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OZET

Bu galismada, Percus-Yevick kati-kiire modeli ile sivi
metallerin S(ko) kati-kiire yapi faktérleri istiflenme
yogdunlugu cinsinden niimerik olarak hesaplandi.

Sivi aluminyum, g¢inko ve kalay igin S(k) yapi faktor-
leri. X-181n difraksiyon verileri yardimiyla tayin edildi.
Herbir sivl metalin S(k) yapi faktériinin sicaklikla
degisimi incelendi.

Sivi metaller igin teorik olarak hesap edilen yapi
faktorlerinin deneysel verilerle oldukga uyum iginde ol-

duklari gdriuldu.



SUMMARY

In this work, hard-sphere structure factors S(ko) of
the 1liquid metals have been numerically calculated in
term of packing density by the Percus-Yevick Hard-Sphere
Model.

The structure factor S(k) for liquid aluminium, 2zinc
and tin has been determined by using X-ray diffraction
data. The dependence of S(k) structure factor for each
liquid metal on the temperature has been investigated
consideration.

It has been seen that structure factors for 1liquid
metals theoretically calculated are in agreement with

experimental data.
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(1=1) -SI¥VI HAL

Maddenin Ug¢ halinden biri olan sivi madde diizenli ve
diuzensiz yapl arasinda olan bir yapliyl sergiler. Bu o6zel-
liginden dolayi, hem deneysel hem de kuramsal yodéntemlerle
S1vl yapinin ¢gO6zimlenmesine biyiuk bir gayret sarfedilme-
sine ragmen, gimdiye kadar sivl yapida atomlarin dagilim
duizeninin anlatimi kati ve gaz hallerdeki gibi geligti-
rilemeniptir . C 2 2.9, 4. %,6:%7>

Sivilarin X-1igin difraksiyon 6rnedinde birkag¢ maksi-
mum ve minimum vardir ve bunlar bazi diuzenli siki istif-
lenmig yapilardakine karsilik gelen mesafelerde meydana
¢ikarlar. Bu durum, sivilarin bir dereceye kadar kisa
menzilli dizene fakat uzun menzilli dizensizlije sahip
olduklarini gosterir. ¢S’

Sivilari incelerken molekiillerarasi Olgek kadar zaman
6lgegi de temel 6neme sahiptir. Bazen sivi halin kati ve
gaz halinin 0Ozellikleri arasinda ara o6zelliklere sahip
0ldugu soylenir. Bu ifade, 06zelliklerin gdzdniine alinmasi
halinde zaman ige karistirilirsa, ¢ok dojgrudur. Katilar

diizenli olduju kadar zamandan bajimsiz olan bir yapiya da



sahiptirler. Kisa 2zaman araliklari i¢in bir sivili esnek
6zellikler bakimindan bir kati gibi davranir ve Kk1sa
mesafeler 1igin Dbiraz diuzenli yapiya sahiptir. Diger
taraftan bir gaz, zaman veya mesafe 6l¢gedinin kisa olmasi
mesele dedil, higbir dizene sahip degildir.

Ayrica amorf veya camsi hal diye adlandirilan bir
6zel hal vardir. Bu hal genel olarak erimis maddeden
hizla sodutma ile elde edilir ve sivi halinkine gok yakin
bir atom dagilimina sahiptir. Amorf hal termodinamik ba-
kimdan kararsiz ise de, deneysel zaman 06lgedimiz iger-
sinde oda sicakligindaki o©6zelliklerde higbir degisme
bulunamaz. ¢4’

Giuncel ilgi kristal olmayan malzemelerin nisbeten ye-
ni bir sinifinin ortaya ¢ikmasindan do3Jar; metalik camlar
ve amorf yari iletkenler adi verilen bu malzemeler uyari-
lan elektronik, majnetik, mekanik ve kimyasal o6zellikleri
sergiler. Otuz y1l kadar o6nce kegfedilen bu metalik cam-
lar ve amorf yari iletkenler, laboratuvar meraki olmaktan
Gikarak, kullanilabilir muhendislik malzemeleri haline
gelmiglerdir. Diger taraftan, sivi halde metallerin, ala-
gsimlarin, oksidlerin ve tuzlarin dedigik Ozelliklerinin
anlasilmasl igin artan bir gereksinim vardir, g¢inki bazi
metalurjik iglemlerde 6nemli rolleri vardir. Bu sebepler-
den dolayi, gincel 1ilgi bu kristal olmayan sistemlere
(hem sivi hem de amorf hallere) odaklanir. ¢S?

Oncelikle bu sistemlerin yapisi hakkinda bilgiler



edinmek esastir. Bundan sonra degigik fiziksel o6zellikle-

re dair problemleri ele almak do3ru yol olabilir.

