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OZET

Bu ¢alismada, sivi gecis metal ve metal alagimlarindaki atomlar aras
_etkilesmeler ¢ok cisimli uzun menzilli Finnis-Sinclair tipi g&miilii a_to_rp_gqj@gsjyellcri%
olan Sutton-Chen potansiyelleri kullamilarak elde edilmektedir. Metalik materyallerin
atomik yapilarmm anlagilmasinda ve metalik atom guruplarinin bilgisayar benzetisim
¢alismalarmda yaygm olarak kullanilan; heniiz sivi metalik sistemlere uygulanmamig
olan ¢ok cisimli Sutton-Chen (SC) tipi ampirik potansiyeller sivi metaller igin sivi
sistemlerinin deneysel verileri kullanarak parametrize edilmigtir. Farkli parametrizasyon
yontemleri ile elde edilen ciftler potansiyelleri Varyasyonel diizenlenmis hypernetted
chain (VMHNC) siv1 yapi teorisi kullanilarak sistemlerin statik yap: faktorleri ve gifiler

dagilim fonksiyonlarmn hesaplanmasi ile test edilmisgtir.
Ayrica SC potansiyelleri sivi metal alagim sistemlerine genigletilmis ve metal
alasim sistemleri i¢in yeni bir SC potansiyelleri formu verilerek alagim sistemlerinin

kismi yapr faktorleri ve karisma entalpileri hesaplanarak deneysel sonuglar ve

literatiirde verilen diger teorik sonuglar ile kargilagtirilmigtir.



SUMMARY

In this study, interatomic interactions are calculated by using Sutton-Chen (S-C)
potentials in which are long-range N-body Finnis-Sinclair type embedded atom
potentials. Many body SC type empirical potentials which are commonly used for
understanding the atomic structures of metallic materials and computer simulation
process of metallic atom clusters that are not applied to liquid metallic systems yet, are
parametrized by using the experimental value of liquid systems for the liquid metals.
The pair potentials obtained by different parametrization method are tested by
calculating static structure factors and pair distribution functions of the systems with the
Variational Modified Hypernetted Chain (VMHNC) liquid structure theory.

Furthermore, SC potentials are extended to liquid metal alloys and the partial
structure factors and enthalpy of mixing of alloys have been calculated by a new
proposed form of SC potentials for these systems and calculated results are compared
with experimental and other theoretic results given in literature.
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BOLUM 1

GIRIS

Metalik metaryeller igin gelistirilen teorik ve bilgisayar benzetisim modellerinin
endiistriyel uygulamalan her gegen giin 6nemli hale gelmektedir. Degisik sartlardaki
gecis metallerinin atomik diizeyde anlagiimasi bu sistemlerin teknolojik uygulamalari
icin onemlidir. Degisik model sistemleri izerindeki bilgisayar benzetigim
caligmalarinda genellikle basit ¢iftler potansiyeli kullantlir. (Maeda vd. 1982)'nin giftler
potansiyel tammmn teorik temeli olmamasina ragmen hala atomlarin mamkiin
dagilimlar gibi nicel bilgi iiretmek igin kullamighdir. Yinede uygulama seviyesinde bile
giftler potansiyel modeli yetersiz kalir. Gergek metal ve metalik alagimlardaki
etkilegmeler, yalmzca basit cifiler potansiyelleri ile gosterilemez. Bu nedenle g¢ok
cisimli etkilesmeler g6zonine alinmalidir. Sp bagi metal sistemleri igin
pseudopotansiyel teorisinden tiiretilen ¢iftler potansiyelleri kullanilabilir. Fakat d-band
metal sistemlerinde ¢ok cisim etkilerinin gozoniine alinmas: gereklilifi ortaya gikmugtir.
Bilgisayar benzetigim ¢aligmalarinda sistemlerin termodinamik ve metalik 6zellikleri O
C ve daha yiksek sicakliklarda galigiimaktadir.

Son yillarda bu galigmalarda Daw-Baskes ve Finnis-Sinclair (birbirlerinden
bagimsiz olarak) tarafindan 6ne siriilen gomilii atom metodu (GAM) potansiyelleri
yaygm olarak kullamlmaktadir. Her iki yaklagimda toplam i¢ enerji giftler
etkilesmelerinin oldukga etkin itici giftler potansiyelinin bir fonksiyoneli ile ifade edilir.
Sik1 baglanma teorisindeki ikinci derece yaklasima dayali ifadeleri kullanan Finnis-
Sinclair , N-cisimli (¢ok cisimli) etkilesmeleri agiklayan basit bir formu, gegis
metallerinin atomik benzegimini yapmak amaciyla olugturmustur. Olugturulan bu
formda baglanma teriminin bolge yofunlugunun karakokii olmast gerektigini

gOstermiglerdir. Bu amagla kisa menzilli ¢ekici ve itici terimlerden olusan basit modeli



baz1 bee gegis metallerinin baglanma enerjisi ve 6rgii sabitlerini fit ederek parametrize
ettiler. 1. ve 2. komsu mesafesine kadar olumlu sonug veren bu potansiyel, igerisinde
3. komgu etkilegmesini de kapsayan fcc yapilannin enerjilerini agiklamak igin yeterli
degildir. Fonksiyonel bir atomdan diBerine uygulanan kuvvetin bu atomlar ile ilgili tiim
komgularin yerdegistirmesine dayali N-cisim etkilegmelerini daha duyarh olarak
tamumlar. Buna zit olarak ¢iftler potansiyeli tek bagina iki atom arasindaki uzakliga bagh
kuvvete dayanir. Bu Ozellik metalin serbest yiizeylerindeki gevsemenin fiziksel olarak
¢ok daha dogru bir tanimni Gretir.

Bilgisayar simulasyon deneylerinden FS potansiyelleri ile daha dogru sonuglar
elde etmek amaciyla (Sutton ve Chen 1990), (Pethica ve Sutton 1988) tarafindan
Lennard-Jones ciftler potansiyelleri kullanilarak gosterilen ve (Smith vd. 1989)
tarafinda yeniden dogrulanan atom kiimeleri arasindaki mekanik etkilesmeleri
modellemeye cahigtitar. fec ve hep kristaldeki Ggineii komsulara kadar genigleyen ve
1/rf* wan der Waals kuyruBuna sahip olmayan Finnis-Sinclair potansiyelleri; temelde
uzun menzilli etkilegmeyi dofru tammiayan wan der Waals kuyrufuyla yiizey
gevsemesinin dogru tammim elde etmek i¢in N-cisim potansiyeli ile kisa mesafeli
etkilesmelerin bir tammm birlegtirmek diigiincesi ile geligtirilmistir (Sutton ve Chen
1990). Bu nedenle Sutton-Chen (SC) potansiyelleri uzun menzilli FS potansiyelleri
olarak da adlandintirlar. SC potansiyelleri fcc gecis metallerinin hacim, yiizey vd. gibi
ozelliklerini elde etmek igin yaygin olarak galiglmaktadir.(Todd ve Lyndenbell
1993,1995) Ayrica SC potansiyeli bazi fcc gecis sivt metalferinin mekanik 6zelliklerini
molekiiler dinamik (MD) ile argtirmada kullamimigtir (Dereli vd. 1997). Sv1 fce gegis
metallerini atomlararas: etkin ¢ok cisimli SC potansiyelleri ve bu potansiyel ile yapist
(Dalgig S. vd.1999) tarafindan 6ne siiriilen model ile incelenmekte.

Ikili fcc metalik alagimlarin atomik 6lgekte modellenmesi igin Finnis-Sinclair
tipi N-cisimli uzun menzilli F-S potansiyelleri, (Rafii vd. 1991) tarafindan formalize
edilmigtirr Bu yOntemde alagim potansiyellerinin parametreleri ayarlanabilir fit
icermeksizin alagimdaki element metallerinin parametrelerinden dogrudan elde
edilmigtir. fcc alagimlar i¢in entalpi, 6rgii parametresi ve elastik sabitler hesaplanmugtir.

Kisa bir siire once (Feraoun vd. 2002) alagimlar igin Sutton-Chen
parametrizasyonundan esinlenerek analitik yapida ¢ok cisim potansiyeli Snermiglerdir.
One siirditkkleri bu yaklagim alagimlar igin gegis etkilesmesi modelini kullanmaktir.



(Feraoun vd. 2002) olugturduklan potansiyeli saf bilesenler i¢in deneyle uyumlu yapisal
ve elastik 6zellikler veren atomik hesaplamalarda kullanmglardir.

Bu tezde sivi fcc gegis metallerindeki (Cu,Ag,Au,Ni,Pd,Pt,Pb,Al) atomlararas:
etkilesmeler, heniiz sivi metalik sistemlere uygulanmamuiy olan ¢ok cisimli uzun
menzilli Finnis-Sinclair tipi Sutton-Chen ampirik potansiyelleri ile sivi sistemlerin
deneysel verileri kullamlarak farkhi parametrizasyon yontemleri ile; koordinasyon
sayisina ve kesme mesafelerine gore belirlenmistir (Dalgic S. vd. 2002a). Elde edilen
etkin giftler potansiyelleri ile sivi yapilan hesaplanarak x-iginlan difraksiyonunun
deneysel sonuclan ile kargilagtinimig ve boylece en uygun parametrizasyon yontemi
belirlenmisgtir.

Bu tezde bir ¢ok aragtirmaci tarafindan hem pseudopotansiyel hemde GAM
hesaplamalarinda kullamlan (Dalgi¢ S. vd. 2001a,Dalgig S. vd. 2002a,b, Gonzalez L.E.
vd. 1996, Gonzalez L.E. vd. 1997, Bhuiyan vd. 1996, Alemany vd.1998) Varyasyonel
diizenlenmis hypernetted chain (VMHNC) siv1 yap1 teorisi ile incelenen sistemlerin
yapisal ve termodinamik dzellikleri elde edilmigtir.

SC potansiyelleri ilk olarak sivi metal alasim sistemlerine genisletilmis ve
metalik alasim sistemleri i¢in (Raffi vd 1991) onerdigi yontemden farkli yeni bir SC
alagim potansiyel formu verilmigtir. Bu formalizm Cu-Ni ( Dalgig S. vd. 2002¢), Ni-Al
( Dalgi¢ S. ve Bagmen E. 2003).ve Cu-Ag alagimlan igin test edilmistir. Bu sistemlerin
kismi yap: faktorleri S;(q)'lar hesaplanmg literatiirde var olan deneysel sonuglar ile

.

karsilagtinimugtir. Ele alinan sistemlerin karigma entalpileri hesaplanmigtir.

Tek bilegenli sivi gegis metalik sistemleri igin ele alinan parametrizasyon
yontemlerinden en iyi sonuglar genel olarak kesme mesafesinin (Tsor=2a") alinarak etkin
ciftler potansiyelinin hesapladifi yontem olarak bulunmusgtur.

Iki bilesenli siv1 alagim sistemleri igin bu tezde one siiriilen formalizm, (Rafii
vd. 1991)'nn one sirdiigiinden daha iyi sonug vermektedir. Farkli konsantrasyondaki iig
alagima  (Cu-Ni, Ni-Al ve Cu-Ag) uygulanan bu formalizmin Cu-Ni alagimi i¢in
deneysel veriler ile en uyumlu sonug verdigi gdzlenmistir.



Tez anahtarlan ile su gekilde diizenlenmigtir:

2. ve 3. Bolumde sirastyla sivi metal ve metal alagimlan i¢in ¢ok cisimli uzun
menzilli FS tipi SC potansiyelleri sivi metallerini ile ilgili teorik modeller sunulmustur.
4. boliimde sivi metal ve metal alagimlarini temel yapisal ve termodinamik 6zellikleti
ile ilgili bilgiler verilmigtir. 5. Bolim elde edilen sonuglarin sunumuna ve tarigmaya
ayrilmugtir.



BOLUM 2

COK CISIMLI UZUN MENZILLi GOMULU ATOM METODU
(GAM) POTANSIYELLERI

2.1. Basit ampirik Cok Cisimli Finnis-Sinclair Potansiyeli

Cok cisimli etkilesmesinin basit bir formu olarak gegis metallerinin atomik
simulasyonunu ¢aligmalari i¢in olugturulmugtur. Enerji modeli i'inci atomlar {izerinden
toplam abnarak iizere, p; bOlge yogunlufunun karekdkii olan baj terimini ve

z—% V(R;;) formunda itici giftler etkilesme terimini igerir. Bolge yoguniugu ¢(R;)
1,j

baglanma enerjisinin j komsu bélgeleri ilizerinden toplami olarak tammlanir. V ve
¢ *nin her ikisinin kisa mesafeli oldugu farz edilir ve Orgii sabiti, bag enerjisi ve 7 tane
cisim merkezli kilbik (fcc) gecis metalinin elastik modiiliine fit edilerek parametrize
edilirler. Ciftler potansiyel modeline benzemeyen, deneysel bogluk diizen enerjisi olarak
hesaplanabilen ve “ Couchy basinci” m1 dengelemek i¢in digsaridan basing uygulamas:
gerektirmeyen basit bir modeldir (Finnis ve Sinclair 1984). {R;}konumlarinda yerlesen

atomlarm toplam enerjisi asagidaki gibi yazilabilir.
Utt = Un + Up @.1)

Burada Uy , N-cisim terimi ve Up merkezi ¢iftler potansiyel toplammdir.
Uy’i  baglanma fonksiyonunu tiim atomlar {izerinden bir toplam seklinde yazmak

icin tamamen ampirik yontemler kullanihir. Bunun igin:

Uy =ATf(p) 22)

alinir.



