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Bu ¢alismada,

sistem 1i¢in analitik
karisimlarin yap1§1n1
faktortintin 7n, « ve X
olarak hesaplanabildigl
Degisik haller ic¢in

tartisild:e. Fe-S1

CO=ZET

Percus-Yevick kati kire modelinin 1kili

coztimlerinin iki Dbilesenll

anlatabilecegil ve tt¢ kismi yapi

prarametreleri cinsinden ntimerik

incelendl.

hesaplanan kismi yap: faktorlerd
karigimi i¢in hesaplanan yapl

 faktorleri deneysel verilerle karsilasgtirildl.
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SUMMARY

In this work, i1t has been studied that analytlc
solutions of Percus-Yevick Hard-Sphere Model for Dbinary
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-Si mixture are compared with experimental data.
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(1.5) HMADDEHIH HALLERi

Maddenin fiziksel halleri ug¢ 31h1fa ayrilabilir; kati,
S1vi ve gaz. ondokuzuncu yUzyllin sonuna kadar gaz
halinin kuraminda ve virminci ytizyil icerisinde katzi
haliln kuraminda Dbiiyttk gelismeler elde edilmisgtir. Gaz ve
kat1i hale karsin, €1vl halin kurami yavag agamalar yapmig
gibi gbrﬁnméktedir. Punun baslica éebepleri sunlardir:

Gaz halinde atomlar rastgele dagilirlar ve atomlarin
hareketl tamamen dtizensizdir. Diger taraftan kati halde
atomlar e boyutlu oregtintin bellil noktalarinda
titresirler. Atomlarin dagilimindakl bu 1ki zit durum, dbu
iki hale ailt yvapiy: tanimlamak tizere Dbasit modellerin
kurulmasina katki saglar. ‘81V1 halde atom dagilimi kati
hale nazaran daha dtizensizdir vé gaz halindaki atom
dagilimina gore vakin mesafelerde dizenlidir. Bu acik
olmayan ara durum, s1vi halin vapisini temsil edecek
modelin kurulmasini engeller ve bu nedenle <s1vl hal
kuramsi, gaz ve katl hal kuramlarina gore yavas geligme

kaydetmektedlir, (1,2,3,4,5,6,7]

Ayrica, amorf veya camsl hal diye adlandirilan Dbir




ozel - hal wvardir, Bu hal genel olarak erimis maddeyl
hizl1l sogutma ile elde edilir ve 51v1‘ha11nkine cok vakin
bir atom dagilimina sgahlptir.

(I.2) ERISTAL OLHAYAH MALZEHMELER

¥ristal olmayan malzemeler sivi ve amorf olarak ‘1k1
érup a1£1nda toplanabilir. Si1vi vapida metaller,
alasimlari, oksidler, tuzlar ve. kompleksleri; amorf
yapida mgtalik camlar ve amorf varil lletkenler ornek
olarak 51ra1anabii1r. ‘Amorf vap:i kati olmasina karsin
atom dagilimi yontinden s1vl hale ¢ok Vyaklndlr. Bu
malzemelerin degisik fiziksel szelliklerine ait
problemlere deneysel ve kuramsal olarak buyttk gayretler
sarfedllmektedair, [®]

Bu problemlerin nicel tartismas: i¢in yapi hakkindakl
bilgiler temel teskll etmektedir ve bundan sonra flziksel
tzelliklere ait problemleri c¢ozmek miimkin olabilecéktir.
‘BU nedenle 11k once yapilmasi gereken malzemenin Yyaplsl
hakklnda bilgi edinmektir.

Kristal olmayan malzemelerin yapisi asagidakl ybntem;
lerle incelenmektedir.
a)-Deneysel Ydntemler

Si1v1 alasimlarin yapilari hakkindaki deneysel bilgliler
¥-1s1inlar: veyé nstron kirinim tekniklerl 1le elde
edatlirler. [®)] Tek cesit atomlardan meydana gelen bir gaz

i¢in sacllan 1s1n yogunlugu egrisinin hemen hemen

gekilsicz olmasi atomlarin vyerleri arasinda hic¢bir




111$k1n1n olmadiginiy gosterir. Kristal vapida Dbir kat:

icin sacilan 1sin yogunlugu son derece keskin pilkler
gos=terir. Bu durum kristal yap: ic;er_isindg atom vyerleri-
arasinda bulunan bagintiylr aciklar. Sivilara gelince, tek
atomlu bir sividan elde edillen sac¢ilma 'yog‘tjnlugu egrisi,
kati faz ve gaz faAzl arasinda yer alir. Pik ytikseklikleri
ve verlerl ne gaz fazindakl gibi duiens.iz‘ne de kétl faz-
dakl gibil keskindir'.A Ruradaki sac¢ilma yogunlugu denilen
S(k) btytkltigtt yapr faktortne karsilik. gelir ve 1kill
si1vil alasimlar 1i¢in Slj(k) (1,3=1,2) seklinde veri»lir ve
'ﬁ dalga vektortt olmak tzere Kkismi vyap: faktorleri diye
adl'andlr.lllr. Kati, sivl ve gaz hall i¢in karakteristik

S(x) vapl faktorleri Sekil(I-iyde verilmistir.[®)

Kristal Svi |

> (k)

o~
3

Sekil(I-1)

Si1vi hale ©ornek verilen S(k) egrisinde gortilen 1lk pik

kisa menzilde atom yerleri arasinda var olan dtzenliligl

gosterir. Dalga vektortnin bﬁyﬁkvdegerleri icin S(k)




asimtotik olarak Ddirim btlivtkluge yaklasir.
b)—BMgisayar Simiilasyon Ytﬁn{,emleri |