¢E=2) " SIVI 'YAPI

Sivilarda X-isin difraksiyonunun tartismasinda, sagi-
lan 1sinlarin birbirleriyle girigsim yapmasi igin iki ato-
mun godzoniine alinmasl gerektidi ve neticede kesin gekilde
iki atomun birbirlerine gore mesafesine veya g(r) g¢ift
dajgilim fonksiyonuna bagli olan bir girigim Ornedinin
elde edildigi ilk defa Debye tarafindan gésterildi. <2’

Prensip olarak g(r) istatistik mekanikten hesap edi-
lebilir ve bbéylece X-i1g1in siddet é6rnekleri teorik olarak
bildirilebilir, ama sivilarin yaplisinl anlamada en biyuk
ilerleme X-i1sin (veya nétron) difraksiyonu verilerinin
analizinden g(r)' yi elde etmek olmugtur. $imdi X-i1s1in
giddeti ile g(r) arasindaki bajinti gikarilacaktir.

(Sekil I-1)' de gbHsterildigi gibi, .§; birim vektoru
yoniinde ilerleyen ve Eo genlikli bir X-1sin demeti
gozonine alinir. Polarizasyonun, elektrik alan vektoru
sayfa diizlemine normal olacak sekilde oldu3u ve radyasyo-
nun O orijinindeki bir atom lizerine geldigi farz edilir.
Simdilik orijinde bir tek elektron diigiiniilirse, o zaman E?
birim vektori ile tanimlanan bir yodnde ve de sayfa diizle-
mi iginde sagilan radyasyonun genligdi, elektromajnetik

teoriye gore,



ez
E = [ ] (I-1)
mc? R=2

olarak verilir; burada E genliginin 6lguldugd noktanin

orijine uzakligi R dir ve bu uzaklik biyuktur.

Sekil(I~-1)

Simdi bir atomdaki biitin elektronlar orijinde yoJun-
lasmis ise, o zaman toplam genligdi bulmak igin Z atom nu-
marasy 1ile (I-1) denklemi garpilair. Ama, elektronlarain
boyutga X-1isin dalga boyu ile kiyaslanabilir bédlgelere
dagilmigs olmalarindan dolayir ayni atomdaki farkli elek-
tronlar tarafindan sagilan X-i1sinlari arasinda girigim
olacaktir ve onun igin atomdaki elektron yoJjunludunun
Fourier doniisumi olan f atomik sagilma faktdrud ise
sokulmalidir. Genel olarak, f 2Z' ye esgit veya daha
kuguktur.

Bundan sonra birinci atoma gdre ?; konumundaki ikinci
bir atom g6ézbniine alinir. Orijindeki birinci atomdan sa-

Gilan radyasyona gdre ikinci atomdan sagilan radyasyonun



faAZLY

2 -
(el g TS S )

ile verilir. O halde gelen dalganin zamana bagliligini

exp ( 21r1')’t )

olarak yazarsak, o zaman ikinci atomdan sagilan dalga

E a fa exp ( 2mi [V t - 1) (I-2)

-
seklindedir. Buna gd6re S boyunca R uzakligindaki bir nok-

tada goézlenen toplam genlik, n atom sayisi olmak Uzere,

e? Eo 2mwi -— -—d -—p
= ) z: fn exp [ T T~ - P B ] (=3
mc? R
ile verilir ve giddet, (I-3) denkleminden,
e? Ea? 2mwi — -3 p—
|[E*] = ( )2 anexp[—(s—so ).rn]x
mc? R=a4in
2ri 5 s o
2:: o SXP [ e i B = Sa )iiTm ] (I-4)
m

elde edilir.

Simdi diuzlem polarize radyasyon kisitlamasi kaldiri-



lirsa, o zaman bilinen polarizasyon faktéri dahil edilir

ve gayet sagilma agisi g (= 26 )ise, sonug

i E:c)2 e?
|[E#*|] = — ( 1 + cos?sa ) ( S )’2: X: fn fm
2 R* mc* n m
2mi - i s ==
exp [ _57 ('S = 8ag Y £ oy mtiar) ] (I-5)

olur. Bir tek elektrondan sagilma ile tanimlanan birim

cinsinden giddet yazilirsa,

I =ZZ fn foBXp [ 1ikCanm COBY ] LE—6')
n m

bulunur; burada Sekil(I-1)' de isaret edildigi gibi,

ia - ey s w 5 A4ffsineé
rnm=|rn - rml, |S - So|= 2 sin®, k=__|S ~ So|=——————,
A A
> - — —»
a ise S - Se Ve rn - Cfm vektdrleri arasindaki agidir.
-

Lnm ='?; = ;L vektoriud butiun ydneligleri iUstlendiginde, a

tizerinden ortalama alinmalidir ve (I-6) denkleminden,
sinkram
I =z:§: : T [ _ ] CE~=2)
nm krnm

0ldudu bulunur. Bu, Debye' nin temel denklemidir. Sagilan

giddet f. atomik yap1i faktorine, sagilma agisina, X-1sin



dalga boyuna ve ranm atomlararasl mesafelere bajlidir.

