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Farkh Hizlarda Sogutulan Sivi Cu Kiimeli Yapisindaki Faz Doniisiimiine Basincin EtKisi:
Molekiiler Dinamik Calismasi

Sefa KAZANCY”

OZET: Bu calismada, siv1 fazdaki Cu kiimeli yapisinin (cluster) 2x10™® K/s ve 2x10*? K/s sogutma
hizlar1 i¢in farkli basing degerleri altinda yapisal degisimlerini belirlemek i¢in molekiiler dinamik
benzetimi kullanildi. NVT istatistiksel topluluguna sahip molekiiler dinamik hiicresindeki atomlar arasi
etkilesmeleri hesaplamak i¢in Kuantum Sutton-Chen (K-SC) potansiyel fonksiyonu kullanildi. Sivi
fazdan sogutma islemleri esnasinda meydana gelen yapisal gegisler kohesif enerjideki (Ec) degisimler
ve radyal dagilim fonksiyonu (RDF) kullanilarak belirlenmeye ¢alisildi. Cu kiimeli yapisinin sogutma
islemleri esnasinda sivi-amorf fazdan, fcc (ylizey merkezli kiibik yap1) birim hiicreli kristal faza
dogrudan gecis yaptig1 tespit edildi. Artan basing degerlerinin faz gegis siireleri iizerinde etkili oldugu
goriildii.

Anahtar Kelimeler: Nanomalzeme, kiimeli yap1, kuantum Sutton-Chen, sogutma orant

The Effect of pressure on phase transformation in liquid Cu cluster at different cooling rates: a
molecular dynamics study

ABSTRACT: In this study, structural changes in the liquid phase Cu cluster structure under different
pressure values for 2x10*® K/s and 2x10% K/s cooling rates were determined by molecular dynamic
simulation method. Inter atomic interactions for the NVT statistical ensemble were calculated using the
Quantum Sutton-Chen (K-SC) potential function. Structural transitions during the cooling process from
liquid phase were determined by using changes in cohesive energy (Ec) and radial distribution function
(RDF). The Cu cluster structure was found to transformation directly from the liquid-amorphous phase
to the fcc (surface-centered cubic structure) unit cell crystalline phase during the cooling processes.
Increased pressure values were found to be effective on phase transformation times.
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GIRIS

Kiimeli yapilar (cluster) nano boyuttaki
topaklardir (Boyiikata ve Belchiorb, 2008). Bu
yapilar, mikro ve makro yapilar arasinda bir
koprii gorevi gordiigiinden hem fizik hem de
kimya alaninda ilgi g¢eken arastirma konular
arasindadir.  Arastirmacilar  nano  yapili
malzemelere siradisi mekanik, elektrik ve optik
Ozelliklerinden dolay1 odaklanmiglardir.
Termodinamik agidan nano yapili malzemeler
yart kararli malzemeler olarak goriilmektedir.
Bundan dolay1 bu malzemelerin termal kararliligt
onlarin teknolojik uygulamalar1 agisindan son
derece onemlidir (Qi ve ark., 2008; Wang ve ark.,
2010; Chang, 2003; Li ve ark., 2018). Nano
yapilarin 6zellikleri hacimli (bulk) maddelerden
farklidir. Kiimeli yapilarin termodinamik ve
kinetik Ozellikleri smirli boyutlarina, yiizey
etkilerine, sekillerine baghilik gostermektedir (Li
ve ark., 2018; Lin ve ark., 2005; Sondon ve ark.,
2007). Ayrica bu yapilarin birim atom basina
baglanma enerjisi, erime sicakligi, erime entalpisi
de parcacik sayisina bagli olmakla birlikte bir
veya birka¢ atomun yapiya eklenmesi veya
cikarilmasi bu sistemlerin ozelliklerini biiyiik
olgtide degistirebilir (Poater ve ark., 2006; Hendy
ve ark., 2009). Cu, Ag, Au gibi gegis metal kiimeli
yapilarinin  elektronik cihazlarda, elektriksel
kontak malzemelerinde ve kataliz olmak tizere
cok sayida ilgi ¢eken uygulamalari vardir (Poater
ve ark., 2006; Hendy ve ark., 2009; Valden ve
ark., 1998; Joo ve ark., 2001; Binns, 2001).
Kiimeli termodinamik

