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OZET

CuAg SIVI METALINDE AMORF OLUSUMUNUN
MOLEKULER DiNAMIK SIMULASYONU

Burcu BOZKURT CIRAK

Cok cisim potansiyellerini tanimlamada yaygin olarak kullanilan yaklasimlardan biri
olan Gomiilmiis Atom Metodu (Embeded Atom Model, EAM), atomlar arasindaki
fiziksel etkilesmeleri modellemek icin kullanilir. EAM yaklagiminda kristal i¢indeki
bir atomun enerjisi, itici ve cekici etkilesme fonksiyonuna bagh olarak

hesaplanmaktadir.

Bu tez calismasinda, CuAg sivi metalinin hizli sogutulmasi sonucu elde edilen amorf
yapi, molekiiler dinamik simiilasyon yontemi ile incelenmistir. Cu, Ag ve CuAg i¢in
Sutton-Chen EAM fonksiyonlarinin & ¢, ayg m ve n parametreleri kullanilmistir.
Simulasyon ¢alismasinda, CuAg alasiminin 200-1600 K araliginda ti¢ farkli sogutma
hizi i¢in baz1 termodinamik o©zellikleri incelenmistir. CuAg alasiminin erime

sicaklig1 ve cam gecisi sicakligi i¢in uygun degerler elde edilmistir.

ANAHTAR KELIMELER : Metal camlar, Molekiiler Dinamik Simiilasyon, Gomiilmiis

Atom Metodu, Sutton-Chen Potansiyeli
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ABSTRACT

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION OF AMORPHOUS
FORMATION IN CuAg LIQUID METAL

Burcu BOZKURT CIRAK

Embedded Atom Method (EAM), which is one of the approaches widely used to
describe the many-body interaction potentials, is used to model the physical
interactions between the atoms. In EAM, the energy of an atom in a crystal has
different applications and outcomes based on its impulsive and attractive interaction

functions.

In this thesis, the amorphous structure which resulted from the rapid cooling of
CuAg liquid metal alloy was examined by molecular dynamics simulation method.
The parameters of Sutton-Chen EAM potentials were used for Cu, Ag and CuAg.
During the simulation, alloy of CuAg were studied specific temperature values for
200-1600 K. Melting temperature and glass transition temperature of CuAg alloy

were obtained.

KEY WORDS : Metal Glasses, Molecular Dynamics Simulation, Embedded Atom
Method, Sutton-Chen Potantial
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1. GIRiS

Metal ve metal alagimlar1 genellikle kat1 fazda kristal 6zellik gosterirler. S1vi fazdaki
metal ve metal alasimina hizli sogutma teknigi uygulanarak amorf madde elde
edilmekte ve elde edilen bu madde kristal yapili maddelerden farkli 6zelliklere sahip
olmaktadir. Amorf metalik alagimlar, uzun mesafeli atomik diizene sahip olmayan
metaller ve metal alagimlarindan olusur. Bunlara cam alagimlar1 veya kristal olmayan
alagimlar da denir. Amorf maddeler, denge dis1 islemlerden gecerek hazirlandiklar
icin hazirlanan numunelerin 6zellikleri kullanilan yonteme baghdir. Bu yontemler
genellikle ii¢ kisimda incelenir: a) sivi fazdan hizli sogutma, b) kati fazda
sekillendirme, c¢) gaz fazinda hizli yogunlastirma (Morigaki, 1999). Camlarin
hazirlanmasinda bunlardan ilki kullanmilir. Amorf madde, bir sivinin donma
noktasinin altinda kristallestirilmeden sogutulmasiyla elde edilir (Ozgen, 2004.,

Morigaki, 1999).