Burada
pi = 2 0(Ry) (2.3)
J

ve Ry =[Ry|=[R;-R|

Bu formda alimir. Burada A pozitif olmas: beklenen bir sabittir.
f(p)’yu , ¢(R)'nin overlop integrallerin karekdklerinin bir toplamm olarak

(Masuda ve Sato 1981) tarafindan yorumlandigindan siki-baglanma teorisinin
sonuglarina uymasi i¢in f(p) = \[5 olarak segilir. U, terimide

1
U, =L TRy
i.j

olarak yazilabilir.
Sik1 baglanma teorisine gore ,Uy bagh yapida U, itici kor-kor etkilesmesini
g6steren bir bag enerjisidir. Bu model formunun iki fiziksel agtklamasi vardir.
1) (Daw ve Baskes 1983)’a gore p;, atomik yiik yogunluklarmm ¢ kati hali ile i'inci
atomun bulundugu bdlgede olusturulmus yerel elektronik yikk yogunlugudur.
2) p;, atom bolgelerinin yerel yogunluklarmn o&lglisiidlir. Baglhi-hacim enerjisi
Denklem (2.1)'deki gibi Uy ve U, ’nin ¢iftli toplam olarak agiklanmugtir.

Ideal bir kristalin basing ve elastik sabitleri bazi model denklemler ile
hesaplanabilmektedir. Bu hesaplamalarda kolaylik saglamak i¢in ele alinan sistemler
bee yapisiyla smirlanmig ve sonraki hesaplamalarla uyum saglamasi i¢in itici ve cekici
etkilesmelerin ikinci komsu kabugundan daha uzaga genisleyemeyecegi varsayilmigtir.
I¢indeki biitiin atomlarin 6zdes oldugu bir kristalde atom bagina enerji

Ugor = UN +Up 2.4)

ile gosterilebilir.



Burada

un =—Af(p) (2.5
p=Y ¢(R;) (2.6)
i#0
up =~ T VR) @7
i#0

{R; }konumlari, orjindeki bir atoma gdre referans alinmugtir. bec yapidaki itk komsu
uzaklig1 J3a/2 ve ikinci komsu uzakhipy a mesafesindedir. Itici ve cekei etkilesme

mesafelerini birinci ve ikinci komgu uzakhiina sinirlayarak ve

01 =90(32a/2), ¢y =0(a)

Vi =V(/3a/2), V;=V(a)
gosterimi kullanarak p ve up degerleri
p = 80; +6¢; (2.8)

up =4V; +3V, 2.9

seklinde yazilabilir. Burada basing P = —duy,/dQ, atomik hacim Q= a%/2 dir.
Denklem (2.4)’ten

P=PN+PP

Burada
P=-duyn/dQ , P=—dup/dQ

Bu degerleri denklem (2.8 ve 2.9) da yerine yazarsak



Py ~-(2f 3 §y+362)f (2.10)

Pp =§-25(2J§ Vi+3V5) 2.11)
a
denklemleri elde edilir. Burada f = —-%p/ A gostermektedir. Ust simgesi r’ye gére

tlirevi temsil etmektedir. up nin tiirevleri ,f = pl/ 2 yerine f "= —-—;— p/A koyarak ve itici

ve cekici etkilegmelerin degerlerini yer degigtirerek sistematik bir sekilde uy
degerlerinden elde edilebilir. Hacim modiilii i¢in

B=ByN+Bp

denklemi kullanmilir. Burada

BN="““‘(33¢1+33¢2 ~43 ¢1—6¢z>f)- (:z\/~ 30p+302)°F (212

Bp =-9._2.2_(3avf +3aV5 ~ 4,3V ~6V5) @2.13)
a

seklinde ifade edilir. Bu esitsizliklerin hesaplanmasinda P=0 kosulu kullamImanugtir. f~

teriminin B deki varh haricinde sonuglarmn,
Veff (r) = V(r) - 2Af'¢(r) (2.14)

ifadesiyle verilen etkin ¢iftler potansiyelinden elde edilen sonuglarindan farkli olmadig
goriilmektedir. Eger £in ikinci ve daha {ist mertebedeki tlirevleri ihmal edilirse {R; }
konumundaki herhangi bir degisim ile ilgili enerji degisimi, atomlarin etkin ¢iftler
etkilesimi Vg ile etkilesmeye girdikleri farz edilerek hesaplanabilir.



2.2. Uzun menzilli Finnis-Sinclair tipi Sutton-Chen (SC) Potansiyelleri

Kisa mesafedeki metalik baglar1 agiklamak igin gelistirilen, Finnis-Sinclair
potansiyellerinin, iyi ayrilmig atomik bulutlarin arasindaki Van der Waals tipindeki
etkilesimler olarak ele alman SC potansiyelleri bilgisayar simulasyonlar: igin
gelistirilmigtir (Sutton ve Chen 1990). Potansiyeller daima bec yapis: yerine fec ve hep
yapilarim tercih ederler. Potansiyeller ideal kristalin analitik olarak tiiretilebilirliginin
6zelliklerinin, sayis,uzunlugu ve enerjisi i¢in olan uygun degerleri gosterir.

Van der Waals etkilesmeleri, gekici % ¢ift potansiyeli tarafindan genelde bu gekilde
r

gosterilir. SC potansiyellerinde ¢ift potansiyel bilesenine negatif _16' uzantisinin
r

eklenmesinin nedeni, Finnis-Sinclair formunu bilinen yéntemle yazmak istemelerinden
dolayidir. Bununla birlikte itici katkilardan ayri olarak toplam enerjiye etki eden g¢ekici

katkilarin korunmasi tercih edilir. Bu nedenle Finnis-Sinclair formundaki toplam enerji

agagidaki gibi yazilabilir.

ET=9BZZV(rﬁ)—cZ\/E } (2.15)
i#j i

Burada V(r),
V(r)=(a/r)n (2.16)
ve p; su sekilde verilir.

pi= Z[iJ @17

Burada r;, i vejatomlan arasmdaki uzaklik, ¢ pozitif boyutsuz bir parametre, & enerji

boyutunda bir parametre, a uzunluk boyutunda bir parametre ve m ve n pozitif



tamsayilardir. n,m’den bliylik olmalidir. V(r;) ¢ift potansiyeli tamamen itici bir

potansiyeldir ve N-cisim terimine baghdir. Denklem (2.17)’deki toplamda belirtilen ps

bir atom igin serbest bir ylizeye uygun olan p’nun degerini gosterir. Bu baglanma

katkisi e$=-—¢ c\/;; atomun olusturdugu toplam yiizey enerjisidir. Bir tane daha atom
ylizeye yerlestirilirse ve r konumunda yerlesmis olan bir atomun yiizey atomundan
ayrilmasi durumunda, es degeri asagidaki denkleme doniigiir.

—ecfps +(a/r)m]”2

r’nin a ile kargilastirilmig degeri i¢in, karekdk degeri genellestirilirse

[ps+@/m]"? = Jps + (;/ D" (2.18)
pS

elde edilir. Bu denklem, bir atomun yiizeye yaklagtiginda r de yerlesmis olan bir atom
ile birbirlerini etkilerler, buna ragmen ¢ift potansiyelin biiyiikliigii her yiizey atomuna
etkiyen komsularin sayisindan etkilenir, r mesafesinin azalmas: ile denklem (2.18)’deki
genlesme artarak gegersiz olur ve etkilesimler diizgiin olarak N-cisim formuna déniisiir.

Bu nedenle denklem (2.17)’de m=6 kabul edersek, kiigiik farkli dogal N-cisim
etkilesimli ¢ekici —16—- ¢ift potansiyeli, iki tane atom demeti arasinda objektif uzun-
r

menzilli etkilegim elde edilir. Ayrica bu iki limit arasindaki gegis diizgiin ve devamlidir.

Denklem (2.15)'deki € ve a enerji ve uzunluk birimleri ile tanimlanabilir.
Denklem (2.15)'de verilen kristal yapidaki Finnis-Sinclair potansiyelleri tamamiyla m
ve n bilesenleri ile tanimlanmustir. Bu yiizden 6zel kristal yapinin denge kosullar1 £
parametresini sabit tutar. Eger ayni kristal yapidaki iki metal m ve n bilegenlerinin ayn1
degerleri ile belirtilirse sonuglar enerji ve uzunluk birimlerini degistirerek bagka

birimlere ¢evrilir.



Ideal bir fcc kristalindeki 8rgii toplamu Sf,

£ m
Z a
o= (~J
i\h

(2.19)

olarak verilir. Burada toplam, keyfi bir atomdan tlim atomik uzakliklar (r;) lizerindendir.
Bu nedenle af, fcc 6rgii parametresine denk kabul ederek uzunluk birimi sabitlenir.
Orgii parametresi degistirildiginde kristalin toplam enerjisinin degismemesi denge
kosuludur ve ¢ denklemini hesaplamak i¢in (Xie vd. 1997)'nin asagidaki denklemden

¥ (@ +F(p)p'(r)=0
Burada

¢m=%=2kq

i \T

]
Mﬂ=sa=F§)
r

j
F(p) = —cpl/2

olarak verilir ve bu formiilleri (2.20) denkleminde yerine koyarsak
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(2.20)

2.21)

(2.22)

(2.23)

(2.24)

(2.25)



f
-5 (2.26)

sy

denklemi elde edilir.
Atomun baglanma enerjisini hesaplamak i¢in (Xie vd. 1997)'nin agagidaki

baglanma enerji formiiliinden

F(e)+4(6) = -E{ @27)

Burada
F(p) = ApV/2 = —cgpl/2 (2.28)

olarak verilir ve (2.21), (2.26) ve (2.28) denklemlerini (2.27)'de yerine yazarsak

f
_ St R+ lst—p, (2.29)
m,/Sf, 2
f
E§=§2—Sl—n“l(2n—m) (2.30)

Atomun baglanma enerjisi elde edilir. Hacim modiilii Bf hesaplanmas i¢in (Xie vd.

1997)'nin agagidaki hacim modiilii formiiliinden
B= [l )+ PO @b @ FEr RO FERI@F] @3

(2.32) denklemini elde etmis oluruz ve bunun hesaplanmasi Ek A'da verilmektedir.

(2n—m)neSt
Bf = L 2.32
Y 36Qf (232)

12



Burada Qf, atomik hacim ve

of =£?%2’_ (2.33)

olarak g@sterilir. (2.30) denkleminde an 'vi ¢ekip denklem (2.32) yerine koyarak

2mEf
St = SGn—m) :n) (2.34)

(2n—m)ne2mEf

Bf = 2.35

Vo 36Qfe(2n—m) (235)
n 2mEf

Bf = ¢ 2.36

Y36Qf (2.36)
elde edilir. Bu denklem bir orant: geklinde
f Bt

QBT _mm (2.37)

TBf 18

olarak yazilabilir. fcc kristalinin hacim basimcs igin iligkisi (2.15), (2.17), (2.19), (2.26)
ve (2.32) denklemleri kullanilarak asagidaki gibi elde edilir.

m/n a/m
p_5B [(_U_) _[.P..] J (2.38)
2n—-m|{ v, Vg

Burada v basit bir kristalin hacmi, v, dengedeki bir kristalin hacmini denklem

(2.32)’de verilen Bf denge hacmindeki hacim modiiliidiir. Her bir metal igin deneysel

baglanma enerjisi ve kristal orgii parametresi tamamen uygundur. m ve n indisleri

13



tamsay: degerleri ile smirlandrilmigtir, dyle ki mn 18QfBf /Ef degerine en yakin
tamsayidir. Bu hacim modiiliiniin tam bir fitinin yapilamayacagi, m ve n’ nin smrh
tamsay1 degerleri ile fit edilecegi anlamina gelir. Bu kosulla potansiyelin 6zelliklerini
derecelendirilmesi avantajlar1 elde edilebilir.

