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Farklı Hızlarda Soğutulan Sıvı Cu Kümeli Yapısındaki Faz Dönüşümüne Basıncın Etkisi: 

Moleküler Dinamik Çalışması  

Sefa KAZANÇ1* 

ÖZET: Bu çalışmada, sıvı fazdaki Cu kümeli yapısının (cluster) 2x1013 K/s ve 2x1012 K/s soğutma 

hızları için farklı basınç değerleri altında yapısal değişimlerini belirlemek için moleküler dinamik 

benzetimi kullanıldı. NVT istatistiksel topluluğuna sahip moleküler dinamik hücresindeki atomlar arası 

etkileşmeleri hesaplamak için Kuantum Sutton-Chen (K-SC) potansiyel fonksiyonu kullanıldı. Sıvı 

fazdan soğutma işlemleri esnasında meydana gelen yapısal geçişler kohesif enerjideki (Ec) değişimler 

ve radyal dağılım fonksiyonu (RDF) kullanılarak belirlenmeye çalışıldı. Cu kümeli yapısının soğutma 

işlemleri esnasında sıvı-amorf fazdan, fcc (yüzey merkezli kübik yapı) birim hücreli kristal faza 

doğrudan geçiş yaptığı tespit edildi. Artan basınç değerlerinin faz geçiş süreleri üzerinde etkili olduğu 

görüldü.   

Anahtar Kelimeler: Nanomalzeme, kümeli yapı, kuantum Sutton-Chen, soğutma oranı 

 

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 2x1013 K/s and 2x1012 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. 

Keywords: Nanomaterial, cluster, Quantum Sutton-Chen, Cooling rate. 
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GİRİŞ 

Kümeli yapılar (cluster) nano boyuttaki 

topaklardır (Böyükata ve Belchiorb, 2008). Bu 

yapılar, mikro ve makro yapılar arasında bir 

köprü görevi gördüğünden hem fizik hem de 

kimya alanında ilgi çeken araştırma konuları 

arasındadır. Araştırmacılar nano yapılı 

malzemelere sıradışı mekanik, elektrik ve optik 

özelliklerinden dolayı odaklanmışlardır. 

Termodinamik açıdan nano yapılı malzemeler 

yarı kararlı malzemeler olarak görülmektedir. 

Bundan dolayı bu malzemelerin termal kararlılığı 

onların teknolojik uygulamaları açısından son 

derece önemlidir (Qi ve ark., 2008; Wang ve ark., 

2010; Chang, 2003; Li ve ark., 2018). Nano 

yapıların özellikleri hacimli (bulk) maddelerden 

farklıdır. Kümeli yapıların termodinamik ve 

kinetik özellikleri sınırlı boyutlarına, yüzey 

etkilerine, şekillerine bağlılık göstermektedir (Li 

ve ark., 2018; Lin ve ark., 2005; Sondon ve ark., 

2007). Ayrıca bu yapıların birim atom başına 

bağlanma enerjisi, erime sıcaklığı, erime entalpisi 

de parçacık sayısına bağlı olmakla birlikte bir 

veya birkaç atomun yapıya eklenmesi veya 

çıkarılması bu sistemlerin özelliklerini büyük 

ölçüde değiştirebilir (Poater  ve ark., 2006; Hendy 

ve ark., 2009). Cu, Ag, Au gibi geçiş metal kümeli 

yapılarının elektronik cihazlarda, elektriksel 

kontak malzemelerinde ve kataliz olmak üzere 

çok sayıda ilgi çeken uygulamaları vardır (Poater 

ve ark., 2006; Hendy ve ark., 2009; Valden ve 

ark., 1998; Joo ve ark., 2001; Binns, 2001). 

Kümeli yapıların termodinamik süreçlerini 

deneysel olarak doğrudan gözlemlemek zordur 

(Böyükata ve Belchiorb, 2008; Li ve ark., 2018). 