yapilarin stireclerini

deneysel olarak dogrudan gozlemlemek zordur
(Boyiikata ve Belchiorb, 2008; Li ve ark., 2018).
Bundan dolay1 bilgisayar benzetim ¢alismalari
kiimeli ve hacimli (bulk) yapilar arasindaki farkli
davraniglart  incelemek  i¢in  kilit  rol
oynamaktadir. Atomistik benzetim yontemleri
nano yapilarin mekanizmasini anlamak i¢in etkili
bir aractir. Son yillarda kiimeli yapilardaki faz
dontgimleri  molekiiller dinamik benzetim
yontemi kullanilarak incelenmektedir (Qi ve ark.,
2008; Wang ve ark., 2010; Chang, 2003; Li ve
ark., 2018).

Intermetalik alasimlar, polimerler, nano
malzemelerin  fiziksel ve  termodinamik
Ozelliklerini incelemek i¢in Molekiiler Dinamik
(MD) yontemi en ¢ok kullanilan giiglii benzetim
teknikleri arasindadir (Cagin ve ark., 1999; Zhang
ve Chen, 2012; Tolpin ve ark., 2012; Louail ve
ark., 2005). Klasik MD benzetim teknigi N atom
iceren bir sistemin, Lagrange veya Hamiltonyen
fonksiyonundan elde edilen hareket
denklemlerinin uygun bir sayisal algoritma
kullanilarak ¢6ziilmesi temeline dayanmaktadir
(Marque’s ve ark., 2005; Shao ve ark., 1996).
Potansiyel fonksiyonunun belirlenmesi,
modelleme  calismalarindan  elde  edilen
sonuclarin deneysel verilerle tutarliligi agisindan
son derece Onemlidir. Literatiirde farkli
sistemlerin modellenmesinde kullanilan bir¢ok
potansiyel enerji fonksiyonu mevcuttur (Cagin ve
ark., 1999; Zhang ve Chen, 2012; Tolpin ve ark.,
2012; Louail ve ark., 2005). Cok cisim
etkilesmeleri temeli tlizerine kurulan Gomiilmiis
Atom Metodu (GAM) (Daw ve Hatcher, 1985)
tek atomlu ve alagim sistemlerin
modellenmesinde en c¢ok kullanilan potansiyel

enerji fonksiyonudur. Bu potansiyel
fonksiyonunun farkli gecis metalleri ve onlarin
alasim sistemlerini modellenmesi amaciyla

Vother-Chen (Voter ve Chen, 1987), Finnis-
Sinclair (Finnis ve Sinclair, 1984) and Sutton-
Chen (SC) (Sutton ve Chen, 1990) tarafindan
farkli tiirleri gelistirilmistir (Grujicic ve Dang,
1995; Gui ve ark., 1994). Bununla birlikte diisiik
parcacik sayis1 ve yiiksek hizli bilgisayarlarin
kullanimin1 gerektiren ilk prensip metotlart da
(first-principles) etkili bir sekilde
kullanilmaktadir (Caprion ve Schober, 2003).

Bu c¢alismada, atomlar  arasindaki
etkilesmeleri modellemek i¢in K-SC potansiyel
fonksiyonu kullanildi. 500 pargacikli siv1 fazdaki
Cu kiimeli yapist iki farkli sogutma hizi ve ii¢
farkli basing degeri altinda sogutularak yapisal
degisimler Dbelirlenmeye ¢alisildi.  Yapisal
doniisiimlerin belirlenmesinde birim atom basina
baglanma enerjisi (Ec) ve RDF egrileri kullanildi.
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MATERYAL VE YONTEM

Hem sekil hem de hacim degisimine izin
verilen MD hiicresinin Lagrange fonksiyonu

Parrinello ve Rahman tarafindan (Parrinello ve
Rahman, 1980; Parrinello ve Rahman, 1981);

N N N
1 1
Lr(r, iV, h,h) = Ez m; ($5G8;) — Z z ®(Ihsy]) +5 MTe(bh) - PyyV (1)
i=1

i=1 j>i
seklinde ifade edilmektedir. Burada m;, i
parcaci@inin  kiitlesini, sj, i atomunun

koordinatini, h MD hiicre eksenlerini, G, h'h
degerine sahip metrik tensorii, M, MD hiicresinin
kiitlesini temsil eden keyfi bir sabiti, Pqs dis
basing degerini ve V hesaplama hiicresinin
hacmini ifade etmektedir. Sistemin hareket
denklemleri (1) esitliginden asagidaki sekilde
bulunmustur.