Son zamanlarda buyuk Ahaflz"’all ve ¢ok hizl biigisayar—
larin yardlmlyia nttmerik model simtlasyonu kurmak ve bu
sonuc¢lary amorf kat.llarln ve 31V11avr1n 'yéplslna iliskin
déneylerle kar‘sllastlrrﬁak mUmkin olmu&tur.» Sivi yapiyl
“incelemek i¢in olduk¢a yenl olan bu yonteme ¢ogu KkKez
bilgisayar deneyleri adi verilir, Hei“ nekadar bilgisayér
simtilasyon yiontemler sinirli sayida parc¢acik (birka¢ ytz
veyva bin) gibi boyle bazi Kkisitlamalari ve sinlr Kosulu
icerir‘lerse de, bilgisayar deneyleri iyi tanimlanmis
model 1¢1ﬁ olduk¢a uygun verllerl saglarlar. Sivi yapl
i¢in bilgisayar deneyleril Honte‘ Carlo vontemi ve
Molektiler Dinamik yontem 1ile yapilmaktadir, 4]
c)-Dagilim Fonksiyon Xuramlari

Kristal halde, bDbirkac¢ konum ve mesafe parametresi
ﬁanlmlandlglnda atomik konumlarin hepsi belirli olur. Ama
hem gaz hem de swi halde Dboyle Dbasit bir tanim imkansm—
dlr.' Kristal olmayan malzemelerde atom dagiliminin
anlatlmlnda‘ cogu kez daglllm fonksiyonu kavraml\
kullanilir. Ozellikle orijindeki {(r=0 noktasindakl)
atomdan 1r uzaklikta diger bir atomu Dbulma olasiligina
karsilik olan g(r) ¢ift dagilim {fonksiyonu Kullanilir.
Pp=N/V ortalama sayi vogunluklu bir sistemde orijindeki

bir atomdan r mesafede bir baska atomu bulma olasiligl

pPpE(rYye karsilik gellir, g{r) 1ile wverilen Dbilgi sadece
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tek boyutludur ama kristal olmayan slstemler hakkinda

nicel billgt verir, Erime durumunda ¢gift dagilim
fonksiyonu g(r) 1ile tanimlandiginda, ppg(r) olasiligl
giderek r’'nin btyttk degerlerinde pg ortalama sayl
.yogunluguna~ yaklasir, cttnktt atomlarin konumuha alt
korelasyonu mesafe arttik¢a azalir. Bu durum,

1im g(r)=1 ' (I-1)
r=>o

bagintis1 1le ifade edilir.

Diger taraftan, atomlar c¢ift potansiyeldeki itmeden
dolay: atom cekirdek capl ic¢ine karsilikli °~ olarak
vaklasamazlar ve onun i¢in

1im g(r)=0 (I-2)
r—=0-

olur. Bu dtistincelerden g(r) ¢ift dagilim fonksiyonu bD
ortalama sayi yogunlugundan sapmayl gosterir. Tabii ki
boyvle bir sapma-atom ¢ekirdek ¢api yakinindaki r degerle-
rinde nisbeten buytikttr. g(r) 1¢in sematik diyégram kat1
s1v1 ve gaz halleri i¢in Sekil(I-2)’ de verilir.

S (k) yapl ‘faktort, ¢clft dagilim fonksiyonu g(r)

hakklnda bilgl verir. g(r) ise Dbelli Dir atomdan 
uzakligin fonksiyonu -olarak ortalama atom yogunlugunu
verir, Bu 1ki onemli fonksiyon, cift dagilim fonksiyonu
gir) 1kili si1vi alasimlar i¢in g44(T) seklinde olmak

ftzere, matematiksel bir 1ifade lile birpirlerine baglidirlar:

1
[N 4(?):1+—————;JR[S (KYy-ilsin(kr)dk - (I-3)
13 2me pol A

i3




o]

r
Seki1l1(I-2)

¥ristal olmavan sistemlerin vyapisi [g{r) veya 5S(k)],
verilen sicaklik ve Dbasincta parcaciklar arasindakl
etkilesmeye dayall kuramlar 1le hesap edilirler. " Bu amag¢
icin c¢ift potansiyel ve ¢ift  dagilim fonksiyonuiaramnda
asagidakl yaklasik denklemler oneriimigtir:h45)

{- Born-Green denklemi,

2- Percus-Yevick denkleml,

3- Hypernetted-Chain denklemi.

Genellikle ¢ift dagilim fonksiyonu yerine, vbir
korelasyon fonksiyonu kullamhak uygundur. .Toplam.

korelasyon fonksiyonu h(r),

h(r)=g(r)-1 (I-4)
olarak tanimlanir. hr) toplam Kkorelasyon fonksiyonu
referans atomunun r:|?-?’| mesafedekil diger atom

ttzerindeki toplam etklsinin bir olgisttdur ve tanima gore




. iki Lkisma ayrilabillr; referans atomunun diger atom
tizerindeki direk etkisini anlatan direk korelasyon
fonksiyonu c¢(r) ve diger atomlarin etkisinl anlatan

Kisim olmak lzere,

2 -
h(r):c(r)+polc(lr—r’|)h(P’)dr' (I1-%)
Ornstein-Zernike bagintisl ile verilir. c(r) direk

korelasyon fonksiyonu i¢in grup ac¢ilimindan, yaklasik
c(r)=g{r)[1-exp(#(r)/RgT)] (I-6)