Bundan dolayı bilgisayar benzetim çalışmaları 

kümeli ve hacimli (bulk) yapılar arasındaki farklı 

davranışları incelemek için kilit rol 

oynamaktadır. Atomistik benzetim yöntemleri 

nano yapıların mekanizmasını anlamak için etkili 

bir araçtır. Son yıllarda kümeli yapılardaki faz 

dönüşümleri moleküler dinamik benzetim 

yöntemi kullanılarak incelenmektedir (Qi ve ark., 

2008; Wang ve ark., 2010; Chang, 2003; Li ve 

ark., 2018).  

İntermetalik alaşımlar, polimerler, nano 

malzemelerin fiziksel ve termodinamik 

özelliklerini incelemek için Moleküler Dinamik 

(MD) yöntemi en çok kullanılan güçlü benzetim 

teknikleri arasındadır (Cagin ve ark., 1999; Zhang 

ve Chen, 2012; Tolpin ve ark., 2012; Louail ve 

ark., 2005). Klasik MD benzetim tekniği N atom 

içeren bir sistemin, Lagrange veya Hamiltonyen 

fonksiyonundan elde edilen hareket 

denklemlerinin uygun bir sayısal algoritma 

kullanılarak çözülmesi temeline dayanmaktadır 

(Marque´s ve ark., 2005; Shao ve ark., 1996). 

Potansiyel fonksiyonunun belirlenmesi, 

modelleme çalışmalarından elde edilen 

sonuçların deneysel verilerle tutarlılığı açısından 

son derece önemlidir. Literatürde farklı 

sistemlerin modellenmesinde kullanılan birçok 

potansiyel enerji fonksiyonu mevcuttur (Cagin ve 

ark., 1999; Zhang ve Chen, 2012; Tolpin ve ark., 

2012; Louail ve ark., 2005). Çok cisim 

etkileşmeleri temeli üzerine kurulan Gömülmüş 

Atom Metodu (GAM) (Daw ve Hatcher, 1985) 

tek atomlu ve alaşım sistemlerin 

modellenmesinde en çok kullanılan potansiyel 

enerji fonksiyonudur. Bu potansiyel 

fonksiyonunun farklı geçiş metalleri ve onların 

alaşım sistemlerini modellenmesi amacıyla 

Vother-Chen (Voter ve Chen, 1987), Finnis-

Sinclair (Finnis ve Sinclair, 1984) and Sutton-

Chen (SC) (Sutton ve Chen, 1990) tarafından 

farklı türleri geliştirilmiştir (Grujicic ve Dang, 

1995; Gui ve ark., 1994). Bununla birlikte düşük 

parçacık sayısı ve yüksek hızlı bilgisayarların 

kullanımını gerektiren ilk prensip metotları da 

(first-principles) etkili bir şekilde 

kullanılmaktadır (Caprion ve Schober, 2003).  

Bu çalışmada, atomlar arasındaki 

etkileşmeleri modellemek için K-SC potansiyel 

fonksiyonu kullanıldı. 500 parçacıklı sıvı fazdaki 

Cu kümeli yapısı iki farklı soğutma hızı ve üç 

farklı basınç değeri altında soğutularak yapısal 

değişimler belirlenmeye çalışıldı. Yapısal 

dönüşümlerin belirlenmesinde birim atom başına 

bağlanma enerjisi (Ec) ve RDF eğrileri kullanıldı.  
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MATERYAL VE YÖNTEM 

Hem şekil hem de hacim değişimine izin 

verilen MD hücresinin Lagrange fonksiyonu 

Parrinello ve Rahman tarafından (Parrinello ve 

Rahman, 1980; Parrinello ve Rahman, 1981); 

 

𝐿𝑃𝑅(𝐫𝑁 , 𝐫̇𝑁 , 𝐡, 𝐡̇) =
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şeklinde ifade edilmektedir. Burada mi, i 

parçacığının kütlesini, si, i atomunun 

koordinatını, h MD hücre eksenlerini, G, hth 

değerine sahip metrik tensörü, M, MD hücresinin 

kütlesini temsil eden keyfi bir sabiti, Pdış dış 

basınç değerini ve V hesaplama hücresinin 

hacmini ifade etmektedir. Sistemin hareket 

denklemleri (1) eşitliğinden aşağıdaki şekilde 

bulunmuştur. 
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 𝐡̈ = 𝑀−1(Π − 𝐈𝑃𝑒𝑥𝑡)σ                             (3) 

 

burada σ = (bc, ca, ab) = V (ht)−1 ve Π, 

aşağıda verilen mikroskobik zor tensörünü ifade 

etmektedir.  
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Bu çalışmada 500 Cu atomu fcc örgü 

noktalarına yerleştirilerek MD hücresi kuruldu. 