§ = —miiFl- — G1Gs; )
h = M~ (I1 = IPey)o 3)

burada ¢ = (bxc, cxa, axb) = V (h)™? ve I,
asagida verilen mikroskobik zor tensoriinii ifade
etmektedir.

N N N
m=Vv*> mo-o -> > % rer } (4)
i=1 i=1 j>i [

Bu calismada 500 Cu atomu fcc Orgii
noktalarina yerlestirilerek MD hiicresi kuruldu.
Hesaplamalarda hacmin ve sicakligin sabit
tutuldugu NVT istatistiksel toplulugu kullanildi.
Parcaciklarin ilk hizlart Maxwell-Boltzman hiz
dagilimina uyacak sekilde rasgele belirlendi.
Pargacik hizlar1 her iki adimda bir yeniden
hesaplanarak sistemin sicakligi kontrol altinda
tutuldu. MD hesaplama hiicresi i¢in periyodik
stir  sartlar1  her i eksen yonii icinde
uygulanmadi. Sistemin hareket denklemlerinin
sayisal ¢oziimii Gear’in 5. dereceden Ongdriicii-
diizeltici  algoritmas1  kullanilarak  yapildi.
Potansiyel etkilesmesinin kesilim mesafesi olan
cut-off degeri 2acy olarak alindi. MD
hesaplamalarinda zaman adimi 9,702 fs olarak
belirlendi. Biitiin ¢alismada 5x10* MD adimi siv1

fazda dengeye getirilmis Cu kiimeli yapisi
kullanildi.

Potansiyel Enerji Fonksiyonu

Gomiilmiis Atom Metodunda (GAM) N
atomdan meydana gelmis bir sisteminin toplam
enerjisi (Voter ve Chen, 1987; Finnis ve Sinclair,
1984; Sutton ve Chen, 1990);

N N

Er=g Y 0(n)+ Y F@) (5)

(;:j) L
seklinde verilmektedir. Denklem (1) de ilk terim
itici etkilesmeleri i¢eren iki atom arasindaki ikili
etkilesme fonksiyonu, ikinci terim ise ¢ekici
etkilesmeleri igeren ve ¢ok cisim etkilesmelerini
ifade eden gomme enerjisi fonksiyonudur. Sutton
ve Chen tarafindan 6nerilen Sutton-Chen GAM
da gdomme enerji fonksiyonu, ikili etkilesme
potansiyeli ve bir i
noktadaki elektronik yiik yogunlugu ifadesi
sirastyla agsagida verilmistir.

atomunun bulundugu

F.(p,) = —Dcy/p; (6)

(ri;) = (%) (7)
N Z\™

pi(rij) = Z <E) (®)
IETRA

Burada D enerji boyutunda bir parametre, a
Orgli sabiti, ¢ boyutsuz bir sayi, n ve m
tamsayilardir. K-SC potansiyeli SC potansiyeli
ile aynt matematiksel ifadeye sahip olmasina
karsilik ilk prensip 6zelliklerine fit edilerek elde
edilen potansiyel parametrelerini igerir. Cu
elementi i¢in K-SC potansiyel parametreleri
Tablo 1 de verilmistir (Kart ve ark., 2008).
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Radyal dagilim fonksyonlar1 (RDF) ayni v Sin (1)
veya farkl tiir atomlar arasindaki korelasyonun g() = (——
incelenmesinde giivenilir bir analiz teknigidir. Bir
i atomundan r kadar uzakta Ar kiire kabugu i¢inde
bulunan atomlar sayisi n(r) olmak tiizere g(r)
radyal dagilim fonksiyonu;

mélnrzAr) ©)
ifadesiyle verilir (Rigby ve ark.,, 1986). Bu

denklemde V hacmi, N pargacik sayisini
gostermektedir.

Tablo 1. Cu K-SC potansiyel parametreleri (Kart ve ark., 2008).

