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Ozet

Bu caligsmada, Parinello-Rahman Molekiiler Dinamik (MD) yontemi kullanilarak siiper 6rgii kristal yapili CuNi
(Cu-%10 Ni) ve NiAI(Ni-%50 Ni) ikili alasim sistemleri modellenmistir. Model sistemlerin yapisal 6zellikleri
amorf fazdan kristal faza donilisiim siirecinde incelenmistir. Sistemlerdeki kisa-mesafe diizeni ve nano-topak
ozellikleri belirleyen Honeycutt ve Andersen (HA) metodu ilk defa siiper alagimlarin yapisal 6zelliklerini ayirt
etmek icin kullanilmistir.

Anahtar Kelimeler: Siiper 6rgii, Nanoboyut, Molekiiler dinamik benzetim, Honeycutt-Andersen metodu.

Investigation Of Nano-Cluster Properties Of Super Lattice Structures With
Simulation Method

Abstract

In this study, CuNi (Cu-%10 Ni) and NiAl (Ni-%50 Al) binary alloy systems which are constructed by super
lattice crystal have been modelled by using Parinello-Rahman molecular dynamic (MD) simulation method. The
structural properties of model systems have been investigated transformation process from amorphous phase to
crystal phase.Honeycutt-Andersen (HA) method whichis determine the short range order and nano-cluster
properties in the systems has been used for distinguish the structural properties of super alloys.

Keywords: Super lattice, Nanosize, Molecular dynamics simulation, Honeycutt-Andersen (HA) method.

1. Giris

Kati ¢ozeltilerin pek gogu diisiik sicakliklarda diizenli yapilar meydana getirir. Bu yapilarin olusumu
sirasinda atomlar Orgii noktalarina rastgele degil de belirli bir diizen iginde yerlesir. AB
kompozisyonlu diizensiz bir alasimda belirli bir atomik konuma ya A atomu ya da B atomu rastgele
yerlesir. Kritik bir sicakliktan sonra rastgelelik hakimdir. Kritik sicakligin hemen tizerindeki yeterli
kompozisyona sahip bolgelerde ne tam diizenlilik ne de tam diizensizlik mevcuttur. Bununla birlikte,
diizensiz yapi igerisinde birinci komsuluk, ikinci komsuluk ve hatta {igiincii komsuluk siralamasinda
bir diizen olabilir. Bu durum kisa mesafeli diizen olarak bilinir. Alagimlarda uzun veya kisa mesafeli
diizenliligin olup olmadig1 mekanik, 1sisal, fiziksel 6zelliklerden ve x-1sinlari, elektron veya nétron
difraksiyonlarindan tespit edilebilir [1].

Stiper orgiiler disiik sicakliklarda uzun mesafeli diizene sahiptirler ve genellikle
kompozisyonlar1t AB veya ABj; gibi basit bir formiil ile ifade edilir. Siiper 6rgii tiirlerinin ¢ogu ii¢
temel yap1 ile tanimlanabilir. Bu yapilar FCC (A1), BCC (A2) ve HCP (A3) dir. Diizensiz A2
yapistyla yakindan iligkili olan siiper orgiiler sirasiyla diizenli beta-brass CuZn (B2), diizenli FezAl
(DO3) ve Heusler alasimi olarak bilinen Cu,MnAl (L2;) tiirindeki siiper orgiilerdir. Bazi siiper
orgiilerin li¢ boyutta gdsterimi Sekil 1 de verilmistir.
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Sekil 1. Baz siiper orgii tiirlerinin ii¢ boyutlu gosterimi a)L1y b) B2 ¢)DO; tiirii siiper 6rgiiyle yakindan ilgili
olan L2; (her bir renk farkl: tiirde atomlar1 temsil etmektedir)