Hesaplamalarda hacmin ve sıcaklığın sabit 

tutulduğu NVT istatistiksel topluluğu kullanıldı. 

Parçacıkların ilk hızları Maxwell-Boltzman hız 

dağılımına uyacak şekilde rasgele belirlendi. 

Parçacık hızları her iki adımda bir yeniden 

hesaplanarak sistemin sıcaklığı kontrol altında 

tutuldu. MD hesaplama hücresi için periyodik 

sınır şartları her üç eksen yönü içinde 

uygulanmadı. Sistemin hareket denklemlerinin 

sayısal çözümü Gear’ın 5. dereceden öngörücü-

düzeltici algoritması kullanılarak yapıldı. 

Potansiyel etkileşmesinin kesilim mesafesi olan 

cut-off değeri 2aCu olarak alındı. MD 

hesaplamalarında zaman adımı 9,702 fs olarak 

belirlendi. Bütün çalışmada 5x104 MD adımı sıvı 

fazda dengeye getirilmiş Cu kümeli yapısı 

kullanıldı. 

Potansiyel Enerji Fonksiyonu 

Gömülmüş Atom Metodunda (GAM) N 

atomdan meydana gelmiş bir sisteminin toplam 

enerjisi (Voter ve Chen, 1987; Finnis ve Sinclair, 

1984; Sutton ve Chen, 1990); 

𝐸𝑇 =
1

2
∑ ∅(𝑟𝑖𝑗)

𝑁

𝑖,𝑗
(𝑖≠𝑗)

+  ∑ 𝐹(𝜌𝚤̅)

𝑁

𝑖

                                   (5) 

şeklinde verilmektedir. Denklem (1) de ilk terim 

itici etkileşmeleri içeren iki atom arasındaki ikili 

etkileşme fonksiyonu, ikinci terim ise çekici 

etkileşmeleri içeren ve çok cisim etkileşmelerini 

ifade eden gömme enerjisi fonksiyonudur. Sutton 

ve Chen tarafından önerilen Sutton-Chen GAM 

da gömme enerji fonksiyonu, ikili etkileşme 

potansiyeli ve bir i atomunun bulunduğu 

noktadaki elektronik yük yoğunluğu ifadesi 

sırasıyla aşağıda verilmiştir. 

𝐹𝑖(𝜌𝚤̅) = −𝐷𝑐√𝜌𝑖                                              (6)  

 ∅(𝑟𝑖𝑗) = (
𝑎

𝑟𝑖𝑗
)

𝑛

                                                 (7) 
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𝑎

𝑟𝑖𝑗
)

𝑚𝑁
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                                        (8) 

Burada D enerji boyutunda bir parametre, a 

örgü sabiti, c boyutsuz bir sayı, n ve m 

tamsayılardır. K-SC potansiyeli SC potansiyeli 

ile aynı matematiksel ifadeye sahip olmasına 

karşılık ilk prensip özelliklerine fit edilerek elde 

edilen potansiyel parametrelerini içerir. Cu 

elementi için K-SC potansiyel parametreleri 

Tablo 1 de verilmiştir (Kart ve ark., 2008). 
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Radyal dağılım fonksyonları (RDF) aynı 

veya farklı tür atomlar arasındaki korelasyonun 

incelenmesinde güvenilir bir analiz tekniğidir. Bir 

i atomundan r kadar uzakta Δr küre kabuğu içinde 

bulunan atomlar sayısı n(r) olmak üzere g(r) 

radyal dağılım fonksiyonu; 

𝑔(𝑟) = 〈
𝑉

𝑁2

∑ 𝑛𝑖𝑖 (𝑟)

4𝜋𝑟2∆𝑟
〉                                     (9) 

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

denklemde V hacmi, N parçacık sayısını 

göstermektedir.  

