.2
Ni7.6 08

Ni1 01

Ni1 01

Ni0.9 01

Zn0.1

Ni1 01

Ni0.9 01

Zn0.1

Ni1 01

Civi

Ni1 01

Ni1 01

Ni0.8 01

Zn0.2

Col N1

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Fm-3m

C12/m1

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Monoclinic

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Hexagonal

Cubic

4.178 - ¢
4.178
a8.350-b
8.350 - ¢
8.350
a4.177-b
4.177 - ¢
4177
a4.177 -b
4.177 - c
4.177
a4.184-b
4.184 - ¢
4.184
a5.110-b
2.956 - ¢
2.951 -
alpha 90.000
- beta
125.200 -
gamma
90.000
a2.954-b
2.954 - ¢
7.229
a5.909 -b
5.909 - c
7.225
a4.175-b
4.175-c¢
4.175
a4.176 -b
4.176 - ¢
4.176
a4.176-b
4.176 - ¢
4.176
a2959-b
2.959 - ¢
7.248
a4.177-b
4177 -c
4177

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

5.102444

5.135319

5.135319

4.565352

3.424518

2.664867

5.134652

4.371653

5.134664

5.134664

2.946846

7.057676



98-009-
2142

98-063-
1538

98-018-
3562

98-002-
4289

98-017-
3983

98-024-
5672

98-016-
8427

98-002-
4288

98-007-
6670

98-018-
8733

98-004-
4242

98-003-
4242

98-061-
9077

38

38

38

38

38

38

38

37

37

37

37

37

37

Nickel Zinc Oxide
(0.8/0.2/1)

Europium
Palladium Silicide
(1/3/0.25)
Dilithium Iron
Titanium
Tetraoxide
Titanium Oxide
(1/1.116)

Cuprite

Lanthanum
Tris(hydroxide)

Europium
Palladium Boride
(1/3/0.50)
Titanium Oxide
(1/0.99) - Ht

Nickel Oxide

Titanium Oxide

Europium
Rhodium Boride
(1/3/1)
Lanthanum
Deuteriohydroxide

Vanadium Carbide

1)

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.346

0.637

0.930

0.331

0.618

0.172

0.692

0.444

0.536

0.444

0.326

0.189

0.602

23

21

13
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13

13

Ni0.8 01
Zn0.2

Eul Pd3
Si0.25

Fel Li2 04
Til

03.63816
Ti3.26

Cu2 01

H3 Lal 03

B0.5 Eul
Pd3

00.995 Ti1

Ni1 01

00.833
Ti0.833

B1 Eul
Rh3

D3 Lal 03

Civi

R-3m

Pm-3m

Fm-3m

Fm-3m

Pn-3m

P 63/m

Pm-3m

Fm-3m

C12/m1

Fm-3m

Pm-3m

P 63/m

Fm-3m

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Hexagonal

Cubic

Cubic

Monoclinic

Cubic

Cubic

Hexagonal

Cubic

a2.959-b
2959 -c
7.248
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a4.178-b
4178 -c
4.178
a4.175-b
4.175-¢
4.175
a4.180-b
4.180 - ¢
4.180
a6.524-b
6.524 - ¢
3.857
a4.179-b
4179 -c
4.179
a4.182-b
4.182 - ¢
4.182
a5.110-b
2.956 - ¢
2.951 -
alpha 90.000
- beta
125.250 -
gamma
90.000
a4.182-b
4.182 - ¢
4.182
a4.184-b
4184 -c
4.184
a6.523-b
6.523 - ¢
3.855
a4.177 -b
4177 -c

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

3.014056

17.066220

3.350880

3.925308

8.771386

4.315581

17.377220

4.681007

3.426634

3.903789

16.450490

4.151512

4.228318



98-018-
5388

98-009-
2135

98-010-
9351

98-009-
2139

98-009-
2138

98-009-
2146

98-062-
6357

98-023-
6801

98-009-
2133

98-026-
0806

98-061-
5320

98-026-
0801

98-026-
0807

98-009-
2147

37

37

37

37

37

36

36

35

35

35

35

35

35

34

Titanium
Aluminium Carbide
(3/1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Oxide
(15/16) - Supercell