2. Materyal ve Metot

2.1. Molekiiler Dinamik Benzetimi

Molekiiler dinamik benzetim yontemi, klasik etkilesimleri dikkate alarak bilgisayar iizerinde bir dizi
hesaplama yaptiktan sonra sistemin mikroskobik veya makroskobik yapisi hakkinda bilgiler verir [28].
Klasik MD yontemi, sabit hacimli (V), sabit pargacik sayili (N) ve sabit enerjili (E) sistemlere
uygulanmaktadir. Bu yontem de; kiibik bir hesaplama hiicresi (MD hiicresi — MDH) i¢ine yerlestirilen
atomlarin birbirleri lizerindeki kuvvetleri, potansiyel enerji fonksiyonlari yardimiyla hesaplanarak,
sistemin hareket denklemleri sayisal olarak ¢6ziiliir [2]. Bununla birlikte MD yontemi, 1981 yilinda
Parrinello ve Rahman tarafindan sistemin hacim ve sekilce degisimi dikkate alinarak gelistirilmistir
[2]. Bir molekiiler dinamik benzetimi genel olarak; hazirlik, integrasyon ve dengeleme, sonuglarin
alinmasi ve analizi olmak {izere {ic adimda planlanir [3]. /lk adimda, bir baslangigc deger problemi
haline getirilmis hareket denklemleri icin; pargaciklarin ilk konumlari, ilk hizlar1 tanimlanir ve
sistemin baslangi¢ sartlar1 olusturulur. fkinci adimda, ¢oziilmeye hazir hareket denklemleri, gesitli
sayisal integrasyon algoritmalar1 yardimiyla bilgisayarda ¢oziilerek, sistemin baglangigta tanimlanan
termodinamik sartlar1 i¢in faz uzayinda minimum enerjili noktaya hareket etmesi ve orada durulmasi
saglanir. Son adimda ise, dengeye yerlesmis sistem iizerinde ¢esitli Olglimler yapilarak veriler elde
edilir.

Hacim degisimine bagli madde o&zelliklerinin veya davraniglarinin MD benzetimleri ile
incelenmesi, ilk defa Andersen tarafindan ileri siiriilen izotropik hacim degisiminin saglandigt MD
yontemi ile miimkiin olmustur [4]. Parrinello ve Rahman MD hiicre eksenlerini birbirinden bagimsiz
zamanin fonksiyonu olan A(t), B(t), C(t) seklinde tli¢ vektorle tanimlamislardir.

2.2.Gomiilmiis Atom Metodu ( Embedded Atom Method — EAM )
Daw ve Baskes tarafindan orijinal olarak gelistirilen Gomiilmiis Atom Metodunda bir Kristalin toplam
enerjisi[5],

1
Eiop = 2 Z ;i (Rij )"' Z Flo] (1)
(i) |
seklinde ifade edilmektedir. Bu esitlikte ilk terim ¢, i ve j atomlar1 arasindaki iki cisim etkilesme
potansiyeli, ikinci terim Fi[p], o yik yogunluguna bagli gomme fonksiyonelidir. Bir i atomunun

bulundugu konumdaki toplam yiikk yogunlugu, sistemdeki diger atomlarin yiik yogunluklariin
katkisindan olusur [5] ve asagidaki gibi verilir;

Pi = zpj (rij) 2)

i=(=1)
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Yiik yogunluguna bagli gdmme enerjisi, atomun i¢ kabuklarindaki elektronlara bagli degildir.
Sadece valans elektronlarmin katkisiyla meydana gelir. Gomiilmiis atom modeli ile yapilan
yaklagimlarin gegerliligi, gdbmme enerjisi terimindeki yiik yogunlugunun tam olarak belirlenmesine
baghdir. Yik yogunlugunun belirlenmesinde ¢esitli zorluklarla karsilasilir. Bu ylizden birgok
yogunluk ifadesi tamimlanmistir. Bazi fonksiyonlara gore yiikk yogunlugu, elektron dalga
fonksiyonlarindan kuantum mekaniksel olarak da elde edilebilir [5].

2.3. Radyal Dagilim Fonksiyonlar:

Maddelerin yapisal o6zelliklerinin belirlenmesinde biiyiik bir 6neme sahip olan radyal dagilim
fonksiyonunu madde fazlari, atomlarin uzayda diziligleri ve atomlar arasindaki uzaklik iliskilerine
bagl oldugundan, ¢ogu zaman maddenin {i¢ halini mukayese etmek amaciyla ayn1 sekil {izerinde bir
arada vermek daha uygundur [3]. Orijinde bulunan atomlarin herhangi biri se¢ilerek, orijinden r + dr
kadar uzaklikta bulunan r yaricapli ¢ember i¢inde kalan atomlarin sayisina bakilir. Boylece Ar
kalinhiginda kiiresel bir hacim elemani igindeki parcacik sayisi (koordinasyon sayisi) n(r) olmak iizere
radyal dagilim fonksiyonu,