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

Element n m D (eV) c a (Å) 

Cu  10 5 5,7921 x10-3 84,843 3,6030 

 

BULGULAR VE TARTIŞMA 

Bu çalışmada farklı hızlarda soğutma 

işlemlerini gerçekleştirmek için 5x104 MD adımı 

sıvı fazda dengeletilmiş Cu kümeli model sisteme 

2x1013K/s ve 2x1012K/s değerindeki soğutma 

hızları 0 GPa, 1GPa ve 5 GPa basınç altında 

uygulandı.  

Erime sıcaklığını belirlemek amacıyla 

sistemin sıcaklığı 500 K den 1200 K e 100 K 

aralıklarla arttırıldı. 800 K dan 920 K e sistemin 

sıcaklığı 20 K aralıklarla arttırıldı. Birim atom 

başına bağlanma enerjisi olan kohesif enerjinin 

(Ec) sıcaklıkla değişimi Şekil 1 görülmektedir. Ec-

T grafiğinde enerjide görülen süreksizlik erime 

sıcaklığına karşılık gelmektedir. Buna göre Cu 

kümeli yapısının erime sıcaklığı 850±10K olarak 

belirlenmiştir. Hacimli Cu yapısının K-SC ile 

belirlenen erime sıcaklığı 1370±10 olarak tespit 

edilmiştir (Kart ve ark., 2008). Metalik, organik 

ve yarıiletken de dahil olmak üzere tüm düşük 

boyutlu kristallerin erime sıcaklıklarının boyuta 

bağlı olduğu bilinmektedir (Li ve ark., 2018). 

Sıfır boyutlu malzeme olan nano boyuttaki 

kümeli yapılar içinde bu durum geçerlidir. 

Hacimli malzemelere göre kümeli yapılar geniş 

bir yüzey alanı hacim oranına sahiptir ve kümeli 

yapıların birçok özelliği atom sayısına son derece 

bağımlıdır (Hendy ve ark., 2009). Bundan dolayı 

kümeli yapıların hacimli yapılara göre erime 

sıcaklıkları düşük değerde belirlenmektedir (Qi 

ve ark., 2008).

   

 
Şekil 1. 0 GPa basınç için birim atom başına bağlanma enerjisinin (Ec) sıcaklığa karşı değişimi. 

 

Cu kümeli yapısının 0 GPa basınç altında 

2x1013 K/s soğutma hızlı ile soğutulması sonucu 

enerjinin zamanla değişimi ve enerji değişim 

eğrisi üzerinde belirli noktalar için elde edilen 

RDF eğrileri Şekil 2(a-b) de görülmektedir. Şekil 

2 (a) da verilen enerji değişimi 5 evreden 

oluşmaktadır. Birinci evrede (t1<485 ps) model 

kümeli yapı sıvı fazdadır. 
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Şekil 2. 0 GPa basınç altında Cu kümeli yapısının 2x1013 K/s soğutma hızı için yapısal gelişimi (a) zamana karşı 

enerji değişimi, (b) belirli zaman değerlerinde elde edilen RDF eğrileri. 

 

t1 noktasındaki bu durum Şekil 2 (b) de 

açıkça görülmektedir. Bu eğri uzun mesafeli 

düzenin olmadığı sıvı yapının bir karakteridir. 

485ps < t < 530ps zaman aralığında kümeli yapı 

2x1013 K/s soğutma hızı ile 1200 K den 300 K e 

soğutulmuştur. Soğutma hızı oldukça yüksek 

olduğundan atomlar düşük enerjili konumlarına 

yerleşecek yeterli zamana sahip değillerdir. 