(Finnis ve Sinclair 1984) tarafindan gosterildigi gibi etkili ¢ift potansiyeller,
referans yogunlugu ile ilgili N-cisim terimini genigleterek denklem (2.15)te

agiklanmugtir. V" etkin ciftler potansiyelini elde etmek igin
Veff (r) = V(r) - 2Af'¢(r) (2.39)

denkleminde (2.26),(2.40),(2.41), (2.42) ve(2.43) denklemleri yerine yazarsak

V(r) = e(f‘ri)n (2.40)
A=ce (2.41)
f(p)=p"2 (2.42)
af )"
$(r) =(TJ (2.43)
Vet (1) = a(i)n - 2cslp~1/2(3)m (2.44)
r 2 r

a m
2 (2.45)
r

a)" nSf =
vro=q2) ‘szTT/ﬁ‘gT( )

14



2.3. Sutton-Chen Potansiyelleri igin yeni bir form: Feraoun-Esling SC Formu

(Feraoun ve Esling 2002) tarafindan metalik alagimlar i¢in gelistirilen Sutton-
Chen (SC) potansiyellerinde tek bilesenli sistemler i¢in i'inci atomun toplam baglanma

enerjisi

i
E, =%’-[§:V(13,-)~Bap?} Q.47)

A
seklinde tanimlanir. Burada €, potansiyel parametresi B, hacim modilidiir. V(ry)

giftler potansiyeli

V(rﬁ)=[g—} (2.48)

i

seklinde verilir. p; i'inci atom ile ilgili olan yerel enerji yogunlugudur ve

o= (“—] (2.49)

i\ Ty

ile gosterilir. Burada o &rgil parametresidir. E,,, ve o Orgl parametresi verilen

bilesenli metallerin (elementlerin) parametrelerini elde etmek i¢in yeterlidir.
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2.4. Siv1 gecis metalleri icin Gnerilen Sutton-Chen Potansiyeli

2.4.1. S gecis metalleri icin SC potansiyellerinin parametrizasyon
metodian
Siv1 gecig metallerinin (2.46) denklemi ile verilen SC etkin giftler potansiyelini
V¥ hesaplamak ve St ve Sf toplamlarim bulmak igin ilk olarak sistemlerin ergime
noktalar1 civanndaki deneysel g(r) ¢iftler dagilim fonksiyonunu kiibik spline yontemi
ile extrapole ettik.

glra)

g(r)

;*Mwammwmwn‘—wﬂ‘& s e ae o )

1
¢
1
1
[}
t
!
i
1
i
1
i
l'mtx

{} 0 Iy

Sekil 2.1 g(r) ciftler dagilim fonksiyonunun gematik gosterimi

Burada ro, g(r) nin g(r)=0 oldugu ilk r degerlerini, r,, ise g(r)’nin ana pikine kars1
gelen r degerini gostermektedir. Imax, i ve j atomlar: arasindaki etkilesmeleri kestigimiz
r mesafesidir. Keyfi bir i atomundan r; uzakhgindaki bir j atom arasindaki etkilesmeyi
I'max @ kadar iki yontem ile hesapladik. Ik olarak rmax'a kadarki mesafede etkilesmeye
giren toplam atom sayis1 olarak

Nit+ Nyt Ns+...=N (2.50)
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Denklemi ile hesaplanan N sayisiin 140 ve 180 atom oldugu durumlardaki
etkin ciftler potansiyelini hesapladik.

Diger yontem ise Bilgisayar benzetigsim ¢aligmalarinda oldugu gibi i atomdan r;
uzakliktaki j atomu arasindaki etkileymeler igin rm.x degerini r. (cut-off) gibi kesme
mesafesini esit alarak hesapladik. Sivi  sistemlerin  etkin ¢iftler potansiyeli
hesaplamalarinda uyguniuk saglamas: amaciyla Bhuiyan tarafindan bir baska Gomiili
Atom Metodu (GAM) hesaplamalarinda kullanilan r. mesafesini alarak atomlar arasi
etkilesmeleri bu rmax degerlerinde kestik.

2.4.2 S gecis metalleri icin SC etkin ciftler potansiyeli

2.4.2.1 Koordinasyon sayisina gore
Sv1 fec metallerinin koordinasyon sayisim hesaplamak i¢in Q atomik hacmini

3
Q= %l—seklinde verilir. (Sutton ve Chen 1990) potansiyelindeki Sf terimi, ki bu terim
keyfi bir atomdan tim atomik r; uzakliklari Gizerinden alinan toplam olmak tizere

agagidaki gibi verilir.

%
St => —) (2.51)

i#j \ T

(a n n n
St =N,| —| +N, 2 +N, 2 RS S A
\ N1 I I

Burada N, en yakin komsu atomlarin i'inci koordinasyon sayisidir.

RDF

Sekil 2.2 Koordinasyon sayisimn elde edilmesinde kullamlan Radyal Dagihm
Fonksiyonunun (RDF) sematik gosterimi (1. Yontem).

18



Koordinasyon sayisim sivi yapida belirlenmesi igin 2 yontem kullandik.
1. Yontem: Sekil 2.2'deki simetrik r'lere gore 1. koordinasyon sayisini hesaplamak igin

N; = Zt'jtmpo [rzg(r)] dr (2.52)
Ry sym
denklemi kullamlir.

Y
To Tmin I

Sekil 2.3 Koordinasyon sayisinin elde edilmesinde kullanilan Radyal
Dagilim Fonksiyonunun (RDF) sematik gosterimi (2. Yontem).

2. yontem:Sekil 2.3 'teki 4np,r’g(r) egrisinde ilk minimuma kadar integrasyon igin

Imin .
Ny= | 41tp0[12g(r)] dr (2.53)
D sym

denklemi kullanilir. Finnis-Sinclair tipi SC potansiyeli hesaplamalarinda denklem (2.53)
bagintisinin st siir, belirlenen koordinasyon sayisim veren etkilesme mesafesine gore
uzatilir. Bu mesafe metale gore 3. ve 4. kabuk arast (3.minimum-4 minimum)
olmaktadir. Koordinasyon sayisina gore bulunan etkilesme mesafesine gore, potansiyeli
hesaplamak igin denklem (2.46) kullamlir. Sf ve Sf toplamlanni (2.46) denkleminde

yerine yazarsak
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\ T

n ‘ n n
r £ n IINI(?-J +N2(}a—J +N3[§—J +.... £\m
vl (r)=¢ —a—] ! 2 3 (a J (2.54)

T=Tnx

denklemini elde etmis oluruz.

24.2.2 Kesme mesafesine gore
Potansiyeldeki a ve 1, parametrelerini hesaplamada kiibik spline fonksiyonlan

kullanarak extrapole ettik. Deneysel ge,.. (1) degerlerini kullandik. $ekil 2.1'deki 1,
Ve I, , 8(r) egrisinde radyal uzaklifin sirasiyla baslangig ve ilk pik degerini gosterir.

Potansiyeldeki a 6rgii parametresini hesaplamak i¢in, a parametresini fcc 6rgi
parametresi olarak agagidaki gibi segilir.

_‘g%i‘_:,m (2.55)

Finnis-Sinclair tipi SC potansiyeli hesaplamalarinda denklem (2.55)
bagintisindaki r kesme mesafesi, metallerm a orgl parametrelerine gore koordinasyon
sayisinin belirlenmesinde kullamlir. Bu mesafe metale gore 3. ve 4. kabuk arasi
(3.minimum-4. minimum) olmaktadir. Asagidaki denklemi kullanarak kesme mesafesine
gore etkin ¢iftler potansiyelini hesapladik. Kesme mesafesine gore etkin ciftler
potansiyeli su formda verilir.

n n n
- (af n IlNl(}a;) +N2(€~) +N3(§;~) +....
vl (1)=¢ -}

£ m
a
r a ™" a " a)" (—r—) @9
. le(*J +N2(——J +N3[~) +...
] 9 13

=1,
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BOLUM 3

FCC METALIK ALASIMLARI iCiN UZUN MENZILLI
FINNIS-SINCLAIR TiPi SUTTON-CHEN POTANSIYELLERI

3.1. Rafii -Tabar-Sutton Formu

Cok-cisim, uzun-menzilli Finnis-Sinclair tipindeki potansiyeller, ikili fcc metalik
alagimlarin atomistik tamimlanmasi igin Tabar-Sutton tarafindan bigimlendirildi. Bu
potansiyeller temelde (Sutton ve Chen 1990) tarafindan fcc elementer metallerinin
atomistik modellemelerinin metalik alagimlara yapilmig genellestirilmelerdir. Alasim
potansiyellerinin parametreleri direkt olarak elementer metallerin parametrelerinden
bagka herhangi bir uygunsuzluk gostermeksizin elde edilmigtir. Orgii parametreleri,
elastik sabitler ve 45 adet ikili alagim sistemlerinin durum entalpisi (Tabar ve Sutton

1991) tarafindan fcc metal alasimlar i¢in hesaplanmigtir .
Bir saf metalin i¢ enerjisi FS formunda, (Sutton ve Chen 1990) tarafindan

EFs =e[—;-Z):V(rﬁ)—ch;/2} @3.n

i*j

V() =G) (3.2)

a
i =ZH (3.3)
denklemleri ile verilmektedir.
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Burada m ve n pozitif tamsayilar, a fcc orgii sabiti ve ¢ enerji boyutunda bir
parametredir.

Hamiltonyeni agiklayarak (3.1) ve (3.3) denklemleri ikili A-B alagimlarim
tanimlamak i¢in kolayca genellestirilmistir.( Finnis ve Sinclair 1984) formu su sekilde
belirlendi:Burada A 1. metali B 2.metali i ve j tiirlerini gbsterir, ayn1 zamanda (i,j=A,B)
olarak verilir.

:%[ZZﬁiﬁjVAA(rg)Jr(l-ﬁi)(l —iij)VBB(rij)+[§i(l—f)j)+ ﬁj(l-ﬁi)]vm(rij)]

i=j

1/2
~ . 34
_dMZﬁii:ij¢AA(rij)+(l'-pj)d'AB(rij):l G4
i i
12
—dBBY (1 —rm[Za ~P;)PBB(r;) + P jW(ri,-)}
i s
D, bdlgeyi dolduran operatérler asagidaki gibi belirtilmistir.
I, i bdlgesi A atomu ile kaphise
p (3-5)

pi =
0, 1 bdlgesi B atomu ile kapliise

iki bilegenli sistem i¢in V**, V™ ve V#® fonksiyonlar1 enerjinin itici kismu gsterir ve

asagidaki gibi verilmektedir.

VAA(r) = CAA[EA_A.:'n
T

VBB(r) = BB {gjin (3.6)
r
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nAB
VAB(r) = cAB[?—‘;B—]

Ayrica (3.1) denkleminde p, ile tammlanan i, atom etrafindaki elektron yogunlugu
i¢in iki bilegenli sistemlerde

GAA(r) = [ﬁ]m
r
¢BB(r) = [Egi]m 3.7

$AB(r) = [ﬁ]m
r

fonksiyonlar1 tammlanmustir.

€AA CAA gAA mAA ve nAA parametreleri A metallinin saf €,c,a parametrelerine
esitlenmistir. Benzer olarak €BB,cBB aBB mBB ve nBB parametreleride B metalinin

£,c,a parametrelerine esitlenmisti. Bu nedenle sadece £*®,a*®,m”® ve n*°bu 4
parametre smirlandirmak ve hesaplamak icin kalmistir. Bu parametreler VAB ve ¢AB
fonksiyonlarmi agiklamak diistincesi ile agagidaki gibi smirlandirlmigtar.

VAB = (VAAVEB)/2 yg (AB = ((HAA(BB)L/2 (3.8)

£*® a*® m”*® ve n*® parametreleri de aym diigiince ile agagidaki gibi verilmektedir.
1 1
mAB =__(mAA +mBB), nAB =§.(nAA +nBB)

(3.9)

aAB — (aAAaBB)l/Z R gAB = (gAAgBB)l/Z
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Boylece denklem (3.4)’teki Hamiltonyenin tiim parametreleri (Sutton ve Chen
1990) tarafindan tablo edilen saf metaller iginki parametrelerden elde edilebilir.

VAB ve ¢AB denklem (3.9)’da verilen varsayumlar tamamiyla deneysel temeller {izerine
yapilmustir. Ornek olarak €AB = (gAA 4+ gBB)/2 yaklasim alindiginda alagimlarin baz

6zellikleri i¢in dogru hesaplanmadigi bulunmustur.
%50 consantrasyona sahip alagim modelinde A ve B atomlari ortalama
konsantrasyona sahip bir rastgele fcc alasgim modeline adapte edilmigtir. Atomik

1]
pozisyonlarin hicbir gevsekligi hesaba katilmamustir ve alagimlarin sadece 0 K ’deki
entalpisi hesaplanmigtir. (Ackland ve Vitek 1990) tarafindan verilen bu standart rastgele

alasim modelinin SC potansiyellerinin uygulamasidir.