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.8/0.2/1)

Chromium
Titanium Nitride
(1/1/2)
Titanium Nitride
(1/1)

Nickel Oxide
Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Rhodium Terbium
Boride (3/1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.8/0.2/1)

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.534

0.420

0.619

0.677

0.759

0.116

0.319

0.325

0.788

0.233

0.322

0.233

0.270

0.138

72

C1 A1 Ti3
Ni0.9 01
Zn0.1
Ni15 016
Ni0.9 01
Zn0.1

Ni0.9 01
Zn0.1

Ni0.8 O1
Zn0.2

Cr1 N2 Ti1

N1Til

Ni1 01

Ni0.9 01

Zn0.1

B1 Rh3
Tbl

Ni0.9 01
Zn0.1

Ni0.9 01
Zn0.1

Ni0.8 01
Zn0.2

Pm-3m

R-3m

I41/amd

Fm-3m

Fm-3m

Cubic

Hexagonal

Tetragonal

Hexagonal

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Hexagonal

Hexagonal

4.177
a4.181-b
4.181-c
4.181
a2.953-b
2.953-¢
7.228
a5911-b
5911 -c
8.360
a2.956-b
2.956 - ¢
7.238
a2.956-b
2.956 - ¢
7.233
a2.963-b
2963 -¢c
7.253
a4.184-b
4.184 - c
4.184
a4.184-b
4.184 - ¢
4.184
a2.955-b
2.955-¢
7.232
a2.954-b
2954 -c
7.280
a4.175-b
4.175-c
4.175
a4.186-b
4.186 - ¢
4.186
a2.956-b
2.956 - ¢
7.263
a2.962-b
2962 -c
7.249

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

5.568933

2.870772

2.059478

1.768324

1.767226

1.816171

4.606930

4.360404

1.729215

4.612349

16.224160

4.688015

4.542025

1.814191



98-023-
7294

98-060-
5341

98-010-
5551

98-007-
7697

98-061-
4376

98-018-
1021

98-003-
1584

98-024-
5671

98-004-
4154

98-018-
5286

98-006-
1547

98-004-
4324

98-026-
0803

98-002-
8956

98-010-

34

34

34

34

34

34

34

34

33

33

33

33

33

33

32

Trirubidium
Trifluoromolybdate
- Alpha Phase
Silver Mercury
(2.6/1.4)

Hongquiite

Titanium Oxide
(4/5)

Gadolinium
Rhodium Boride
(1/3/1)

Zinc Copper Oxide
(0.85/0.15/1) -
B1,hp

Lanthanum
Hydroxide

Lanthanum
Tris(hydroxide)

Cerium Rhodium
Boride (1/3/1)

Lithium Cobalt
Nickel Oxide
(0.05/0.10/0.85/1)
Nickel Copper
Oxide (.85/.15/1)
Hongquiite