Element n m D (eV) c a(A)
Cu 10 5 5,7921 x10°3 84,843 3,6030
BULGULAR VE TARTISMA kiimeli yapisinin erime sicakligi 850+10K olarak

belirlenmistir. Hacimli Cu yapisinin K-SC ile
belirlenen erime sicakligi 1370+10 olarak tespit

stvi fazda dengeletilmis Cu kiimeli model sisteme edilmisjcir (Kart ve ark" 2008). ‘!\/Ietalllf, Orgf’mjk
2x108K/s ve 2x10%2K/s degerindeki sogutma ve yariiletken de dahil olmak {izere tiim diisiik
hizlari 0 GPa, 1GPa ve 5 GPa basing altinda boyutlu kristallerin erime sicakliklarinin boyuta
uyguland: ’ bagli oldugu bilinmektedir (Li ve ark., 2018).

Erime sicakligin1 belirlemek amaciyla Sifir boyutlu malzeme olan nano boyuttaki

sistemin sicakligr 500 K den 1200 K e 100 K kiimeli yapilar iginde bu durum - gegerlidir.

araliklarla arttirldi. 800 K dan 920 K e sistemin H'acir"nli malzemele.re gore kl"lmCI'i yapllar fgenis'
sicakligr 20 K araliklarla arttirildi. Birim atom bir ylizey alant hacim oranina sahiptir ve kiimeli

bagina baglanma enerjisi olan kohesif enerjinin yapilarin bir¢ok 6zelligi atom sayisina son derece
(Eo) sicaklikla degisimi Sekil 1 goriilmektedir, Ee-  02gmiidir (Hendy ve ark., 2009). Bundan dolay:
T grafiginde enerjide goriilen siireksizlik erime kiimeli yapilarinhacimli yapilara gbre erime

sicakhima kargihik gelmekiedir. Buna gre Cu sicakliklar1 diisiik degerde belirlenmektedir (Qi
ve ark., 2008).

Bu c¢alismada farkli hizlarda sogutma
islemlerini gerceklestirmek i¢in 5x10* MD adinu

29
%-3.0—
- ~
U:l) Tin
31 F
I Y 2 O P B R I U B P
500 600 700 800 900 1000 1100 1200
T (K)

Sekil 1. 0 GPa basing i¢in birim atom basina baglanma enerjisinin (Ec) sicakliga karst degisimi.

Cu kiimeli yapisinin 0 GPa basing altinda RDF egrileri Sekil 2(a-b) de goriilmektedir. Sekil
2x10" K/s sogutma hizli ile sogutulmasi sonucu 2 (a) da verilen enerji degisimi 5 evreden
enerjinin zamanla degisimi ve enerji degisim olusmaktadir. Birinci evrede (t1<485 ps) model
egrisi lizerinde belirli noktalar i¢in elde edilen kiimeli yap1 s1v1 fazdadir.
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E C (eV)

0 200 400

t(ps)

600 800 1000

g(r)

(®)

Jee yap

st faz

5
r(A)

Sekil 2. 0 GPa basing altinda Cu kiimeli yapismin 2x10*® K/s sogutma hizi i¢in yapisal gelisimi (a) zamana kars
enerji degisimi, (b) belirli zaman degerlerinde elde edilen RDF egrileri.

tl noktasindaki bu durum Sekil 2 (b) de
acikca goriilmektedir. Bu egri uzun mesafeli
diizenin olmadig1 sivi yapinin bir karakteridir.
485ps <t < 530ps zaman araliginda kiimeli yap1
2x10'® K/s sogutma hizi ile 1200 K den 300 K e
sogutulmustur. Sogutma hizi oldukca yiiksek
oldugundan atomlar diisiik enerjili konumlarina
yerlesecek yeterli zamana sahip degillerdir.
Bundan dolay1 t2 noktasi i¢in elde edilen RDF
egrisinden amorf fazda oldugu
sOylenebilir. Ayrica RDF egrisindeki ikinci pikte
goriilen bu yarilma sivi fazdan amorf faza gegisin
bir gostergesidir (Mogck ve ark., 2004). 530 ps <
t <720 ps zaman aralifina karsilik gelen ticlincii
evrede sicaklik 300 K de sabit tutulmus ve
yapinin t2 zamanindaki ile hemen hemen ayni
oldugu Sekil 2(b) de t3 e karsilik gelen RDF
egrisinde goriilmektedir. Bununla birlikte ilk ve
ikinci pik arasinda hafif bir yiikselme dikkati