3.2 Feraoun ve Esling Formu
Bu potansiyellerde N atomlu bir sistemdeki her bir atom bagma diigen enerji

N B
E; = D Dy V(1)) -D,,c,p? (3.10)

j=t#i

seklinde verilmektedir.
Burada r;, i ve j atomlar arasindaki uzakliktir. V(r;), 1 ve j atomlar: arasindaki giftler

itici terimi ve bu terim

X ap i
V() =| =2 (3.11)

i

seklinde verilir. Metalik baglar p;'de tutulurken i'inci atom ile ilgili olan yerel enerji

yogunlugu

N, Mab
=2 (.12)
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denklemi ile tanimlanmaktadir. Yukaridaki denklemlerde o, V(r) ve p(r) fonksiyonlan
icin boyutsuz argiiman elde etmek i¢in kullamlan uzunluk boyutunda bir parametredir
ve o denge Orgil parametresine egittir. Difer parametreler saf metallerin 0 K
sicakhiktaki 6zellikleri fit edilerek elde edilmigtir. Alagim sistemi i¢in geometrik anlam
D' enerjisini hesaplamak igin alimmugtir. Aritmetik ortalama ise uzunluk boyutu ve
integral hesaplamalarmda kullanmiimigtir. Eger bu denklemler daha dikkatlice ele almirsa
alagim sistemi i¢in o,y Orgli parametresi biliniyor ise, bu durumda asil tanimlanmas
gereken enerji boyutunda bir parametre olan D, 'dir. Asil ihtiyacimiz olan birbirine
benzemeyen itici atomlar ayirmak i¢in gereken boyutsuz parametreyi tanimlamaktir.
Bu durumda denklem (2.15)'de yerine yazarsak

X 1
E;= ﬂ[ ZAabv(rij) “‘Bapiz:l (3.13)

2 Fl=

elde edilir. Burada ¢, , {'inci tiir atoma uyan enerji boyutunda parametresidir. Bu yeni bir
tiir parametre seti olarak tanimlanabilir. Bu ifadede uygulanacak asil durum ikili sistem
i¢in bir tek boyutsuz A, parametresine ihtiyag vardir.

Burada biitiin iki cisim baglar1 birbirine esit oldugu siirece A,,'y1 boyutlu hale
getirebilir. (3.14) denklemi daha agik bir ifade ile

1
_Sa N ?—3— “a~ N g@- my 12
Bi=> z(rﬁ] B{Z( * ) } (3.19)

Fl=i Flzi

seklinde yazihr. Eger rj en yakin komsu uzakhigi ve her r;'inci komsu atom igin i'inci

atom uzakh@: ryise 1y = &;r, 'dir. Bu durumda denklem (3.14) su sekilde yazilabilir.

~—
T
UD(_")D . , ey
v Gl '
CHE T ey
D{—F/Lﬂlu:l.u i ,‘,‘\1. :\7—)7 B
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g (a, )" n; o 222 n; |2
E =22||%a i_g [—1) i (3.15)
2 (fn ) ynzbukﬁga 5 Lhzb..kﬁif“)

Burada j kabugu biitiin komsu kabuklar {izerinden toplam ifadesidir. Denklem (3.15)
deki iki toplam, 6rgii igerisindeki atomlarin uyusmasina baghdir ve metallerin gergek

n.
6zelliklerinden bagimsiz bir sekilde sayisal olarak hesaplanabilir. Eger B, = Z 8—;
j kabuk “ij
alinir
ng 1;&
€ a a
Ei=- Bna (__a_} - ﬂma Ba(—i) (3.16)
2 5 L
denklemi elde edilir. Bu esitlikte, E; =E3 ,r, =1, =, /o, alinir ise
€ my
Eg =7“[Bn362“ - B, B,0. ] (3.17)
denklemi yazilabilir. Boylece en yakin komsu atom uzakligna gore enerjinin tiirevi
dE £ 1" m a1 221“
__i=._._l n nana — — Ba2 - 3’18
dr, 2 *‘ﬁa’[r,) 2 B“‘a“[r,) (3-18)
denklemi elde edilir. Bu tiirev, denklem asagidaki verildigi esitlikte sifir olmalidir.
e My T O
naBnaGa _"_21' ﬂma Bao-a2 =0 (3.19)

Bu esitlikten tiirev denkleminin B, degeri elde edilebilir.
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naBn n,——=
B, =2—2t 52 (3.20)

-1
g, =00 (1— 2“3) (3.21)
elde edilebilir.

3.3  Sivifce metal alasimlan igin 6nerilen Sutton-Chen Potansiyel Modeli

Siv1 alagimlar i¢in (S. Dalgi¢ 2002) tarafindan, Sutton-Chen potansiyeli igin yeni
bir form gelistirilmistir. Iki bilegenli sivi metal alagimlarinda A, -B,_,, A ve B iyon
tiirlerini, ¢ sayr konsantrasyonunu gdsterir. o alagim olusturan A tipi bileseni
gostermek iizere, aa etkilesmeleri igin Onerilen iki bilesenli metalik alasimlarm

potansiyel formu

f \le= n, St £\ Moo
V. (1) =gy, (3@—) - a (am) (3.22)
r m,, Sf r

ile verilir. €., saf metaller i¢in enerji boyutunda bir parametre, Sflm ve Srfn‘m ideal bir
fec kristalinin drgii toplamidir ve asagidaki gibi verilir
f oo £ My
a a
g gl

T i\ T

f

agq saf metaller igin Orgii parametresidir. €gq ,Coq,Mgg V€ Ngo Ppotansiyel

parametreleridir. ¢, potansiyel parametresi asagidaki gibidir.
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n, Sf
c =2 Man (3.24)

m m,, (S;m )}é

Buradaki m,, ven,, parametreleri pozitif tamsayilar ve saf metaller igin

Ny, > Mg, =4 sartim saglamas: gerekir.

B alagimi olugturan B tipi bileseni gostermek iizere, PP etkilesmeleri i¢in

6nerilen iki bilesenli metalik alagimlarin potansiyel formu
af ngp HBBS§ af mpp
me“"(r)wm[(-—f’l) | (325)

ile verilir. €, saf metaller igin enerji boyutunda bir parametre, Sf

ve St ideal bi
i meld al bir

fee kristalinin 6rgii toplamidir ve asagidaki gibi verilir

] a&& ngg ] a ga Mgg
Stos =Z - st =Z - (3.26)
J#1 ) J#1 J

af, saf metaller icin Orgli parametresidir. €p3-Cpg-Mpg Ve Ngg  potansiyel

parametreleridir. cgg potansiyel parametresi agagidaki gibidir.

ngg St
b s (3.27)

M5 Sumgy

Buradaki mgg ve ng, parametreleri pozitif tamsayilar ve saf metaller igin

ngg >mpg 24 sartim saglamasi gerekir.
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Ac-Bi. iki bilesenli metalik alasimda A ve B iyonlari arasindaki etkilesmeleri

tanimlamak i¢in 6nerilen potansiyel

af Baf nS}: af"‘aB
V()= B P . B 3.28
af Mg

bu formda verilir. Burada o A iyonunu B ise B iyonunu gdstermektedir. Sf; ve S‘f“ua

alagimlar i¢in drgii toplamidir ve
afy ™ afy Y™
f - Zap £ _ Zap
snuﬁ_z ‘ +Shes Y. , ) (3.29)

C,. potansiyel parametresi agagidaki gibi verilir.

n St
Cop = —g 28 (3.30)
map iS‘i;IaB i 2
€4p,Myg V€ N,g potansiyel parametreleri
=( 172 _1 _1 3.31
saB - gmxeﬁﬂ) > maB _E(maa +mﬁ[}) » naﬁ —E(Htm +n[3[3) ( . )

ile verilir. Alagimlar i¢in Onerilen bu potansiyelde, saf metallerin a 6rgii parametresi
kullamilmamaktadir. Alagimlar i¢in a 6rgii parametresi baglanma enerjilerinin fit

edilmesiyle elde edilmektedir.
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BOLUM 4

SIVI METAL VE METAL ALASIMLARIN YAPISI VE
TERMODINAMIK BUYUKLUKLERI

Bu boliimde sivi metal ve metal alagim sistemleri i¢in degigik parametrizasyon
yontemleri ile hesaplanan etkin ¢iftler potansiyellerini kullanarak incelenen sistemlerin

hesaplanan yapisal ve termodinamik &zellikleri ile ilgili bilgiler verilmektedir.
4.1. Stvi Metal ve Metal Alasimlarin Yapisi
4.1.1 Sivi Metaller icin Yap: Faktorleri

Ciftler korelasyon fonksiyonu g(r) 'nin siv1 teorilerinde merkezi bir 6nemi vardir.
Deneysel olarak bu fonksiyon sivilar iizerindeki X-1g1m1 ve nétron girisim deneylerinden

elde edilebilir.
N 6zdes atomlardan olusmus sivinin A dalga boylu tek renkli x-1gmnlarina maruz

kaldigi durumu ele alalim. Her atomdan gelen sagilmanin genligi verilen atomla

baglantih elektrondan gelen atomik sagilma faktorii cinsinden ifade edilir. T; konumunda

yerlesmis atomdan sagilan dalganin faz faktérii expli(l? —-l_i)i"JJ 'dir. Burada kvek'

vektorleri geren ve sagilan igmlarin dalga vektdrleridir. Sivi Ornekler i¢in g6zlenen

sacilma genligi atomlarin ortalama konfigiirasyonuna bagh oldugu i¢in sagilma siddeti

1=1<A)<Zexp[iq(ﬁj—ﬁi)]> @“.1)
ij
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formunda yazilir ( Shimoji 1977).
Burada =k -k ve I atomik sagilma faktdriintin modiiliiniin karesine egit olan, tek

atomdan sagilma faktoridiir ve (... 1s1l ortalamay1 gdsterir. §'nun bitytkltga
q=[31[=(41t/'/\.)Sin—;-9 4.2)

seklinde verilir. Burada 6 sagilma agisidir. 2 exp [ic'j (I_i i R ; )] 'nin ortalamasim almak

i.j
exp|ig. R niceliginin atom iftlerinin tiim konfiglirasyonlar1 fizerinden ortalamasimnt
almaktrr. Denklem (4.7)de verilen g(r) ¢iftler korelasyon fonksiyonu ve
g(r) - 1(= h(r)) tanimu kullamlarak
I(@)=NI®(q)S(q) (4.3)
elde edilir. Burada S(q) statik yap: faktorii olarak adlandirilir. Ve
s(@ =1+p [ls@) - 1lexp|igR |a3R (4.4)

ile verilir, Fourier ters doniiglimiiniin kullanilmasiyla

dq 4.5)

g0 =1+p [ls(e) -1] LI

oldugu bulunur.
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4.1.2 ikili Sivi Metaller Alasimlan icin Kismi Yap: Faktorleri

T sicakh@mnda, V toplam hacminde, N; tane birinci cins atom ve N, tane ikinci
cins atomdan olugan basit iki bilegenli bir sistem diigiinelim. Bu alagimin toplam iyon
sayist N = N; + N ve toplam iyon sayr yogunlugu p=N/V dir. Alagimm
bilesenlerinin atomik yogunluklar1 C, = C ve .C, = 1-C ve kismi say1 yogunluklari
p; =N, /V, =C;p olarak yazilabilir.

Orijinde bulunan i cinsi bir iyondan r uzakhgmnda ve dr hacim elemam iginde j
cinsi bir iyonun bulunma olasihg1 p,g;(r)dr ile verilir. Burada g;(r) istatistik
mekanigin temel bir tanimu olan ¢iftler dagilim fonksiyonudur.

Ashcroft - Langreth (AL) kismi yap1 faktorleri Sy (r)’ ler, gy (r) giftler

korelasyon fonksiyonlar: cinsinden
$3(@)=5;+(pip;)* fley(r)-1fa7ar (4.6)

denklemi ile verilir. Bu denklemin Fourier doniigtimii ile gij(r) giftler korelasyon

fonksiyonlari elde edilir.