Bundan dolayı t2 noktası için elde edilen RDF 

eğrisinden yapının amorf fazda olduğu 

söylenebilir. Ayrıca RDF eğrisindeki ikinci pikte 

görülen bu yarılma sıvı fazdan amorf faza geçişin 

bir göstergesidir (Mogck ve ark., 2004). 530 ps < 

t < 720 ps zaman aralığına karşılık gelen üçüncü 

evrede sıcaklık 300 K de sabit tutulmuş ve 

yapının t2 zamanındaki ile hemen hemen aynı 

olduğu Şekil 2(b) de t3 e karşılık gelen RDF 

eğrisinde görülmektedir. Bununla birlikte ilk ve 

ikinci pik arasında hafif bir yükselme dikkati 

çekmektedir. Sıvı faz içerisinde düzenli atomik 

grupların oluşmaya başlaması bir başka değişle 

fcc birim hücreli kristal yapının çekirdeklenmeye 

başlamasından dolayı RDF eğrisinde bu 

yükseltinin meydana geldiği söylenebilir. 720 ps 

< t < 770 ps zaman aralığına karşılık gelen 

dördüncü evrede ikinci pikteki çökmenin arttığı 

ve iki pik arasındaki yükseltinin daha belirgin 

hale geldiği elde edilen RDF eğrisinde (t4) açık 

bir şekilde görülmektedir. Bu pikler fcc yapının 

bir göstergesidir. Diğer bir değişle Cu kümeli 

model yapı amorf fazdan fcc yapılı kristal faza 

geçiş yaptığı söylenebilir.  Son evrede enerjinin 

daha da azalarak hemen hemen sabit bir değerde 

kaldığı, sistemin düzen derecesinin arttığı, RDF 

pik şiddetlerinin yükseldiği (t5) ve model kümeli 

sistemin fcc birim hücreli kristal fazda kararlı 

hale geldiği görülmektedir. 

Cu kümeli yapısının 1 GPa basınç altında 

2x1013 K/s soğutma hızı ile soğutulması sonucu 

elde edilen enerjinin zamanla değişimi ve belirli 

zaman aralıklarında elde edilen RDF eğrileri 

Şekil 3 (a-b) de görülmektedir. Şekil 2 ile 

karşılaştırıldığında Cu kümeli sistemi üzerine 

uygulanan basıncın yapısal dönüşüm süreleri 

üzerindeki etkileri açıkça görülmektedir. 

Enerjinin zamana karşı değişimi altı evreden 

oluşmaktadır. İlk evrede (t1 < 485 ps) 1200 K de 

485 ps bekletilen yapının sıvı fazda olduğu RDF 

eğrisinden (t1) görülmektedir. 485ps < t < 530 ps 

zaman aralığı olan ikinci evrede kümeli yapı 

2x1013 K/s soğutma hızı ile soğutulmaktadır. 

Şekil 3(b) de t2 süresi sonunda elde edilen RDF 

eğrisinden görüldüğü gibi model sistem amorf 

yapıdadır.  

Üçüncü evre olan 530 ps < t < 545 ps zaman 

aralığında amorf yapı korunmakla birlikte birinci 

pikten sonra RDF eğrisinde (t3) bir yükselti 

görülmektedir. Bu yükseltinin, daha öncede ifade 

edildiği gibi sıvı faz içerisinde düzenli atomik 

grupların oluşmaya başlamasından dolayı 
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meydana geldiği söylenebilir.  545 ps < t < 570 ps 

zaman aralığına karşılık gelen dördüncü evrede 

oluşan RDF eğrisindeki yükseltinin daha belirgin 

olmaya başladığı görülmektedir. Buradan sonuçla 

amorf yapıda çekirdeklerin büyüyerek fcc birim 

hücreli kristal yapının oluşmaya başladığı 

söylenebilir. 570 ps < t < 582 zaman aralığı 

enerjinin bir miktar daha azalarak (t5) sistemin 

kararlı kristal faza geçiş yaptığı ve son evrede de 

(t6) sistemin kristal fazda kararlı kaldığı Şekil 3 

(b) deki RDF eğrilerinden (t5-t6) görülmektedir.  