yapinin

¢ekmektedir. Siv1 faz igerisinde diizenli atomik
gruplarin olugsmaya baslamasi bir baska degisle
fce birim hiicreli kristal yapinin ¢ekirdeklenmeye
baglamasindan dolay1 RDF egrisinde bu
yiikseltinin meydana geldigi soylenebilir. 720 ps
<t < 770 ps zaman araligimma karsilik gelen
dordiincii evrede ikinci pikteki ¢okmenin arttigi
ve iki pik arasindaki yiikseltinin daha belirgin
hale geldigi elde edilen RDF egrisinde (t4) acik
bir sekilde goriilmektedir. Bu pikler fcc yapinin
bir gostergesidir. Diger bir degisle Cu kiimeli

model yap1 amorf fazdan fcc yapili kristal faza
gecis yaptigi soylenebilir. Son evrede enerjinin
daha da azalarak hemen hemen sabit bir degerde
kaldig1, sistemin diizen derecesinin arttigi, RDF
pik siddetlerinin yiikseldigi (t5) ve model kiimeli
sistemin fcc birim hiicreli kristal fazda kararh
hale geldigi goriilmektedir.

Cu kiimeli yapisinin 1 GPa basing altinda
2x10% K/s sogutma hiz1 ile sogutulmasi sonucu
elde edilen enerjinin zamanla degisimi ve belirli
zaman araliklarinda elde edilen RDF egrileri
Sekil 3 (a-b) de goriilmektedir. Sekil 2 ile
karsilagtirildiginda Cu kiimeli sistemi iizerine
uygulanan basincin yapisal doniisiim stireleri
tizerindeki  etkileri acik¢a  goriilmektedir.
Enerjinin zamana karsi degisimi altt evreden
olusmaktadir. Ilk evrede (t1 <485 ps) 1200 K de
485 ps bekletilen yapinin sivi fazda oldugu RDF
egrisinden (t1) goriilmektedir. 485ps <t <530 ps
zaman arali1 olan ikinci evrede kiimeli yapi
2x108 K/s sogutma hizi ile sogutulmaktadir.
Sekil 3(b) de t2 siiresi sonunda elde edilen RDF
egrisinden goriildiigii gibi model sistem amorf
yapidadir.

Ucgiincii evre olan 530 ps <t < 545 ps zaman
araliginda amorf yap1 korunmakla birlikte birinci
pikten sonra RDF egrisinde (t3) bir ylkselti
goriilmektedir. Bu yiikseltinin, daha 6ncede ifade
edildigi gibi siv1 faz igerisinde diizenli atomik
baglamasindan  dolay
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meydana geldigi soylenebilir. 545 ps <t <570 ps
zaman araligina karsilik gelen dordiincii evrede
olusan RDF egrisindeki ylikseltinin daha belirgin
olmaya bagladig1 goriilmektedir. Buradan sonucla
amorf yapida cekirdeklerin biiyiiyerek fcc birim
hiicreli  kristal yapmin olusmaya basladigt
sOylenebilir. 570 ps < t < 582 zaman aralif
enerjinin bir miktar daha azalarak (t5) sistemin

Ec (eV)

800

1000

kararli kristal faza gegcis yaptig1 ve son evrede de
(t6) sistemin kristal fazda kararli kaldig1 Sekil 3
(b) deki RDF egrilerinden (t5-t6) goriilmektedir.

2x10® K/s sogutma hizmna karsilik Cu
kiimeli yapisina uygulanan 5 GPa basing degeri
icin elde edilen enerjinin zamanla degisimi ve
belirli zaman araliklarindaki RDF egrileri Sekil 4
(a-b) de verilmistir.

()
fec yapu
t6
t5
= t4
0
t3
2
st faz i
........ Lo b o b bl
2 3 4 5 6 7
r(A)

Sekil 3. 1 GPa basing altinda Cu kiimeli yapisinin 2x10* K/s sogutma hiz1 i¢in yapisal gelisimi (a) zamanla enerji
degisimi, (b) belirli zaman degerlerinde elde edilen RDF egrileri.

