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dolayisiyla dekanimiz sayin Prof.Dr. Sevket ERK'e
tesekktirtt bir borc dilirin.

Tezimin danismanliginl ttstlenen, ¢alismamin her asa-
masinda beni yonlendiren, oneri ve bilgilerinden yararlan-
digim boltim baskanimiz hocam sayin Prof.Dr. 1dris GUMUS’' e
GOk tesekktiir ederim.

Ayrica, c¢alismamda beni destekleyen ve yardimlarini

gordugttim tttm arkadaslara tegekktr ederim.



Bu c¢alismada,

sistem 1i¢in analitik
karisimlarin yaplsinil
faktortintn m, a ve X
olarak hesaplanabildigl

Degisik haller i¢in

tartisildr. Fe~S1

L B

Percus-Yevick kati kttre modelinin 1kili

cozttmlerinin iki . bilesenli sivi

anlatabilecegl ve ti¢ Kkismi yapl

parametreleri cinsinden ntimerik

incelendi.

hesaplanan kismi yapi1 faktorleri
karigimi i¢in hesaplanan yapi

faktorleri deneysel verilerle karsilastirildl.



SUMMARY

In this  work, it has been studied that analytic
solutions of Percus-Yevick Hard-Sphere Model for binary
system can Dbe describe the structure of two-component
liquid mixtures and three partial structure factors can
be computed in term of m, «, and x parameters.

It has Dbeen discussed partial structure factors
computed for different cases. Structure factors computed

for Fe-Si1 mixture are compared with experimental data.
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(I.1) MADDER1R HALLER!

Maddenin fiziksel halleri U¢ sinifa ayrilabilir; kati,
s1vl ve gaz. Ondokuzuncu ytizyilin sonuna Kkadar gaz
halinin KkKuraminda ve vyirminci ytizyail icerisinde kati
halin kuraminda bttyttk gelismeler elde edilmistir. Gaz ve
kati1 hale kargin, s1vl halin kuramil yavas asamalar yapmis
gibi gortinmektedir. Bunun baslica sebepleri sunlardir:

Gaz halinde atomlar rastgele dagilirlar ve atomlarin
hareketi tamamen ditzensizdir. Diger taraftan kati halde
atomlar ti¢ boyutlu orgtinttn belli noktalarinda
titregsirler. Atomlarin dagilimindaki bu iki zit durum, bu
iki hale ait yapilyl tanimlamak tizere basit modellerin
kurulmasina Kkatkil saglar. Sivl halde atom dagilim kati
hale nazaran daha dtizensizdir ve gaz halindaki atom
dagilimina gore yakin mesafelerde dtizenlidir. Bu ac¢ik
olmayan ara durum, s1vl halin yapisini temsil edecek
modelin Kkurulmasini engeller ve bu nedenle sivil hal
kurami, gaz ve katil hal kuramlarina gore yavas gelisme

kaydetmekteair, [1,2,3,4,5,6,7]

Ayrica, amorf veya camsi hal diye adlandirilan bir



0zel hal vardir. Bu hal genel olarak erimis maddeyi
hizli1 sogutma ile elde edilir ve sivil halinkine ¢ok yakin
bir atom dagilimina sahiptir.

(I.2) KR1STAL OLMAYAN MALZEMELER

Kristal olmayan malzemeler sivl ve amorf olarak ikt
grup altinda toplanabilir. Siva yapida metaller,
alasimlara, oksidlery, W tuzlar Ve “kompleksleri; amorf
yapida metalik camlar ve amorf yari 1iletkenler ornek
olarak siralanabilir. Amorf yapi1 kati olmasina Kkarsin
atom dagilimi yontinden si1vil hale ¢ok vyakindir. Bu
malzemelerin daegisik fiziksel ozelliklerine ait
problemlere deneysel ve kuramsal olarak btiyttk gayretler
sarfedilmekteair, [°]

Bu problemlerin nicel tartismasi i¢in yapi hakkindakli
bilgiler temel teskil etmektedir ve bundan sonra fiziksel
ozelliklere ait problemleri c¢ozmek miimktin olabilecektir.
Bu nedenle 11k once yapllmasl gereken malzemenin yaplsl
hakkinda bilgi edinmektir.

