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Oz

Isitma ve sogutma siireglerinde vanadyumun mikro yapisal degisimleri ve sogutma hizinin kristalizasyon siireci
iizerine etkileri gdmiilii atom metodu kullanilarak molekiiler dinamik benzetim yontemi ile aragtirildi. Sogutma
oranin etkisi sekiz farkli sogutma orani (Q=0.05-10 K/ps) kullanilarak arastirild1 ve sonuglar ¢iftler dagilim
fonksiyonu, Honeycutt-Andersen ve Voronoi mozaikleme analiz yontemleri kullanilarak analiz edildi ve
ayrintili bir sekilde tartisildi. Erime noktasi civarinda hesaplanan giftler dagilim fonksiyonu ve yapi faktoriiniin
deneysel sonuglarla tutarli oldugu gézlenmistir. Daha yavas sogutma oranlari igin kristalizasyon sicakligindan
baglayarak ideal bee kristal yapiy1 temsil eden 1441 ve 1661 bagli giftlerinin ve <0,6,0,8> kiimelerinin ani ve
bir o kadar keskin bir artigi izlenmistir. Daha diisiik sicakliklarda s6z konusu bagli ¢iftlerin ve kiimelerin
dagilimlarinin 1sitma siirecinde elde edilen sonuglarla neredeyse iist liste oldugu gézlenmistir. Bu sonuglar yavas
sogutma oranlari igin sistemin sivi yapidan ideal bec kristal yapiya gecis yaptiginin agik delilidir. Sistem daha
hizli sogutuldugunda, bee kiimelerin yani sira baska kristal kiimelerin de olustugu gézlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Kristalizasyon, Gomiilii Atom Metodu, Ciftler Analiz, Voronoi Mozaikleme

Investigation of Cooling Rate Effect of Liquid Vanadium on the Crystallization Process with Molecular
Dynamic Simulation Method

Abstract

The microstructural changes of vanadium in the heating and cooling processes and the effects of the cooling
rate on the crystallization process were investigated by the molecular dynamics simulations method using the
embedded atom method. The effect of the cooling rate was investigated using eight different cooling rates
(Q=0.05-10 K/ps), and the results were analyzed and discussed in detail using the pair distribution function,
Honeycutt-Andersen and Voronoi tessellation analysis methods. It was observed that the pair distribution
function and structure factor calculated around the melting point were consistent with the experimental results.
Starting from the crystallization temperature point for slower cooling rates, there was a sudden and sharp
increase in the number of 1441 and 1661 bounded pairs and <0,6,0,8> clusters representing the ideal bcc crystal
structure. It was observed that the distributions of these bonded pairs and clusters at lower temperatures were
nearly overlapping with the results obtained during the heating process. These results are clear evidence that the
system transition from liquid to ideal bcc crystal structure for slow cooling rates. When the system was cooled
faster, it was observed that it formed in other crystal clusters besides bcc clusters.

Keywords: Crystallization, Embedded Atom Method, Pair Analysis, VVoronoi Tessellation

1. Giris Amorf ve polikristal katilar gibi bir¢ok
malzeme genellikle sivi malzeme {izerine
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katilagtirma islemi uygulanarak hazirlanir.
Cam veya amorf fazin dondurulmus sivi
oldugu diisiiniiliir ve bu, siv1 haldeki c¢esitli
atom kiimelerinin, sogutma kosullar1 altinda
kristal olusturmak i¢in yeterli zamana sahip
olmadiklar1 anlamimna gelir (Celik, 2012;
Schuh vd., 2007). Bu durumda numunenin
sogutulmast  i¢in veya
kullanilacak olan sogutma hizinin
belirlenmesi biiyiikk 6nem arz etmektedir.
Metalik eriyiklerin katilagmast  sirasinda
mikro yapilarinda ne tlir degismelerin
oldugunun anlasilabilmesi hem yogun madde

verilen  siire

hem de malzeme biliminde biiylik Oneme
sahiptir. Bu siireci tam olarak anlamak igin,
stvi  yapmin dogru bir aciklamasi ile
baslanmali ve sicakligin fonksiyonu olarak
kristallesme siireci takip edilmelidir. Bir
sivinin molekiiler dinamik (MD)
benzetimlerinde kati  olusturmak  {izere
kristallestirilmesi  ilk olarak ~ Alder ve
Wainwright (1957) tarafindan kat1 kiire
akiskanm1 ve Mandell ve arkadaslar1 Mandell
vd., (1977) tarafindan Lennard-Jones akiskani
icin gozlenmis ve sonrasinda diger sivilarin
kristallesme siireci iizerine birgok MD
benzetim calismas1 gergeklestirilmistir. Son
yillarda, metalik eriyiklersin atomik yapisi ve
kristalizasyonu 1ile sivi - kati ara yliziiniin
anlagilmasinda hem deneysel Egry ve
Holland-Moritz (2011); Itami vd. (2003);
Kelton vd. (2003); Kim vd. (2005); Lou vd.
(2013); Mauro vd. (2011); Schenk vd.,
(2002); Shuleshova vd. (2012) hem de teorik
olarak Ashkenazy ve Averback (2010);
Debela vd. (2014); Ganesh ve Widom (2006);
Hoyt vd. (2006); Jakse ve Pasturel (2003);
Jakse ve Pasturel (2004); Thakor vd. (2011);
Wu vd. (2011); Zhang ve Huang (2006)
onemli ilerlemeler kaydedilmistir. Fakat
biitiin bu ilerlemelere ragmen atomik dlgekte
kristal ~ ¢ekirdeklenmesi ve  biiylimesi
konusundaki bilgimiz olduk¢a siirhdir.
Cekirdeklenme olayi, kisa bag uzunluklar1 ve