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

yerine kcnulursa,
g(r)explg(r)/KgTl=

[[S(P’)~i][i—exp[¢(|?-?'[)/RBT]€(|?—F’|d?’ (1-7)

1+p
0

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

(I-7) Percus-Yevick integral denkleml kat: kiire
potansiyell ic¢in kesin olarak‘cézU1mU$tUr [8,9] ve cift
dagilim fonksiyonu veya yapi faktorttne ait analitik 1ifade
elde edilmistir. Percus-Yevick integral denkleminin kati
kttre c¢oztumit sivi metallerin yapisl icin tartisilmis-

t1r, [10)  percus-Yevick katl Kire modelinin 1ki bllesgenli

sisteme genisletilmesi Lebowitz tarafindan Dbasarilmis-
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tir, [11)  pewvowitz' in ¢oztmleri Ashefoft-Langreth tara-
findan  1ki1l1i  sivi Kkarilsimlarin yapisina uygulan-
mistir, [12)  1ri11 =1va karlslmlérln yapigl III. Bolumde
tekrar godzden gecirilecektir.

Bundan sonraki boltimde, difraksiyon deneyleriyle yap:

faktbrleri arasindaki temel 1liskiler tartisilacaktir.




BOSLUM T T

YAPI FAKTORLERI

HMaddenin yaplsl‘ tayininde X;lslnlarl ve notronlar
kullanilir. ozellikle, X-1sln difraksiyonu Kkristal
olmayan malzemelerin yapisal ¢oztimlemesinde en bilinen ve
onemli ybntemdir. SlVliaP icin lesln_difraksiyonunun i1k
defaikUIIan11131-1915’de Debye tarafindan tartigilmigtir.
SlYl i¢inde 1iki afom ve bunlarin sag¢tiklar: X-isinlarinin
birbirleri ilev girisim yaptigi gozontine alinirsa, 1ki

atomun bagil konumuna bagli olan difraksiyon siddetleri

ortaya ¢ilkar.,
Gelen ve sacilan X-1sinlarinin dalga vektorleri
: e d -5 _.,'b
sirasi 1le Ky ve kK’ 1se, r konumunda gag¢llan X-1sinlarinin
. 2 > =
faz faktortt exp[—i(k'~kQ).r] ile i1fade edilir.

Buna ek olarak,

ew s 4
kR = — lk’-k | = sind (I11-1)
A 0 A
bagintis: elde edilir; burada 6, sa¢illma a¢lsinin

varisidir ve A gelen ¥X-1ginlarinin dalga boyudur.

Sacilan ¥X-1sinlarinin genligi,

A(i):zfj(i)exp(ii.?J) (11-2)
]
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ile verilir; burada fj(k), ? konumundaki J numarali atoma

ait atomik sac¢ilma faktoridiir. Buna gore koherent sagilan

X 1sinlarinin siddeti

Ikm(’ﬁ):<A*(i’{)A(’}’%:)>:«: |A(R) |25

- > S 3
:<§;§%f (k)f'(k)exp[—k(r -r )] >, (II-3)
i J ]

bagintisi 1ile verilir; burada < > sembolleri istatistik
oftalamayl gosterir.

"Kristal halde, atomlarin (;1—?3) bagil konumu sabit
bir degere saﬁiptir ve onunricin k  Dbliviklugd resiprokal
sebekeye karsiliktir, Eu resiprokal sebekenin ozellikleril
kendi kristal yapis: ile (FCC ve BCC gibi) belirlenir. Bu
nedenle, kristal nttmune 1i¢in Ik@(ﬁ) birka¢ keskin vé
midstakil plk gosterir. Xristal olmayan nitmunelerde , bu
diizen kaybolduguné gore (iI—3)'denk1eminde tdplam, hem
s1vli hem de amorf haller i¢in konuma ait korelaéyonun
butﬁn dogrultular tizerinden ortalama degerl 1le 1ifade
edilebilir. Buna ilave olarak, sivilar ve amdrf katilar
‘g1bi Kristal olmayan sistemler i¢in, kKiresel simetridéﬁ
dolaylr f£(k) atomik sacilma faktortt ve Ipg(k) siddetl
sadece-i nin ‘ﬁl mutiak degerine baglidir.

ki ’bilesenli bir sistem 1i¢in sa¢ilan X-i1sinlarinin

genligi,

Ny > Np PN
A(k)=f (K)Vexp(-1k.T )+f (k)T exp(-1k.? ) (I1-4)
14 11 2 4 2j
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i
:
E
:
:
i
%

gseklinde yazilabillr; burada N;+Np=N bir ¥V hacmindeki

atomlarin toplam sayisi, Ny ve Np i1se sirasiyla { ve 2

'atomlarlnln sayisidir. Bu nedenle, atom konsantrasyonlara

Cy=Ny/N ve Cp=No/N 1le verllir. Koherent sacilima giddeti,

(II-3) ve (II-4) denklemleri kullanilarak,

~ Ni -» -5 o
I (R)=f-(K)<Viexp(-1k. 1 ) |=>+
Koh 1 A i1

N

[NV

= : R 2 5 =
7PN TeER (-1E. 1 ) [ =0+
a J' 2J
N1NE . > > 5
2f (k) f (k)< expl[-ik. (r -r y1> (I1I-5)
1 2 it T4 11 1] .