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Hongquiite

Vanadium Carbide

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.188

0.321

0.345

0.473

0.412

0.388

0.163

0.183

0.493

0.419

0.262

0.217

0.259

0.261

0.166

23

23

13

12

73

13

12

F3Mo1 03 141
Rb3

Ag2.6 Fm-3m
Hgl.4

O1Til Fm-3m

05 Ti4 I14/m

B1 Gd1 Pm-3m
Rh3

Cu0.146
o1

Zn0.854
H3Lal1 03 P63/m

Fm-3m

H3Lal1 03 P63/m

B1 Cel Pm-3m
Rh3

Co0.1 Fm-3m
Li0.05

Ni0.85 O1

Cu0.15 Fm-3m
Ni0.85 O1

O1Til Fm-3m

Ni0.901 Fm-3m
Zn0.1
03.0788 Fm-3m
Ti3.58
€094Vl  Fm-3m

Tetragonal

Cubic

Cubic

Tetragonal

Cubic

Cubic

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

Cubic

a20.075-b
20.075-c
36.169
a4.175-b
4.175-c¢
4.175
a4.184-b
4184 -c
4.184
a6.632-b
6.632-¢C
4.156
a4.183-b
4183 -c
4.183
a4.183-b
4.183 - ¢
4.183
a6.523-b
6.523 - ¢
3.851
a6.517-b
6.517 - ¢
3.853
a4.176 -b
4176 - c
4.176
a4.183-b
4.183 - ¢
4.183
a4.185-b
4.185- ¢
4.185
a4.174-b
4.174 - ¢
4.174
a4.185-b
4.185- ¢
4.185
a4.185-b
4.185-c¢
4.185
a4.173-b

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

6.097730

21.558610

4.687617

2.682093

16.120360

6.184000

4.517538

4.322703

16.812190

4.931910

5.243064

4.681623

5.395076

4.054169

4.193973



8191

98-009-
2137

98-026-
0808

98-009-
2132

98-002-
9233

98-042-
5820

98-006-
0483

32

32

32

32

32

32

(1/0.94)

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Zinc Oxide
(0.9/0.1/1)

Nickel Oxide

Lithium Cobalt
Oxide
(.210/.790/1)
Dipotassium
Thorium
Hexafluoride
Hongquiite

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.658

0.313

0.500

0.218

0.182

0.269

20

74

Ni0.9 01
Zn0.1

Ni0.9 01
Zn0.1

Ni1 01

Co0.79

Li0.21 01

F6 K2 Thl

00.857
Ti0.857

Fm-3m

P-62m

Fm-3m

Hexagonal

Hexagonal

Hexagonal

Cubic

Hexagonal

Cubic

4.173 - ¢
4.173
a2.954-b
2,954 -c
7.232
a2.955-b
2.955-¢
7.267
a2.954-b
2,954 -c
7.227
a4.174-b
4.174 - ¢
4.174
a6.573-b
6.573 - ¢
3.823
a4.185-b
4.185-¢
4.185

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

0.000

2.137148

5.287402

1.727076

4.246570

10.686280

4.017797



EK 1.10 LaTiO;5’ in XRD Analiz Sonuglari

Counts

300 H

L
b1 .
T TR TR e

100

Position [°26] (Copper (Cu))

75



Pik Listesi

Pos. Height
[°26] [cts]
24.1599 20.55
28.2397 74.34
33.0545 50.57
35.6259 81.14
46.9653 21.56
49.4616 47.43
54.0683 78.83
55.7609 22.95
62.4520 47.12
64.0165 61.79
71.6897 8.17

FWHM
Left

[°26]
1.0135
0.4816
0.7320
0.2091
1.3440
0.1142
0.1120
0.3672
0.0714
0.0628

26.2803

d-spacing Rel. Int.

[A]

3.68077
3.15760
2.70783
2.51806
1.93313
1.84126
1.69475
1.64725
1.48587
1.45328
1.31542

[%]

25.33
91.62
62.33
100.00
26.58
58.46

Backgr.[cts] Matched

166.00
169.99
166.80
164.37
172.03
175.42
177.60
177.52
173.94
172.59
169.67

by

76

Integral
Breadth
[°26]

2.088853
0.935359
1.508533
0.383291
2.770010
0.119580
0.170327
0.452882
0.127410
0.097630

54.162700

Crystallite
Size [A]

45
106
65
301
36
-1310
1174
741
2063
5701
2

Micro
Strain
[%]
-0.10707
-0.10571
-0.08428
-0.08463
-0.04225
0.09622
-0.04516
0.24717
-0.04679
-0.04501
0.55097

hkl Crystallite
Size only

[A]
45

106
65
301
36
957
1172
255
2055
5519
2

Micro

Strain
only [%]
4.08649
1.48594
2.09898
0.41767
2.69436
0.09623
0.07228
0.32272
0.03616
0.01317
32.52153