Sadece tek tip atomlardan olusan sivilar halinde n=m
ve fan = fm = f olacagindan, (I-7) denklemi diuzenlendi-
ginde N atom ihtiva eden bir sivi igin

I NEE e
e L DY ] (T—8)

E=iINLA [ (R
n KCaia
elde edilir. Burada toplam ram = 0'1 dahil etmez.
Simdi P(r)' nin belirli bir atomundan r mesafedeki
atomlarin yo3dunludu oldugu farz edilirse, o zaman CE—8Y

denklemindeki toplam yerine integrasyon yerlestirilebi-

lir ve

R

I = NE= [ 1 # J 4wr2 P(r)

0

sinkr

R DTN ] (I-9)
kr

elde edilir; burada R sivl nimunenin ¢ok Dbiiyiik olan
yarigapidir. Ortalama yoJjunlugu ?o ile géstererek, o

zaman (I-9) denklemi,

R
sinkr
Ti = INEA 30, 1 J dnr3a [ ?(r) e - "ils P EERSSNESE . R
kr
0



R
sinkr
4dnrc? ?o s aler drl) tI=-10)
xr
0
geklinde yazilabilir.

Fakat (I-10) denklemindeki ikinci integral dizgiin bir
yogunluktan X-1s1in sagilmasinl goésterir ve bu sagilmanin
tumu kiuguk agi bdélgesine yodunlagmig olur. Bu r——®»
limitinde orijindeki 6- fonksiyonunu verir.

Bu noktada, S(k) sivi yap1i faktoru

. 3
S(k) = CE=41)
Nf=2

bagintisi ile tanimlanir ve o zaman (I-10) denkleminden,

@
sinkr

S(k) = 1 + J 4rr3 [ ?(r) - ?o ] BEGCEA C (I-12)

kr
0

bulunur; burada 6- fonksiyon dagilimi gdzdniine alinmaz. O
zaman (I-12) denklemi, g6zlenen X-1s1in sagilma giddeti ve
?(r) atomlarin yodunludu arasindaki temel bagintidir.
g(r) radyal dagilim fonksiyonu, ?og(r)4wr’dr, r yarigapli
ve dr kalinliklil bir kiiresel kabuk igindeki atomlarin sa-
ylsina esit olacak gsekilde tanimlanirsa, o zaman (I-12)

denkleminden



R

sinkr
S(k) = 1 + Po J 4nr3 [ o % 5 S | ] —_— dr CE=130

kr

0

sinkr S

oidusu veya, ——- " nin exp ( ik.r) diuzlem dalganin
kr

—
agilimindaki S dalgasi olduguna dikkat edilirse,

@

- — —

Stk Yovrl it ?o J [ giThor il ] exp («ikor ) dr ¢E=14)

0

0ldudu bulunur. X-1sin giddetini hesap edilen radyal da-
g1lim fonksiyonundan bildirmek istenirse, (I-13) denklemi

gereklidir. Ama 6lgiulen S(k)' dan g(r)' nin hesaplanmasi

istenirse, (I-13) denkleminin ters Fourier donusumiunu
alarak,
[s o]
1
gi{r) =1 + — [ sty = 1} ] k sinkr dk (I-1%)
2ﬂ’9or
0

bulunur. Olgilen S(k)' dan g(r)' nin hesabinda bazi giig-

liklerle karsgsilasildigindan dolayi goJu kez
hi(r) = glg) = 1 (I-16)

ile tanimlanan toplam korelasyon fonksiyonu ile g¢alisi-

) n: 7
LI R S B
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lir. Bu noktada h(r) toplam korelasyon fonksiyonu iki te-

rime ayrilir. c(r) direk korelasyon fonksiyonu

- > - -
hiE) = clr) + ?o C (|r—#|) fECe) A {I=17)

Ornstein-Zernike bagintisi ile tanimlanir.
Direk ve toplam korelasyon fonksiyonlari arasindaki
_’

bajinti k wuzayina giderek aragtirmak istenirse, c(r) ve

h(r) fonksiyonlarinin Fourier dénigumlerini

~ — = —_
c(k) = Qo J CuT Y exp” (1 k') ar CE=18)
ve

~ - - —

hik) = J hir) axp (1i- k. r) -dr (1=199

tanimlayarak (I-17) bagintisi

—
2 h(k)
c(k) = ——— (I~20)
1 + hick)
-~
seklinde yazilir. (I-14)' den h(k) = S(k) - 1 olduguna

gbre (I-20)' den

Stk) =1
Six) = Gl Sl (I-21)

S(k)
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elde edilir. (1-18) denkleminin ters Fourier donisiumu

alinir ve (I-21) kullanilirsa,

j ¥ Sck)-=1 - 8
cl(r)= [ ]exp(ik.r) dk
Bwago S(E)
veya
@
1 Sitk)-1
cl(r)= [ ]k sinkr dk CI=229
2ﬂ’90r gtk )
0

sonucu elde edilir. Boylece o6lgiilen S(k) yapi faktdriinden
hem c(r) direk korelasyon fonksiyonu hem de g(r) cif£ da-
g1lim fonksiyonu bulunabilir.