Sivi metalik sistemlerin sogutma sartlarina bagli olarak farkli mikro yapilarda
katilastiklar1 bilinmektedir. Bir¢ok metal ve metal alasimina hizli sogutma teknigi
kullanilarak amorf 6zelligi kazandirilabilmekte ve bu sekilde iiretilen malzemeler,
kristal yapili sistemlerden daha farkli fiziksel Ozelliklere sahip olmaktadir (Desré,
2001). Hizli sogutma teknigi, kinetik olarak elverissiz bir sart icine sokulan
maddenin kristallesmesini engelleyebildigi icin bir¢ok metalik alasimin amorf
fazinin elde edilmesinde kullanilmaktadir. Sivi metalden metal cama geciste
atomlarin  biiyiikliikleri arasindaki farklilik bilyiik ©neme sahiptir. Ornegin,
atomlarin biiyiikliikleri oranmi 1,13 olan AgCu alasiminda sogutma hizina bagl olarak
metal cam olusumu goézlenir. Bununla birlikte, amorf sistemlerin termodinamik
ozelliklerinin nasil kontrol edilebilecegi de ilging bir ¢calisma konusudur. Sivi fazda
bulunan bir madde, sicaklik diisiiriildiigiinde erime sicakliginda kristallesemez, ama
asint soguk sivi halini alir. T, cam gecisi sicakligindan daha diisiik sicakliklarda

amorf yapt meydana gelir.

Molekiiler dinamik (MD) simiilasyonlar1, metal veya alasimlarin yapisal dzelliklerin
incelenmesinde sik¢a kullanilir. MD simiilasyon yontemi, model sistemin yapisal ve

termodinamik o6zelliklerini sicakligin, basmcin ve zamanin fonksiyonu olarak



tiretebildigi icin amorf sistemlerin incelenmesinde giivenle kullanilabilir. Bu
yontemde bir atomik topluluk, sinmir problemlerini en aza indirmek amaciyla
periyodik simir sartlart kullanarak genellikle kiibik bir sistem igerisine yerlestirilir.
Atomlarin her biri, istenilen sicakliga uygun ortalama kinetik enerjiyi saglayan gelisi
giizel bir hiz kazanir. Newton’un hareket kanunlarina gore, her bir atomun iizerine
etkiyen kuvvet hesaplamir ve atomlarin hareketine izin verilir. Atomlar arasindaki
kuvvetler, atomik etkilesmeleri tamimlayan potansiyel enerji fonksiyonlarinin
gradiyentinden belirlenir. Anizotropik sistemlere uygulanabilen Parrinello-Rahman
(PR) MD yontemi, kristal sistemlerin pek ¢ok o6zelligini aciklamada basariyla
kullanilmistir (Parrinello, 1980).

Simiilasyon siirecinde atomlar, belirlenmis bir uzay bolgesinde bulunurlar. Bu
sartlara bagl olarak, molekiiler dinamik simiilasyon yontemi kullanilarak herhangi
bir element atomlarindan olusan topaklarin sicakligini, yiiksek sicakliktan diisiik
sicakliga diisiirme islemleriyle yapisal faz gecislerini gézlemek miimkiindiir. Bu faz
gecisinin belirlenmesinde kullanilan yontemlerden, radyal dagilim fonksiyonudur.
Radyal dagilim fonksiyonu egrileri (RDF), kristal yapili bir katinin en yakin komsu
uzakliklarinda keskin pikler gosterir. Bu keskin pikler, yiizey merkezli kiibik (fcc)

birim hiicreli bir kristal i¢in, rp en yakin komsu uzakliginin 1,7/2,43,44...

katlarindaki uzakliklarda keskin pikler gosterir.