seklinde 1fade edilebilir. Buradaki terimler sirasiyla
1-1, 2-2 ve (-2 atom ¢iftlerinin kismi yap1 faktorlerine
karsilik gelir. Ama, Xkismi yaplifaktdrlerinin tanimlar:
tek degildir. Literattirde, 1kill Dbir alasimin yapisini
karakterize etmek 1¢in bu kismi buyiukltiklere ait farkl:
denklemler kullanilmaktadir. Ayrica onlar arasinda 1lineer
pagintilar vardir. (5] |
514(K) K1smi yapi faktbrlefi Ashcroft-Langreth

tarafindan su sékilde tanlmlénmlstlr:

13

S (K)=(N N )~ 1/2¢sexplik (P -F -y N t/2s, I1-6
(k)= ( 4 J) ;;%tfp[ { n m)]> ( . j) T o ( )

]

Burada (N;N;)1/28% o terimi k:0 dakl slddete karsiliktlir

ve sadece k=0 yvakinindaki c¢ok dar bir Dbolgede fiziksel
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oneme sahlip oldugundan, ¢ogu zaman pratik hesaplarda
ihmal edilebllir. (I1-6) denklemi (11-5) denklemi ile
birlestirildiéinde koherent sac¢ilma siddeti icin su

{fade bulunabilir:

100 (k) =N c crl/2s ()£ (x)s. (R) ’ (II-7)
i3] i3] iJ

- e o ) A 2 < v 1/2f E)Yfa(R)S k

‘Hifi (k)"ii(k)+NEfE (R)LEB(}.)‘*E(HiNE) 1(&) r_( )“12( )

Atom basina sacilma siddeti 1se,

Ikm(k)zz;z;(c c /28 nf (KIS (K) (I1-8)
1] i J 1] _ ,

ile ifade wedilir. Xk nin btyttk degerlerinde atomlar, X
1sinlarini birbirlerinden bagimsiz olarak sactiklarindan
dolayi

13 (ka0) =Gy £4 2 () +Cpfaf (k) =<E2 (K) >
' (I1-9)
Syyk) —> 8y

“bagintilari kullanarak, SAL(R) Ashcroft - Langreth toplam
vap1l faktortt
1k (1)

Spp (K): ————— - (11-10)
< (k) > '

fi(kyf (k)

S (R): cc )% . T1I-11
LD EC) 5,10 ( )

13 <f2(k)>
seklinde 1fade edilebilir,

gij(r) cift dagilim fonksiyonu orijindeki i atomundan

» radyal mesafede bulunan 1 tipinden atomlarin ortalama




E o

i3

dagilimi1 ve pp atomlarin ortalama sayl yogunlugu olmak
tizere SIJ(K) ki1esml vapl faktoriuntn

4rp

S (k)y=1+ P[Ei,(P)—i]Sln(kr)dP (IT-12)
J

1 ko
genellestirilmis denklemle tanimlandigl bilinir.

Ozet olarak; ¢1v1 haldekl ntimunenin ©olc¢tilen difraksi-
yon $iddet verilerinden kisml yapi faktorlerl c¢ikarila-
bilir veya teorik olarak ¢ift dagllim fonksiyonunun tayin
edilmesinden kismi yapl faktorleri hesap edilebilir.

Gelecek  boltmde, ¢ift dagilim fonksiyonu 1ile ¢ift
potansiyel arasindakl yaklasik bagintiylr 'veren Percus-
Ye?ick denkleminden tayin edilen direk korelasyon
fonksiyonunun elemanter fonksiyonlar cinginden
hesaplanabildikleri ve direk korelasyon fonksiyonlarinin
Fourler donttsttmlerinden de Kismi yapi faktorlerinin

hesaplanabildikleri gozden gec¢irilecektir. Ayrica, genel

olarak 1kili karisimlarin ¢ok c¢egitll hallert icin

hegaplanan Kismi yapil faktorleri verilecektir.
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BPoOILLUM I I X

IRILY SIVI KARiSIHLARIHIH YAPISI

(111.4) KISHMi YAPI FAKTORLERI1

Sivi karigimlarda sistemin yapilsi

degiskenleri ile tamamen tanimlanabilir.
keyfi olarak karisimin ikinci billeseni daha
Kire capina sahip olmak tizere secilir ve «a

orani olarak tanimlanir:

0¢ o <1t

V hacminde 4 capli N1 tane kati ktre ve 0p

kati1 kiure varsa, ¥ konsantrasyon orani, dah

kttrelerin konsantrasyonu

'NE na 1'12
Xz =z =
N1+NE ni+ne n

burada ny ve np sayl yvyogunluklarini temsil

o,

olmak tizere tanimlanir;

¥ ve 7
Oncellkle,
bttytk dg kata

kati Kktre ¢ap

(I1I-1)

¢capli N- tane
a btiytik ¢apl:

yani
(I11-2)

ederler ve n

toplam sayl yogunlugudur. m, karisim ‘i¢in toplam-
istiflenme yogunluguna esit alinir.
kati1 ktrelerin isgal ettigi hacim
'I‘] = = 'ni'“qa
toplam hacim
hurada ﬂlz(w/ﬁ)n1613, i=1,2, © zaman €U bagintilar ¢ikar;
r (1—H)G3 r ot 1 :
ﬂiz L ] , naz | J (I11-3)
B+ (1-%)ad Logs(1-ma3 :
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o, m Vevx degiskenleri tam olarak gisteml bellirtirler ve
asagida listelenen deglisilk korelasyonvfonksiyonlarlndaki
katsayilar bu degiskenler cinsinden ifade edilebilirler.
Fourier dOnU$Umier1 i¢in Dbir dalga say1sl uzay
degiskenine gerek duyulur: y=R0az ge¢ilir, o zaman bitin
diger k uzay degiskeniéri buna gore vlgeklenirler; ornek
olarak, kKo =yoy/C0z=aY.