2x1013 K/s soğutma hızına karşılık Cu 

kümeli yapısına uygulanan 5 GPa basınç değeri 

için elde edilen enerjinin zamanla değişimi ve 

belirli zaman aralıklarındaki RDF eğrileri Şekil 4 

(a-b) de verilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3. 1 GPa basınç altında Cu kümeli yapısının 2x1013 K/s soğutma hızı için yapısal gelişimi (a) zamanla enerji 

değişimi, (b) belirli zaman değerlerinde elde edilen RDF eğrileri. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4. 5 GPa basınç altında Cu kümeli yapısının 2x1013 K/s soğutma hızı için yapısal gelişimi (a) zamana karşı 

enerji değişimi, (b) belirli zaman değerlerinde elde edilen RDF eğrileri. 

 

Yukarıda Cu kümeli yapısı için 0 GPa ve 1 

GPa basınç değerleri için yapılan açıklamaların 

benzeri 5 GPa içinde söylenebilir.  

Bu soğutma hızı için sisteme uygulanan 

basınç değerindeki artışın sıvı-amorf-kristal faz 

geçiş sürelerini azalttığı açıkça görülmektedir. 

Sıvı Cu kümeli model sisteminin içerisinde 

düzenli fcc birim hücreli yapıların kristal yapıyı 

oluşturması 0 GPa basınç değerinde 770 ps, 1 

GPa için 582 ps ve 5 GPa için ise 565 ps 

değerinde meydana gelmektedir. 

2x1012 K/s soğutma hızı için 0 GPa basınç 

değerinde enerjinin zamanla değişimi ve belirli 

zamanlarda belirlenen RDF eğrileri Şekil 5 te 
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verilmiştir. Şekil 5 (a) da görüldüğü gibi Cu 

kümeli model sistemi için enerji değişimi beş 

evreden meydana gelmektedir. t1<485 ps olan 

birinci evrede yapının sıvı fazda olduğu Şekil 5 

(b) de verilen RDF eğrisinden (t1) görülmektedir. 

1200 K den başlayıp 300 K de son bulan soğutma 

işleminin bitiş zamanı 945 ps dir. 485 ps < t < 945 

ps zaman aralığında gerçekleşen soğutma süreci 

boyunca azalan enerji değerinde ilk değişimin 

ikinci evre olan t2 = 800 ps de meydana geldiği 

açıkça görülmektedir. Yapının amorf faza geçiş 

yaptığı RDF eğrisinde (t2) ikinci pikte meydana 

gelen yarılmadan söylenebilir. 850 ps ye karşılık 

gelen üçüncü evrede RDF eğrisinde (t3) açıkça 

görülen ilk pikten sonraki yükselme amorf 

yapının içinde fcc birim hücreli kristal 

çekirdeklerinin oluşumuna karşılık gelmektedir. 

Soğutma sürecinin tamamlandığı dördüncü evre 

olan 945 ps de yapının kristal fazda olduğu ve bu 

sıcaklıkta bekleme süresinin artmasıyla (t5) 

düzen derecesinin artarak yapının kristal fazda 

kararlı kaldığı RDF eğrisinden (t4 ve t5) 

görülmektedir. Ayrıca kararlı yapıda elde edilen 

Cu kümeli model sisteminin atomik yapısı Şekil 

6 da verilmiştir.   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 5. 0 GPa basınç altında Cu kümeli yapısının 2x1012 K/s soğutma hızı için yapısal gelişimi (a) zamanla 

enerji değişimi, (b) belirli zaman değerlerinde elde edilen RDF eğrileri. 

 

2x1012 K/s soğutma hızında 1 GPa ve 5 GPa 

basınç değerleri için enerjinin zamanla değişimi 

ve belirli zamanlarda belirlenen RDF eğrileri 

Şekil 7 ve Şekil 8 de verilmiştir. Yukarıda Cu 

kümeli yapısı için 0 GPa basınç ve 2x1012 K/s 

soğutma hızı için yapılan açıklamaların benzeri 

model sistem üzerine uygulanan 1 GPa ve 5 GPa 

basınç değerleri içinde söylenebilir. Uygulanan 

basınç değerindeki artışın model sistemde 

gerçekleşen amorf-kristal yapı geçiş süreleri 

üzerindeki değişimi açıkça görülmektedir. 