Gomiilmiis atom metodu (Embedded atom method -EAM), ilk defa Daw ve Baskes
(Daw ve Baskes, 1983) tarafindan onerilmis olup, daha sonra cesitli arastirmacilar
tarafindan gelistirilerek bilgisayar simiilasyon caligmalarinda verimli bir sekilde
kullanilmistir. Cok cisim potansiyellerinden biri olan gdmiilmiis atom potansiyeli,
fcc yapili gecis metalleri olan Ag ve Cu alasimlarin1 modellemede basarili oldugu
goriilmiistiir (Daw ve Baskes, 1984). EAM ile yapilan yaklasimlarin gecerliligi,
gbomme enerjisi terimindeki yiilk yogunlugunun tam olarak belirlenmesine baglidir.
EAM yaklasimi, kati faz yapilanimi incelemek {izere modellenmistir ve PEF
parametrelerinin belirlenmesinde model sistemin kati faz 6zelliklerinden yararlanilir.
Bununla birlikte metalik sistemlerin sivi fazlarina uygulanmasi son yillarda hiz
kazanmigtir (Liu, 2001 - Schafer, 2002). Bu ¢alismalardaki temel problem, EAM i¢in

tanimlanan kat1 faz fonksiyonlarinin siv1 veya amorf sistemleri icin ne kadar gegerli



olacag1r ve parametrelerinin nasil belirlenecegidir (Kuiying, 1995). Ciinkii, sivi
durumda elektron yogunlugu katiya gore daha diisiiktir ve en azindan gomme

fonksiyonu icin yapilan yaklagimlarda baz1 degisikliklerin yapilmas1 gerekir.

Qi ve arkadaslari, CuAg s1vi metalinin kristallesmesini ve cam doniisiimii olayini
molekiiler dinamik simiilasyon yontemi ile incelemistir. Farkli sogutma hizlar
kullanarak, Ag60-Cu40 alasiminin sogutma ve isitma islemlerinden elde edilen
sicaklifa baglhh atomik hacim egrilerini incelemislerdir. Erime sicakligimi teorik
olarak, T, = 1090 K’ ve deneysel olarak, T, = 1053 K bulmuslardir. SC EAM
kullanarak, Ag60-Cu40 sivi metalinin radyal dagilim egrileri ve sicaklik- hacim

egrileri ile faz doniisiimii grafiklerini elde etmislerdir (Qi ve arkadaslari, 1999).

Qi ve arkadaslari, sabit basing ve sabit sicaklik MD yontemini temel alarak,
CugoAgeo s1vi metalinin cam doniisim fazinin atomik tanimini elde etmek icin
molekiiler dinamik yontemini kullanmiglardir. Radyal dagilim fonksiyonu ve cift
analiz metodunu kullanarak bu alagimin cam doniisiim yetenegini ve yapisini farklh
sogutma hizlarinda calismislardir.. Amorf yapinin oldukga yiiksek sogutma hizlar

gerektirdigini gbzlemlemislerdir (Qi ve arkadaslari, 2004).

Feraoun ve arkadaslar1 ¢calismalarinda, Sutton-Chen parametrelerini kullanarak ¢ok
cisim potansiyelinin analitik yapisin1 Cu ve Ag i¢in sunmuslardir. Yeni bir yaklasim
olarak Cu-Ag alagimlan icin karsilikl etkilesmeleri model olarak kullanmiglardir. B,
ve fcc yapilarindaki diizenli ve diizensiz Cu-Ag alagimlarinin yapisal 6zelliklerini

farkli konsantrasyonlar i¢in sunmuslardir (Feraoun ve arkadaslari, 2002).

Bu tez ¢alismasinda, EAM yaklasimini ve MD simiilasyon yontemi kullanilarak iki
atomlu sistemler i¢in sogutma hizina bagh katilagma kinetikleri belirlenmistir. Kati
faz ile siv1 faz arasinda yapisal 6zellik bakimindan iliski kurulmustur. Sutton-Chen
(SC) EAM ile modellenen Ag60-Cu40 atomik yiizdeli alagimin siv1 faz1 elde edilmis
sonra farkli sogutma hizlar1 kullanilarak hizl katilagtirma yontemlerine uygun olarak
katilagmalar saglanmistir. Bulunan kati fazlarin, yapisal ozellikleri, radyal dagilim
fonksiyonlar1 incelenerek c¢oziimlenmistir. Ayrica, entalpi, potansiyel enerji ve

hacimsel degisim, 0 GPa basingta, sicakligin fonksiyonu olarak incelenmistir.