Kati1 Xktireler karisimi 1i¢in Lebowitz tarafindan

verilen coztimler sunlardir: (1]

~Cyq (r)zaghyrrdrd r<oy
—ng(r):ag+bgr+dr3 - I'<Cp (I11-4)
—Cia(r):ai ' <A

:51+(DR8+4dR3+dR4)/f , rera (dy+dp) /2

Burada A:(da-ci)/e ve Rz=r-) dir. ai, bl; b ve 4 katsayi-
lari basit ama uzun ifadelerle verilen fonksiyonlardir.

Ornstein-Zernike sikisabilirlik bagintisindan tttretilen

Bp = {(my+admp) (1+m+m@) =3myma (L1-a) S [aemy+a(i+mp) ] bx

(1-m)~3 (IT11-5)

olmak tizere, a; ve ap katsayllar:

d o
(Bp) agld3——E(BP)

ac a
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Simdi asagidaki ¢ fonksiyon

gqq: [(1e5m) +3mp (@-1)] (1-m) 2
gppz [ (1+am)+3my (e t-1)7 (1-m) "8 (111-6)
grp= L(1+4m +3(1-a) (y-mp) / (L+e)] (1-m) "8

cinsinden, bi,be,b ve d katsayilari

© 2y - Py
byz— — Mg +pmp (1+@) “agypl=——"

oy 0y

6 2y _a o 2 Pz
bpz— ——I[mpEap*tzyMC C{i+ta)cagyplz—

2 ok
: (I11-7)

3 ‘ Byp
b=— (1+a) ["8nygqq+madpplEge:

GE GE

-3 -3

az¢y [Myaj+aingapl=yyoy
1le verilir.

(ITI-4) denklemlerinden, derhal vyap1 faktorlerinin
taniminda gerekli  olan -nyCy (¥), = -npCpp(¥) ve
(nqng)ACp (¥) Fourlef donttsttmler! vazilabllir., (III-4)

denkleminden, y,:k¢y yazarak,

24my P ;
-nqCqpq (V)= {ai(s1ndy—aycosay)+——[an$1nay-(acye-2)
ﬁ3y3 ay
Yy
cosay-21+ [ (aa3vy3-paay) sinay- (a¥yi-12aly2+24)

ady?

cosay+24}1 ,




24ma R

[2veiny- (YyE-2)cosy-27

{ai(Slny—ngsy)+
v ¥

o

“NpCpp (¥) =

&'3y1
+ [

(ay3-pay)siny- (y*-1evS+es)ycony+241])
3 .
¥

' ne?(1-x)% SINY)~Y)\COSY)
- (nynp)%Cyp(¥) s 3(1-a) 3 a4 .
_ g+ (1-x)a’ Yy

x%(i_x)%(}3 f:lI-lY}\ . c
+24n [ ‘4 (Pypleyycosyy+(¥y=-2) #inyy]

+(1-0)a® ¥y

Yip

s—— [ (3y42-8) cosyy+ (¥13-6yy) €1ny(+6]

¥y

Yy

+ [ (4}’13'24}/’1 3 CQSYi+ (}’14—12}/124-24) _f;lnyi} }

Yie

COSYy

+

{Bipleyysiny - (y18-2)cosyy-2]
b4
<4

Yie a. 3
+——[(3y45-6) #iny - (¥1 -6Y1)COEYy]
Yy

Y4

+

=

[(47,3-4y4)siny - (v *-12y,8+24)cosy +24] ]
Yif. .

ay sinyy-yjcosyy l-a 1-cosyy
+

{cosy,y ( )

+

<

¥y 18 ga Y1




i8

cosy +ysiny -1 1-a sinyy
+siny, ( + ) 1]

=
¥4= 2 Yy

Yukaridaki ifadelerde,

Ci-g | (1-a)8
% > YgpEagpmytapmg
2 o

olarak verilir.

-
£ (k)= (M H,)'i/E{ZIEEP[lk(? -+ y1:-(H N ) 1/2s,
13 i nTh n m 1 k,0
. ~(III-8)
olmak tizere
8y 4:=815(7)-1 (II1I-9)
tanimlanirsa, o] 'zaman direk korelasyon fonkslyonunun
tanimi derhal, Cyp=Cpoy oldugundan,
ny T 8 (720 (M +E (M) + (/) R (VG2 (V)
1 N : .
51E(Y):013(Y)+511(Y)Cia(Y)+(n1/n25%512(Y)CEE(Y)'
(ngnp)~ : .
1 .
Sie(Y):Cia(Y)+(niﬂg)%gig(Y)Cii(Y)*SEE(Y)Cia(Y) )
(nin:) ¢ : :
i Laid 4
Epa(¥)zCpp (¥)+ My /Mp) A8 o (V)C ( (¥)+E2p(¥)Cop (V)
N~ .

(111:1-10)

(II11-9) un Kullanilmasiyla, Syy(y) yvap1l faktérleri ic¢in

cozttmler (III-10) denklemlerinden bulunabilirler:




i9
2
nncC (y)q-1
'_:‘1 {v)= [1‘1‘1 (_.1 (v)- 1 2 412 } '
i 1 1 . .
1-ngCpo (V)
2 o (III-11)
nnC (y)q-1
2 _¥)= [1-n c (y)- —b-2 1& } ,
=2 e ee : 1"111@11(_?\

, | 2 -1
Syo(¥)=(nqnp) G (¥) 1I11-nqCeq (YT [1-NpCpp (¥)1-1ynpTy 2 (¥)]
11_ 1 1 11 ol cC =

Ozet olarak, '1k111 s1v: Kkarisgim 1¢in Lebowitz
taraflndan verilen Clj(r)'direk korelasyon fonksiyonla—
rinin Clj(k) Fourier ddnU$Um1erihden dogrudan dogruya M
1s£1f1enme vogunlugunun, «o kati kire c¢ap oranlﬁln ve X
konsantrasyon oraninin fonksiyonu olan Slj(k) Kismi yapi

faktorlerli hesap edilebillir.