1 s
g (r) =1+ (271:)3 Y 75 I[Sij(r)—— S ij]e—lq‘qu 4.7
i

denklemi ile tanimlanir.
(Bhatia ve Thornton 1970) , AL’in yalmizca alasimindaki iyon tiirleri {izerine
yaptiklar1 tammlamalar yerine, N toplam pargacik sayist ve C sayr yogunlugu

degiskenlerine bagl tanimlar yapmuglardir. Daha sonra gelistirilen bu teoriye gy (1),

g (1) ve g (r) tammlarin: vererek baslayabiliriz, (March ve Tosi 1966);
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g =Cig, (1) +2C,C,ep, (1) +Cigp, (1),

gxe =C,C, [Clgll (0 +(C,-C))g,, (1) -C,8, (r)], (4.8)

8cc = CfC%[g“ (r)-2g,(r) -85 (r)]’

Bu denklemler gostermektedir ki biiylik yada kiigitk Scc(q) aym dalga boyunun
biliyiik yada kiiglik yogunluk sigramalarinin gosterimidir. Gergekte q = 0 da ,Scc(0) =
oo, faz ayrim (PS) saglarken, Scc(0) = 0 bilesik olugumunu (CF) anlatir. Diger bir
deyisle; eger Scc(0) >> C;C; ise PS egiliminden, Scc(0) << C;C; ise CF egiliminden

bahsedilir. Scc(q)’nun deneysel olarak &lgtilmesi, Sne(q) = 0 olan alagmmlar igin
¢ (r) diizen potansiyeli olarak tanimlanan ¢iftler potansiyelinin, (Ashcroft ve Langreth

1967) kismi yap faktorleri S;(r) ’ler, g;(r) giftler dagilim fonksiyonlar: cinsinden
Sun (@ =C,8,, (@+C,5, (@+2(C,C,)"S, (@)
$4c (@ =C,C,[8, @+[c, /c,) ~(€./C. )" Bo@-5,@)] 4.9)
Sec(@ = C,C,[C,8,, (@ ~2(C,C,)"*S,, (@) +C,S, (@)

denklemleriyle baghdur.

Faber ve Zeman ,sivi ikili alasimlarin transport Ozellikleri hakkindaki
galigmalarinda kismi yap1 faktdrleri i¢in kullandiklar: ifade

84p(Q) =1+py [leop (1) ~1]exp(—iQrydr (4.10)

dir (Faber ve Ziman 1965). Ashcroft-Langreth tarafindan verilen yapa faktériiniin

Faber-Zeman formu
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2, (Q) =[81(Q-c, J/e
a,(Q) = [Szz (Q)"Cl]/c2 @.11)
a;,(Q) =8;,(Q)/(cie)2 +1

bu formda yazilabilir.

4.1.3 Sv1 yapi teorileri: VMHNC integral Denklem Yaklagimlan

S1vi hal teorisinde, O-Z denklemindeki ¢() i¢gin verilen bir yaklagim
c(r) = h(r) - In(g(r)esotr)+B()) (4.12)

seklindeki hypernetted chain (HNC) yaklagimidir (Green 1960, Leeuwen vd.1959,
Meeron 1960, Morita ve Hiroike 1960, Rushbrook 1960, Verlet 1960). Burada

B=(kpT)" sicaklik kere Boltzman sabitinin tersidir. ¢(r) giftler etkilesme
potansiyelidir ve B(r)’ ye koprii fonksiyonu denir. Bunun i¢in bazi yaklagimlar
yapilmalidir. Koprii fonksiyonunun evrensel varsaymmim takip ederek (Hansen ve

McDonald 1986) kati kiireler i¢in Percus-Yevick (PY)’ nin yaklagimmda elde edilmis
olanini, B, (r, n) sectik. Bu fonksiyonlar yalmz bir parametreye, siklik paketleme

kesrine baghidir ve bunu belirleme iglemi, birbirine ¢ok yakin olmasmna karsin, bizi
farkli yaklagimlara gotiirtir (Percus ve Yevick 1958, Thiele 1963). Asagida bu
calismada kullamlan VMHNC teorisini kisaca tarif edecegiz ve ilgilenen okuyuculara
(Rosenfeld 1986, Gonzalez vd. 1991, Gonzalez vd. 1992) kaynaklarini 6neririz.

Verilen termodinamik durumun bir fonksiyonu ve koprii fonksiyonunun bir
fonksiyoneli (Rosenfeld 1986, Gonzalez vd. 1991,Gonzalez vd. 1992) olan indirgenmis
Helmoltz serbestlik enerjisinin konfigrasyonel kismi igin yeniden diizenlenmis-
Hypernetted edilmis zincir (MHNC) ifadesini,

fMENC = Fine [Nk T
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seklinde ele alarak ise baglayalim. Yukarda ki B, (r, n)’yl segersek, MHNC serbestlik
enerjisi B, pve n°nm bir fonksiyonu olur. 7’y1 termodinamik durumun bir fonksiyonu

olarak, yani n = 'r](B, p) , segmek icin VMHNC kriteri,

e en) (4.13)
on

seklini alir. Burada,

£ VMHENC (B, p, 1) = F MHNC (B, p, ) — FMHNC () + £ g () (4.14)

dir. Burada fp, ™™ (n), PY kat1 kiire (HS) dagihim fonksiyonu ve 7, paketleme kesirli

képrii fonksiyonlart kullamldigindaki indirgenmis MHNC Helmholtz serbestlik
enerjisinin degeridir ve fog(n), ampirik HS kat1 kiire Carnahan-Starling Helmholtz

serbestlik enerjisidir.
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4.2 Termodinamik Biyiikliikler

Bu bolimde sivi metallerin i¢ enerjilerini E; ve sivi alagmlarin entalpi

degerlerini hesaplamak i¢in kullanilan yontemlerle ile ilgili bilgiler verilmektedir.
4.2.1 i¢Enerji
Smv1 metaldeki atomlar gibi, herbirinin kiitlesi M olan N tane 6zdes klasik

pargacikli sistem ele alinsin. Sistemin toplam enerjisi U, tamamen N tane par¢acifin

R,....R, koordinatlan ile elde ediliyorsa, kanonik topluluk i¢in bu sistemin Q,
boliigtim fonksiyonu

Qn =ANZ /N (4.15)
formunda yazilir. Burada A tek boyutlu harekette kinetik enerji i¢in

A = (MkyT/2mh2)%2 (4.16)
seklinde verilen bSlisiim fonksiyonu ve Z,ile verilen konfigilirasyonal boliisiim

fonksiyonudur. Denklemindeki N! etkisi sistemdeki N par¢acifin tamaminin

hesaplamaya katilmas: gerekliliginden kaynaklanir. Metalin toplam enerjisi

E= g—kBT +—-Z1;— [ [Urexpl- Uy /TR, ..... 43R (417

olarak yazilabilir. Denklem (4.17)’de asagidaki U, formu kullanilirsa

- - 1
Uz (5,550 Fy) = Nugg +’2*Z¢(rij) (4.18)

i#j}
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3 N
E=Nu,, + ENkBT +5P j @ )p(r)d3r (4.19)

elde edilir. Metalin atom bagina i¢ enerjisi ise

3 1
By =S kpT+5p j g (1)p(r)d3r (4.20)

seklinde yazilabilir.

4.2.2 Kangma Entalpisi
Hamiltonyenin her bir atomu i¢gin beklenen E’degeri rastgele A B, alasim
igin ¢, =x ve cy =1—xolmak lizere ¢, +c =1 kosuluyla agagidaki gibi verilmigtir

(Tabar ve Sutton 1991).

Er =

0|

{Zzs[civwrmc%,VBB(rs)JrchcBVAB(rS)]}

1/2
—cAdAA{ZZS [cA¢AA(rs)+cB¢AB(rS)]} 4.21)

1/2
—chBB{Zzs [cB¢BB(rs)+cA¢AB(rS)]}

r,, ’nin koordinasyon kabugunun yarigap: ve Z_ uygun koordinasyon numarasidir. Her

r,ve a®t aBB ve a’Bparametreleri aym uzunluktaki olgeklerde ifade edilmelidir.

s

Rastgele alasgimin a” denge 6rgili parametresinin evrensel uzunluk 6lgiisiinde segtik. Bu

yolla rastgele alasimin Eenerjisi o fonksiyonu cinsinden agagidaki formda

verilebilir.
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AA BB AB
1 ass 7" 1 aBB ® aaB "
=gt ] bl SE] reseisial ]

AA A \V/2
asms ™ asB ™
~.cAdAﬁ{cASmM [—;—‘——] +¢gS, a8 [—;;—] ] (4.22)

172
BB mBB aAB mAB
~cpdBB| CpS_pn - +€,S an r

Burada, dAA =gAAcAA  dBB = gBBCBBolmak fizere, S 4a.S pp gibi parametreler

boyutsuz fec orgii toplamlardir

S, =Zz[4‘;-] S, m =Zzs[3—] (4.23)

-4

denklemleri ile verilebilir. Her bir alasim konsantrasyonunda a” igin denge kosulu
verilmektedir.

GET _ (4.24)

Rastgele bir alagim i¢in denge Orgli parametreleri smurlandiriidifinda ¢f;, ¢, ve ¢}y

elastik sabitlerini hesaplayabiliriz. Bu sabitler gu sekilde verilmistir.

o = LOEr 1 o2Er 1 O%r
"TQoel T Qoendey, M AQ e

(4.25)

Qatomik hacim (2*)*/4 ve e,,,e,, ve e, gerilim tensdrlerinin bilesenleridir. Her
atom i¢in 0K deki kangimmn entalpisi AH bir kerelifine ihmal edilebilir ve asagidaki

denklem ile hesaplanir.
AH =Er —c,EA ~czEB (4.26)

EA ve EB, A ve B elementer metallerinin atomik baglanma enerjileridir.
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BOLUM 5

SONUCLAR VE TARTISMA

5.1 Sivi Metaller

Bu boliimde bazi sivi gegis metaller i¢in ergime noktalar: civarinda Sutton-Chen
potansiyellerini kullanarak hesaplanan etkin ¢iftler potansiyelleri verilmektedir. Bu
caligmada sivi gecis metallerinin ergime noktalar1 civarindaki termodinamik durum

parametreleri (Waseda 1982)'dan alinmis olup Tablo 1'de verilmektedir.

Tablo 5.1. Sivi gecis metallerinin ergime noktalar: civarindaki

termodinamik durum parametreleri

Metal T(K) patom/A%)
Ni 1773 0.0792
Cu 1423 0.0755
Pd 1853 0.0594
Ag 1273 0.0518
Pt 2053 0.0577
Au 1423 0.0526
Pb 1023 0.0295
Al 943 0.0528
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Bu ¢alismada Ni,Cu,Pd,Ag,Pt,Au,Pb,Al metalleri i¢in gok cisimli Sutton-Chen
tipi potansiyelleri sivi sistemlerinin deneysel verileri kullanarak degisik
parametrizasyon ydntemleri ile; koordinasyon sayillarma gére (140 ve 80 atom igin),
kesme mesafesine gore (rs(,,,=2af VE Ison= Ips) belirlenen potansiyel parametreleri
kullamlarak hesaplanmistir. Elde edilen parametreler igin kat1 6zellikleri fit edilerek
belirlenen SC (Sutton ve Chen 1990) potansiyel parametreleri ile karsilastirilmigtir. SC
tarafindan verilen kat1 sistemlerdeki potansiyel parametreleri Tablo 5.2°de sunulmustur.
Burada a®6rgii parametresi, ¢, m ve n boyutsuz parametre, Bf hacim modiili, Ef:

baglanma enerjisi ve € enerji boyutunda bir potansiyel parametredir.

Tablo 5.2. Bazi sivi gegis metalleri i¢in Sutton-Chen (SC) potansiyel

parametreleri
Metal m n  &(eV) c  Efev) o Bf(eva™d)
Ni 6 9 L5707x107 39432 444 352 1.22
Cu 6 9 12382x10% 39432 350  3.61 0.89
Pd 7 12 4.1790x10° 10827 394  3.89 1.25)
Ag 6 12 25415x10° 14441 296  4.09 0.69
Pt 8 10 1.9833x107 34408 586  3.92 1.73
Au 8 10 12793x10? 34.408  3.78  4.08 0.99
Pb 7 10 5.5765x10° 45778  2.04  4.95 0.26
Al 6 7 33147x10% 16399 334  4.05 0.47
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5.1.1 Atomlararas: SC etkin ciftler potansiyelleri

Koordinasyon sayisina gore
Bu boliimde bazi sivi gegis metallerinin koordinasyon sayilarina gére yapilan

parametrizasyon ile belirlenen S-C potansiyel parametreleri ile Finnis-Sinclair etkin
giftler potansiyel yaklasimi kullamlarak hesaplanan atomlar arasi ekin giftler

potansiyelleri verilmektedir.