2. MATERYAL VE METOD
2.1. Molekiiler Dinamik Simulasyonu ve Gomiilmiis Atom Modeli

Simulasyon ¢alismasinda ilk adim, molekiiller arasindaki etkilesmeyi tanimlayan bir
potansiyel enerji fonksiyon (PEF) secimini gerektirir. Metalik sistemleri modellemek
icin kullanilan iki cisim etkilesme potansiyellerinin kolayca yorumlanabilme ve hizli
hesaplama avantajlart yaninda, kiiresel simetrik etkilesmelere uygulanmasi gibi
birtakim sinirlamalar olmasi, aragtirmacilar ¢ok cisim potansiyellerini kullanmaya

yoneltmigtir.

Cok cisim potansiyellerinin en bilyiik avantaji, metalik sistemlerin elastik sabitleri ve
kohesif enerjisi gibi temel oOzelliklerini en iyi sekilde tamimlayabilmesidir. Bu
calismadaki metalik sistemler, ¢cok cisim potansiyeli olarak bilinen gomiilmiis atom

yontemi ile modellenmistir.

EAM yaklasiminda kristal icindeki bir atomun enerjisi, elektrostatik itici enerjilerinin
toplam1 ile atomun bulundugu koordinatlardaki elektronik yiik yogunlugundan
kaynaklanan gomme enerjisi terimlerinin toplami olarak tanimlanir. Elektrostatik
itici kuvvetler, maddenin kendi iizerine ¢okmesini 6nlerken, uzun mesafeli ¢ekici
kuvvetlerde maddenin dagilmasin1 6nler. Bu kuvvetlerin mesafesi ve siddeti n ve m
sabitleri ile tamimlanan degerler ile belirlenir. Buna gore, N atomlu bir kristalin

toplam potansiyel enerjisi;

N 1 _
E; = Z{EZCD(VU)*‘G{(,UQ} 2.1

i=1| 4 j#i

olarak verilir. Burada, ®(r;) ikili etkilesme fonksiyonu, G;(p;) ise i atomunu p

elektronik yiik yogunlugunun bulundugu bir Orgii noktasina yerlestirmek igin
gereken ve gdmme enerjisi olarak bilinen bir fonksiyon olup, cekici etkilesmeleri
temsil eder. Giiniimiizde gdomiilmiis atom yonteminin en yaygin kullanilan tipleri
Finnis-Sinclair modeli (Finnis ve Sinclair, 1984), Voter-Chen modeli (Voter ve
Chen, 1987) ve Sutton-Chen modelleridir (Sutton ve Chen, 1990). Bilgisayar

simulasyonlarinda ampirik tamimlamalar daha yaygin kullanilmaktadir. Finnis ve



Sinclair tarafindan yapilan yar1 ampirik bir yaklasima gore, siki bag teorisinde, ikinci
moment yaklasimi kullanilarak elde edilen sonuglar iizerine kurulu gomme enerjisi

fonksiyonu;
G(p,)=—c\/P: 2.2)

ile olarak tanimlanir (Finnis ve Sinclair, 1984). Burada c kristal 6zelliklerinden elde
edilen boyutsuz bir sabittir. Orijinal EAM yaklasiminda, gémme fonksiyonunun

argiiman1 p;, i noktasindaki elektronik yiik yogunlugu olarak tanimlanir ve i

atomunu cevreleyen komsu atomlarin atomik yiik yogunluklarinin i noktasindaki

toplamt olarak hesaplanir.