zaman Olcekleri gibi nedenlerden dolay1
deneysel incelenmesi zor bir siiregtir. Bu
zorlugun  Ustesinden  gelebilmek  ve
kristalizasyonun temel siirecini aragtirabilmek
icin kolloidal sistemler kullanilmistir (Schope
vd., 2006). Calismamizin temel eksenindeki
vanadyumun en yaygin olarak kullanildig
alan ¢elik endiistrisidir. Buna ek olarak uzay
araclari, ugcak sanayi ve otomobil endiistrisi
gibi bircok alanda da titanyumlu alagimlarla
birlikte vanadyum kullanilmaktadir. Diger
yandan kolayca radyoaktif hale gelmeyen,
yiiksek sicakliklarda iyi mukavemet gosteren,
yiiksek termal stres faktoriine, diisiik termal
genlesme  ve sahip
vanadyum bazli alagimlar, diisiik aktivasyonu
ve yliksek radyasyon direncinden dolay1
niikleer fiizyon cihazlarinda yapisal malzeme
olarak kullanim i¢in Onemli avantajlara
sahiptir Morishita vd. (1995) ve gelecekte
fiizyon reaktorlerinde kullanilmak iizere aday
yapisal malzemeler arasinda goriilmektedirler
(Chung vd., 1996). Bu 6nemli 6zellikler saf
vanadyuma ve alagimlarina olan ilgiyi hem
deneysel hem de teorik olarak artirmistir
(Zinkle  vd., 1998). Vanadyum ve
alagimlarmin  yapisal Ori  vd. (2011),
elektronik Silvestrelli ve Ambrosetti (2019),
mekanik ve termodinamik 6zellikleri Sorkin
vd. (2003a ve b) yanm sira kristalizasyon
stiregleri Debela vd. (2014) ile ilgili farkh
caligmalar yapilmis olsa da sogutma siireci
boyunca saf vanadyumun yapisal gelisimi ve
kristalizasyonu  siireci ile ilgili halen
anlasilamayan bir¢ok nokta vardir. Bu bosluk
bizi bir¢ok essiz 6zellige ve genis bir kullanim

elastik modiiline

alanina sahip vanadyumun sogutma siireci ve
kristalizasyonu iizerine arastirma yapmak i¢in
motive etmistir. Mevcut calismamizda 1sitma
ve sogutma siireglerinde vanadyum atomlari
arasindaki  atomik etkilesmeler, birgok
metalik sistem i¢in basarili sonuclar verdigi
rapor edilen Celtek ve Sengul (2018b); Celtek
ve Sengiil (2019); Celtek vd. (2017); Celtek
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(2019); Sengul vd. (2020), gbémiilii atom
metodu (GAM) kullanilarak MD benzetimleri
ile gerceklestirilmistir. Her iki
sistemin atomik yapisinda meydana gelen
degisimleri tartismak icin ¢iftler dagilim
fonksiyonu (CDF), ciftler analiz (CA) ve
\oronoi mozaikleme (VM) analiz
yontemlerinden  elde edilen  sonuglar
kullanilmistir. Calismanin ikinci boliimiinde
GAM potansiyeli, CDF, CA ve VM metodu
hakkinda bilgiler sunulmus olup, iicilincii
bolimde veriler ve analiz sonuglart alan
yazimdaki uygun deneysel ve diger MD

siirecte

benzetim sonuglar1 ile Kkarsilastirmali ve
ayrintili bir sekilde tartisilmistir. Son boliimde
ise calismanin kisa bir tartisma ve sonucu
sunulmustur.

2. Materyal ve Metot

Bu boliimde, 1sitma ve sogutma siireglerinde
izlenilen MD benzetim prosediiri ve
sistemdeki atomik etkilesmeleri tanimlamak
icin kullanilan GAM potansiyeli hakkinda
bilgi verilmistir. Ek olarak MD benzetimden
elde edilen verilerin analizi i¢in kullanilan,
CDF, CA Honeycutt ve Andersen (1987) ve
VM Voronoi (1908) analiz metodu ile ilgili

kisa bilgiler sunulmustur.

2.1. Molekiiler dinamik benzetim

prosediirii

Vanadyumun 1sitma ve sogutma siireclerinin
MD benzetimleri, Todorov ve arkadaslari
tarafindan ~ Daresbury = Laboratuvarinda
gelistirilen genel amagli paralel MD benzetim
paketi olan DLPOLY_4.03 Todorov vd.
(2006) agik kaynak kodu kullanilarak
gerceklestirilmistir. Diger yandan diisiik
sicakliklarda vanadyumun elastik sabitlerini
hesaplayabilmek i¢in ise yine acik kaynak
olarak sunulan Biiyilk Olgekli Atomik-
Molekiiler Kiitle Paralel Simiilatérii olan
LAMMPS kodundan yararlanilmistir

(Plimpton, 1995). MD benzetim hiicresindeki
etkilesmeleri agiklayabilmek i¢in Olsson
Olsson (2009) tarafindan parametrize edilen,
daha sonra MD benzetimlerde kullanilmak
tizere LAMMPS kodu igin ¢ogaltilan ve
“https://www.ctcms.nist.gov/potentials/Down
load/2009--Olsson-P-A-T--

V/2/\V/_Olsson_CMS2009.eam.alloy” linki ile
paylasilan GAM potansiyel
kullanilmigtir. Baslangigta sistemin yapisi

verisi

vanadyum icin en kararli yap1 olan cisim
merkezli kiibik (bcc) yapida kurulmustur
(ilgili analiz sonuglar1 Sekil 1°de gdsterilmis
ve tartigilmistir). Birim hiicresinde 2 atom
barindiran bee kristal yapiya sahip hiicreye
her {i¢ ydnde periyodik sartlar
uygulanmis ve MD benzetim hiicresindeki
toplam atom sayist 2x(20x20x20)=16000
olacak sekilde belirlenmistir. Newton hareket
denklemlerini  ¢6zebilmek igin  Verlet
algoritmasinin hiz formu kullanilmistir. Biitiin
MD benzetimlerde sicakligi ve basinci kontrol

siir

altinda tutabilmek icin Berendsen termostat
ve barostati kullanilmistir. Baslangic olarak
sistem tizerindeki stresi almak icin 5,000,000
MD adimu ile sistem 300 K sicaklik degerinde
dengeye getirildi ve daha sonra aynm1 MD
adimi ile sistem 0 K sicakliga sogutuldu.
Stresi alian sistem, 0 K den baglayarak 50 K
artiglarla vanadyumun erime noktasinin (Te =
2183 K Haynes (2015)) ¢ok iizerinde bir
sicaklik olan 3000 K’e kadar izotermal-
izobarik (NPT) toplulugu kullanilarak ve
zaman adimi 1 fs segilerek 1sitilmistir. Bu
isleme karsilik gelen MD benzetim 1sitma
orant Q=0.5 K/ps ‘dir. Son olarak 3000
K’deki sivi sistem Q1=0.05, Q2=0.1, Q3=0.5,
Qs=1, Qs=3, Qe=5, Q7=7 ve Qs=10 K/ps
sogutma oranlar1 ile 50 K sicaklik adimi ile
300 K’e kadar adim adim sogutulmustur.
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2.2. Gomiilii atom metot potansiyeli