Ozet olarak, bu bélumde g(r) ¢ift dagilim fonksiyonu
ve S(k) yapi faktdru cinsinden kristal olmayan sistemle-
rin (sivli metaller ve alagimlaril gibi) yapisinin anlati-
labilecegi ve bu iki kavramin difraksiyon deneyleri ile
iligkisi oldugu agiklanmaga calls;ldl.

Kristal olmayan sistemlerin yapisi [g(r) veya S(k)]
teorik olarak verilen sicaklik ve basingta pargaciklar
arasindaki etkilesmeye dayalil teoriler ile hesap edilebi-
lir. Bunun igin g¢ift potansiyel ve radyal dagilim fonksi-
yonu arasinda yaklasik denklemler Onerilmistir. Bundan
sonraki bélimde kati-kiire potansiyeli igin Percus-Yevick
yaklagsik denkleminin analitik ¢o6zimu ve bu g¢dzimin ele-

manter fonksiyonlar cinsinden ifadesi gdzden gegirilecek-
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{0 ool

(I-3) SIVI VE AMORF HALLERIN YAPISININ KR1STAL VE GAZ
HALLERI ILE KARSILASTIRILMASI

Difraksiyon deneyleriyle elde edilen bilginin yorumu-
nu kolaylagtirmak igin, kristal olmayan sistemlerde ¢gift
dagilim fonksiyonu veya yapi faktoriunin temel 6zellikleri
asagida tek tir atoma sahip basit hal kullanilarak veri-
lir. Gaz, sivi, amorf ve kristal halleri igin anlik atom
dagilimi, g(r) ¢gift dagilim fonksiyonu ve S(k) yapi fak-
torine ait gematik diyagramlar $Sekil(I-2)' de gosteril-
mnigtir .82

Bir 6l¢gme siirecinde, gaz ve sivl halinin her ikisinin
atomik konfigirasyonunda sayisiz dedisme meydana gelebi-
lir. O halde, b6éyle sistemlerden elde edilen sagilma sid-
deti, degisebilir bir atomik dagilima ait ortalama bir
degere karsgilik olur. Bu 6zellik, hem gaz hem de sivi ha-
linde ortalamasi alinan yapinin higbir tercihli yodnelisi
olmayan, homojen ve kiiresel simetrik bir karaktere sahip
oldugunu igaret eder. Gaz ve sivl halinin her ikisindeki
atomik dagilima zit olarak, amorf halinde atomlarin
konumuna ait atomik dedismenin amorf halinde nisbeten
sinirli olmasi olasidir. Bu farklilik amorf hale ait
karakteristik bir yapinin sekillenmesi izerinde bir
etkiye sahip olmalidir. Amorf halinde atomlarin temel

diizenlenmesi sivl haldekine benzese de gaz halinde
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atomlar disuk bir ortalama yodunlukla ve atomik boyutlara
kiyasla uzun olan bir ortalama serbest yol ile dagilirlar
ve atomlarin konuma ait korelasyonu zayiftir. Atomlar
karsiliklil olarak gift potansiyelin itmesinden dolayi ao
atomik gekirdek gapi igine yaklasamazlar.

Hem sivi hem de amorf halde, atomlar hemen hemen en
sik1 istiflenmis bir yapida gelisigiizel gekilde dagilir-
lar ve ortalama serbest yol kisa ve atomik boyutlarla ki-
yaslanabilir. En yakin atomlarin koordinasyon saylsl asa-
g1 yukari 10' dur. Bu atomlarin konumuna ait korelasyonun
yakin komsu bdlge igerisinde nisbeten kuvvetli oldudunu
igaret eder. Yine de, sivi halde ortalama atomik dagilim
amorf haldekinden daha homojendir. Qinku atomik titresgim
yuksektir. Diger bir ifade ile, amorf halde atomik konfi-
gurasyon sivli haldekinden daha rijit bir istiflenmeye sa-
hiptir. Sonug olarak, amorf halde ortalama atomik dagilim
biraz homojen olmayan durum godsterir. Bu durum ¢ift dagi-
lim fonksiyonu ve yapi faktorinde bozulmug bir 6rnek ve-
rir. Kristal halde, atomlar diizgin uUg¢-boyutlu bir 6rginin
kiilb kdsgelerini isgal ederler. Bu belirgin 6zellikleri
yansitan, her bir hale ait g(r) gift dajdilim fonksiyonu
ve S(k) yapi faktoru Sekil(I-2)' nin saj tarafinda goste-
rilmistir. Maddenin dért halinin bu basit ve nitel tar-

tismas1l difraksiyon deneyleri ile desteklenir. <S?