Kristal olmayan malzemelerin yapisl asagidaki yontem-
lerle incelenmektedir.
a)-Deneysel Yontemler

Sivl alasimlarin yapillari hakkindaki deneysel bilgiler
X-1¢s1nlari veya notron Kkirinim teknikleri 1le elde
eatliriler. (6] Tex cesit atomlardan meydana gelen bir gaz
i¢in sag¢llan 1$1n Yyogunlugu egrisinin hemen hemen

sekilsiz olmasy atomlarin yerleri arasinda hi¢bir



iliskinin olmadigini gosterir. Kristal yapida bir kat:
i¢in sagilan 1s1n yogunlugu son derece keskin pikler
gosterir. Bu durum kristal yapi1 ig¢erisinde atom yerleri
arasinda bulunan bagintiyl agiklar. Sivilara gelince, tek
atomlu bir sividan elde edilen sac¢ilma yogunlugu egrisi,
katl1 faz ve gaz fazi arasinda yer alir. Pik ytikseklikleri
ve vYyerleri ne gaz fazindaki gibi dtizensiz ne de kati faz-
dakil gibi keskindir. Buradaki sac¢ilma yogunlugu denilen
S(k) bttytikitigtt yap1 faktorttne Kkarsilik gelir ve 1kill
sivi alasimlar 1i¢in Syy(k) (1,J:1,2) seklinde verilir ve
‘}I dalga vektortt olmak tizere Kkismi yapir faktorleri diye
adlandirilir. Kati, si1vy ve gaz hall 1i¢in karakteristik

S(k) yap1 faktorleri Sekil(I-1)de verilmistir.[®]
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Sivl hale ornek verilen S(k) egrisinde gortlen 11k pik
kisa menzilde atom yerleri arasinda var olan dtizenliligil

gosterir. Dalga vektortinttn btiyttk degerleri 1i¢in S(k)

o



asimtotik olarak birim btiytikltige yaklasir.
b)-Bilgisayar Simtilasyon Yontemleri

Son zamanlarda btiyttk hafizalir ve ¢ok hizli bilgisayar-
larin yardimiyla ntimerik model simtilasyonu kurmak ve bu
sonu¢lariy amorf Kkatilarin ve sivilarin yapisina 1iliskin
deneylerle Kkarsilagtirmak mtmktin olmustur. Sivi yapiyl
incelemek 1i¢in olduk¢a yenl olan bu yonteme ¢ogu Kkez
bilgisayar deneyleri adi verilir. Her nekadar bilgisayar
simttlasyon yontemler sinirly sayida parc¢acik (birkac¢ ytiz
veya Dbin) gibi Dboyle Dbazi Kkisitlamalari ve sinir Kkosulu
icerirlerse de, Dbilgisayar deneyleri iyl tanimlanmis
model 1i¢in olduk¢a uygun verileri saglarlar. Sivl yapl
icin billgisayar deneyleri Monte Carlo yontemi ve
Molekttler Dinamik yontem 1le yapilmaktadir.[%)
c)-Dagilim Fonksiyon Kuramlari

Kristal halde, birka¢ konum ve mesafe parametresi
tanimlandiginda atomik konumlarin hepsi belirli olur. Ama
hem gaz hem de sivl halde boyle basit bir tanim imkansiz-
air. Kristal olmayan malzemelerde atom dagiliminin
anlatiminda COgu kez dagilim fonksiyonu kavraml
Kullanilir. Ozellikle orijindeki {r=0 noktasindakli)
atomdan »r uzaklikta diger Dbir atomu bulma olasiligina
karsilik olan g(r) c¢ift dagilim fonksiyonu Kullanilir.
Po=N/V ortalama sayl yogunluklu bir sistemde orijindeki
bir atomdan r mesafede Dbir baska atomu bulma olasiligl

poe(r)ye kargilik gelir. g(r) 1le verilen Dbilgl sadece



tek Dboyutludur ama Kristal olmayan sistemler hakkinda
nicei bilegl Yerip. Erime durumunda ¢ift dagilim
fonksiyonu g(r) ile tanimlandiginda, Ppe(r) olasiligl
gliderek r'nin Dbityttk degerlerinde Po ortalama sayl
yogunluguna yaklasir, ¢tinktt atomlarin konumuna ait
korelasyonu mesafe arttik¢a azalir. Bu durum,

Tim-g 4191 (I-1)
r—=>o

bagintyse:r 1ie 1fade ediliy.