Calismamizda vanadyumun atomik yapisinda
meydana gelen degisiklikleri, erime ve
kristalizasyon siire¢lerini dogru bir sekilde
aciklayabilmek i¢in GAM potansiyelini
kullandik. GAM yaklasimina goére toplam
enerji, sistemdeki bir atomun elektrostatik
itici etkilesmelerinin toplami ile bu atomun
koordinatlarindaki elektronik yiik
yogunlugundan kaynaklanan gémme enerjisi
terimlerinin toplami olarak ifade edilir.
Mevcut tanima goére N-atomlu bir sistemin
toplam enerjisi Daw ve Baskes (1984),

=5 Z ¢ij(1i) + ZF(pl )

L,j,i#j

seklinde verilir. Burada, gj(rij) aralarinda rjj
mesafesi bulunan i ve j atomlar1 arasindaki
ciftler etkilesim potansiyelidir. Fi(pi) ise bir i
atomunu pi elektronik yiik yogunlugunun
bulundugu bir konuma yerlestirmek icin
gereken enerjidir ve gdmme enerjisi olarak
ifade edilir. i ifadesi i atomunu cevreleyen
diger komsu atomlarin
yogunluklarinin toplami olup

pi = Z fi(7i7) )

Jj#t

atomik  yiik

seklinde yazilir. Son ifadede fj(rij) atomik yiik
yogunluk fonksiyonudur.

2.3. Ciftler dagilim fonksiyonu

CDF analizi MD benzetim ¢alismalarinda bir
sistemin 1sitma ve sogutma siireclerinin
gelisimini incelemek i¢in en ¢ok kullanilan
yapisal yontemlerin basinda gelir. CDF (veya
g(r)) en basit sekliyle belirli bir atomdan “r”
mesafe uzaklikta baska bir atomun bulunma
olasilig1 olarak tanimlanir. Bu tanima gore

g(r)’ nin formu Celtek vd. (2020);

B n(r)
9 = <Zl 1 4nr2Ar @)

olarak verilir. Burada N, V ve n(r) sirasiyla
benzetim kutusundaki atom sayisini, benzetim
kutusunun hacmini ve r ile r+Ar araliginda

bulunan pargaciklarin sayisin1 géstermektedir
(Celtek vd., 2019).

2.4. Citfler ve Voronoi Mozaikleme Analiz
Yontemleri

Cogu zaman 1sitma veya sogutma siireglerine
bagli olarak c¢alisitlan numunenin mikro
yapisinda ne tiir degismelerin oldugunu
bilmek 6nem arz eder. Yukari bahsedilen g(r)
gibi analiz yontemleri bu durumlarda yetersiz
kalabilir. ~ Sistemin yapisindaki
degismeleri daha ayrmtili ve giivenilir bir
sekilde analiz edebilmek icin c¢ogunlukla
Honeycutt-Andersen (HA) Honeycutt ve
Andersen (1987) ciftler analiz ve VM Voronoi
(1908) analiz yontemleri kullanilmaktadir. Bu
yontemlerden HA indeksi ijkl gibi 4
tamsayidan olusur. Eger atom c¢ifti arasindaki
mesafe r'den azsa (burada r, g(r)'nin ilk
minimumunun konumuna karsilik  gelen
degerdir), atom ¢iftleri kok  ¢iftine
baglandiginda ilk tam sayr 1 olur, aksi
takdirde i 2 degerini alir. j tamsayisi, kok cift
icin ortak komsu sayisini temsil eder. K
tamsayisi, paylasilan komsular arasindaki bag
sayisin1 gosterir. Son olarak, ilk ii¢ endeks
ayn1 fakat geometrileri farkli ise bu yapilar
birbirinden ayir etmek igin | tamsayisi
kullanilir. Ornek olarak 1421 ve 1422 yapilari
verilebilir. Mevcut tanimlara gore, 1551
endeksi, miikkemmel ikozahedra yerel diizeni
karakterize ederken, 1541 ve 1431 endeksleri,
zorlanmis ikozahedra diizeni karakterize eder.
1421 endeksi fcc diizeni ve 1421+1422
endeksi hcp diizeni temsil ederken, 1661 ve
1441 endeksleri bcc diizeni temsil eder
(Honeycutt ve Andersen, 1987). VM analiz
yontemi ise bir atomu ¢evreleyen diger komsu

mikro
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atomlar tarafindan olusturulan  atomik
kiimelerin (veya Voroi polihedra (VP))
karakterleri hakkinda daha ayrintili bilgiler
verir. Sistemde ortaya g¢ikacak olan VP’ler
birbirlerinden d6rt Voronoi indeksi <nsz, Ns, Ns,
ne> ile ayirt edilebilirler. Burada ni, VP deki
ylizlerin  sayisini eder.
Omegin,  <0,0,12,0>  kiimesi, ideal
ikosahedron anlamina gelir ve 12 koordineli
12 tane bes-katli bag oldugunu belirtir,
<0,6,0,8> VP’si ise ideal bee kiimeleri temsil
eder ve 14 koordineli 6 tane dort-katli ve 8
tane alti-kathi bag oldugunu belirtir. Bu

i-kenarli temsil

yontem HA analizine gore merkezi atomun
cevresindeki komsu atomlarin olusturdugu
kiimelerin geometrilerini daha agik bir sekilde
tanmimlamaktadir (Sengul ve Celtek, 2018).

3. Bulgular

Mevcut  ¢alismamizda  mono  atomik
vanadyumun mikro yapisinin 1sitma ve
sogutma siireglerinde gelisimi ile sogutma
oraninin kristalizasyon stirecine etkileri GAM

potansiyeli  kullanilarak MD  benzetim
yontemi ile arastirnldi. MD  benzetim
yontemlerinin giivenilir sonuglar

verebilmesinin ilk ve en oOnemli kosul,
sistemdeki atomik etkilesmeleri en dogru ve
hizl1 bir sekilde tanimlayan transfer edilebilir
bir atomlar aras1 ¢iftler potansiyelden geger.
Diger bir degisle, secilen potansiyelin hem
diisitk hem de yiiksek sicakliklarda sistemin
fiziksel Ozelliklerini dogru ve giivenilir bir
sekilde agiklamasi beklenir. GAM
potansiyelinin, vanadyum elementi i¢in
gegerliligini test etmek adma en yaygin
bilinen bes kristal yapida (basit kiibik (sc),
yiizey merkezli kiibik (fcc), cisim merkezli
kiibik (bcc), altigen siki paket yap1 (hcp) ve
elmas yap1 birim hiicreler olusturuldu. 0 K
sicaklikta ve 0 GPa basing altinda her bir
yapmin orgi 0.01
degistirildi ve her orgiiye karsilik gelen enerji