14
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Sekil(I-2) Gaz, sivli, amorf ve kristal
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0l
0
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- Sivli
~
nl
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Amorf
; |
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0
k
Kristal
"
n
Laa.
%
durumlarinda

atomik dagilim, ¢ift dagilim fonksiyonu g(r) ve yapi fak-

tord S(k)' nin gematik diyagraml.
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BPBOI.UM 11

PERCUS-YEVICK KATI-KURE MODELZI

(ITI.1) PERCUS-YEVICK DENKLEMI VE KATI-KURE POTANSIYELT

Kristal olmayan sistemlerin yapisinin [g(r) ve Sk)]
birinci bo6lumde anlatilan X-isin difraksiyon deneyleri
ile belirlenebilmesinin yani1 sira, bu sistemlerin yapisi-
n1 anlamak ig¢gin gesitli yaklasik denklemler oOnerilmisg-
tir.<¢*-4.%.62 Bunlar Born-Green denklemi, Percus-Yevick
denklemi, Hypernetted-Chain denklemi olarak bilinirler.
Bu yaklasgik teoriler kristal olmayan sistemlerin yapisini
tartigmak igin yararli bir yontem saglarlar. Simdi Percus
Yevick denklemi tartigilacaktair.

Grup agiliminin diagramsal analizinden, Percus-Yevick
denklemine Hypernetted-Chain denklemine alinan terimler-
den daha az terim alinmis$ olmasina karsilik, Percus-
Yevick denkleminin kisa menzilli kuvvetlerin hakim olduju
sistemler igin daha iyi sonuglar verdigi bilinir. Bu us-
tinliik agik olarak kati-kiire potansiyeline qahip, kaba
ama yararli yapl modelinde gdriunur.

Wertheim ve Thiele tarafindan godsterildigi gibi,
Percus-Yevick denklemi kati-kiire potansiyeli igin kesin

olarak g¢o6ziilebilir ve ¢ift dagilim fonksiyonun veya yapli
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faktorinin analitik ifadesi elde edilebilir.<®-®>
Percus-Yevick denkleminin kati-kiire ¢dzumu ilk defa
sivl metallerin yapisi ig¢gin Ashcroft ve Lekner tarafindan
tartigildi. €29’ Percus-Yevick kati-kiire modelinin sivi
metal ve alagsimlarinin yapisinin temel gdriuniusiunu verdigi
kabul edilir. Sivi metallerin yap1il faktdrlerinin tayini
hala ©6nemli bir galigmadir ve onun igin Percus-Yevick
kati-kiire modeli kristal olmayan malzemelerin yapisal

incelemesinde o6nemli bir yer tutar. Direk korelasyon

fonksiyonu ig¢in
c(r)=g(r)(l1-explg(r)/kaTl} (II-1)

gseklindeki yaklagik denklem Percus-Yevick denklemi olarak
bilinir. Burada g(r) ¢ift potansiyel, T 8sicaklik ve ka
Boltzmann sabitidir.

Kati-kiire potansiyeli

© riar
ﬂ(r)=[ ELi=2)
0 r»o

geklinde tanimlanir ve Sekil(II-1)' de gosterilir.

glr)

4

Sekil(II-1)
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Kati-kire potansiyelinde, o kati-kiire gapl ve r atomlar

arasindaki mesafedir.

(ITI-2) KATI-KURE POTANSIYELT ICIN PERCUS-YEVICK

DENKLEMININ COZUMU

g(r)

g(r)=exp[- ] 14T ) il ~3)

knT
seklinde alinirsa, (II-1) denkleminden

glr)
1} (II-4)

c(r)=71(r){expl-
k=T

c(r) direk korelasyon fonksiyonu 7(r) bilinmeyen fonksi-
yon cinsinden ifade edilir. (II-4) ile verilen c(r)' nin
ifadesi (I-17) denkleminde yerine konulur ve gerekli ig-

lemler yapilirsa, kati kiireler igin Percus-Yevick denk-

lemi
. " — — -
T(r)= 1+ P |r(r)dr- T(O) 7 |c-/|)dr’ (II-S)
<o <o
& =p
|r-t’|>o

gseklinde verilir. Ayrica bu fonksiyonlar arasinda

g(r)=0 (r<o)
g(r)=7(r) (r>o)

(IT=6)
clr)m=p(l) (r<o)

c(r)=0 (r>o)
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bagintilari oldugu agiktir. Bundan sonra (II-S5) integral
denkleminden 17(r) fonksiyonunu ¢dézmek igin Laplace donu-

sumu kullanilair.

m
9o o2 (II-7)
6

VE

istiflenme yojunlugu ve sc=t tanimlanir ve CEE~5 )

denkleminin Laplace donisiumu alinirsa,

o
Pitl= g% IrT(r)exp(-sr)dr =

0

@
G(t)=o—3 JrT(r)exp(—ar)dr 5 (ITI-8)

0

o
K=o~—2 JT(f)f’df

0

olmak lzere,

1
tl:F‘(t)+G(t)]=-—[1+24"I K]—12 '7 [F(—t)—F(t)]G(t) (11-9)
&

elde edilir,
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r r r
)+ (—)2+6(—)* ro (IT-10)
a o a