g(r)=%<ZiL;(r)> )
N“\4dzrcAr

seklinde tamimlamir. Ideal bir FCC birim hiicreli kristal i¢in Radyal Dagilim Fonksiyonlar1 (RDF)
egrisi en yakin komsu atomlar arasindaki uzakligin 1, V2 , \/§ , V4 ... ve miikemmel bir BCC kristali

icin 1,~/413,+/8/3,/11/3 ... katlarindaki uzakliklarinda keskin piklere sahiptir. Atomik titresim
genliklerinin artmasi halinde piklerin keskinligi kaybolur [3].

2.4. Honeycutt-Andersen (HA) Metodu

Genellikle 2-7 atom sayisina sahip bu tiir topaklarin mikroskobik olgekte incelenmesi ve bunlarin
farkli sartlardaki davramslarmin gozlenmesi oldukg¢a zordur. Ozellikle, uzun-mesafe diizeni
gostermeyen camsi yapilarda ve sivilarda bu tiir topaklarin yap1 analizini yapmak i¢in Honeycutt ve
Andersen [6] tarafindan gelistirilen bir metot mevcuttur. Bu metotta atomik topaktaki yerel yap1 (ijkl)
seklinde dort temel indis ile tanimlanir.

1. iindisi, A-B (mono-atomik sistemde A-A) seklinde bir atom ¢ifti varsa ve bu atomlar arasinda
baglanma varsa 1 baglanma yok ise 2 degerini alacagini gosterir.

2. ], bu atom gifti tarafindan paylagilan yakin-komsu sayisidir.

3. k, yakin komsular arasinda paylasilan bag sayisidir.

4. |leger ilk ii¢ indis ayn1 fakat bag geometrileri farkli ise bu durumlar arasindaki farkliligi (6zel
ayirt edici indis) belirtir.

HA analizine gore, 1551 ideal Icosahedral (ICOS) yapisini, 1541 ve 1431 ise sivi ve amorf
yapidaki defekte olmus (ideal olmayan) ICOS diizenin belirlenmesinde kullanilir. 1421 karakteristik
yiizey merkezli kiibik (FCC), 1422 hegzagonal siki paket (HCP) yapisi ile karakterize edilir. 1661 ve
1441 cisim merkezli kiibik (BCC) yapisini temsil ederler. 1201, 1211, 1301, 1311, 1321, 1331 vb.
yapilar ise kisa-mesafe diizene sahiptirler ve bu nedenle sivi faz igindeki temel mikro-topaklari temsil
ederler. Tiim bu siniflandirmalarda, iki atomun bag yapip yapmadig1 ya da kok ¢ift (root-pair) olmasi
ve bu bag yapan atomlarin komsu atomlarla olan iliskisi, RDF nun birinci maksimum ve ikinci
maksimum arasinda kalan bir bolgeye karsilik gelen kesim (cut-off) uzaklig: ile belirlenir. Baz1 bagl
ciftlerin sematik gosterimi Sekil 2 de verilmistir.
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1541

1551 R SEe DR O At
2331 2441
() bag cifti bag cifti arasmdaki bag
() Komsu atomlar i bag cifti arasmda bag yok

------- bag ciftinin komsu atomlarla yaptiga bag
Kkomsu atomlar arasmdaki bag
Sekil 2. Bazi bagli ve bagsiz ciftleri sematik gdsterimi

2.5. Bag Yonelim Diizeni (BYD) Parametrelerinin Temel Bagintilar

Bir sistemi meydana getiren atomik topaklarin yapisal ve simetrik 6zelliklerini belirlemede bag
yonelim diizeni parametrelerinden yararlanilabilir. Bunun i¢in, pargaciklarin yerel diizeni hakkinda
temel bilgilerin bilinmesi gerekmektedir. Ozellikle kiiresel simetrik parcaciklar igin bag yonelim
diizeni ve Oteleme diizeni olmak iizere iki temel yapi diizeni mevcuttur [7]. Bag yonelim diizeni,
merkezi bir pargacik ve onun en yakin komsular arasindaki bag acilari (secilen referans eksenine
gore) ile ilgili olan temel baglantilar1 i¢erir. Her bir pargacigin en yakin komsulari, RDF nun birinci
maksimum ve ikinci maksimum arasinda kalan bir minimum bélgeye karsilik gelen kesim (cut-off)
uzaklig ile belirlenir. Merkez atomdan her biri bir rjj uzaklikta bulunan komsu atom bir bag olarak
tanimlanir ve bu bag