P =2 pr) (2.3)

J#i

EAM yaklagiminda iki cisim etkilesmesini temsil eden PEF ®(r;) ve yiik yogunlugu
fonksiyonu p(r;) olmak iizere, niikleer koordinatlara bagli iki fonksiyon

tanimlanmas1 gereklidir. Sutton ve Chen modeli ile tanimlanan kristal toplam

enerjisi;

Z(“—j ~ep, (2.4)

D = Z(“_OJ 2.5)

ile olarak ifade edilir (Sutton ve Chen, 1990). Burada, £ enerji boyutunda bir
parametre, gy kristalin orgii sabiti, ¢ boyutsuz bir say1, n ve m ise birer tam sayidir.
Ag ve Cu i¢in Sutton-Chen potansiyel enerji fonksiyonunun parametre degerleri

Cizelge 2.1 de verilmistir (Qi ve arkadaslari, 1999).



Cizelge 2.1 Ag ve Cu icin Sutton-Chen Formunda kullanilan potansiyel
parametrelerinin bazi maddeler i¢in degerleri.
£ (meV) c n a, (A)
Ag 2,5415 144,41 12 2,96
Cu 1,2382 39,432 9 3,61

EAM yaklasiminda, A ve B atomlarindan olusan ikili bir alasim sistemi icin toplam

potansiyel enerji ifadesi,

E =307+ N0" ) 20020 p)

2;¢33( ) ZCDBA(U) (2.6)

ile verilir (Kuiying, 1996). Burada i* ve i®, sirasiyla A ve B tiiriindeki atomlar

tizerinden toplami ifade eder.

GOmiilmiis atom yoOntemine gore, tek atomlu bir sistem i¢in tanimlanan gémme

enerjisi fonksiyonu ile alagim sistemlerinde kullanilan gomme fonksiyonu ayni

BB AB

oldugundan, FS yaklasiminda ikili alasim sistemlerinin p*, p®°, p** yik
yogunluk fonksiyonlari, (2.2) ve (2.5) denklemleri dikkate alinarak

AA

AA m
pAA(,,):{a ] (2.7a)

BB
BB

P (r)= {"r J (2.7b)




AB

P () [ ] 270

seklinde, (2.6) denklemindeki dM, BB P48 fonksiyonlart ise,

AA n
O (r) = gAA(“_j (2.8a)
r
nBB
OB (r)= e (ﬁj (2.8b)
r
AB ”AB
D (r)= £ (LJ (2.8¢)
r

olarak tanimlanir (Sutton, 1992). Ayrica, alasim sistemlerinde aymi tiir atomlar

arsindaki etkilesmeler, tek atomlu sistemlerdeki ile aymi oldugu igin sirasiyla

eM M g™ mM ve nM parametreleri bir A metalinin &, ¢, a, mve n

parametrelerine esit olur. Aym sekilde %%, ¢®, a®® m®® ve n®® parametreleri de

saf bir B elementinin &, ¢, a, mve n parametrelerine esittir (Sutton, 1992). Farkl tiir

atomlar arasindaki ikili etkilesmeler i¢in de,

BB — /cDAA‘cDBB ve ptB=.[pM pbB (2.9)

fonksiyonlarim kullanarak e'8 A8 gMB 1B ve nP parametreleri,

1
B :_(mAA +mBB)

2
AB 1 AA BB
=—n™+
" 2(” n”) (2.10)
aAB — ClAA.aBB
gAB — SAA. gBB

seklinde belirlenebilir (Sutton, 1992 — C)zgen ve Duruk, 2003).



Ampirik gomme fonksiyonu tanimlama yontemlerinden biri, (2.1) denklemiyle

tanimlanan kristal toplam enerjisini,

Epla*)==E.(1+a*)e™ (2.11a)
a
0=t L 2.11b
E (2.11b)
9B Q

ile verilen Rose enerjisini sayisal yontemlerle uygunlastirarak kiibik bir fonksiyon
seklinde belirlemektir. (2.11) denkleminde, E. katinin denge kohesif enerjisi, a 6rgii
sabiti, a, denge Orgii sabiti ve denge atomik hacmi Q olarak (fcc kristal icin Q =

a’/4) tamimlanur.