Tirl==clr)=a+fB(

geklindeki Dbir g¢6zumun kabul edilmesiyle hem F(t) hem de
G(t) «a,B,Y ve 6§ cinsinden hesap edilebilir.¢®> O zaman
a,B,Y ve 6 sabitleri ? istiflenme yodunlugu cinsinden ve
béylece c(r) direk korelasyon fonksiyonu sadece 7 Istift-

lenme yogunlugu cinsinden

1 1 4
clr)=- ______[(1+27)’—6 1+ Y3 )+
(1= e 1 2 T o
1
ﬁ(1+21)’___(___)=] rio
5 o (II-11)
c(r)=0 s

olarak elde edilir. So6zi edilen «a,f3,¥ ve 6 sabitleri

(1427 )3
=< e alil

(1-7 )=

(141727 )2
3=6

1 (1-7 )4
(II-12)

¥ =0

1 (1+2%)32
5=-

2 T (1- )

seklinde ? istiflenme yojunluguna bajlidirlar.
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c(r) direk korelasyon fonksiyonunun Fourier ddsimi olan

cx) fonksiyonu elemanter fonksiyonlar cinsinden

r 23 246 cos(kao) sin(ko)
c(k)=24'?|— + - (a+3+8)+
L Cka)*® {ka)® (ko) (ka)?
cos(ka) sin(ko) cos (ko)
e 2 T P e 2 [ 5 R R e b 7 RERERER R ISR 7, S S | (11-13)
£ e g (ko)® (kpi® I

seklinde verilir. ¢3?
(I-21) bagintisindan, S(k) yapi faktdriinin C(k)' ya

bagliligini veren

s(k)= ———;——— (11-14)
1-cik)
bagintisi elde edilir.

Boylece o6zdes kati kiirelerden olusan bir sistem igin
S(k) yap1i faktdorid sadece ”?istiflenme yodunluguna bagjli
olarak (II-13) ve (II-14) denklemlerinin birlegtirilme-
siyle sayisal olarak hesap edilebilir.

Bundan sonraki bodliimde tek-bilegsenli sistem igin S(k)
yapi1 faktoriuniin ¢? istiflenme yodjunluduna gore dedisimi
incelenecek, sivi metallerin yapi1i faktdrleri hesaplanacak

ve deneysel difraksiyon verileri ile karsilastirilacak-

tlr.IIO)
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BOLL.UM LT LXK

SIVI METALLERIN YAPI FAKTORLERI

(III-1) KATI-KURE YAPI FAKTORU

T sicakliginda g, ortalama sayl yodunlujuna sahip o
gapli kati kiirelerden olusan bir sistemin termik dengede-
ki yapisini tasvir eden S(k) yapil faktoériinin "fz=1r/6 gocr’
istiflenme yogunlugunun fonksiyonu olarak verildigi
ikinci bdlimde tartigildi. Bu galigsmada (II-13) denklemi
ile birlikte (II-14) denklemini kullanarak,ﬂ?'nln 0.30;
0.31,...., 0.60 degerlerinin herbiri igin S(ko) kati-kiire
yapi1 faktdriinui bilgisayar yardimiyla hesapladik. ko' ya
0.05 artiglar vererek bulunan S(ko) degerlerinden sadece
piklerin de3erleri Tablo-l1a ve Tablo-1b' de ve ’?=0.45
degeri igin bulunan S(ko) kati-kiire yapi faktorui egrisi
Sekil (III-1)' de gosterildi.

Bu gekilden, kati-kiire yapi faktdérinin birinci piki-
nin simetrik oldugu, ikinci pikin ka2 konumunun birinci
pikin ki konumuna oraninin ka/ki=1.87 o0ldudu goérulur. Ay-
rica, erime noktasi (670°C) civarinda aliminyumun X-1s1-
n1 difraksiyonundan elde edilen S(k) deneysel yapi fakto-
ri verileri, ‘®’ elde edilmigs olan Tablo-1la ve Tablo-1b'

deki S(ko) kati-kiire yapi faktdru verileri ile karsilas-
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tirildiginda 7 istiflenme yo3Junludunun

uyusma oldudu belirlenir.

(TABLO-1a)

0.45 de3erinde

S(kao) YAPI FAKTORU

I.PIK IT.PIK ITIT.PIK
ﬁ? Yer. Yidk: Yer. Yuk . Yer. Yiik o
0.30 6.340 1.%1% 13.%58 1.343 18.81 1.049
0.31 6.370 1.5653 12.54 i.134 18.82 1.052
0.32 6.390 1.594 12.55 1.428 18.83 1.056
0.33 6.420 1.638 12.56 1.438 18.83 1.059
0.34 6.450 1.684 12.87 1.148 18.84 1.064
0.35 6.480 1.734 12.59 1.4568 18.85 1.068
0.36 6.510 1.788 12.60 1.169 18.86 1022
0 .37 6.540 1.846 12.61 1.180 18.87 1.0%7
0.38 6.570 1.908 12.63 1.193 18.87 1.082
0.39 6.610 1.976 12.64 1.206 18.88 1.088
0.40 6.640 2.048 12.65 1.220 18.89 1.094
0.41 6.670 2.126 12.67 1.23%5 18.90 1.099
0.42 6.710 2.211 12.69 1:3251 18.91 1.106
0.43 6.740 2.304 12. 7% 1.269 18.92 1.154
0.44 6.780 2.404 12,73 1.288 18.93 =131
0.45 6.810 2:514 12.74 1.308 18.94 1.129
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(TABLO-1Db)

S(ko) YAPI FAKTORU

I.PIK IT.PIK ITT.PIK

n? Yer. Yiik . Yer. Yiik . Yer. Yik.