(111.2) CESITL1 HALLER 1C1R HESAPLANAE XISHI YAPI FAETORLERI

Onceki ki1simda verilen bagintilar kullanilarak, Kisml

vap1 faktorleri m' nin 0.40,0.41,....,0.50 degerlert, x'in
0.1,0.2,..,,0.9 degerleri ve .« nin 0.5,0.6,....,0.9
degerlerinin ticltt kombinasyonlarinin her Dbird i¢in

billgisayar vardimiyla hesap edildl.
ticltt komblnasyonlarin sadece m:=0.45 olanlari Tablo-1
de gosterildil. Bu tabloda v deferleri dbirinci piklerin

verlerini ve Slj'ler de birinci piklerin yUksekliklerini

1 fade ederler.

Asagida. verilen grafiklerde sivi karisimlarin yaplsl

en genel bicimde karakterize edilir.
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Sekll(III—i) den Sekil(I11-#4)’'a kadar olan egriler
m=0.45", «x=0.9 1¢in Sii(Y)ﬂ Soo(y) ve SiE(Y) kismi vap:

faktorlerinin konsantrasyonla deglisimini gOsterirler,'

4 w ur

Q ¥ 3
TR T
O 00
O o

Sx

k 5 0 5

Seki1l1(III-1)

Sek;l(III—i)’den gorttldugtt gibl x=0.8 oldugunda karigimin
bUyUk bilesenine ait-SéE(y) klémi vapl faktortntn birinci
pik ytksekligi, Syy(y) ve Syp(¥) k1smi. yap1 faktorlerine
gore daha vittksek ve nettir. Bunun nedenl ise kKarisimin
btyttk bileseninin kti¢ttk bilesene nazaran V toplan hacim
icindekl c¢oklugudur. Boyle olunca deglistirilen bllesenin
konsantrasyonuyla dogru‘orantlll olarak, O bllesene ait
kismi yvapl faktortinin pilkinde deglisme beklenmesli

dogaldir.




QK3
oo 1
OO0
O D

10

Sekil(I11-2)

15

Sekil1(II1-2)'de ayni m ve a degerinde buyuk ktirelerin

konsantrasyonu dtistirttldtigtinde, sekilde goruldugtt gibi
Spp(y) Pilki azalip, Syy(y) pikl biraz yuUkselmistir.
Sexi1(III-3) ve Sekil(ITI-4) yine aynt = ve o
degerlerinde btytk kUrelerin‘konsantrasyonunun azalisinin
Sy1(y), Spply) ve Syp(y) kisml yapl faktorleri uzerinde

yukarida belirtilen etklyl devam ettirdigl gozlenir.
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ﬂ;0.45
x=0.4
«=0.9

2»

1:

0}

4‘

5 10 15

- Sekil1(ITI-3)

5 10 15

Seki11(III-4)
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Sekil(III-5)' den Sekil1(III-8)’'e kadar olan egriler ise
Mmz=0.45 ve x:=0.7 degerleri sabit, sadece « kat1 kire orani
degigstirildiginde Syq4(y) ve Syp (Y} egrilerinde fark

edilir bir degisme gozlenmektedir. Ayrica, bu egrilerden

e T R

bitytik ktrelerin konsantrasyon oraninin karigimin yaplsini

nasil etkiledigl gorittlmektedir,

QM3
[ TR ]|
O 00
Nolie TN~

h 5 10 5

i Sekil(III-5)
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0 5

'Sek11(III-6)

m=0.45
x=0.8
a=0.7
\\h_#//f/*ﬂﬁ“\xi%\_‘,féci
y___
5 10 15 20

Sekil(III-T7)
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n=0.45
¥=0.8
az0.6
. P
N
Sek11(III-8)

Seki11(III-9)'"dan Sekil(I11-12)"'ye Rkadar egriler
m=0.45, «=0.5 ve x konsantrasyonunun ¢ok kictik o©ldugu
haller icin kismi yapi faktorlerini gosterirler. Btuyuk.
kitrelerin konsantrasyon orani si1fira vaklastiginda

Soo(y)'nin 1'e gittlgl ve Syy(y)'nin de saf bir siviya

ait Sekil(III-13)'de gosterilen S(y)' nin genel ozelllk-

lerine

sahip oldugu gortliur.