sabiti A adimlar ile

degerleri Sekil 1’de karsilastirilarak verildi.
Beklendigi gibi vanadyum icin GAM
potansiyeli, deneysel ve ilk prensip
yontemlerinde oldugu gibi en kararli yapinin
bee yapt oldugunu ortaya koymaktadir. Buna
ek olarak GAM potansiyeli bcc yapinin
enerjisinden daha biiyiilk olan hcp ve fcc
kristal yapilarin enerjilerinin birbirine ¢ok
yakin oldugunu ve daha sonra bunlar1 sc ve

elmas yapilarin takip ettigini ortaya
koymaktadir.
-3,4
36 % cosese®
o elmas
-3,8 -
4,04
—_ .4,2_- SC sc
£ ; . —e— hcp
L 44, 2 b
8 1% ¢ —+— bce
T 46 ¥ — fce
Woas Thepe —e—elmas
s50d e 5 fcc
"0 7] [ cc
521
5,4 +———

LA N N FNLAN NN RNLIN P |
24 28 32 36 40 44 48 52 56

a(A)
Sekil 1. Vanadyum igin Orgli sabitinin bir
fonksiyonu olarak segilen kristal yapilardaki
atom basina enerji degisimi.

En kararl1 yap1 olan bec kristal yap1 i¢in 0 K
de hesaplanan bazi fiziksel Ozellikler daha
once rapor edilen deneysel ve diger teorik
yontemlerle elde edilen  degerlerle
karsilagtirmali olarak Tablo 1’de verilmistir.
MD benzetim yontemiyle hesaplanan ve
Tablo 1°de verilen Orgii sabiti, baglanma
enerjisi, elastik sabitler, Bulk modiilii, Shear
modiilii ve Poisson orani gibi fiziksel degerler
literatlirdeki 1lgili deneysel ve diger teorik
sonuclar ile birbirine olduk¢a yakindir. Bu

sonuglar sistemdeki vanadyum atomlar
arasindaki etkilesmeleri tanimlamak igin
secilen ~ GAM  potansiyelinin  diisiik

sicakliklarda kat1 sistemin fiziksel ozellikleri
dogru ve giivenilir bir sekilde
aciklayabildigini gostermektedir. Isitma ve
sogutma stiregleri i¢in elde edilen atom basina
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toplam enerjinin sicakliga bagli degisimlerini
gosteren E-T egrileri Sekil 2°de karsilagtirmal
olarak verilmistir.

Tablo 1. bce kristal vanadyum igin GAM

potansiyeli kullanilarak hesaplanan bazi

fiziksel ozellikler.

Orgii 6zellikleri Bu Deneysel

calisma

a(A) 3.029 3.030?

E(eV/atom) -5.31 -5.312

Elastik sabitler (GPa)

Cu 232.399  235.89°
231.65°¢

Ci2 119.345  120.76°
120.30°¢

Cu 45.965 46.55°
44.03°

Bulk  Modiili 157.029  157.41°

(GPa)

Shear Modiilii 56.527 57.56°

(GPa)

Poisson Orani 0.33 0.36°

aKittel (1986); PGreiner vd. (1979); °Bolef vd.
(1971).

Isitma stirecinde E-T egrisi 300 K ile 2300 K
araliginda sicakliga bagli olarak neredeyse
lineer olarak artarken, 2300 K ile 2350 K
arasinda ani bir degisim meydana gelmistir.
Bu ani degisim kat1 kristal vanadyumun faz
degistirerek sivi yapiya gecis yaptiginin agik
bir gostergesidir. Degisimin basladigi sicaklik
noktasi erime sicakligi (Te=2300+25 K)
olarak adlandirilirken, ani artisin son buldugu
nokta ise stvi olma (Ts=2350425 K) sicakligi
olarak  adlandirilir.  MD  benzetimden
belirlenen erime sicakligi deneysel erime
sicakligindan (Te=2183 K Haynes (2015))

~117 K daha yiiksektir ve sapma miktar1 %
5.36 kadardir. MD benzetim ve deneysel
sartlar arasindaki farkliliklar g6z Oniinde
tutuldugunda sonuglar aradaki fark kabul
edilebilir 6l¢tidedir. Ts noktasindan sonra E-T
egrisi devam eden sicaklik artisiyla birlikte
3000 K’e kadar neredeyse lineer bir artig
gostermektedir ki bu da sistemin erime sonrast
halen sivi yapida oldugunu gostermektedir.
Sistem Q1=0.05, Q2=0.1, Q3=0.5, Q4=1, Q5=3,
Qe=5, Q7=7 ve Qg=10 K/ps olarak secilen
sekiz farkli sogutma orami kullanilarak
sogutuldugunda Ts sicakliginin {iizerindeki
sicakliklarda 1sitma ve sogutma siireglerine ait
E-T egrileri neredeyse iist listedir. Bu davranig
biitiin sistemler i¢in yiiksek sicakliklarda
atomlarin yeterince hizli hareket edebildigini
gosterir. Sicaklik Ts’in altina diistiigiinde tiim
sogutma oranlari i¢in E-T egrileri daha diisiik
sicakliklara (2350-1500 K arasi1) dogru {ist
iste lineer diistisiinii devam ettirmekte ve
~1500 K’den itibaren sogutma oranina gore
farkliliklar olugmaktadir. E-T egrilerinde ilk
keskin kirilma en yavas sogutma orani olan
Q1=0.05 K/ps i¢in goriilmektedir. Bu degisim
1sitma siirecinde E-T egrisinde oldugu gibi
cok ani ve keskindir. 1500 -1450 K arasinda
meydana gelen ani diisiis sogutma siirecinde
sistemin s1v1 yapidan kristal benzeri bir yapiya
gecis yaptigimi gostermektedir ve bu sogutma
orani i¢in kristalizasyon sicakligi Tk=1450+25
K olarak belirlenmistir. Bu sonuglara bakarak
sistemin hangi kristal yapaya gecis yaptigin
kesin olarak sdylemek zordur. Fakat 1450-300
K arasindaki 1sitma ve sogutma E-T
egrilerinin neredeyse iist liste olmasi sistemin
kristal yapis1 hakkinda Onemli bir ipucu
vermektedir. Isitma siirecine ideal bec kristal
yapt ile baslandigi icin, Q1=0.05 K/ps ile
sogutulan sistemin 1450 K civarindan sivi
yapidan bcc-kristal benzeri yapiya gegis
yaptigini sOyleyebiliriz. Daha tutarli bir karar
vermek icin sonraki boliimlerde farkli analiz
yontemleri kullanilarak elde edilen sonuglar