.46 6.850 2.634 12.76 1.329 18.95 1:138
& 6.890 2.765 12 .78 1.353 18.97 L
.48 6.930 2.908 12.80 1378 18.98 1158
.49 6970 3.066 12.82 1.406 18.99 1.169
.50 2010 3.240 12.84 1.436 19 .01 i- 180
B § 7.050 3.432 1287 1.468 19.02 1.193
+o2 7.090 3.645 12.89 1.504 19.03 1.207
.53 7.130 3.881 12.92 1.543 19.05 1.222
.54 1 0 4.144 12.94 1-585 19.07 1r238
55 7 . 250 4.437 1297 £:632 19.09 1.256
b6 7.260 4.765 13.00 1.683 19.10 1.275
.57 72300 52184 13-08 1.740 19:12 1296
-58 7340 5.548 13.06 1.803 19.14 1.319
.59 7.390 6.017 1310 1873 19.16 1.344
.60 7.430 6.548 13 03 1.961 19.19 1. 32
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2 6 0 ..

k(A-2)
Sekil(IITI-1)
Bulunan n =0.45 degeri ve 670°C sicakliktaki aluminyumun
9°=0.0528 say1l yogunlugu M=v/69,0° bagintisinda
konularak

yerine
aluminyum igin bulunan o kati-kire gapi ile bu

kez S(k) yapi faktoéri ejrisi elde edilir.

Erime
civaraindaki

noktasi
aliminyum igin deneysel yapi faktoru ve
teorik yapi faktdéri sirasiyla Sekil(IIT-2a) ve Sekil(III-

2b) ' de gb6sterildi.

n'nln 0.30,

0.40 ve 0.50 dejerlerinin herbiri di¢in
bulunan S(ke) kati-kiire yapir faktéri S$Sekil(III-3)' de

verildi. Bu sekilden, kati-kiire yapi faktorunin '? istif-
lenme yojunluduna bagliligl gorunur.
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~t N
Eb, Al 670°C
N
i
. - g L L
0 4 8 12
kK(A-1)
(a)
sck)4
34
Al 670°C
2 %
_-:- e
) vt R TN T
] :. g‘-}.'
(- R
4 & 12 xci-1)

(b)

Sekil(III-2)
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Stk) 4

N
Wl
v
>y
o)
<L
o

e
L " 1

rr(:O-30<———£+~i_ k- -
1 E :5? %i \-ép % . o
i i’{t”;'.'; S
Ly
0 b=

4 8 - 13 xdrn

Sekil(IITI-3)

III-2 SIVI Rl, Zn VE Sn' NIN YAPI FAKTORLERI

Bu ¢ metalin herbiri igin erime noktasi civarindaki
difraksiyon verilerinden elde edilen S(k) yapi faktoru
Sekil(III-4)' de verildi.*“®’ Herbir sivi metal igin bu
deneysel S(k) yapi faktodrid, onceki kisimda agiklandig:
gibi, Tablo-1a ve Tablo-1b' de verilen S(ko) kati-kire
yapi1 faktoérid ile karsilastirilarak, Al icin'q = 0.45, Zn
icin "z=0.46 ve* sn - igin 7 =0.45 istiflenme yogunlugu
dejerleri bulundu. Qikarilan bu bilgi ile herbir savi
metal ig¢in S(k) yapi faktoru bulunarak $Sekil(III-S)' de
gosterildi. Sekil(III-4) ve Sekil(III-5)' de verilen de-

neysel ve teorik sonuglar karsilastirildigainda Al 1igin
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tam

gorunur. .

; Zn 450°C
0
Sekil¢III-4)
S(k) ¢
2 A¥ 67020
- ik e
i e

=Y,

Sekil(III-Sa)

uyum oldudu ama Zn ve Sn igin biraz farklilik oldu3gu
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S(k) 4
3 g
= Zn 450°C
2]
1 ; :;: j;h.:.. Jm
- W
0= .