Q|m(fij )=Y|m(¢9ij (F), #ij () (4)

seklinde bir ifade ile tanimlamir [7]. Burada Y, kiiresel harmonikler ve f ise her bir baga paralel olan
birim vektordiir. 6 ve ¢ j ise sirastyla polar ve azimuthal agilardir. Bu agilar Denklem (4) de verilen

kiiresel ve kartezyen koordinat sistemleri doniisiimiinden bulunur. Merkezi atomun yerel ¢evresi yerel
(local) bag yonelim diizeni parametresiyle [7]

N
. . 1 kom .
Qm (i) = N ZQIm(rij) ®)
kom j=1

ifade edilir. Burada, Nym topak igindeki merkez atomunun kesim uzakligi i¢inde kalan komsu
sayisidir. Diger taraftan, her bir topagin Q) (1) degerlerinin toplanip sistemde mevcut tim N tane

parcacik tizerinden ortalamasi alindiginda global bag yonelim diizeni parametresi elde edilir ve bunun
matematiksel ifadesi [7],

> Ny (@)Qm ()
le = N (6)
Zileb(i)
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seklindedir. ikinci mertebeden degismezlik (second order invariant).

Ar L L2

= — i 7
Q [2l+1;|\Q.m()\ } )
seklindedir. Ugiincii mertebeden degismezlik (third order invariant)
w= Y [ hgname ®

= X

| ml m2 m3 |m1 |m2 |m3

ml,m2,m3

ml+m2+m3=0

) | | |
dir. Burada,

Wigner 3j katsayilaridir [7].
mp my M3

Indirgenmis (reduced) degismezlik ise,

VA ©)

o0 |

seklinde verilir.

Herhangi bir pargacik ya da ¢ok parcacikli bir sistemin konumlarini belirleyen kartezyen
koordinat sisteminden onlarin kiiresel koordinat sisteminde agisal konumlarin belirlemek icin kiiresel
harmonikleri kullanmak yeterli olacaktir. Ug boyutta bag yonelim diizeni parametreleri ilk olarak
Frank tarafindan kullanilmis ve sonra Steinhardt vd. tarafindan benzetim ¢alismalarinda

kullanilmigtir[7]. Tim bu atomik topaklar igin hesaplanan yerel Glm (i) parametresinin sayisal
degerleri Denklem (7) ve (9) da verilen ifadelerde yerlerine yazilarak farkli | degerleri i¢in quadratic (
Q,) ile indirgenmis degismezlik (V\A/I ) parametrelerinin sayisal degerleri hesaplanabilir ve bdylece bu

parametrelerden elde edilecek degerler orgiilerin yapisal farkliliklar belirlemede kullanilir. Boylece,
herhangi bir MD sistemini meydana getiren atomik topaklarin hangi yapiya ait oldugu bu
parametrelerin sayisal degerleri yardimi ile bulunabilir. Tablo 1 de kristal yapilar (6rgiiler) igin
literatiirde bilinen BYD parametrelerinin degerleri verilmistir [7].

Tablo 1. En ideal yapida baz1 6rgiiler i¢in Q| VeV\A/I degerleri

Orgii Q4 QG \/\74 \/\76

BCC 0,0363696 0,5106882 0,1593174 0,0131606
FCC 0,1909407 0,5745243 -0,1593174 -0,0131606
HCP 0,0972222 0,4847617 0,1340970 -0,0124420