735



S1vi Vanadyumun Kristalizasyon Siirecine Sogutma Orani Etkisinin Molekiiler Dinamik Benzetim Metodu ile
Incelenmesi

ayrintili olarak tartigilacaktir. Benzer davranig
gosteren Q2=0.1, Q3=0.5, Q4=1 ve Qs=3 K/ps
sogutma  oranlar1  i¢in  kristalizasyon
sicakliklar1 sirasiyla Tx=1350, 1300, 1250 ve
1100425 K olarak belirlenmistir. Bunlardan
farkli olarak Qe=5, Q7=7 ve Q=10 K/ps hizl
sogutma oranlar i¢in E-T egrilerindeki sivi-
kristal benzeri gegisler daha genis sicaklik
araliklarma yayilmakta ve Q7=7 ile Qg=10
K/ps ig¢in ise belirgin bir kirilma
goriilmemektedir. Bu sonuglar hizli sogutma
oranlar1 i¢in daha genis sivi-kati gecis
sicakligi araliginda cok kristalli yapilarin
varligina isaret eder. Diger sogutma
oranlarinin aksine, Q7=7 ile Qs=10 K/ps i¢in
elde edilen enerji degerlerinin digerlerinden
daha yiiksek ve egrilerinin davranisinin
digerlerinden farkli olmas1 bu gorisi
destekler niteliktedir. Ek olarak Qs=5, Q7=7
ve Qg=10 K/ps hizli sogutma oranlari igin
kristalizasyon sicakliklar1 sirasiyla 900, 750
ve 650£25 K olarak belirlenmistir. Erime
noktast ve kristalizasyon sicakligi arasinda
kalan asir1 sogutulmus bolge, sogutma
oranindaki artisla beraber genislemektedir.
Diger bir deyisle daha hizli sogutulan sistemin
asir1 sogutulmus bolge araligi yavas sogutulan
sisteme gore daha genistir. Vanadyum icin
sogutma  oranmnin  logaritmasimnin  bir
fonksiyonu olarak belirlenen Tk sicakliklari
Sekil 2’de verilmektedir. log(Q) ve Tk
arasinda lineer bir degisim gdzlenmemistir.
Sistem ne kadar hizli sogutulursa o kadar
kiiclik sicakliklara dogru sivi-kat1 faz gegisi
gergeklesirken,  sistemin  sogutma
distiikge kristalizasyon sicakligt da daha
bliylik  sicakliklara  dogru  parabolik
artmaktadir. Bu sonu¢ MD benzetim
yontemlerinde kullanilan benzetim adimi ile

hiz1

alakalidir. Sonucglarimiz sistemin dengeye
gelmesi i¢in taninan siirenin (MD benzetim
adiminin) artmasmin sistemin sivi-kat1 faz
gecisini daha One ¢ektigini gostermektedir.
Buda numunenin sogutulma hizinin sistemin

mikro yapist lzerinde biiyiik etkilerinin
oldugunun isaretidir. Her iki siirecte sistemde
meydana gelen kristal-sivi ve sivi-kristal faz
gecislerini analiz etmek i¢cin, MD benzetim
yontemlerinde yaygin olarak tercih edilen
g(r)’yi kullandik. Vanadyumun yapisinin
sicakliga bagh degisiminde sogutma oraninin
etkisini gorebilmek adina temsili dort farkli
sogutma orani (Q=0.05, 0.1, 1 ve 10 K/ps) i¢in
farkli sicakliklarda hesaplanan g(r) egrileri
Sekil 3a-3d’de gosterilmektedir. Tekrardan
kaginmak amaciyla diger sogutma oranlarina
ait sonuglar burada gosterilmemistir.
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44 T e&&‘“ ,,/.
1 7

A -5,0-/ ‘.‘/:/—"’._.-

T T T T
800 1000 1200 1400
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: IS
[
1
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S
1500 1900 2300 2700

T(K)
Sekil 2. Vanadyumun atom bagina toplam

300 700 1100
enerjisinin 1sitma ve sogutma siireglerinde
sicakliga bagl (E-T) degisimi. Gomiili sekil,
1600-700 K arasinda yalniz sogutma siirecine
ait olan E-T degisimini gostermektedir.

1600
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1400 4 [] = 2.derece polinom fit egrisi
1200 <
=
= 1000 <
- |
800
600 -
\REal T L e e
0.1 1 10
log,(Q)

Sekil 3. Tk sicakligmin sogutma oraninin
logaritmasinin fonksiyonu olarak degisimi.
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Her bir sogutma orani igin elde edilen g(r)
egrileri, yiiksek sicakliklardan (3000 K)
baslayarak kristalizasyon sicakligina kadar
yumusak hatli belirgin iki tepe noktasina sahip
olmakla birlikte, bu davranis, siv1 sistemlere
ait karakteristik bir 6zelliktir. Azalan sicaklik
ile birlikte g(r)’lerin ilk maksimum pikleri
daralmakta ve daha keskin olmaktadir. Buda
bize, sicakliktaki diisise bagli olarak ilk
koordinasyon kabugundaki atomik diizenin
artarak gelismeye devam ettigini
gostermektedir. Sekil 3(a)’da 1sitma (0.5
K/ps) ve en yavas sogutma orani (Q:=0.05
K/ps) igin farkli sicakliklarda hesaplanan g(r)
egrileri karsilagtirllmali olarak verilmektedir.
Yiiksek sicakliklarda, 3000 K ve 2600 K de,
1sitma ve sogutma egrilerinin davranislari
birbiriyle aym1 ve biitiin pikler st istedir.
Sicaklik daha da azaldiginda 2150 K ile 1500
K arasinda, 1sitma egrileri kristal yapilara ait
keskin ve daha belirgin pikler sergilerken
sogutma egrileri ise sivilara has pik
davraniglart  sergilemektedir.  Sicakliktaki
diisiisle beraber 1200 K’den baslayarak 300
K’e kadar karsilastirilan 1sitma ve sogutma
egrileri ¢ok kiiclik farklar disinda neredeyse
iist Ustedir ve bee yapilara has kristal pikler
sergilemektedir. Mevcut sonu¢ Q1=0.05 K/ps
sogutma orani ile
sisteminin siv1 yapidan bec kristal yapiya faz
gecisi gerceklestirdiginin acikca
gostermektedir. Sekil 3(b)-(d)’de wverilen
Q=0.1, 1 ve 10 K/ps sogutma oranlar1 i¢in
diisiik sicakliklardaki g(r) egrileri de Q1=0.05
K/ps de oldugu gibi bce yapiya has pikler
vermektedir. Fakat bu pikler sogutma hizina
gore kiiciik farkliliklar gostermekte olup pik
yiikseklikleri  yavas  sogutmadan  hizh
sogutmaya dogru azalmaktadir. Diger yandan
Sekil 3(a)-(d)’de dort farkli sogutma orani igin
elde edilen g(r) egrilerinden gbzlenen “azalan
sicaklifa bagli olarak farkli sicakliklarda
stvidan bec kristal yapiya gecis”, yukarida
tartisilan E-T egrilerinin (Sekil 2) sogutma