QM 3
11 1] (K
OO0
O o= o=

5 10 15 20

Seki1(III-9)

Q™ 3
"o
O OO0
g Q=

[e)IN¢)]

Sia

5 10 15 20

Seki11(III-10)
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Sekil(ITII-11)
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- o

QX3
" [N} [N]
[oNeNe]
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2F
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! 5 10 15 20
~ Sek1l(III-12)
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m=0.45
®x=z0.0"
a=1.0
2q |
1 Suz \//\\/ﬂ
.0 - y

L S 5

Sekil(ITI-13)

X' in 1"e 'yaklasan degerleri icin kKismi yapi
faktorlerinin degisimi  Sekil(III-i4) ve Sekil(11I-18)
arasindaki egrilerle gOsterilmektedir. Beklenildig;‘gibi,

Seki11(III-18)'dekl hal saf sivinin S{y) vapl faktortne

karsilik olur.
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Sek11(III-15)

10
Sek11(III-14)

5




Q9
0.5

o , : >
I O IO ﬁ

S O C

B (R} H "

& X o

n=0.45
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$Seki1l1(III-16)
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Seki1l1(III-17)
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Qw3
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Sek11(III-18)

{111.3) Fe-Si S1IVI EARISINMI 1CiN EISHI YAP1 FAKTORLERI
X=0.70, a-2.12/2.285 ve m=0.43 degerleri ic¢in Fe-

%30 Si kKarisiminin SFeFe(k) Cve SFesl(k) kismil yapl

faktorleri hegaplandl ve egriler Cekil (I11I-19) ve

Sekil(I1I-20) de gosterildil. Diger taraftan Dbu s1Vvi

alasimin deneysel sonuglari da Sekil(I1I-21) ve

cenil(111-22) ae veri1ail7),

Teorik ve deneysel sonug¢glar karsllastlrlldlglnda

buyttk olgtide uyum gozlenir.
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?::0.43
% =07

2 L8
Sekil(III-iQ)

SF«SE

n=043
x=0.7

2 L6

Sek11(I1I1-20}
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BoLUM IV
'SOENUC

Bu céllsmada, Percus-Yevick denkieminin cOzﬁmUnden'
¢ilkarilan ikili s1ivl karisimin Ug yapi faktortntn pbasit
fonksiyonlar cinsinden Ayak1a§1k ir formda ifade
edilebilecegl ve Verilen Dbir s1vl karigim icin, Slj(y)
kismi .yap1 faktorlerinin m, a ve X parametreleri
cinsinden tamamen tanimlanabllecegl yeniden gosterildl.
Bu nedenle €1Vl karisimlarinlin vaplsinil incelerken M, a
veAx’in herhangl bir kombinasyonu igin Sy 1(¥) kismi vyapl
faktorlerini pilgisayar yardlmlyla hesaplamak dogru bir
18 olacaktlir. ornekleme amaclyla m=0.45 se¢lldl; ctinkit
{stiflenme yogunlugunun pu degeri saf bir siv1daki klasik
kati1 Kture faz gegisinde gozlenllen degere yakindir. Tek
pilesenlt sivilar i¢in oldugu gibi, 7' nin fiziksel
baklmdén ileging o}an degerlerinin m=0.45"1in civarinda
ortaya ¢ikacagl beklenir.

S13(¥) kismi vyapil faktbrlerine ait egrilerin genel
czelligi ana piklerin verlesim sirasidir. Daima SEE(Y)
piki v=0"a Sii(Y) pikinden daha yakin Ve SiE(Y) piki Dbu
iki1 pilk arasinda ortaya cikar.

Sekil(III—ii) ve Sek11(111—16)'dak1 egrilerden, kat1

kttre caplaril hayli farkli olduklari zaman ronsantrasyonu
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btiviik olan bllesene ait yap; faktortintin ¢ok siddetli
oldugu gérﬁluf. o

Sekil(III—io),> Seki1l1(ITII-11) ve Sekil (IITI-42)' deki
egriler Dbiuyuk Rurelerin cok kticuk kbnsantrasyonlarlnln
bile safligl nekadar etkiledigini gosterirler.

Sonug olarak, bu vsonuclarln ayrintili uygulamasi
gercek 1kili sivilara uygun m ve degerlerine dair -
ampirik bilgilerin Kitligi ile engelleni.r. Tam erime
noktalari tizerinde saf sivilar (a=1) m=0.45"e yakin

degerleri sergillerler.




K

i |
h=0.44 ¢=0.8 icin 1.pikin yer ve yikseklikleri] | 7=0.43 «=0.8 icin 1.pikin yer ve yikseklikleri

3 ¥ B y Son y Sez ] ¥ y 811 y “522 bi S12

O.Q 7.5 | 1,132 | 6,9 | 2.147 | 7.2 | 0.421 0.8 17.5]1.180 | 6.9 | 2.229 | 7.2 | 0.433

0.7 7.6} 1208169} 2.015]7.2] 0.498 0.7 7.6 11220 7 | 2.08 | 7.3 | 0532

0.6 7.7. 1,293 | 7 | 1.886 | 7.3 | 0.551 0.6 | 7.7 113121 7 | 1939 7.3 | 0.584

0.5(7.811.391 | 7.1]1.752 7.4} 0.58 0.5 1 7.8 1,816 | 7.1 | 1,798 | 7.8 | C.eZ1

0.4 1791158 | 7.2 ] 1.614 | 7.5 ] 0.600 ] 0.8} 79 1,577 | 7.2 | 1.651 | 7.5 | 0.436

7.7 | 0.631

(]
-
.

(@]
7>
o>

0.3] 8 | 1.645- 7.3 | 1.473 | 7.6 | 0.593 0.3 | B.1 | 1.687 7.

7.8 | 0.591

(o]
[y
2

0.218.2]1.8227.4|1.326]7.8 0,555 1102182} 1.878 7.