3. BULGULAR VE TARTISMALAR
3.1 CuAg Alasiminin incelenmesi

Bu caligmada, 432 atomlu Ag60-Cu40 s1vi alasimi icin yapilan sogutma islemlerinde
sistem sicakliklari, 3 farkli sogutma hizi kullamlarak 1600 K den 200 K e
diisiiriilmiistiir. Bu ¢aligmadaki 1., 2. ve 3. sogutma hizlar 5x10" K/s, 1x10"* K/s ve
4x10' K/s dir. Bu islemler sirasinda alasimda meydana gelen yapisal degisimler
RDF egrileri yardimiyla analiz edilmistir. RDF grafiklerinin tamaminda sicakligin
azalmasiyla birlikte daha diizenli bir yapiya ge¢is oldugundan, birinci pikin

siddetinin giderek arttig1 goriilmiistiir.

Yapilan simiilasyon ¢alismasinda 3.sogutma hizi kullanildiginda elde edilen sicaklik
degisimleri Sekil 3.1 de verilmistir. Bu calismada, 3.sogutma hizinda sistemin 300 K
deki basincin zamanla degisimi Sekil 3.2 de verilmistir. Hizli sogutma sartlarinda
sistem sicakligi 1600 K de tutulmus ve 200 K’ e diisiirtilmiistiir. Birinci sogutma hizi
icin farklh sicakliklarda Ag60-Cu40 alasiminmin radyal dagilim fonksiyonu egrileri
Sekil 3.3 de verilmistir. RDF ilk pik konumu, atomlar arasindaki en yakin komsu
uzakliklarim gosterir ve bu pik siddeti, bagli atomlarin sayisinin bir ol¢iisii olarak
degerlendirilebilir. Sivi fazda bulunan maddelerde atomik yerlesimler periyodik
ozellik gostermedigi icin, 1600 K de s1vi fazda bulunan alasim RDF de keskin pikler
vermez. Buradan, kullanilan EAM yaklasiminin siv1 fazi gercege yakin temsil ettigi
sonucunu ¢ikarabiliriz. Sicakligin azalmasiyla birlikte birinci pikin siddetinin giderek
artmasi, sogutma islemi boyunca diizen derecesinin artarken diizensizlik derecesinin
giderek azaldigin1 gosterir. Bilindigi gibi s1vi metal, mikro yapisal ¢esitlilige sahiptir
ve katilarda bulunmayan cok diizensiz yapisal birimler igerir. Dolayisiyla, birinci
pikteki bu degisimde, siv1 icerisinde bulunan ve diizensiz yapiyr olusturan atomik
kiimelerin sayisinda sicakligin azalmasiyla birlikte bir artis oldugu ve amorf kati
icinde de kisa mesafe diizenine sahip atomik kiimeler bulundugu sonucu
cikartilabilir. Sekil 3.3’ {in her sicaklik icin topluca incelenmesi sonucunda,
maddenin katilasma siirecinde en yakin komsu koordinasyon sayisinin azalan
sicaklikla birlikte arttign goriilir. Bu artig, kristal biiylimesi i¢in diizensiz bir

degisime sahiptir ve kristalin yapisal 6zelliklerine bagh olarak birinci, ikinci,..yakin
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komsu uzakliklarinda piklerin olusmaya basladigi goriilmektedir. Sicaklik, 1000 K’
den 950 K’ e diisiiriildiigiinde kristallesme gerceklestigi goriiliir.