3.Bulgular ve Tartisma

Diisiik sicaklikta tavlama islemine uygun olmasmin yaninda, uygun korozyon direnci, miikemmele
yakin elektriksel ve termal iletkenliklerinden dolayr CuNi alagimlar iizerinde yapilmis pek ok
calisma mevcuttur[8,9]. Bununla birlikte, CuNi alagimlarinin diisiik sicakliklarda tavlama islemlerinde
Cu elementinin  konsantrasyonunun arttikca tane boyutlarinin azaldigi deneysel olarak
bilinmektedir[10]. Tane boyutlariin azalmasi ¢ekirdeklenme i¢in favori yerler olan tane sinirlarmin
sayisim arttiracagi i¢in, Cu elementinin konsantrasyonu yiiksek tutuldu. NiAl alagimlarinin ise sekil
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hatirlama karakteristiklerinin disinda, yiiksek erime sicakligindan dolay1 6nemli fiziksel 6zelliklerinin
yiiksek sicaklik bolgesinde incelendigi goriilmektedir [11]. Ozellikle B2 siiper rgii yapisina sahip Ni-
%50A1 alasgimmin kristallesme ve tane biiylime gibi mikro yapisal davranislarinin oda sicakliginin
istlinde daha yiiksek sicaklilarda incelendigi belirlenmistir [12]. Bu ¢alismada, oda sicakliginda amorf
fazdan itibaren bekletilerek kristallesme siireci, atomik topaklarin yapisal 6zellikleri kullanilarak
belirlenmeye ¢aligildi.

Bununla birlikte, model alagim sistemlerinin kompozisyonlarina bagl olarak atomlarin MD
hiicresine yerlesimi ve modelleme ¢alismalarinda kullanilan PEF parametreleri literatiirden alindi[13].
CuNi alasimi i¢in 1 MD adimu 6,65fs ve NiAl alasimi i¢in 1 MD adimu 5,5fs olarak belirlendi. Her iki
model sistem i¢in MD yontemle belirlenen erime sicakliklarindan itibaren (NiAl i¢in 1300K ve CuNi
icin 1200K) 102K/s lik sogutma hiz1 uygulanarak 300K sicakligina kadar 100K araliklarla sicaklik
azaltilmistir ve sistemlerin amorf faza doniisiimii saglandi. Amorf fazda 5%10°> MD adimi beklenerek
sistemlerin kristal faza doniistimii incelendi.

HA metodunu kullanarak bir alagimin siiper 6rgii yapisi hakkinda da bilgiler edinilebilir. Tiim
atomlarin ayni tiir oldugu bir FCC 6rgiistinde 13 atomlu siki-paket FCC topagi, 12 tane 1421 bagh
ciftine sahiptir. Eger orgii ikili bir alasim ise, siiper orgiiniin tiiriine gore kok ¢iftin ayni tiir ya da farkli
tir atomdan olugmasi durumunda siiper Orgiiyli olusturan 1421 baglh ¢iftlerinin sayis1 degisir. Bu
tanimlamalara gore, L1, siiper Orgiisiinde kok ciftin farkli tiir atom oldugu 8 ve kok ¢iftin ayn1 tiir
atom oldugu 4 olmak iizere toplamda 12 tane 1421 bagli ¢iftine sahip bir FCC tabanl siki paket topag:
olusur. L1, siiper orgiisiinde ise, orgiisiinde kok ¢iftin farkli tiir atom oldugu 4 ve kok ¢iftin ayn tiir
atom oldugu 8 tane 1421 bagl ¢iftine sahip bir FCC tabanli sik1 paket topagi meydana gelir.

Benzer sekilde, merkez atom dahil 15 atomlu bir BCC tabanli B2 siiper orgiilii siki-paket
topagini meydana getiren 1441 ve 1661 bagl ¢iftlerinin sayist sirasiyla 6 (%40) ve 8 (%53) dir. B2
stiper Orgiisiinde ise kok ¢iftin ayni tiir atom olmasi yalnizca 1441 bagh ¢iftinde olup, kok ¢iftin farkli
tiir atom tiirlinde olmasi ise yalnizca 1661 bagl ciftinde goriilmektedir. Sekil 3, bu tiir siiper orgiilerde
olusan kok ¢iftin farkli ve ayni tiir atomlu oldugu bagh ¢iftleri gostermektedir.