sogutulan vanadyum

oranina bagli degisimi ile de tutarlidir. Analiz
sonuglarimiz, tercih edilen sogutma oraninin
sistemin yapisinin ve kristalizasyon siirecinin
gelisimde Onemli etkilerinin  oldugunu
gostermektedir. Sekil 4’de Q:=0.05 K/ps
oranini i¢in 2150 K sicaklikta hesaplanan g(r)
ve g(r)’nin  Fourier  doniisiimiinden
hesaplanan yap1 faktorleri (S(q)) Waseda
Waseda (1981) tarafindan verilen 2183
K’deki  deneysel  sonuglarla  birlikte
gosterilmistir. Isitilan sistem 2300+25 K
civarinda erimistir. Bu sicaklik deneysel
erime sicakligindan (~2183 K) biiyiik
oldugundan deneysel S(q) ve g(r)’leri,
sogutma siirecinden (Q1=0.05 K/ps) elde
ettigimiz egrilerle karsilastirdik. Sonuclarimiz
deneysel  sonuclar ile ilk  piklerin
konumundaki ¢ok kiiclik farklarin disinda
cogunlukla uyumludur ve bu MD benzetimin
giivenirligi agisindan 6nemli bir sonugtur.

(b) | 0.1 K/ps sogutma

] o Ll L ) U
6 8 10 12
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e 1 (@) = ().5 KIps I1sitma
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() A 1 K/ps sogutma

d) , 10 K/ps sogutma

300 K|

~ 600 K

8 10 12
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—
r(A)
Sekil 3. (a) Q:=0.05 K/ps (ve 1sitma), (b)
Q2=0.1 K/ps, (c) Qs=1 K/ps ve (d) Qs=10 K/ps

sogutma orami icin farkli sicakliklarda
hesaplanan g(r) egrileri.
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Sekil 4. Q1=0.05 K/ps sogutma orani igin
hesaplanan ve deneysel S(q) ve g(r) egrileri
(Waseda, 1981).

Her ne kadar g(r), sistemin faz gegisinin genel
bir taniminmi verse de, sistemdeki atomik

kiimelerin yapisini ve bu kiimelerin siirece
bagli degisimlerini tanimlayamaz. Bu sebeple,
sicakliktaki diistise bagli olarak sistemin
mikro yapisindaki geligsmeleri ve kisa menzilli
diizeni tanimlamak i¢in HA ve VM analiz
yontemlerini  kullandik. MD  benzetim
kutusunun anlik goriintiileri ve ¢iftler analizi
icin OVITO Stukowski (2010) yazilimindan
yararlandik. Q1=0.05 K/ps orani ile sogutulan
sistemin farkli sicakliklardaki (2000, 1500,
1400 ve 300 K) MD benzetimlerinden alinan
temsili goriintiileri ve kristal (veya diger)
kiimelerin dagilimlart Sekil 5 ‘te verilmistir.
Tekrardan kag¢inmak i¢in diger sogutma
oranlarinin sonuglar1 burada gosterilmemistir.
2000 K ve 1500 K sicakliklarda sistemin
goriintlilerinden rastgele  bir
dagilima sahip oldugu goriilmektedir ve
ayrica analiz sonuglari sistemde fcc, hep ve

atomlarin

bcc gibi  kristal kiimelerin  dagiliminin
neredeyse % 0.0 civarinda oldugunu
gostermektedir. HA  analiz  sonuglari

yukaridaki analiz sonuglarini destekler sekilde
yiiksek sicakliklarda sistemin sivi yapida
oldugunu sdylemektedir. Q:1=0.05 K/ps
sogutma orant i¢in sicaklik Tx=1450 K erime
noktasinin altina diistiiglinde, 1400 K ve 300
K i¢in diger kiimelerin dagilimi ¢ok hizli bir
sekilde azalirken bcc kiimelerin dagilimi %
0.0 civarindan sirasiyla ~%72 ve ~%98’e
kadar artmistir. Mevcut sonuglar sistemin
stvi-bee kristal faz gegisi gerceklestirdigini ve
azalan sicaklik ile bcc kiimelerin geliserek
artmaya devam ettigini gostermektedir. Diger
sogutma oranlar1 (Q=0.1, 0.5, 1, 3 ve 5 K/ps)
icin elde edilen HA analiz sonuglar1 ¢ok kiiclik
farkliliklar disinda Q1=0.05 K/ps i¢in elde
edilen sonuglara olduk¢a benzerdir. En hizli
Q=7 ve 10 K/ps sogutma oranlari i¢in elde
edilen sonuclar yiiksek oranda bcc kristal
kiimelerin disinda 6nemli oranda farkli kristal
kiimelerinde varligmma isaret etmektedir
(burada gosterilmedi) ve buda sogutma

oraninin sistemin mikro yapisal
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degisimlerinde belirleyicilige sahip oldugunu
gostermektedir. Biitlin sogutma oranlari
arasindaki  benzerlik  ve  farkliliklan
gorebilmek adina bee yapiy1 temsil eden 1441
ve 1661 bagl ciftlerinin temsili farkli
sicakliklarda (300, 600, 900 ve 1100 K)
dagilimlar1 sirasiyla Sekil 6(a) ve (b)’de
gosterilmistir. Her iki bagl ¢iftin (1441 ve
1661) sicaklia ve sogutma oranina bagh
degisim  egilimleri  birbirine  oldukga
benzerdir. Q=0.05, 0.1, 0.5, 1 ve 3 K/ps
sogutma oranlar ile sogutulan sistemin HA
analiz sonuclar1 biitiin sicakliklar i¢in ¢ok
kiiclik farkliliklar disinda birbirine oldukca
yakindir. En yavas bes sogutma orani i¢in 300
K deki 1441 ile 1661 bagh ciftlerinin toplam1
Q1=0.05 K/ps i¢in % 99.5 ile Qs=3 K/ps i¢in
% 99.2 dar araliginda degismektedir. Mevcut
sonuclar bu sogutma oranlari ile sogutulan
yapidan baslangigtaki
kararli yapisi olan ideal bcc kristal yapiya
gecis yaptigmi gostermektedir. Bunun en