Ikinci hizli sogutma islemi sirasinda, yaklasik 500 K civarinda ikinci pikin yavas
sekilde yarildig1 goriiliir. ikinci pikteki bu yarilmanin metalik bir camin RDF deki
karakteristik bir 6zelligi oldugu ¢ok iyi bilindiginden, Ag60-Cu40 alagiminin 1x10"
K/s sogutma hizinda amorf katiya doniistigii sdylenebilir. Buradan da, EAM tipi
potansiyeller kullanilarak ikili alasim sistemlerinde cam halinin iyi bir sekilde
tiretildigi sonucu ¢ikmaktadir. 2. sogutma hizinda, birinci ve ikinci pikler arasinda
sicakligin diismesiyle kendini gOsteren ve yapinin degistigine isaret eden kiiciik bir
pik vardir. 200 K sicakliginda belirginlesen bu pik, sirt piki olarak bilinir. Ag60-
Cu40 i¢in daha diisiik sogutma hizlarinda 200 K de birinci pikin yiiksekliginin arttig1
gozlenir. Birinci pikteki bu artis daha giiclii bir kimyasal kisa mesafe diizeni olustugu
anlamina gelerek kristal yapiya isaret eder. Yavas sogutma islemleri sirasinda
kristalin olusumu siirecinde, sicakligin diismeye baslamasiyla beraber sistem
periyodik bir yapiya dogru siiriiklenir ve asir1 soguk sivi yapi icerisinde herhangi bir
kat1 fazin kiimelenmesi olarak degerlendirilen bir katilasma girisimi olur. Fakat
sistemin minimum enerjili yapilandirmaya yerlesememesi nedeniyle bu yapilagma
bozulur ve sistem tekrar sivi forma doner. Bununla birlikte, sicakligin diismeye
devam etmesi sonucunda asir1 soguk siv1 igerisinde kararli fcc kiimeleri olusur ve bu
kiimeler biiyiiyerek kristali olusturur. Ama kristaldeki bazi1 diizensiz yapilardan
dolayi standart bir fcc kristali ile arasinda kiiciik farklar bulunabilir. Sogutma hizinin
birinci pikin siddeti iizerinde etkisini gbz oniinde bulundurarak olusan fcc kristalinin
ikinci sogutma hizi1 sonucu olusan arasindaki fark gozlemlenebilir (Ozgen ve Duruk,
2004). Ikinci sogutma hiz1 igin farkli sicakliklarda Ag60-Cud0 alasiminin radyal
dagilim fonksiyonu egrileri Sekil 3.4 de verilmistir. Bu sekilde, 500 K civarinda
ikinci pikin yavas sekilde yarildig1 goriiliir. ikinci pikteki bu yarilmanin metalik bir
camin RDF deki karakteristik bir 6zelligi oldugu cok iyi bilindiginden, Ag60-Cu40
alasimmin amorf katiya doniistiigii soylenebilir. Uciincii sogutma hizi icin farklh
sicakliklarda Ag60-Cu40 alagiminin radyal dagilim fonksiyonu egrileri Sekil 3.5 de
verilmistir. ikinci sogutma hizindaki 1s1l islem siirecindekine benzer olarak amorf

yapiya doniisiim gozlenmistir.
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Ag60-Cud0 alasimu i¢in 4x10'* K/s sogutma hizinda sicakliga kars1 potansiyel enerji,
entalpi ve hacim egrileri, sirasiyla, Sekil 3.6 ve Sekil 3.7 ve Sekil 3.8 de verilmistir.
Sicakligin azalmasiyla kirilmalar meydana gelmistir. Kirilmaya neden olan bu ani
degisim faz gecisi oldugunu gosterir. Sicakliga bagli atomik hacim degisim
egrilerindeki kirillma, sogutma hizlarina baglidir. Yiiksek sogutma hizlarinda
kirllmaya neden olan bu ani degisim faz gecisi oldugunu gosterir Ag60-Cu40
alagimimin sogutma islemlerinden elde edilen sicakliga bagli atomik hacim egrileri,
5x10" K/s, 1x10" K/s ve 4x10"* K/s icin Sekil 3.9 da topluca verilmistir. 5x10" K/s
sogutma hizinda alagimin kristallestigi, 1x10" K/s ve 4x10'* K/s sogutma hizinda ise
alagimin amorf yapiya doniistiigii goriilmiistiir. Yavas sogutma hizlarinda atomlarin
kristallesme olusturmak icin kristalin 6rgii noktalarina hareket edecek kadar yeterli
zamana sahip olmasi, kat1 yapimin kristallesmesini saglar. Bunun yani sira, hizl
sogutma isleminde kristallesme engellendiginden, atomik koordinatlarin takip
edilmesi potansiyel enerji-sicaklik, entalpi-sicaklik, hacim-sicaklik egrilerindeki
degisimin gozlenmesi ve radyal dagilim egrilerinin incelenmesi ile amorf yapiya