FWHM
Total
[°26]

1.0135
0.4816
0.7320
0.2091
1.3440
0.1142
0.1120
0.3672
0.0714
0.0628
26.2803



EK 1.11. SmySnTiO4’ in XRD Analiz Sonuglari

Counts

B5

400

200

T T T T T T T
20 30 40 50 60 70 80

Position [*28] (Copper (Cu))

77



Pik Listesi

Pos.
[°26]

27.7279
28.5131
30.7516
32.1853
33.0883
35.6122
40.8303
45.1364
46.1380
47.4673
48.0776
49.4462
54.0517
54.7222
56.3254
62.4006
63.9569
76.6782
88.4495

Height
[cts]

69.81
308.53
39.01
35.55

FWHM
Left
[°26]
0.1487
0.1077
0.0943
0.2803
0.1445
0.1053
0.1209
0.0750
0.0990
0.0699
0.1127
0.0750
0.0940
0.1131
0.0836
0.1878
0.5887
0.0898
0.2381

d-spacing Rel. Int.

[A]

3.21471
3.1279%4
2.90516
2.778%
2.70514
2.51899
2.20830
2.00712
1.96585
1.91386
1.89098
1.84179
1.69523
1.67603
1.63207
1.48697
1.45449
1.24179
1.10441

[%]

22.63
100.00
12.64
11.52
58.20

Backgr.[cts] Matched

116.16
118.05
120.78
120.00
118.64
121.53
125.54
131.63
133.92
134.99
134.74
132.11
134.36
134.65
133.62
126.81
124.16
134.11
128.47

by

78

Integral
Breadth
[°26]
0.280740
0.166954
0.178851
0.569059
0.239016
0.216565
0.196511
0.089652
0.109511
0.115748
0.163915
0.124854
0.134301
0.139188
0.135432
0.386988
1.213334
0.130810
0.399985

Crystallite
Size [A]

443
1034
881
187
562
655
774
-2372
-1611
2357
1486
1952
2877
-8594
1687
335
92
3774
399

Micro
Strain
[%]
-0.11105
-0.10171
-0.09956
-0.09379
-0.09194
-0.08497
-0.07335
0.02263
0.07962
-0.06244
-0.03110
-0.05976
-0.03371
0.05933
-0.05206
-0.04661
-0.04339
-0.03021
-0.03375

hkl Crystallite
Size only
[A]
443
1033
881
187
562
654
774
4434
1234
2343
1483
1944
2853
1412
1682
335
92
3732
399

Micro
Strain
only [%]
0.36262
0.15142
0.16495
0.74462
0.24078
0.19245
0.14269
0.02263
0.07963
0.04084
0.06377
0.04737
0.02971
0.05933
0.04851
0.22222
0.79005
0.01664
0.13848

FWHM
Total
[°26]

0.1487
0.1077
0.0943
0.2803
0.1445
0.1053
0.1209
0.0750
0.0990
0.0699
0.1127
0.0750
0.0940
0.1131
0.0836
0.1878
0.5887
0.0898
0.2381



EK 1.12. Ce,SnTiOg’in XRD Analiz Sonuglari

¥ v L] yy vy vy ¥ ¥ ¥ v
Counts | | ‘
B6
300
|
200 — |
| J
LAl l _ {
v ' I A .-.-n,[.‘- PO ""ilu : Uil |Hi"' g
| | CYET] - |
I '
100
0 [ I 1 I I [ I
20 30 40 50 60 70 80

Position [*28] (Copper (Cu))

79



Pik Listesi

Pos. Height
[°26] [cts]
15.5501 19.38
24.1062 44.56
27.6698 19.04
32.1624 75.28
33.1208 148.74
34.6137 37.04
35.6048 112.57
39.6162 21.64
40.8118 23.08
49.4226 70.86
54.0378 91.85
57.6433 11.26
62.3619 21.96
63.9979 36.29

FWHM
Left
[°26]
0.8180
0.1006
0.8826
0.1436
0.1135
0.1412
0.1004
0.1426
0.3019
0.0940
0.0859
1.5087
0.7679
0.2146

d-spacing Rel. Int.