Ec (eV)

g

(®)

fee yapt

st faz

Sekil 4. 5 GPa basing altinda Cu kiimeli yapisinin 2x10* K/s sogutma hiz1 igin yapisal gelisimi (a) zamana kars1
enerji degisimi, (b) belirli zaman degerlerinde elde edilen RDF egrileri.

Yukarida Cu kiimeli yapisi i¢in 0 GPa ve 1
GPa basing degerleri i¢in yapilan agiklamalarin
benzeri 5 GPa iginde sOylenebilir.

Bu sogutma hiz1 igin sisteme uygulanan
basing degerindeki artisin sivi-amorf-kristal faz
gecis stirelerini azalttifi agikca goriilmektedir.
Stvi Cu kiimeli model sisteminin igerisinde

diizenli fcc birim hiicreli yapilarin kristal yapiy1
olusturmasi1 0 GPa basing degerinde 770 ps, 1
GPa i¢in 582 ps ve 5 GPa i¢in ise 565 ps

degerinde meydana gelmektedir.
2x10'? K/s sogutma hiz1 igin 0 GPa basing
degerinde enerjinin zamanla degisimi ve belirli
zamanlarda belirlenen RDF egrileri Sekil 5 te
2014
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verilmistir. Sekil 5 (a) da goriildigi gibi Cu
kiimeli model sistemi i¢in enerji degisimi bes
evreden meydana gelmektedir. t1<485 ps olan
birinci evrede yapinin sivi fazda oldugu Sekil 5
(b) de verilen RDF egrisinden (t1) goriilmektedir.
1200 K den baglayip 300 K de son bulan sogutma
isleminin bitis zaman1 945 ps dir. 485 ps <t <945
ps zaman araliginda gergeklesen sogutma stireci
boyunca azalan enerji degerinde ilk degisimin
ikinci evre olan t2 = 800 ps de meydana geldigi
acik¢a goriilmektedir. Yapiin amorf faza gecis
yaptig1 RDF egrisinde (t2) ikinci pikte meydana
gelen yarilmadan sdylenebilir. 850 ps ye karsilik

g(r)

Ec(eV)

0 200 400 600

t(ps)

800 1000 1200

gelen lclincli evrede RDF egrisinde (t3) agikca
goriilen ilk pikten sonraki yiikselme amorf
yapinin  iginde kristal
¢ekirdeklerinin olusumuna karsilik gelmektedir.
Sogutma siirecinin tamamlandig1 dordiincii evre
olan 945 ps de yapinin kristal fazda oldugu ve bu
sicaklikta bekleme siiresinin artmasiyla (t5)
diizen derecesinin artarak yapinin kristal fazda
kararli kaldigi RDF egrisinden (t4 ve t5)
goriilmektedir. Ayrica kararli yapida elde edilen
Cu kiimeli model sisteminin atomik yapis1 Sekil
6 da verilmistir.

fcc birim hicreli

(®
fec yapt

t5

t4

st faz

Sekil 5. 0 GPa basing altinda Cu kiimeli yapisinin 2x10* K/s sogutma hiz1 i¢in yapisal gelisimi (a) zamanla
enerji degisimi, (b) belirli zaman degerlerinde elde edilen RDF egrileri.

2x10% K/s sogutma hizinda 1 GPa ve 5 GPa
basing degerleri i¢in enerjinin zamanla degisimi
ve belirli zamanlarda belirlenen RDF egrileri
Sekil 7 ve Sekil 8 de verilmistir. Yukarida Cu
kiimeli yapis1 icin 0 GPa basing ve 2x10*2 K/s
sogutma hiz1 i¢in yapilan acgiklamalarin benzeri
model sistem iizerine uygulanan 1 GPa ve 5 GPa
basing degerleri icinde sdylenebilir. Uygulanan

basing degerindeki artisin  model sistemde

gerceklesen amorf-kristal yap1 gecis siireleri
tizerindeki degisimi acik¢a goriilmektedir.