gecis gozlenmektedir.
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Sekil 3.1 Ag60-Cu40 alagiminin 4x10" K/s 1sitma hizinda (300 K sicakliginda)
sicaklik-zaman egrisi.
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Sekil 3.2 Ag60-Cu40 alagiminin 4x10" K/s 1sitma hizinda (300 K sicakliginda)

basing-zaman egrisi.
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Sekil 3.3 Birinci sogutma hizi (5x10"" K/s) icin farkli sicakliklarda Ag60-Cu40
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L

alagiminin radyal dagilim fonksiyonu g(r) egrileri.
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Sekil 3.4 ikinci sogutma hizi (1x10" K/s) icin farkli sicakliklarda Ag60-Cu40

alagiminin radyal dagilim fonksiyonu g(r) egrileri.
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Sekil 3.5 Uciincii sogutma hiz1 i¢in (4x10'* K/s) farkli sicakhiklarda Ag60-Cu40

alagiminin radyal dagilim fonksiyonu g(r) egrileri.
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Sekil 3.6 Ag60-Cu40 alagiminin 1sitma- sogutma isleminden (4x10" K/s) elde edilen

sicakliga bagli atom basina potansiyel enerji egrileri.
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Sekil 3.7 Ag60-Cu40 alagiminin 1sitma-sogutma isleminden (4x10"* K/s) elde edilen

sicakliga bagl entalpi egrileri.



17

19 —
18 —
)
x 17—
>
16 — Tm=1050 K
. — Sogutrma
—A—  lsitma
15
| | |
0 400 300 1200 1600

T(K)

Sekil 3.8 Ag60-Cu40 alasiminin 1sitma-sogutma (4x1012 K/s) isleminden elde edilen
g g

sicakliga bagli atomik hacim egrileri.
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Sekil 3.9 Ag60-Cu40 alasiminin sogutma islemlerinden elde edilen sicaklifa bagh

atomik hacim egrileri.
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4. SONUCLAR

Yapilan simiilasyon calismasinda, SC tipi EAM yaklasiminin sivi, asir1 soguk sivi,
amorf ve kristal yapiy1 ikili alasim sistemlerinde iiretebildigi ve cam gecisi siirecini

tanimlayabildigi goriilmiistiir.

Ag60-Cud0 alasiminda 2. ve 3. sogutma hizlar (hizli sogutma) kullanildiginda amorf
yapiya gecis oldugu, birinci sogutma hizi (yavas sogutma) kullanildiginda ise

kristallesme meydana geldigi goriilmiistiir.

Ag60-Cu40 alasimu iizerine yapilan hizli sogutma simiilasyonlarinda, sicakligin 2. ve
3. sogutma hizlarn ile azaltilmasi sonucu, sistem periyodik bir yapiya siiriiklenmistir.
Buradaki atomlar kristalin 6rgii noktalarina yerlesemediginden, kompleks bir yapi
olusturarak katilasmiglardir. 2. ve 3. sogutma hizlarinin kristal olusumunu
engelledigi goriilmiistiir. icerisinde amorf yapiy1 temsil eden atomik kiimelerin az

sayida bulundugu diizensizlik derecesi fazla olan amorf katilar olustugu goriilmiistiir.
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