Diger taraftan, atomlar ¢ift potansiyeldeki itmeden
dolayl atom c¢ekirdek c¢api icine Rarsilikla olarak
yaklagamazlar ve onun i¢in

ot gy )=o (=29
r—>»0

olur; Bu dttstincelerden g(r) ¢i1ft dagilim fonksiyonu pg
ortalama sayl yogunlugundan sapmayl gosterir. Tabii ki
boyle bir sapma atom ¢ekirdek ¢api yakinindaki r degerle-
rinde nisbeten bttyttktttr. g(r) 1¢in sematik diyagram Kkati
s$1v) ve gaz halleri icin Sexil(l-2)'de verilir.

S (k) yap1 faktort, ¢ift dagilim fonksiyonu g(r)
hakkinda bilgl verir. gir) ryse belll - bir atomdan
uzakligin fonksiyonu olarak ortalama atom yogunlugunu
verir. Bu 1ki onemli fonksiyon, ¢ift dagilim fonksiyonu
g(r) 1ki1l1 sivl alagimlar i¢in gg4(r) seklinde olmak
ttzere, matematiksel bir ifade ile birbirlerine baglidirlar:

1

g (r):u———J‘x[s (K)-1]€in (Kr) ax (I-3)
1) 2Mm por
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Kristal olmayan sistemlerin yapisi1 [g(r) veya S(K)),
verilen sicaklik ve Dbasin¢ta parcaciklar arasindakli
etkilesmeye dayalr Kuramlar ile hesap edilirler. Bu amag¢
i¢in ¢i1ft potansiyel ve ¢ift dagilim fonksiyonu arasinda
asagidaki yaklasik denklemler onerilmistir:[L,45]

i- Born-Green denklemli,

2- o Percus-Yevick -d@enkieml,

3- Hypernetted-Chain denklemi.

Genellikle cliftt dagilim fonksiyonu yerine, bir
Korelasyon fonksiyonu Kullanmak uygundur. Toplam

korelasyon fonksiyonu h(r),
h(r)-g(r)-1 (L<4k)

olarak tanimlanir. h(r) toplam Kkorelasyon fonksiyonu
referans atomunun r:|’r"—?'| mesafedeki diger atom

ttzerindeki toplam etkisinin bir ol¢tisttdtir ve tanima gore



iki Kkisma ayrilabilir; referans atomunun diger atom
tizerindeki direk etkisini anlatan direk kKorelasyon
fonksiyonu c¢(r) ve diger atomlarin etkisini anlatan

Ki1sim olmak tizere,
t. oa “
h(r):c(r)+po|c(|r—r'|)h(r')ar' {I1-%5)
J

Ornstein-Zernike bagintisi ile veriltip., cirs) direk

korelasyon fonksiyonu i¢in grup a¢ilimindan, yaklasik
c(r):=g(r) [1-exp(g(r)/kgT)] (1I=5)

Percus-Yevick denklemi, (I-5) Ornstein-Zernike denkleminde

yerine konulursa,
g(r)exp[¢(r)/kBT]:

[[s(r' )-t)t-explg (|B-F sk _Tig(|R-F ja® (1-7)

14p
0

Percus-Yevick denklemi elde edilir. Burada T sicaklik,
#(r) ¢ift potansiyel ve kg Boltzmann sabitidir.

(I-7) Percus-Yevick 1integral denklemi Kkati ktire
potansiyell 1¢in Kesin olarak cozttimustur [8:9)1 ve c¢i1ft
dagilim fonksiyonu veya yapl faktorttne ait analitik 1fade
elde edilmistir. Percus-Yevick integral denkleminin kati
Ktire c¢oztimtt sivl metallerin yapisi 1¢in tartisilmis-
tir. [10) percus-Yevick kat1l Kkitre modelinin 1ki bilesgenlt

sisteme genisletilmesi Lebowitz tarafindan basarilmis-



tir, [11)  pebvowitz' in cozumleri Asheroft-Langreth tara-

findan 1k1l1  sivi karigimlarin yapisina uygulan-
mistir, (18] tx111 s1v1 Karigsimlarin yapie1 111, B6ltmde
tekrar gozden gecirilecektir.

Bundan sonraklil bolttmde, difraksiyon deneyleriyle yapi

faktorleri arasindaki temel iliskiler tartigilacaktir.



ST - Rk
YAPI FAKTORLER1

Maddenin yapisl tayininde X-1sinlari ve notronlar
kKullanilir. Ozellikle, X-1%1n difraksiyonu Kkristal
olmayan malzemelerin yapisal ¢oztimlemesinde en bilinen ve
onemli yontemdir. Sivilar 1¢in X-1si1in difraksiyonunun 11k
defa kullanilisl 1915’ de Debye tarafindan tartigilmistir.
Sivl i¢inde 1ki atom ve bunlarin sa¢tiklari X-i1sinlarinin
birbirleri ile girisim yaptig1 gozonttne alinirsa, ikl
atomun bagil konumuna bagli olan difraksiyon giddetleri
ortaya ¢ikar.