140 atom icin
Ni,Cu,Pd,Ag,Pt,Au,Pb,Al sivi metaller i¢in koordinasyon sayilar: 140

olan metallerin potansiyel parametreleri hesaplanmig ve S-C potansiyel parametreleri ile
Tablo 5.3’de kargilagtirilmigtir. Aymi tabloda 140 atoma karsilik gelen kesme mesafesi
Iop'da verilmektedir. Tablo 5.3'ten goriildiigli gibi rsn, mesafesi, periyodik tablodaki
trende uygun olarak bir siitun boyunca uygun olarak artmakta sadece Au metalinde bir
uyumsuzluk goriilmektedir. Ayrica periyodik tabloya uygun bir sekilde soldan saja
dogru gidildikge ryn mesafesi artmaktadir.

Tablo 5.3. 140 atom i¢in hesaplanan potansiyel parametrelerinin S-C parametreleri ile

kargilagtirilmasi

Metalk m n g(eV) C EfeV) o4 Bf(@EVA?) 1,(A)
Ni 6 9 (llﬁf;’ :llgj ) (339%‘534& 444 352 1.22 7.778
Cu 6 9 (‘1'2283:1'(‘)’;2) (339‘fj;82) 350 3.6l 0.89 7.887
PA 7 12 éﬁ?‘;ﬁ,’f}é’% (‘1’0652’51‘5 394 389 1.25 8.533
Az 6 12 (32'.%;’(‘1‘(‘)’.?) (lllf&'ffl‘; 296  4.09 0.69 8.953
PP 8 10 (21'.3978632’;‘]‘33) (323;(3)8) 586 3.9 173 8.624
At 8 10 é’_‘;?,gg;‘:g;) ég:zgg) 378 4.08 0.99 8911
Pb 7 10 (55"52,?;’5’;'1%';) (22:?/;13;) 204 495 0.26 10.658
Al 6 , 41927 x107  14.684 334 405 047 8.000

(3.3147x109)  (16.399)
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Hesaplanan etkin ¢iftler potansiyelleri periyodik tabloya uygun bir gekilde
Ni,Pd,Pt icin Sekil 5.1’de , Cu,Ag,Au igin Sekil 5.2°de ve Pb,Al igin Sekil 5.3’te
gosterilmektedir.

Sekil (5.1-5.3)’ten goriildiigii gibi 140 atoma karsilik gelen potansiyellerde rgon
mesafesi arttikga potansiyellerin minimumu biiyiik r degerlerine dogru kaymaktadir.
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Sekil 5.1: 140 atom i¢in Ni,Pd,Pt metallerinin etkin ¢iftler potansiyelleri
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Sekil 5.2: 140 atom igin Cu,Ag,Au metallerinin etkin ¢iftler potansiyelleri
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Sekil 5.3: 140 atom i¢in AlPb metallerinin etkin ¢iftler potansiyelleri
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180 atom igin

Nij,Cu,Pd,Ag,Pt,Au,Pb,Al sivi metaller igin koordinasyon sayilar: 180

olan metallerin potansiyel parametreleri hesaplanmis ve S-C potansiyel parametreleri ile

Tablo 5.4°te karsilagtirdmistir. Ayn1 tabloda 180 atoma kargihik gelen kesme mesafesi

ron'da verilmektedir. Tablo 5.4'ten goriildiigii gibi rs,n mesafesi, periyodik tablodaki
trende uygun olarak bir siitun boyunca uygun olarak artmakta sadece Au metalinde bir
uyumsuzluk gériilmektedir. Ayrica periyodik tabloya uygun bir gekilde soldan saga
dogru gidildikge reo, mesafesi artmaktadir.

Tablo 5.4. 180 atom igin hesaplanan potansiyel parametrelerinin S-C  parametreleri

ile kargilagtiriimasi

Metal m n  &(eV) C  E{eV) af Bi(eVA?) g,(A")
Ni 6 9 (11.'58750978;‘118;2 ) (g;'ﬁ;%) 444 352 1.22 8.478
Cu 6 9 (a'%g:;gff) (ggjgé) 350 361 0.89 8.609
PA 7 12 (‘23]?,29‘(’,:118;; (‘llo‘;ff’z'fg 394 389 125 9.318
Ag 6 12 é’iﬂ@’;’gg (ﬁiﬂ; 296 409 0.69 9.770
PP 8 10 (Zlﬁg”(‘l'gf) (gﬁgﬁ) 586 392 173 9.415
Au 8 10 (11:;‘,’,3’;;‘11(‘)’;2) égigg) 378 408 0.99 9.730
P 7 10 (55?7235;11(‘)’_;3) (g:?,?,g) 204 495 0.26 11.619
Al 6 7 (‘;235]‘;‘7:]‘(‘)‘;; (;‘;:ggg) 334 405 0.47 9.692

Hesaplanan etkin ciftler potansiyelleri periyodik tabloya uygun bir gekilde
NiLPd,Pt icin Sekil 5.4’te , Cu,Ag,Au icin Sekil 5.5’te ve Pb,Al igin Sekil 5.6°da
gosterilmektedir.
Sekil (5.4-5.6)’dan goriildigti gibi 180 atoma kargilik gelen potansiyellerde ryp
mesafesi arttik¢a potansiyellerin minimumu biiylik r degerlerine dogru kaymaktadir.
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Sekil 5.4: 180 atom igin Ni,Pd,Pt metallerinin etkin ¢iftler potansiyelleri
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Sekil 5.5: 180 atom igin Cu,Ag,Au metallerinin etkin ¢iftler potansiyelleri
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Sekil 5.6: 180 atom igin ALPb metallerinin etkin ¢iftler potansiyelleri
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Kesme mesafesine gore
Bu bdlimde bazi sivi gegis metallerinin kesme mesafesine gére yapilan
parametrizasyon ile belirlenen S-C potansiyel parametreleri ile Finnis-Sinclair etkin

giftler potansiyel yaklasimi kullanilarak hesaplanan atomlar arasi ekin giftler

potansiyelleri verilmektedir.

Feon=2d

Ni,Cu,Pd,Ag,Pt,Au sivi metaller i¢in kesme mesafeleri Toon=2a icin metallerin
potansiyel parametreleri hesaplanmig ve S-C potansiyel parametreleri ile Tablo 5.5’te
kargilagtirilougtir, Aymi tabloda ry;=2a’ mesafesine karsthik gelen atom sayilan
verilmektedir. Tablo 5.5'ten goriildiifii gibi ren mesafesi, periyodik tablodaki trende
uygun olarak bir siitun boyunca uygun olarak artmakta sadece Au metalinde bir

uyumsuzluk goriilmektedir. Ayrica periyodik tabloya uygun bir sekilde soldan saga
dogru gidildikge ry,, mesafesi artmaktadir.

Tablo 5.5. rer=2a’ kesme mesafesine gore hesaplanan potansiyel parametrelerinin S-C

parametreleri ile kargilastiriimas:

1, (A%) Atom

Matal m n &(eV) G EfeV) o Bf(evAa™) saysst
Ni 6 9 (;%‘2’1;‘:3:‘;’) éggg) 444 352 122 7.04 104
Cu 6 9 dfggg’f&% (ggj‘ggg) 3.50 3.6l 0.89 722 107
Pd 7 12 ii';;’gg’;lgg (ll;’:f&) 394 3389 125 778 106
Ag 6 12 (3?.';’;‘(}95’)‘(11%1) (11;;;‘513) 296  4.09 0.69 8.18 106
P8 10 (21_'3?:‘32’;11%2 (g;f,gg) 586 392 173 7.84 105

1.2793x107 34408 ;.. 44 0.99 8.16 107

Au 8 10 6154x100) (31.235)

Hesaplanan etkin ¢iftler potansiyelleri periyodik tabloya uygun bir sekilde
Ni,Pd,Pt i¢in Sekil 5.7°de ve Cu,Ag,Au i¢in Sekil 5.8°de gosterilmektedir.

Sekil (5.7) ve (5.8)’den goriildiigti gibi ry,~2a’ kesme mesafesine kargihik gelen
potansiyellerde ro,n, mesafesi arttikca potansiyellerin minimumu biiyiikk r degerlerine

dogru kaymaktadir.
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Sekil 5.7: ron=2a" mesafesi icin Ni,Pd,Pt metallerinin etkin ¢iftler

potansiyelleri
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Sekil 5.8: ron=2a" mesafesi i¢in Cu,Ag,Au metallerinin etkin giftler

potansiyelleri
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Bhuiyan-Silbert kesme mesafesine gore

Ni,Cu,Pd,Ag,Pt,Au sivi metaller igin kesme mesafeleri rson= rag igin metallerin
potansiyel parametreleri hesaplanmig ve S-C potansiyel parametreleri ile Tablo 5.6’da
karsilagtinlmustir (Bhuiyan vd.1996). Aym tabloda rg,= ras mesafesine kargilik gelen
atom sayilart verilmektedir. Tablo 5.6'dan gortldiigi gibi rsn mesafesi, periyodik
tablodaki trende uygun olarak bir siitun boyunca uygun olarak artmakta sadece Au
metalinde bir uyumsuzluk goriilmektedir. Ayrica periyodik tabloya uygun bir gekilde
soldan saga dogru gidildikge ry,, mesafesi artmaktadr.

Tablo 5.6: ryy= ras kesme mesafesine gore hesaplanan potansiyel parametrelerinin S-C

parametreleri ile kargilagtirilmasi

Mesl m o0 s@¥)  C  EleV) of BIEVAD) na(A") ot
Ni 6 9 L}:g;ggi]lgi) (‘;3:‘21‘;;) 444 352 1.22 4.645 31
Ca 6 9 ill 3‘;;2’;'1‘(’); (gg:‘g;) 350 361 0.89 4.763 31
pPd 7 12 (i:%;g (113&32571) 394 389 1.25 5.133 31
Az 6 12 (22-%35";3;‘3) (iﬁ:};’) 296  4.09 0.69 5.397 30
Pt 8 10 (12.'91?353’;11%_22) (3;30281) 58 392 173 5172 31
Au g 10 JATEAXION 3313 o uop 0.99 5.384 30

(1.2793x10%)  (34.408)

Hesaplanan etkin ¢iftler potansiyelleri periyodik tabloya uygun bir sekilde
Ni,Pd,Pt icin Sekil 5.9°da ve Cu,Ag,Au i¢in Sekil 5.10°da g6sterilmektedir.

Sekil (5.9) ve (5.10)°dan goriildigii gibi reon= rss kesme mesafesine karsihik
gelen potansiyellerde rqn mesafesi arttikga potansiyellerin minimumu biiyiik r

degerlerine dogru kaymaktadir.
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Sekil 5.9. ry,= rps mesafesi i¢in Ni,Pd,Pt metallerinin etkin giftler
potansiyelleri
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Sekil 5.10. reon= tps mesafesi i¢in Cu,Ag,Au metallerinin etkin ¢iftler
potansiyelleri

55



5.1.2 Siv1 fee gecis metallerinin yapisal 6zellikleri

Bu bdliimde ergime noktalar1 civarinda hesaplanan etkin ¢iftler potansiyellerin,
Tablo 5.1'deki (Waseda 1981)'dan alman sicaklik ve deneysel yogunluk degerleri ile
Boliim 4.1'deki VMHNC (Yeniden diizenlenmis hypernetted chain) sivi yap1 teorisi
kullanilarak hesaplanan sivi yap: faktorlerinin deneysel degerler ile karsilagtirilmasi
verilmektedir.

Once 140 ve 180 atom igin hesaplanan statik yap: faktdrii ve ciftler dagihm
fonksiyonlarim (Waseda 1981)'dan alman deneysel degerler ile kargilatirdik. Periyodik
tabloya uygun bir sekilde siras: ile Ni,Pd,Pt,Cu,Ag,Au,ALPb i¢in hesaplan statik yap:
faktor degerleri Sekil 11-18'de, ¢iftler dagilim fonksiyonlar: ise yine sirasi ile Sekil 19-
26'da gosterilmektedir. 140 atom i¢in hesaplanan statik yap: faktdrii ve giftler dagilim
fonksiyonlarmin 180 atom i¢in hesaplanan yapisal 6zelliklere oranla deneysel degerlere
daha yakin sonuglar verdigi gériilmektedir.

feor=2a’ Ve Iy= rps mesafelerine gore hesaplanan statik yap1 faktorii ve giftler
dagilim fonksiyonlarm: (Waseda 1981)'dan alinan deneysel degerler ile karsilatirdik.
Periyodik tabloya uygun bir gekilde siras1 ile Ni,Pd,Pt,Cu,Ag,Au i¢in hesaplan statik
yap: faktor degerleri Sekil 27-32'de, ¢iftler dagilim fonksiyonlan ise yine sirasi ile
Sekil 33-38'de gosterilmektedir. ry,=2a" kesme mesafesine gére hesaplanan statik yap
faktorii ve giftler dagilim fonksiyonlarinin re,= rgs igin hesaplanan yapisal 6zelliklere
oranla deneysel degerlere daha yakin sonuglar verdigi gériilmektedir.