Sekil 4, 300K sicaklikta FCC siiper 6rgii tabanli CuNi ve 500K sicaklikta BCC siiper orgii
tabanli NiAl model alagim sistemlerinin siiper 6rgii yapilarinda kurulup belirli bir zaman bekletilmesi
ile elde edilen bagl ciftlerin sayisinin ve global BYD parametre degerlerinin zamana karsi degisimini
gostermektedir. Ni%50A1 alagim sistemi BCC tabanli B2 siiper orgii yapisi, kiip koselerine Ni ve ayni
sayidaki Al atomlari ise kiip merkezlerine yerlestirilerek kurulmustur. Esit kompozisyonlu B2 siiper
orgiisiinde bagli ¢ifti olusturan kok ¢iftin ayni tiir atomlu olmasi 1441 bagli ¢iftinde, farkl tiir atomlu
olmasi ise 1661 bagl ciftinde miimkiin olmaktadir. Sekilde goriildiigii gibi, kok ¢iftin ayni tiir atom
oldugu 1441 bagh giftlerin sistemde bulunma yiizdesi yaklasik %40 ve kok ¢iftin farkli tiir atom
oldugu 1661 bagl ciftleri sistemde bulunma yiizdesi yaklasik %53’diir. Bu yiizdeler incelendiginde,
sistemin yukarida da tartisildig lizere, kesinlikle B2 siiper alasim tiiriinde kararli kaldig1 sdylenebilir.

AT 4

=
—
7

(@) (b)

Sekil 3. Siiper orgiilerdeki bagli ¢iftlere ait kok ciftler a) L1, tiirii stiper 6rgii b) L1,tiirii siiper 6rgii
c) B, tiirii stiper orgii (kalin diiz gizgiler bagl ¢iftlere ait kok ¢iftin farkl: tiir atomdan olustugu, kisa ¢izgili
¢izgiler ise ayni tiir atomdan olustugunu gostermektedir)
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Bunun yani sira, NiAl alasimi igin hesaplanan BYD parametre degerleri bekletme siirecinde
sabit kalmaktadir ve Tablo 1 de verilen degerler ile karsilastirildiginda, yine sistemin yapisal olarak
BCC orgiide kararhi kaldigi goriilmektedir. Cu%10Ni model alagim sisteminde ise, kok ¢iftin ayni tiir
atom oldugu 1421 bagh ciftlerin sayis1 fazla oldugundan, ayni tiir atomlarin biiyiik oranda orgiiniin
kose veya ylizey konumlarina yerlestigi FCC tabanh siiper orgiide kurulmustur. Ni elementinin
bileseninin yiizdesinin ¢ok az olmasi, 1421 bagl ciftin kok cift atom tiiriiniin Cu-Ni olacak sekilde
diizenlenme ihtimalini azaltmistir. Ayn1 zamanda BYD parametre degerleri bekletme siirecinde sabit
kalmaktadir ve Tablo 1 de verilen degerler ile karsilastirildiginda, sistemin FCC tabanli siiper orgiide
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kararl kaldigini goriilmektedir.

56 0.5
F MR A g A A
e 1661 04
_ 48 (NiAl) 0.3
S 44t =02
a 40 NI S 1441 g 01
7 ol :
= 36- E o
5 5
é’ 80 a.0.2
. — F Q L
5 1421] 5
,)?30 60 [ m 0.1 [
@ 40 - (CuNi) 0r
20 + 1421 -0.1
ol 1 02l
0 0.1 0.2 0.3 0.4

Sekil 4. Model alagim sistemlerinin siiper 6rgii yapisinda kurulup 5x10* MD adim bekletilmesi (CuNi igin
300K, NiAl i¢in 500K sicakliklarinda) ile elde edilen bagli giftlerin sayisinin ve BYD parametre degerlerinin
zamana karst degisimini ( kirmizi egriler kok ¢iftin farkl: tiir atom, mavi egriler ise ayni tiir atom durumunu

g(r)

Sekil 5. Model alagim sistemlerinin 300K ve 500K sicakliklarda elde edilen RDF egrileri (siyah egriler CuNi,

Zaman (ns)

gosterir).

(NiAl)

Qs

(CuNi)
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0.2
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0.4

2 3 4

r(A)

mavi egriler NiAl alagimini temsil eder).
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Sekil 5, belirli atomik uzakliklarda RDF egrilerin belirli atomik uzakliklarda verdigi piklerden
anlasildig1 lizere, model alasim sistemlerinden NiAl alagiminin BCC tabanli B2 ve CuNi alasiminin
FCC tabanli siiper 6rgii yapisinda kararli kaldigini gostermektedir. Model alasim sistemleri bu siiper
orgii yapisinda kurulduktan sonra MD yontemle belirlenen erime sicakliklarina kadar 1sitilmis ve sivi
fazda dengeletildikten sonra sivi fazdan itibaren yiiksek bir sogutma hizi ile amorf faza doniisiim
gerceklestigi gézlendi.