0.1 | 8.3} 2.060 | 7.5 | 1.169 | 7.9 0.454 0.1 18.412133 7.6 1,179 8 | 0.48

REOTRBa,

7=0.46 a=0.8 icin 1.pikin yer ve ylksellikleri) [ =0.47 «=C.B icin t.pikin yer ve yikseklikleri

X Yy Sis ¥ Sz Y Si2 X b S31 Y S22 Y 812

r3
[ ]

0.8 | 7.611.480 ] 7 12§ 7.2 0.884 0.8 | 7.6 1,161 | 7 | 2.813 7.2 | 0.519

o7t | 107 ] 7.7 | 12 | 7.1 | 2237 | 7.3 | oubto

0777 L6} 7 |2.160} 7.3
0.6 1 7.7 | 1.332 ] 7.1 | 2.003 | 7.4 | 0.4 0.6 | 7.8 | 1.358 | 7.1 | 2,067 | 7.4 | 0.870

0.5]7.9 1442172

,_.
e}
.h
]

7.3 .0.653 0.5]7.9 | 1.471 | 7.2 | 1.900 { 7.5 | 0.707

0.4 B | 1.572 7.3 1.689 | 7.6 | 0.679 0.4 8 | 1.609 | 7.3 L.730 | 7.& 0.7

0.3 ] & 1,732 | 7.4 | 1.528 | 7.7 | 0.671 0.318.1}1.777 7.4} 1.5% 780712

o

0.2} 8.2 1,934 | 7.5 | 1,343 | 7.9 | 0.877 0.2 | 8.3} 1.998 | 7.6 | 1.382 | 7.9 | 0.668

0.0 18.412216 7.7 | 1189 ) B }0.517 0.1]8.41)22997.7]1.199 | B.1 | 0.552




7=0.44 5=0.9 icin l.pikin yer ve ylkseklikleri ['Z=O.45 «=0.9 icin l.pikin yer ve yﬁksekliklezri‘
% ¥y S12 y S22 ¥ Siz % y Sas y Bae Y Siz
0.8 7.0 1.21t {89 ] 213 7 |0.521]|081]7.1 vz | ee |28 | 7 | 0510
0.7 |72 | 134 |69 |20 | 7 | 0587 || 07| 7.2 1.5 | 6.9 | 2.0% 7.1 | 0,478
0.6 1 7.2 1.4 | 6.9 ] 1.888 | 7.1 | 0.639 || 0,6 | 7.2 | 1,478 | 7 | 1.953 | 7.1 | 0.690
0.5 72| e | 7 om0 || o5 73] e | 7 | 1e0s | 7.1 | 07
0.4 731 L7 7 [ 118 7.2 0870 ot 73l sl 71 1esr | 7.2 | o.7os
0.3 | 7.4 1 1357 | 7.1 | 1470 | 7.2 10645 1| o3| 7.8 | 1,925 | 7.1 | 1.504 | 7.3 | 0.692
0.2 17812023 7.0} 1.320 7310582192 74120572! 1.388]7.3]0.627
0.8 1 7.5 ] 2,200 1 7.2 1 1,163 | 7.3 | 0.433 0.0 1751 2.9%55 17.21 1176 | 7.4 | o.aq7

(270.% 0.9 icin L.pikin yer va ylkssklikleri) 7 =0.47 a=0.9 icin L.pikin yer. ve ylksekiikleri

3 ¥ V T y Sez ¥ 512 ¥ y S11 y Son y 512

0.8 172 1.245] 659|230 | 7 | 0.580 [ 0.8]7.2]| 24| 7 | 2.3 7.0} 0.678

- 0.7 | 7.2 4377 | 7 [ 2,178 7.1 | 0.880 1) 0,7 | 7.2 1808 7 | 2.270 | 7.1 | 0.732
0.6 1731 4.5(41 7 | 2.025 ] 7.1} 0.740 | 0.6 1 7.31 158 1 7.1 ] 2.097| 7.2 | 0.797

0.5 | 7.3 | 1.664 | 7.0 | 1.B85 | 7.2 | 0778 1 0.5 | 7.3 | 1741 | 7.1 | 1933 | 7.2 | 0.832

0.4 | 7.4 | te2t | 70| 1707 | 7.2 | 0773 o8 178t |72 17551 7.3 1 0,035

031741 1,994 7.2 1,539 7.3 0.78 ) 03] 7.5 2.068] 7.2] 1.580 | 7.3 | 0.B02

0.217.5]2.18 | 7.2} 139 | 7.4 | 0.470 i 021750 2951731 1.355 ] 7.8 | 0.7

7.5




KAYNAKILAR
ti] Egeistaffi P.A.,
"An Inﬁroduction to the Liquid State™
Ac.Press. New York and London (4967).
[2] March; N.H.,

"Liquid Metals"™, Pergamon Press, Oxford (196T7).

[3)] March, KN.H. and Tosi, M.P.,
"ptomic Dynamics in Ligqulds”, Macmillan Press (1976).
[4] Hansen, J.P. and ﬁcDonald, I.R.,
"Theory of Simple Liquids" Ac.Press London (1976):
(5] ‘waseda, Y.,
"The Structure of Non-Crystalline Haterials“,
Mc Graw-Hill Inc (1980)..
[6] March, N.H., Street, R.A. and Tosi, M.P.,
"Amorphous Solids and the Liguid State",
Plenum Press (1985).
{71 Iida, T. and Guthrie, R.I.L.}
"The Physical Properties of Liquid Metals”,

Clarendon Press. Oxford (1%988).,

[8] Wertheim, M.S., Physical Review Letters,

10, 321 (1963).
| [2] Thiele, E., The Journal of Chemical Physics,
I ' 39, 474 (1963).

[10] Ashcroft, N.M. and Lecker, J.,

Phys.Rev. 145, 83 (1966).




[11] Lebowitz, J.L. Phys.Rev. 133, A895 (1964).

[12] Ashcroft, N.W. and Langreth, D.C.,

Phys.Rev, 156,685(1967) .