140, 180 atom, reo~2a’ Ve Ten= Ips icin swrasiyla hesaplanan statik yapi
faktorlerinin hepsi Sekil 39-44'de giftler dagilim fonksiyonlarinin hepsi Sekil 45-50'de
karsilagtiriimugtir.

Statik yapr faktorlerin degigimi rg,, mesafesi arttikca l.maximum degerleri
artmakta, ciftler dagilim fonksiyonlar1 ise azalmaktadir. Grafiklerden goriildiigi gibi
hesaplanan yap:1 fonksiyonlar1 ile deneysel veriler uyum igindedir. Ve reqn=2a’

mesafesinde hesaplanan yap1 fonksiyonlar1 deneysel verilere en yakin sonuglar elde

edilmistir.
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Deneysel sonuglar ile hesaplanan degerlerin birbirine uygun olmasi Onerdigimiz

potansiyel modelinin, siv1 sistemler i¢in gecerli bir model olabilecegini s6yleyebiliriz.
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Sekil 5.11: Niigin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan S(q) statik
yap: faktorlerinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.12: Pd i¢in 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan S(q) statik
yap: faktorlerinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.13: Ptigin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan S(q) statik

yapi faktorlerinin deneysel deger ile kargilastirilmas:
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Sekil 5.14: Cu igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan S(q) statik
yap1 faktorlerinin deneysel deger ile kargilagtiriimas:
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Sekil 5.15: Ag i¢in 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan S(q) statik
yap1 faktorlerinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.16: Au igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan S(q) statik
yap1 fakt6rlerinin deneysel deger ile karsilagtirilmasi
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Sekil 5.17: Al igin 140 ve 180 atom sayismnda hesaplanan S(q) statik
yap1 faktdrlerinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.18: Pb igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan S(q) statik
yapi faktérlerinin deneysel deger ile kargilastirilmasi
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Sekil 5.19: Niigin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan g(r) ¢iftler
dagilim fonksiyonlarinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.20: Pd igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan g(r) ciftler
dagihm fonksiyonlarinin deneysel deger ile karsilastiriimasi
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Sekil 5.21: Pt igin 140 ve 180 atom say1sinda hesaplanan g(r) ¢iftler
dagihm fonksiyonlarimn deneysel deger ile karsilastiriimasi
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Sekil 5.22: Cu igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan g(r) ciftler
dagilim fonksiyonlarinin deneysel deger ile kargilagtiriimas:
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Sekil 5.23: Ag igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan g(r) ¢iftler
dagilim fonksiyonlarinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.24: Au igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan g(r) ¢iftler
dagidim fonksiyonlarmin deneysel deger ile kargilagtirilmasi
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Sekil 5.25: Al igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan g(r) ciftler
dagilim fonksiyonlarinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.26: Pb igin 140 ve 180 atom sayisinda hesaplanan g(r) ciftler
dagilim fonksiyonlarinin deneysel deger ile kargilagtirilmasi
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Sekil 5.27: Ni igin reon=2a’ ve rer= rgs mesafelerinde hesaplanan S(q)
statik yap1 faktorlerinin deneysel deger ile kargilagtiriimas:
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Sekil 5.28: Pd metali igin ryog=2a" Ve = ras mesafelerinde hesaplanan S(q)
statik yapi faktorlerinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi.
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Sekil 5.29: Pt igin rep=2a’ ve rn= ras mesafelerinde hesaplanan S(q) statik
yapi faktorlerinin deneysel deger ile kargilastiriimas:
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Sekil 5.30: Cu igin ren=2a" ve 1= ras mesafelerinde hesaplanan S(q) statik
yap1 faktorlerinin deneysel deger ile kargilagtiriimas:
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Sekil 5.31: Ag i¢in fson=2a" Ve reon= rns mesafelerinde hesaplanan S(q) statik
yapi faktérlerinin deneysel deger ile kargilastiriimasi
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Sekil 5.32: Au i¢in rey=2a’ ve reon= ras mesafelerinde hesaplanan S(q) statik
yap: faktdrlerinin deneysel deger ile kargilagtirilmasi
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Sekil 5.33: Ni igin ryn=2a’ ve ren= rag mesafelerinde hesaplanan g(r) ¢iftler
dagilim fonksiyonlarmin deneysel deger ile kargilastiriimas:

80



g(r)

Pd
1853 K°

o deneysel

2 Tson <2

Tson TBS

0 4 8 12
(A%

Sekil 5.34: Pd igin ren=2a’ ve ren= rps mesafelerinde hesaplanan g(r) giftler
dagilim fonksiyonlarinin deneysel deger ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.35: Pt igin ryn=2a" ve reon= ras mesafelerinde hesaplanan g(r) ¢iftler
dagilim fonksiyonlarmm deneysel deger ile kargilastiriimasi
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Sekil 5.36: Cu igin reon=2a’ ve ren= rps mesafelerinde hesaplanan g(r) iftler
dagilim fonksiyonlarmin deneysel deger ile karsilagtirilmas:
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Sekil 5.37: Ag i¢in Tson=2a’ Ve reon= ras mesafelerinde hesaplanan g(r) ciftler
dagilim fonksiyonlarinin deneysel deger ile kargilagtiriimasi
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Sekil 5.38: Au igin rs,=2a" ve ry= rps mesafelerinde hesaplanan g(r) ¢iftler
dagilim fonksiyonlarmin deneysel deger ile karsilagtirilmasi
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Sekil 5.39: Ni i¢in 140,180 atom, reop=2a’ ve ryy= rps mesafelerinde
hesaplanan S(q) statik yap: fakt6rlerinin deneysel deger

ile kargilagtiriimasi
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Sekil 5.40: Pd i¢in 140,180 a’[om,rsm,=2af Ve ren= 'gs mesafelerinde
hesaplanan S(q) statik yap: faktorlerinin deneysel deger

ile karsilagtiriimasi
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Sekil 5.41: Pt i¢cin 140,180 atom,rson=2a’ ve ryn= s mesafelerinde
hesaplanan S(q) statik yap: faktorlerinin deneysel deger

ile karsilagtiriimasi.
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Sekil 5.42: Cu igin 140,180 atom,r,=2a’ ve ryy= ras mesafelerinde
hesaplanan S(q) statik yap: faktSrierinin deneysel deger

ile kargilagtiriimas:
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Sekil 5.43: Ag i¢in 140,180 atom,rson=2a ve ren=ras mesafelerinde

hesaplanan S(q) statik yap: faktérlerinin deneysel deger

ile kargilagtiriimasi
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Sekil 5.44: Au i¢in 140,180 atom,rsmr‘ﬂaf ve I'son= I'ygs mesafelerinde
hesaplanan S(q) statik yap: faktorlerinin deneysel deger
ile kargilagtirilmas.
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Sekil 5.45: Ni igin 140,180 atom,reo,=2a’ Ve ryn= rgs mesafelerinde

hesaplanan g(r) ¢iftler dagilim fonksiyonlarinin deneysel
deger ile karsilastirilmasi.
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Sekil 5.46: Pd i¢in 140,180 atom, fsn=2a" Ve ry,= rps mesafelerinde

hesaplanan g(r) giftler dagilim fonksiyonlarinmn deneysel
deger ile karsilagtiriimasi.
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Sekil 5.47: Pt i¢in 140,180 atom,rsm,=2af Ve I'son= I'ys mesafelerinde
hesaplanan g(r) ¢iftler dagilim fonksiyonlarinin deneysel
deger ile karsilastiriimasi.
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Sekil 5.48: Cu i¢in 140,180 atomm, Fson=2a' Ve I'son= Ips mesafelerinde
hesaplanan g(r) ¢iftler dagilim fonksiyonlarinin deneysel
deger ile karsilastirilmasi.
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Sekil 5.49: Ag i¢cin 140,180 atom,rs,,=2a’ Ve 1,,= rps mesafelerinde

hesaplanan g(r) ¢iftler dagilim fonksiyonlarinin deneysel
deger ile karsilastiriimast.

BT WUk
aeva pspreEst

96



g(r)

B Au
1423 K°
3 L @  deneysel
. —+{—— 140 atom
: —/— 180 atom
, j |
,
1 -

r(AO)

Sekil 5.50: Au igin 140,180 atom,rson=2a’ ve o= ras mesafelerinde
hesaplanan g(r) ¢iftler dagihm fonksiyonlarmnin deneysel
deger ile karsilagtiriimast.
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Ayrica Sutton-Chen etkin ciftler potansiyeli ve VMHNC kullamlarak
elde edilen yap: faktorlerini uzun dalga boyu limiti S(0) degerleri deneysel S(0)
degerleri ile Tablo5.7°de kargilastiriimigtir.

Tablo 5.7:S1vi fce gegis metallerinin SC potansiyellerinin VMHNC ile

hesaplanan uzun dalga boyu limitleri

Metal Metod Shesap(0) Sdeneyset(0)
140 atom 0.0645
Ni 180 atom 0.0648 0.019
2a 0.0478
Ies 0.0479
140 atom 0.0563
180 atom 0.0563
Cu 2a 0.0563 0.021
s 0.0362
140 atom 0.0479
180 atom 0.0479
Pd 2af 0.0478 golo
I'ps 0.0479
140 atom 0.0426
180 atom 0.0958
Ag 2af 0.0605 0.019
I'es 0.0968
140 atom 0.0486
180 atom 0.0486
Pt 2af 0.0618 0.019
TS 0.0518
140 atom 0.0486
Au 180 atom 0.0494
2af 0.0394 0.020
I'ss 0.0540
140 atom 0.0296
180 atom 0.0296
Pb 2a 0.018
I'es -=-
140 atom 0.0295
180 atom 0.0296

Al 2af 0.021
IBs
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5.1.3 Siv1 fce gecis metallerinin termodinamik dzellikleri

Bu béliimde b6lim 4.4.2'deki formiiller kullanilarak, ergime noktalari civarinda
(Sutton ve Chen 1990) etkin ¢iftler potansiyellerin ve VMHNC integral teorisi
kullamlarak elde edilen ¢iftler korelasyon fonksiyonlar1 ile hesaplanan i¢ enerji
degerleri sivi Ni, Cu, Pd, Ag, Pt ve Au metalleri i¢in hesaplanan i¢ enerjiler (Bhuiyan

ve Silbert 1996) ve (Foiles 1985) deneysel degerler ile Tablo 5.8” de karsilagtirilmig ve

Sekil 5.51°de verilmektedir.

Tablo5.8 Ni,Cu,Pd,Ag,Pt ve Au metalleri i¢in hesaplanan i¢ enerjiler

I¢ enerji (eV)

Metal | Foiles | ou1" | 140 atom | 180 atom | rui=2a' | ryw=Tas
Ni -3.72 -39 -3.965 -3.962 -3.92 -4.02
Cu -2.99 -3.02 -3.182 -3.189 -3.05 -3.01
Pd -3.18 -3.26 -3.402 -3.406 -3.35 3.42
Ag -2.33 -2.56 -2.864 -2.889 -2.61 -2.85
Pt -4.95 -5.005 -5.541 -5.564 -5.1 -5.2
Au -3.38 -3.26 -3.502 -3.462 -3.28 -34

Tablo 5.8’den goriildiigii gibi siv1 sistemler igin elde ettigimiz i¢ enerjiler ile

deneysel degerler uyum igindedir.
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Sekil.5.51 Sivi Ni,Cu,Pd,Ag,Pt ve Au i¢in i¢ enerji degerleri
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5.2. Sivi Metal Alasimian
Bu bdliimde sivi alagimlar i¢in S. Dalgig tarafindan 6ne siiriilen Sutton-Chen tipi

alagim potansiyeli kullamlarak Cu-Ni, Ni-Al ve Cu-Ag alagimlarnin degisik
konsantrasyon  degerlerindeki  atomlararas:  ¢iftler etkilesme  potansiyelleri
hesaplanmugtir. Ayrica bu potansiyeller kullanilarak VMHNC yapi teorisi ile kismi yap1
faktdrleri, karigim entalpileri hesaplanmig ve deneysel degerler ile karsilagtiriimgtir.

5.2.1 Cu-Ni Alasim

Cu-Ni alagimmin CupsNiys kompozisyonu i¢in iyonlar arasi etkilesme
potansiyelini kesme mesafesine gore hesaplamak i¢in kullamlan parametreler Tablo
5.9°da verilmektedir. Termodinamik durum parametreler (Waseda 1981)’den alinmugtr.
Bu tablodaki g,c,mven potansiyel parametreleri olup Cu-Cu igin saf Cu’nun
&,c ve Ef parametreleri ile Ni-Ni saf Ni’in &,¢ ve Ef parametreleri SC’nin (Sutton-

Chen 1990) makalesinden almmustir. Ef (Finnis ve Sinclair 1984) baglanma

enerjilerinin her bir etkilesmesi igin fit edilmesiyle elde edilen af 6rgii parametresine

gOre hesaplanan potansiyeller Sekil 5.52°de verilmektedir.