0 GPa basınç değeri için yapıda amorf fazın 

gözlenmesi 800 ps zaman değerine karşılık 

gelirken 1 GPa için bu süre 780 ps ve 5 GPa için 

ise 730 ps olarak belirlenmiştir. Amorf yapı 

içerisinde düzenli fcc birim hücrelerinin 

oluşmaya başladığı çekirdeklenme zamanı 0 GPa 

için 850 ps iken 1 GPa için 800K ve 5 GPa için 

750 ps olarak belirlenmiştir.  
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Şekil 6. 2x1012 K/s soğutma hızı için 0 GPa basınç altında Cu kümeli yapısının atomik görünümü. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 7. 1 GPa basınç altında Cu kümeli yapısının 2x1012 K/s soğutma hızı için yapısal gelişimi (a) 

zamanna karşı enerji değişimi, (b) belirli zaman değerlerinde elde edilen RDF eğrileri. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 8. 5 GPa basınç altında Cu kümeli yapısının 2x1012 K/s soğutma hızı için yapısal gelişimi (a) zamanla enerji 

değişimi, (b) belirli zaman değerlerinde elde edilen RDF eğrileri. 
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SONUÇ 

Yapılan çalışmadan elde edilen sonuçları şu 

şekilde sıralayabiliriz. Hem 2x1013 K/s hem de 

2x1012 K/s soğutma hızları için model sistem 

üzerine uygulanan basınç değerinin arttırılması 

sisteminin yoğunluğunu arttırarak atomlararası 

uzaklığın azalmasına neden olmuştur ve ayrıca 

sıvı faz içinde yapının düzen derecesini 

arttırmıştır. Bundan dolayı kristal fazın 

çekirdeklenmesi ve büyümesinde dış basıncın 

oldukça etkili bir faktör olduğu söylenebilir 

(Kazanc, 2006). Sisteme uygulanan basınç 

değerindeki artış sıvı-amorf-kristal faz geçiş 

sürelerini azaltmıştır. 

Sıvı Cu kümeli yapısına uygulanan 

soğutma hızlarının soğutma işleminin bittiği 

andaki yapı üzerinde etkili olduğu belirlenmiştir. 

Buna göre 2x1013 K/s soğutma hızında 0 GPa 

basınç değeri için soğutma işleminin 

tamamlandığı 530 ps de yapı amorf fazda iken 

2x1012K/s soğutma hızı için aynı basınç 

değerinde soğutma işleminin tamamlandığı 945 

ps de yapı kristal fazdadır. Diğer basınç değerleri 

içinde soğutma işleminin tamamlandığı zaman 

değerlerinde aynı yapıların elde edildiği 

belirlenmiştir. Soğutma işlemi tamamlanıp 

sistemin 300 K sıcaklıkta bekletilmesi sonucu 

uygulanan tüm basınç ve soğutma hızları için son 

yapının kararlı fcc birim hücreli kristal yapı 

olduğu belirlenmiştir.   

Cu kristal kümeli yapılarını elde etmek için 

düşük soğutma hızlarına gerek olmadığı, soğutma 

işlemi sonucu sistemin oda sıcaklığında 

bekletilmesinin kristal yapıyı elde etmek için 

yeterli olduğu söylenebilir. Yüzey-hacim oranı, 

düşük atom sayılı kümeli yapılar için oldukça 

yüksektir. Yüzey atomları kümeli yapıları 

kararsız yapan çok yüksek serbest enerjiye 

sahiptir. Kararsız olan kümeli yapılar kararlı hale 

gelmek isteyecektir. Kümeli yapıların yüksek 

yüzey enerjisi, amorf-fcc dönüşümünün enerji 

engelini aşacak değerdedir. Bundan dolayı oda 

sıcaklığında amorf-fcc dönüşümü doğal olarak 

meydana gelmektedir (Qi ve ark., 2008; Hendy ve 

ark., 2009). 
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