vanadyumun  sivi

Oonemli gostergelerinden biri de baslangig
olarak bec yapida kurulan ve 1sitilan sistemin
1441/1661 bagh ciftlerinin HA sonuclar ile
bu sogutma oranlarmin HA sonuglariin ayni
olmasidir. Diger yandan sistem Q=5, 7 ve 10
K/ps oranlarinda daha hizh
sogutuldugunda ilk bes yavas sogutma orani
icin elde edilen HA sonuglarindan daha farkl

sogutma

sonuglar elde edilmistir. Sogutma oram
arttikca 1441 ve 1661 bagh iftlerinin
oraninin  azaldigr  gdzlenmistir. Azalan
sicaklikla birlikte 6zellikle 600 K civarindan
baslayarak 1441 ve 1661 kiimelerinin
dagiliminda 6nemli bir artis olmus ve Q=5
K/ps i¢in diger bes sogutma oranlari i¢in elde
edilen degerlere ulasilmistir. 300 K de 1441
ile 1661 bagh ¢iftlerinin toplami Q7=7 K/ps
icin % 83.3 ile Q=10 K/ps i¢in % 82.3 olarak
hesaplanmistir. Bu veriler Q7=7 K/ps ve
Qs=10 K/ps sogutma orani i¢in bcc Kristal
yapilar1 temsil eden 1441 ve 1661 bagh
ciftlerin disinda farkli kiimelerinde varligina

isaret etmektedir. MD benzetim sonuclarina
dayali HA oraninin
vanadyumun sogutulmasi esnasinda olusan
kristalizasyonu ve mikro yapisinin gelisimini
onemli  diizeyde etkiledigi
destekler.  Sogutma  siirecinde, enerji
¢ekilmesi i¢in sisteme taninan siire uzadiginda
sistemdeki kristal c¢ekirdeklenme o kadar
yiiksek sicakliklarda baslar ve gelisir.
Sistemin dengeye gelebilmesi i¢in yeteri
kadar siire tanimmmadiginda kristalizasyon
sicaklig1 daha diisiik sicakliklara dogru kayar
ve hatta sistemin sogumasi icin daha da kisa

analizi, sogutma

sonucunu

siire tanindiginda artik kristal ¢ekirdeklenme
ve dolayisi ile kristalizasyon ger¢ceklesemeden
daha diizensiz bir yap1 olan amorf yapiya
gecis gerceklesebilir. Sivi-amorf gecisi ile
ilgili sonuglar c¢alismamizda tartisilmamis
olmasina ragmen sogutma oraninin etkisini
gorebilmek adina sistem daha hizli sogutma
oranlar1 (Q=20, 30, 40, 50 ve 100 K/ps) ile de
sogutulmustur. Elde edilen analiz sonuglar1 20
K/ps sogutma oranindan itibaren sistemin s1vi
yapidan amorf yapiya gecis yaptigini
gostermistir. Atomik yerel ¢evrenin gelisimi
ve kristalizasyon siirecinde sistemin mikro
yapisinda neler olup bittigi hakkinda daha
ayrintili bilgiler alabilmek i¢in HA analiz
yontemine gore daha ayrintili ve kiimelerin {i¢
boyutlu yaklasimmi sunan VM analiz
yontemini  kullandik. Bu yontem, HA
yontemine goére merkezi bir atomun
cevresindeki komsu atomlarin olusturdugu
geometrik yapiyr daha eksiksiz gormemize
olanak saglar. Ele aldigimiz sistemde yiiksek
sicakliklarda pek ¢cok VP kiimesi gozlemledik
fakat calismamizda %1 ve lizerinde dagilima
sahip olan yaygin VP tiplerini gosterdik ve
tartistik. Q:1=0.05 K/ps i¢in yiiksek
sicakliklardan ~ baglayarak  kristalizasyon
sicakligina kadar olan genis aralikta secilen
sicakliklarda (3000, 2600, 2200, 1800 ve 1500
K) 6ne ¢ikan VP’ler Sekil 7(a) gosterilmistir.
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Sekil 5. Q:=0.05 K/ps sogutma orani i¢in 2000, 1500, 1400 ve 300 K’de elde edilen HA analiz
sonuclar1 ve MD benzetim kutularinin anlik gortintiileri.
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Sekil 6. Farkli sicakliklarda 0.5 K/ps 1sitma ve sekiz farkli sogutma orani igin (a) 1441 ve (b)
1661 HA endeksleri.
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Biitiin sicakliklarda en yiiksek dagilima sahip
olan Frank-Kasper (FK) ¢ok yiizliilerinden ilk
bes tanesi sirastyla <0,3,6,4> (Z13), <0,2,8,4>
(Z14), <0,3,6,5> (Z14), <0,1,10,2> (Z13) ve
<0,4,4,6> (Z14) Voronoi endeksleridir. Diger
sogutma oranlari i¢in de ¢ok kiictik farkliliklar
disinda benzer bir dagilim gozlenmistir.
Ozellikle azalan sicakla birlikte Z13 ve Z14
gibi yiiksek koordinasyon sayisina sahip
VP’lerin dagilimi daha belirgin bir sekilde
artmaktadir. say1li
VP’lerde bu artis daha diisiiktiir ve bunlarin
icinde yalnizca <0,3,6,3> (Z12) VP’lerinin
dagilimi azalmaktadir. Bu sogutma orani i¢in
1450 K sicaklikta, bee kiimelerini temsil eden
Voronoi endeksi <0,6,0,8> kiimelerinin (Sekil
7(b) ‘de gosterilmistir) dagilimi, Onemli
olgtide artar ve % 85.12'ye ulasirken, diger VP
tirlerinin dagilimi ¢ok hizli ve keskin bir
sekilde azalmaktadir. Bu ani degisim, asir1