Tablo5.9. Siv1 Cu,sNiys alagimi i¢in potansiyel parametreleri
TK) platom/A’) m n  &(eV) C Efev) & g

Cu-Cu 1773 0.0776 6 9 1.2382x10° 39.432 3.50 3.56 5.34

Cu-Ni 1773 0.0776 6 9 1.3945x10% 39.432 - 3.56 5.34
Ni-Ni 1773 0.0776 6 9 1.5707x107 39.432 4.44 3.56 5.34

Cu-Ni alasimu i¢in hesaplanan sivi potansiyellerin AL kismi yap1 faktSrlerinin
(Waseda 1981)’daki deneysel degerler ile karsilagtirilmasi, Sekil 5.53’te de
verilmektedir. Sekil 5.53’ten goriildiigii gibi hesaplanan degerler genelde deneysel
sonuglarla uyum igindedir. Daha fazla ayrintiya girersek, kismi yap: faktorleri kiiglik q
degerlerinde 1. Pik deneysel degerle uyum iginde, fakat bityiik q degerlerine gidildikge
faz farklinin oldugu goriilmektedir. Sekil 5.54°te CupsNizs igin hesaplanan ¢iftler
dagilim fonksiyonlar: verilmektedir. CuysNiys alagimi igin hesaplanan Scc,Sny ve Snc

kismi yaps faktSrleri Sekil 5.55°te verilmektedir.
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Sekil 5.52: Cuys Nizs konsantrasyonunda elde edilen etkin ¢iftler

potansiyelleri.
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Sekil 5.53: CuysNizs konsantrasyonunda hesaplanan AL kismi yap:

faktorlerinin deneysel degerler ile karsilastirilmasi
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Sekil 5.54: Cu,sNizs konsantrasyonunda hesaplanan giftler
dagilim fonksiyonlari
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Sekil 5.55: CupsNizs alagimu igin hesaplanan Sce,Sny ve Sne kismi yapi
faktorleri
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5.2.2 Ni-Al Alasim

Ni-Al alagmmmin NiyAlgy ve NiggAlyy konsantasyonundaki potansiyellerini
hesaplamak i¢in kullanilan parametreler Tablo 5.10 ve 5.11°de verilmektedir.
Tablolardaki Ni-Ni i¢in saf Ni’in &,c ve Ef  parametreleri ile Al-Al saf Al’nin
&,¢ ve Ef parametreleri SC’nin (Sutton-Chen 1990) makalesinden alinmigtir ve a &rgii
parametresi, Ey,e baglanma enerjisi kat1 6zelliktedir. a 6rgii parametresini bulmak igin
(Tabar ve Sutton 1991) tarafindan verilen Sekil 5.56’da konsantrasyon grafigini
kullandik. Ve bu parametrelere gore hesaplanan potansiyeller srrasiyla Sekil 5.57 ve
5.58°de verilmektedir.

42 — — - —
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e
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Sekil 5.56: Al konsantrasyonunda a rgii
parametresi grafigi

106



Tablo 5.10 Stvi NiygAlgo alaginu igin potansiyel parametreleri

a’

T(K) platom/A®) m n  £(eV) c EieV) 1,
Ni-Ni 1300 0.0586 6 9 1571x10% 39.755 3.50 395 6.25
Ni-Al 1300 0.0586 6 8 2287x102 25.58 - 395 6.25
Al-Al 1300 0.0586 6 7 3.330x10% 16.46 444 395 6.25
Tablo 5.11 Siv1 NiggAlyy alagimt igin potansiyel parametreleri

TK) patom/A’) m n  &(eV) c Efev)y 4o I,

Ni-Ni 1300 0.0586 6 9 1.571x10% 39.755 3.50 363 625

Ni-Al 1300 0.0586 6 8 2287x10° 2558 - 363 6.25
Al-Al 1300 0.0586 6 7 3330x10% 1646 4.44 3.63 6.25

NipAlge alagim i¢in SC potansiyellerinden VMHNC ile hesaplanan kismi yapi
faktorleri F-Z kismi yap1 faktorleri (Faber ve Zeman 1965) ile Sekil 5.59°da
karsilagtirilmgtir.

Sekil 5.60 ta NigoAlyp alagim 1§m hesaplanan kismi yap1 faktérleri ve NiyAlgg
ve NiggAlyy alagimi igin swrasiyla Sekil 5.61 ve 5.62°de hesaplanan giftler dagilim
fonksiyonlar1 verilmektedir. Sekil 5.59’dan goriildiigli gibi hesaplanan degerler ile
deneysel sonuglarin arasindaki ilk pikin disinda Al-Al ve Ni-Al i¢in faz kaymasmn
oldugu Ni-Ni i¢inse kiigiik q degerlerinde fiziksel olmayan bir pik oldugu agiktir. Bu
sonuglar  potansiyel formunda degil ¢ahsilan VMHNC integral teorisinden
kaynaklanabilir. Ciinkii tek bilesenli sistemler igin VMHNC teorisi alasim parametreler
ile cahstirilarak yapi sonuglari elde edilmistir. NiyAlgy NigoAly alagimlar igin
hesaplanan Scc,Snn ve Snc kismi yapr faktSrleri swrasiyla Sekil 5.63-5.64°te
verilmektedir.
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Sekil 5.57: NiypAlg igin hesaplanan etkin ¢iftler potansiyelleri
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Sekil 5.58: NiggAby i¢in hesaplanan etkin ¢iftler potansiyelleri
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Sekil 5.59: Niyg-Algy konsantrasyonunda hesaplanan AL kismi
yap1 faktSrlerinin deneysel degerler ile karsilagtirilmasi.

110




5 — Nigy Alyg
—&5— Hesaplanan
4
Al-Al
3
C)
s:ﬂ
Ni-Al
2 ?‘ Q”( %
?f }’TE ‘%’&4&, ey
&
| s
k 11 Ni-Ni
‘ g

a(A™)

12

Sekil 5.60: Nigy Al konsantrasyonunda hesaplanan
statik yap1 faktorleri
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Sekil 5.61: Niyg Algy konsantrasyonunda hesaplanan giftler
dagilim fonksiyoniar1.
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Sekil 5.62: Nigy Aly konsantrasyonunda hesaplanan ciftler
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Sekil 5.63: NizpAlgy alagimu igin hesaplanan Sce,San ve Sne kismi

yap1 faktorleri
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Sekil 5,64: NigoAlyy alagimi i¢in hesaplanan Scc,Snn ve Snc kismi yapi
faktorleri
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5.2.3 Cu-Ag Alagmm

Cu-Ag alasmmin CuspAgsp kompozisyonu igin iyonlararasi etkilesme
potansiyellerini kesme mesafesine gore hesaplamak icin kullanilan parametreler Tablo
5.12’°de verilmektedir. Termodinamik durum parametreler (Waseda 1981)’den

almmgtir. Bu tablodaki €,c,mven potansiyel parametreleri olup, Cu-Cu igin saf

Cu’nun ¢,¢ ve Ef parametreleri ile Ag-Ag saf Ag’nin &,¢ ve Ef parametreleri SC’nin
(Sutton-Chen 1990) makalesinden alinmugtrr. Ef (Finnis ve Sinclair 1984) baglanma

enerjilerinin fit edilmesiyle elde edilen af&rgii parametresine gore hesaplanan

potansiyeller Sekil 5.65°te verilmektedir.

Tablo5.12. Siv1 CuspAgsp alagim igin potansiyel parametreleri

TK) patom/A*) m n e(e?) c E;(eV) a1,

Cu-Cu 1273 0.0652 6 9 1.2382x10° 39432 350 3.92 6.02

Cu-Ag 1273 0.0652 6 10 5.5765x10° 7546 - 392 6.02
Ag-Ag 1273 0.0652 6 12 2.5415x10° 144.41 296 392 6.02

Cu-Ag alagmm i¢in hesaplanan sivi potansiyellerin AL kismi yap1 faktSrleri
(Waseda 1981)’daki deneysel degerler ile karsilastirilmasi, Sekil 5.66°da verilmektedir.
Sekil 5.67°te hesaplanan kismi yap: faktdrleri ve Sekil 5.68’de hesaplanan gifiler
dagilim fonksiyonu verilmektedir. Sekil 5.67°den goriildtigii gibi hesaplanan deger ile
deneysel sonu¢ arasmda farkhliklar gOstermektedir. Bu sonug potansiyel formunda
degil calisilan VMHNC integral teorisinden kaynaklanabilir. Ciinkii tek bilesenli
sistemler igcin VMHNC teorisi alagim parametreler ile galigtirilarak yap: sonucu elde
edilmigtir. CuspAgse alagimi i¢in hesaplanan Scc,Snn ve Sne kismi yapr faktorleri Sekil

5.69°da verilmektedir.
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Sekil 5.65: CusgAgso igin hesaplanan etkin ciftler potansiyelleri
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Sekil 5.66: Cusg Agso konsantrasyonunda hesaplanan AL kismi yapt
faktoriiniin deneysel degerler ile kargilagtiriimast
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Sekil 5.67: Cusg Agso konsantrasyonunda hesaplanan
kismi yapi faktorleri
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Sekil 5.68: Cusg Agso konsantrasyonunda hesaplanan ciftler
dagilim fonksiyonlari
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Sekil 5.69: CuspAgso alagimu i¢in hesaplanan Scc,Snn ve Snc kismi yapa
faktorleri
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5.2.4 Sivi Alagimlarinda Kismi Yapi Faktorlerinin Uzun Dalga Boyu

Limitleri

CuysNizs NixpAlge NiggAlo CuspAgso sivi alasimlari igin (Ashcroft ve
Langreth 1967) kismi yapi faktorleri S,(r)’lerin hesaplanmasinda denklem

4.9°daki form kullamlarak elde edilen kismi yap1 faktérlerinin c(1-c)
konsantrasyona gore S,;(0) daki degerleri Tablo 13’te verilmektedir.

Tablo 5.13: Alasimlarin konsantrasyonlarina gére uzun dalga boyundaki Scc(0)

degerleri

Alagm Hossplanan____ Deneysel
CuysNiys 0.01 0.18
NizoAlgo 0.043 0.16
NigoAlo 0.045 0.16
CusoAgso 0.05 0.25
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5.2.5 Sivi alasimlar icin Entalpi

Boliim 4.4°teki formiilleri kullanarak CuysNizs, NixgAlgg , NiggAlyg ve CuspAgso
alagimlari i¢in hesaplanan entalpi degerleri Tablo 5.14’te verilmektedir. CupsNizs igin
deneysel entalpi degeri (Cong vd. 2002), NiyAls, i¢in deneysel entalpi degeri (Asta
vd.1998) ve CuspAgso icin deneysel entalpi degeri (Feraoun vd. 2002)'min deneysel
degerleri ile kargilagtirilmigtir.

Tablo 5.14 Sivi CuysNiys ,NiyAlge ve CuspAgse alagimlar:

icin hesaplanan entalpi

Deneysel Hesaplanan
CuysNiys -0.374 -0.381
NiyAlg -0.345 -0.352
NigpAly =~ === -0.345
CuseAgso -0.441 -0.450

Tablo 5.14'ten de goriildiigii gibi hesaplanan entalpi degerleri deneysel veriler ile

uyum i¢indedir.
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53 Sonug

Bu ¢aligmada gomiili atom metodu potansiyellerinden uzun-menzilli gok cisimli
Sutton-Chen (SC) potansiyellerinin sivi metal ve metal alagim sistemlerine
uygulanabilirligi test edilmistir. One siiriilen parametrizasyon metodlar: igerisinde reon
mesafesinin 2af alindigy durumda hesaplanan siv1 gegis metallerinin yapisal dzellikleri
diger metodlara gore deneysel sonuglar ile daha uyumludur.

Bu sonug tezde galisilan fcc gegis metallerinin Molekiiler Dinamik ¢aligmalarma
da 151k tutacaktir.

Ayrica bu tezde One siiriilen SC alagm formunun da g¢alsilan alasim
sistemlerinin yap: faktorleri deneysel sonuglarla kargilastirildiginda ilk piklerini dogru
verdigi fakat diger pikler igin faz kaymas: oldugu goriilmektedir. Alagimlarin kimyasal
diizeninin ise elde edilen giftler dagilim fonksiyonlan ile agiklanabildigi g6sterilmigtir.
Bu nedenle bu tezde galisilan SC alagim formunun sivi fec gegis metali alasim

sistemleri igin uygulanabildigi agikca goriilmektedir.
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