Sekil(III-5b)

S(k) 4

3 Sn  250°C

Sekil(ITI-5¢)
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III-3 YAPI FAKTORLERININ SICAKLIGA BAGLILIGI

Once herbir sivi metal igin deneysel

olarak tayin

edilen S(k) yapi faktorinin sicakliga baglilig:

Sekil(ITI-6)' da verilmektedir. <S>

T T T T T T s T
e
Sicoklik,(°C)

1050

<
n
0
k(A-2)
Sekil(III-6a)
3 T T e T ¥
2 Zn =

Sicaklik  (°C)

S(k)

Sekil(III-6D)
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o

T T T I I

Sn Sicaklik (°C)
1100

S(k)

Sekil(III-6c)

Her metal igin verilen her sicakliktaki S(k) deneysel ya-
pr faktori verileri Tablo-1a ve Tablo-1b' deki hesap-
lanmis St(ko) kati-kiire yapi faktdérud verileri ile karsi-
lastirilarak bulunan ? istiflenme yo3dunluju degeri ve
ilgili %,sayl yogunlugu verileri kullanilarak hesap edi-
len o kati-kiire gaplari Tablo-2' de g6sterildi. Her saiva
metalin degisik sicakliklardaki S(k) yapi faktorleri

sirasiyla sekil(III-7), Sekil(III-8), ve Sekil(III-9)' da

verildi.
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TABLO-2

T(*Q) go 0? o(*A)
450 0.0637 0.46 2.40

Zn
560 0.0628 0.45 2.39
660 0.0619 0.44 2.38
670 0.0528 0.45 2.53
Al a50 0.0512 0.40 2.47
1050 0.0507 0.39 2.45
250 0.0353 0.45 2.90
300 0.0350 0.45 2.01
Sn 700 0.0337 0.42 2.88
Q00 0.0334 0.40 2.84
1100 0.0329 0.39 2.83

Stk) 4
. Al 670°C
1 = = gf i TR Fﬁh“%»__
p SN
-———'-’-.’-;-
0 >
2 4 6 g k-

Sekil(III-7a)
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Stk) ¢
3.
Al 950°C
2 i
£, e
1 a7 % q'*--u__"""f’.’- ",

i »
0 . 4 6 8 k(A=)
Sekil(III-7b)
Sk) o
3
& : Al 1050°C
1 - ,;'ﬁphka\\__,f’fﬂ_—‘ﬂ““*
0 l—=— -
2 4 6 8 «xi-»

Sekil(III-7c)



S(k)

S

Zn 450°C

Stk)

Sekil¢I1I-83a)

Zn 560°C
- :\:\"‘-,__,_,—F"f-’-ﬂ.\\
M
L—.—’_'-‘-F. : +
4 6 8 k-2

Sekil(III-8b)
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Zn 660°C
F ¥
T o e
”q,\_‘_" _’/ .

Sekil(III-8c)

Sn - 250°C

Sekil(III-9a)
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a0 30070

S(k)

Sekil(III-9Db)

Sn 700°C
T
- . e = Jfff—=n¥\__f’,,,
0 = >
4 6 8 k-1

Sekil(III-9c)
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S(k) a
3.
Sn 900°C
2 =
1 - = s "'x__r'-r’_\-‘_‘\“‘—""’_—
o
0 el o —>

Sekil(III-94d)

S(k) 4

Sn 1100°C

Sekil(III-9e)
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Bu sonuglardan, sicaklik degisiminin yapa faktoru
lizerindeki baslica etkisinin, genlikleri degistirdigi
anlaslllr. Iflave olarak, Sekil(III-6) ile Sekil(III—?){
Sekil(III-8) ve Sekil(III-9) karsilastirildiginda deney-
sel sonuglarla teorik sonuglarin uyum iginde olduklara

gdrunur.

III.4 1ISTIFLENME YOGUNLUGUNUN SICAKLIGA BAGLILIGI

Herbir sivly metalin yapisil uzerinde sicakligain
etkisini incelemek iizere, nherbir sivi metal igin Tablo-2'
de\verilen'? istiflenme yodunlugu T mutlak sicakligin bir

fonksiyonu olarak Sekil(III-10)' da gizildi.

‘; i

e

e

300 pek

; ' : measl

Sekil(III-10)
Bu sekilden, 7 istiflenme yojunlugunun sicakliga baglili-
ginin
NET) = A exp(-BT)

seklinde oldugu anlasilabilir.
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BOLL.LUM IV

SONUCLAR VE TARTISMA

Bu galigmada, tek-bilegenli bir akiskanin termik den-
ge durumundaki yapisinin teorik olarak kati-kiire potansi-
yeli 1ile g¢ift dagilim fonksiyonu arasindaki yaklasik
Percus-Yevick denkleminin analitik ¢ézimi ile tasvir edi-
lebildigi ve bu ¢gbzumin niumerik olarak hesap edilebildigi
tekrar incelendi. Ayrica sivl metallerin temel yapisinin
bu kaba model ile anlasilabilecedi de yeniden gosterildi.

Percus-Yevick kati-kire modelinin sivi metallerin
yapisinin temel gdriniugunu verdidi kabul edilir. Sivi me-
tallerde gergek potansiyel uzun-menzilli salinim tabiatla
bir potansiyel oldujundan, esasen bu bakimdan kati-kiire
potansiyelinden farklidir. Bu sebeple, Percus-Yevick
kati-kire modelinin ki1isa-menzilli kuvvetlerin hakim
o0ldugu sistemler igin uygun sonuglar verdigi sodylenebi-

ir.
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