Sekil 6, model alasim sistemleri igin sivi fazda 1x10* MD adimi bekletilerek sogutma
siirecinde farkli sicakliklarda ve Sekil 7 ise, 300K sicaklikta amorf fazda belirli zamanlarda alinan
RDF egrilerini gostermektedir. Model alagim sistemlerin kristallesme siiregleri incelendiginde, 300K
de Ni-%50A1 alasgiminda amorf fazdan kristal faza doniistim ger¢eklesmemis, buna ragmen Cu-%10Ni
alagiminin ise kristal faza doniistiigii tespit edildi. CuNi alagimi i¢in amorf fazda 5%10°> MD adimu
beklenildigi géz oniine alinirsa belirli bir zamandan sonra RDF kristal piklerinin olusmaya basladig:
ve zamanla bu piklerin belirli atomik uzakliklarda siddetlerinin (genlikleri) artarak kararli kristal fazin
meydana geldigi belirlendi. Fakat ayni siireclerde NiAl alasim sisteminde herhangi bir kristal piki
gbzlenmedi.

NiAl CuNi
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Sekil 6. Model alagim sistemleri i¢in sogutma siirecinde farkli sicakliklarda elde edilen RDF egrileri.
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Sekil 7. Model alagim sistemleri i¢in amorf fazdan itibaren farkli zamanlarda elde edilen RDF egrileri.

Ni saf metalik sistemin diisiik sicaklikta amorf fazda bekletilerek kristallesmesi ve buna
karsin NiAl alagim sisteminin ayni sicaklikta ve siiregte herhangi bir kristal faza dontisiim
gerceklesmemesi, saf metallerin alagimlari ile karsilastirildiginda daha diisiik yeniden kristallesme
sicakligina sahip oldugu sonucunu verir. Bu sonucun deneysel caligmalarla uyumlu oldugu tespit
edilmistir [14,15].

4.Sonuc ve Oneriler

Bir metal veya alagimimin sivi fazinda katilasma sicakliginin altina sogutuldugu zaman
katilasmasi1 beklenir, ¢ilinkii katinin kristal yapis1 ve kristal fazindaki enerjisi sivinin enerjisinden daha
azdir. Sistemin sicakliginin azalmasi ile birlikte ¢ekirdeklenmenin baslamasi igin kat1 ile siviy1 ayiran
bir ara yiizeyin olusturulmasi gerekmektedir. Bu ara yiizeyi olusturan atomik topaklar burada 6nemli
hale gelmektedir. Bu atomik topaklar (gruplar) amorf fazda heniiz birer embriyo durumundadir ve
birden fazla embriyonun bir araya gelip c¢ekirdekleri olusturmasi i¢in bu kristal ara yiizeylerin ¢ok
daha fazla olusumu kaginilmaz olmaktadir [16-18]. Yerel bolgelerde atomik gruplarin birleserek
¢ekirdeklenmelerin baglamasi ve bu g¢ekirdeklerin sayisinin artarak kristal biiyiimenin gergeklesmesi
i¢in, embriyolarin yapisal 6zelliklerine ve sistem i¢inde bulunma sayilarina bagl olan kritik sayiya
ulagsmast ¢ok onemli hale gelir. NiAl model alasimimda katilasma sirasinda amorf fazda bulunan
kristal embriyolarin kristallesmenin ilk adimini olusturacak kritik sayilara gelemedigi 6ngorilmiistiir.
Kritik sayiya ulasamayarak gerekli biiyiimeyi saglayamayan embriyolar, yapinin amorf fazda kararl
kalmasini saglamistir. Boyut olarak c¢ok kiiciik olan bu embriyolarin hangi yapiy1 temsil ettigi ve
sistem i¢indeki sayisini belirlemek i¢in atomik topaklari incelemek gereklidir. Bunun i¢cinde HA
metodu ile belirlenen kristal yapilart temsil eden bagli ciftlerin bu embriyolarin temel yapisini
olusturdugu disiiniilmiis ve her iki model sistem i¢in de kristallesme siirecini nasil etkiledigi
tartigilmistir.
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