0 GPa basing degeri i¢in yapida amorf fazin
gbozlenmesi 800 ps zaman degerine karsilik
gelirken 1 GPa i¢in bu siire 780 ps ve 5 GPa igin
ise 730 ps olarak belirlenmistir. Amorf yap1
icerisinde diizenli fcc birim hiicrelerinin
olusmaya basladig1 ¢ekirdeklenme zamani1 0 GPa
icin 850 ps iken 1 GPa i¢in 800K ve 5 GPa i¢in
750 ps olarak belirlenmistir.
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Sekil 6. 2x10%2 K/s sogutma hizi igin 0 GPa basing altinda Cu kiimeli yapismnin atomik goriiniimii.

(b)
fee yapu
J t5
= j t4
Th
t3
j ;
st faz t1
[ I B B R | | | | |
0 200 400 t6((r))(s)) 800 1000 1200 5 3 4 5 6 7
r(A)

Sekil 7. 1 GPa basing altinda Cu kiimeli yapisinin 2x10*? K/s sogutma hiz1 i¢in yapisal gelisimi (a)
zamanna kars1 enerji degisimi, (b) belirli zaman degerlerinde elde edilen RDF egrileri.

(b)

fee yapr
t5

t4

g(r)

3

Ec(eV)

2

s faz

Y S R R B B
0 200 400 600 800 1000 1200 2 3 4 5
t(ps) r(A)

Sekil 8. 5 GPa basing altinda Cu kiimeli yapisinin 2x10'2 K/s sogutma hiz1 igin yapisal gelisimi (a) zamanla enerji
degisimi, (b) belirli zaman degerlerinde elde edilen RDF egrileri.
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SONUC

Yapilan ¢alismadan elde edilen sonuglari su
sekilde siralayabiliriz. Hem 2x10% K/s hem de
2x10'? K/s sogutma hizlar1 i¢in model sistem
lizerine uygulanan basing degerinin arttirilmast
sisteminin yogunlugunu arttirarak atomlararasi
uzakligin azalmasina neden olmustur ve ayrica
stvi  faz iginde yapmin diizen derecesini
arttirmistir. dolayr  kristal
¢ekirdeklenmesi ve biiyiimesinde dis basincin
oldukga etkili bir faktor oldugu sdylenebilir
(Kazanc, 2006). Sisteme uygulanan basing
degerindeki artis sivi-amorf-kristal faz gecis
stirelerini azaltmigtir.

Sivi Cu  kiimeli yapisina uygulanan
sogutma hizlarinin sogutma isgleminin bittigi
andaki yapi lizerinde etkili oldugu belirlenmistir.

Bundan fazin

Buna gére 2x10'® K/s sogutma hizinda 0 GPa
basing  degeri icin  sogutma  isleminin
tamamlandig1 530 ps de yapr amorf fazda iken
2x10'%K/s sogutma hizi igin aym basing
degerinde sogutma isleminin tamamlandig1 945
ps de yapr kristal fazdadir. Diger basing degerleri
icinde sogutma isleminin tamamlandigi zaman
degerlerinde aym1 yapilarin elde edildigi
belirlenmigtir. Sogutma islemi tamamlanip
sistemin 300 K sicaklikta bekletilmesi sonucu
uygulanan tiim basing ve sogutma hizlari i¢in son
yapmn kararli fcc birim hiicreli kristal yap1
oldugu belirlenmistir.

Cu kristal kiimeli yapilarini elde etmek i¢in
diisiik sogutma hizlarina gerek olmadigi, sogutma
islemi  sonucu sistemin oda sicaklifinda
bekletilmesinin kristal yapiyr elde etmek igin
yeterli oldugu sOylenebilir. Yiizey-hacim orani,
diisiik atom sayil1 kiimeli yapilar i¢in oldukga
yiiksektir. Yiizey atomlar1 kiimeli yapilar
kararsiz yapan c¢ok yiiksek serbest enerjiye
sahiptir. Kararsiz olan kiimeli yapilar kararli hale
gelmek isteyecektir. Kiimeli yapilarin yiiksek
yilizey enerjisi, amorf-fcc donilislimiinlin enerji
engelini asacak degerdedir. Bundan dolay1r oda
sicakliginda amorf-fcc doniisiimii dogal olarak
meydana gelmektedir (Qi ve ark., 2008; Hendy ve
ark., 2009).
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