Diisiik  koordinasyon

sogutulmus sivi vanadyumun bcc benzeri
yapiya kristallestigini gosterir. Daha Onceki
yillarda Pan ve arkadaslar1 Pan vd. (2015) bcc
yapisinin, atomik hareket acisindan diger
kristallere gore siviya daha benzer oldugunu
rapor etmislerdir. Diger yandan Alexander ve
McTague (1978) hizli sogutma islemi
sirasinda ¢ekirdeklenen ilk fazin bcc kristal
faz olabilecegini One siirmiiglerdir. Sekil
7(b)’de 1s1itma ve biitiin sogutma oranlari i¢in
VM analizden elde edilen ideal bce yapiyi
temsil eden <0,6,0,8> VP’lerinin sicakliga
bagl degisimi gosterilmistir. Q=0.05, 0.1, 0.5
ve 1 K/ps sogutma oranlart i¢in <0,6,0,8>
kiimelerinin dagiliminda ¢ok ani keskin bir
sigrama gozlenirken, bu keskin sigrama Qs=3
K/ps sogutma oranindan baglayarak daha da
belirgin bir sekilde yumusamaktadir. Diisiik
sicakliklara dogru tiim sogutma oranlari
arasinda en belirgin fark Q7=7 K/ps ve Qs=10
K/ps sogutma oranlarinda gézlenmistir. Diger
sogutma oranlarmin VP dagilimlari, 1sitma
siirecinde diisiik sicakliklarda elde edilen VP
dagilimlari ile birbirine ¢ok yakindir fakat bu

iki sogutma orani i¢in <0,6,0,8> kiimelerinin
300 K de dagilimi1 ~% 55 civarindadir.
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I 2600 K
I 2200 K
I 1800 K

B 1500 K

4 Sogutma
B —

Dagilim (%)

r~—m—0.05 K/ps
—0—0.1 Kips
0.5 Kips
) -v—1Kips
k - 3 Kips
" | —4—5Kips
= 7 Kips
& \—e—10 Kips
E ] % \ * —%—0.5Kips
E . ) *
= 30+ .‘. %%? *  [stma
20 o \ X % 2 \
1 L
104 (]
4 .é‘ <0565058>
0 +——————— g e e
300 700 1100 1500 1900 2300 2700

T(K)

Sekil 7. (a) Q1=0.05 K/ps sogutma orani igin
temsili  sicakliklardaki yaygin = VP’lerin
dagilimi. (b) Isitma ve farkli sogutma oranlari
icin <0,6,0,8> VP’lerin sicakliga bagh
dagilimi.

Mevcut sonuglar ilk alt1 sogutma orani i¢in
sistemin diisiik sicakliklarda ideal bee yapiya
gecis yaptigim gosterirken, son iki sogutma
orani i¢in i¢inde yiiksek oranda farkl kristal
yapilart da barindiran bee-benzeri bir Kristal
yapiya gecis yaptigini gostermektedir. Ayni
zamanda <0,6,0,8> kiimelerinin sicakliga
bagli davraniginin yukarida tartisilan 1441 ve
1661 bagl ciftlerine benzer olmas1t HA ve VM
analiz  yontemleri arasindaki tutarliligi
gostermektedir.
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4. Sonug ve Tartisma

Mevcut calismada, vanadyumun i1sitma ve
sogutma siirecinde atomik yapisinda meydana

gelen  degisimler GAM  potansiyeli
kullanilarak MD benzetimiyle arastirildi.
Hizli  sogutma siirecinde vanadyumun

kristalizasyon siirecine sogutma oraninin ne
tir etkisinin oldugunu arastirabilmek icin
sekiz farkli (Q1=0.05, Q2=0.1, Q3=0.5, Qs=1,
Qs=3, Qs=5, Q7=7 ve Qg=10 K/ps) sogutma
orani kullanildi. Baslangi¢ olarak bec kristal
yapida kurulan sistem i¢in diistik sicakliklarda
elde fiziksel
literatlirdeki ilgili deneysel sonuglar ile
tutarlidir ve 1sitilan sistem deneysel erime
noktasindan (2183 K) kii¢iik sapma (% 4.21 -
6.5) ile Te=2300+25 K de erimistir. Sogutma
oraninin sivi-kristal faz gecisinde biiyiik
etkisinin oldugu godzlenmistir. Daha yavas

edilen bazi ozellikler

sogutulan sistem daha yiiksek sicakliklarda
kristal yapiya gecis yaparken daha hizh
sogutulan sistem ise daha diisiik sicakliklara
dogru gecis
gerceklestirmistir. Sogutma siirecinde elde
edilen g(r) ve S(q) egrileri erime noktasi
civarindaki deneysel sonuglarla biiyiik oranda
uyumlu ¢ikmistir. Biitiin sogutma oranlarinin

s1vi-kristalimsi bir

stvi-kristal faz ge¢isi neticesinde elde edilen
g(r) egrilerinin pik davranmslar1 ideal bcc
kristal yapilarin pik davraniglar ile tutarlidir.
Diistik sicakliklarda Q7=7 ve Qg=10 K/ps i¢in
hesaplanan g(r)’ler disinda diger biitiin
sogutma oranlarinin g(r) pik yiikseklik ve
konumlar1 1sitma siirecindeki bee kristal g(r)
ile neredeyse ist lste ¢cikmistir. HA analiz
sonuglar1 sistemin yavas sogutma oranlari i¢in
stvi-kristal gecisinde bec kristal yapiyr temsil
eden 1441 ve 1661 bagh iftlerinin
dagiliminda c¢ok ani ve keskin bir artigin
oldugunu gostermistir. Sogutma hiz1 arttikga
bu ani gegisler daha yumusak hal almistir. VM
analiz sonuclarina gore her sogutma orani igin
kristalizasyon sicakliginin tizerindeki

sicakliklarda yiiksek koordinasyonlu
<0,3,6,4> (Z13), <0,1,10,2> (Z13), <0,2,8,4>
(Z14),<0,3,6,5> (Z14) ve <0,4,4,6> (Z14) FK
cok yiizlilerinin dagilimi daha baskindir.
Sistem kristal oldugunda ideal bcc yapiyi
temsil eden <0,6,0,8> kiimelerinde 1441 ve
1661 bagh ciftlerde oldugu gibi ani ve
kuvvetli bir artis gozlenmistir. Yapilan
analizler, Q7=7 K/ps ve Qs=10 K/ps sogutma
oranlar1 hari¢ sistemin baglangicta en kararli
yapist olan ideal bec kristal yapiya gegis
yaptigin1 desteklemektedir. En hizli sogutma
oranlarinda ise <0,6,0,8> kiimelerin disinda
farkli kristal kiimelerinde var olmasi bcc-
kristalimsi bir

yapinin olustugunu

gostermistir.
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