[A]

5.69392
3.68886
3.22133
2.78087
2.70256
2.58934
2.51950
2.27314
2.20926
1.84262
1.69563
1.59785
1.48780
1.45366

[%]

Backgr.[cts] Matched

127.59
138.38
138.74
135.26
134.36
131.89
129.14
129.74
130.39
133.19
135.52
128.88
124.72
126.19

by

80

Integral
Breadth
[°26]

1.663366
0.108373
1.818912
0.219679
0.150977
0.186371
0.177252
0.276853
0.573352
0.165222
0.123889
3.109293
1.569267
0.423219

Crystallite
Size [A]

Micro
Strain
[%]
-0.18453
0.17243
-0.09744
-0.07192
0.07081
0.10991
-0.08504
-0.07567
-0.07260
-0.05977
-0.03963
-0.02918
-0.04281
-0.04539

hkl Crystallite

Size only

Micro

Strain
only [%]
5.04836
0.17245
3.07583
0.20306
0.09588
0.15337
0.13936
0.24430
0.58260
0.08541
0.02440
2.39400
1.07082
0.24027

FWHM
Total
[°26]

0.8180
0.1006
0.8826
0.1436
0.1135
0.1412
0.1004
0.1426
0.3019
0.0940
0.0859
1.5087
0.7679
0.2146



EK 1.13. La,SnTiOg’in XRD Analiz Sonuglari

Counts ‘

200 —

100 —

Position [*26] (Copper (Cu))

81



Pik Listesi

Pos.
[°26]

10.3958
15.6104
25.3045
27.2818
27.9878
30.1925
31.6211
36.0197
38.4304
39.4853
42.4645
47.1590
48.5462
55.2519
64.0000
69.7422
77.4220

Height
[cts]

9.93
114.81
48.11
111.79
118.84

FWHM
Left
[°26]
1.1832
0.3627
0.1495
0.3705
0.3175
0.3638
0.3002
0.2455
0.4749
0.4056
0.8310
0.7228
0.7611
0.8339
1.0977
0.7708
1.3077

d-spacing Rel. Int.

[A]

8.50257
5.67209
3.51681
3.26625
3.18544
2.95767
2.82723
2.49142
2.34050
2.28037
2.12702
1.92564
1.87381
1.66121
1.45362
1.34731
1.23170

[%]

8.35
96.61
40.48
94.07

100.00

9.80
13.97

9.45

Backgr.[cts] Matched

by

82

Integral
Breadth
[°26]
2.438435
0.584988
0.167320
0.635047
0.409708
0.430371
0.460913
0.327991
0.804211
0.573140
1.312390
1.332694
0.946023
1.637562
2.262414
1.588494
2.695187

Crystallite
Size [A]

38
176
-1998
163
554
1222
251
641
129
247

Micro
Strain
[%]
-0.24099
-0.20195
0.26000
-0.11166
0.40470
0.52147
0.07476
0.21017
-0.07654
0.26596
-0.06586
-0.05874
0.60160
-0.04790
-0.03706
-0.03841
-0.02878

hkl Crystallite

Size only
[A]

38

176

676

163

262

246

246

356

129

184

Micro

Strain
only [%]
11.27309
1.61217
0.26003
1.00271
0.60694
0.60105
0.57388
0.35018
0.90954
0.62000
1.38387
1.25180
0.86032
1.29610
1.51849
0.94048
1.41559

FWHM
Total
[°26]

1.1832
0.3627
0.1495
0.3705
0.3175
0.3638
0.3002
0.2455
0.4749
0.4056
0.8310
0.7228
0.7611
0.8339
1.0977
0.7708
1.3077
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