Gelen ve sa¢ilan X-i1sinlarinin dalga vektorlerd
sirasi 1ile ﬁo ve ﬁ'ise. P konumunda sac¢ilan X-1sinlarinin
faz faktort exp(-1(K'-Kq).7) 1le ifade edilir.

Buna ek olarak,

2w dia s 4T
K = — |k'-k | = —— sineé (II-1)
A Y A
bagintisiy elde edilir; burada 6, sa¢ilma a¢isinin

yarisidir ve A gelen X-1ginlarinin dalga boyudur.

Sac¢ilan X-i1sinlarinin genligi,

A(i):pf_(i)eXP(iﬁ-f‘.J) (11-2)
J
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-5
ile verilir; burada fJ(k), ? konumundaki J numarali atoma

alt atomik sa¢ilma faktortidtir. Buna gore koherent sag¢ilan

X 1sinlarinin s$iddetd

Im(i'):m’(ﬁ)u'i)>:<|A(i’e.) 12>

:<Zi§f )£ (RK)exp[-k(F -» )) > (11-3)
i J 1.~

bagintisi 1ile verilir; Dburada < > sembolleri istatistik
ortalamay1l gosterir.

Kristal halde, atomlarin (;1-;J) bagil konumu sabit
bir degere sahiptir ve onun i¢in Kk Dbtiytikltigtt resiprokal
sebekeye karsiliktir. Bu resiprokal sebekenin ozellikleri
kendil kristal yapisil 1le (FCC ve BCC gibi) belirlenir. Bu
nedenle, kristal nttmune 1i¢in hm(i) birka¢ keskin ve
mtistakil plk gosterir. Kristal olmayan ntimunelerde , Dbu
dtizen Kkaybolduguna gore (I1I1-3) denkleminde toplam, hem
s1vl hem de amorf haller i¢in konuma ait Kkorelasyonun
btittin dogrultular tizerinden ortalama degeri 1le 1fade
edilebilir. Buna ilave olarak, sivilar ve amorf katilar
gibi Kkristal olmayan sistemler i¢in, Kktresel simetriden
dolayl f(i) atomik sa¢ilma faktortt ve hm(i) siddet1
sadece'I nin |i| mutlak degerine baglidair.

tk1i Dbilesenli bir sistem 1¢in sa¢ilan X-i1sinlarinin
genligi,

Ny No

&N e *
Ak)=f (k)S exp(-1k.r )+f (k)Y exp(-ik.r ) (I1-4)
1 48 117 2 4 23j
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seklinde vyazilabilir; burada Ny+Np:=N bir V hacmindeki
atomlarin toplam sayisi, Ny ve Np ise sirasiyla 1 ve 2
atomlarinin saylsidir. Bu nedenle, atom konsantrasyonlari

:Ny/N ve Cp:=No/N ile verilir. Koherent sac¢ilma siddeti,
(IT-3) ve (II-4) denklemleri kullanilarak,

2 Ni e AR =]
I iyt (k)<| exXxp(-ik.r )|C>+
oh 1 34 11

N>
fa(k)<|§;e?P(—1} J_)|8>+

2f (K (K)< exp[-1k. (R -2 1> (I1-5)
g}j Y11 Ty

seklinde ifade edilebilir. Buradaki terimler sirasiyla
1-1, 2-2 ve 1-2 atom ¢iftlerinin kKismi yapi1 faktorlerine
karsilik gelir. Ama, Kkismi yap1 faktorlerinin tanimlari
tek degildir. Literattrde, ikili bir alasimin yapisinl
karakterize etmek i¢in bu Kismi buyuklittklere ait farkla
denklemler kullanilmaktadir. Ayrica onlar arasinda lineer
bagintilar vardir, [5]

SIJ(R) ki1smi yapi1 faktorleri Ashcroft-Langreth
tarafindan su sekilde tanimlanmistir:
Sij(k)=(NINJ)'1/2;?%6XP[1£(?n-?m)]>-(N1NJ)1/26i'o (11-6)
Burada (N;N;)1/28% o terimt k:0 daki siddete karsiliktir

ve sadece k=0 yakinindakl ¢ok dar bir bolgede fiziksel


























































































