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Öz 
Bu çalışmada, altının (Au) farklı konsantrasyon oranları için Pd-Au düzenli alaşım sistemlerinin amorf fazda 

meydana gelen polyhedron türü topakların yapısal özellikleri Moleküler Dinamik (MD) benzetim yöntemi ile 

belirlendi. Atomlar arasındaki etkileşmeleri belirlemek için çok cisim etkileşmeleri temeline dayanan Gömülmüş 

Atom Metodu’nun Sutton-Chen (SC) potansiyel fonksiyonu kullanıldı. Sistemlerin farklı Au konsantrasyonu için 

amorf fazda meydana gelen polyhedron türü topaklar Honeycutt-Andersen (HA) yöntemi ile belirlenen bağlı çiftler 

ile elde edildi. Sonuç olarak, amorf fazda Pd10Au90 yapısının ideal icosahedral (icos) türü polyhedron topaklarının 

oluşumu bakımından en uygun yapı olduğu sonucuna varılmıştır. 

 

Anahtar kelimeler: Moleküler Dinamik, Polyhedron topaklanma, Bağlı çiftler, Gömülmüş Atom Metodu. 

 

Investigation of Concentration Effect of Au atoms on Polyhedron Clusters 

formation at Pd-Si alloy with Molecular Dynamics Method  
 

 

Abstract 

In this study, the structural properties of polyhedron clusters which formed at amorphous phase of Pd-Au alloy 

systems was determined by Molecular Dynamics (MD) for different Au concentrations. The Sutton-Chen (SC) 

potential function version of Embedded Atom Method based on many-body interactions was used to determine 

interatomic interactions. The polyhedron clusters which formed at amorphous phase was obtained with bonded 

pairs obtained by Honeycutt-Andersen (HA) method for different Au concentrations. It was concluded that 

Pd10Au90 structure is the most suitable structure for the formation of polyhedron clusters of perfect icosahedral 

(icos) type at amorphous phase. 
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1. Giriş 

 
Günümüzde önemli fiziksel özelliklerinden dolayı paladyum (Pd) metalik malzemesi çok çeşitli 

teknolojik uygulamalarda oldukça sık kullanılmaktadır [1-7]. Pd elementinin yanı sıra, altının (Au) 

elektriksel ve mekanik özellikleri bakımından çok daha farklı kullanım alanları mevcut olmakla beraber 

bu kullanım alanları sürekli artmaktadır [8]. Özellikle; basınç, ısıtma/soğutma hızı ve alaşımların 
konsantrasyon oranı gibi bazı dış şartların malzemelerin faz geçişi süreci üzerine etkileri son zamanlarda 

yapılan çalışmalarda görülmektedir [8]. Bununla birlikte, Pd elementine Au eklenmesiyle oluşan ikili 

alaşımda hızlı soğutma sürecinde meydana gelen amorf fazın oluşum mekanizması hakkında bilgiler 
oldukça kısıtlıdır [9,10].  

Bu bağlamda, özellikle amorf fazda nano-boyutta meydana gelen atomik topaklanmaların 

mevcut fazın fiziksel ve yapısal özellikleri hakkında bilgiler vermesi oldukça önemlidir [11]. Tüm bu 

olumlu özelliklerine rağmen, paladyum içeren alaşımlarda yapılan deneysel çalışmaların yetersiz olduğu 
görülmektedir. Bunun en önemli sebeplerinden biri, bu metalin oldukça pahalı malzeme olması ve 
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doğada nadir bulunmasıdır [5-8]. Son zamanlarda bilgisayar hesaplamalı yöntemler bu tür malzemelerin 

birçok özelliklerinin açığa çıkması bakımından oldukça sık kullanılan yöntemler olmakla beraber, 

moleküler dinamik (MD) benzetim (simülasyon) metotları malzemeleri bilgisayar ortamında 
modelleyerek atomik ölçekte yapısal ve termodinamik gibi birçok fiziksel özelliklerinin belirlenmesi 

amacıyla kullanılmaktadırlar [11,12].   

    

2. Materyal ve Metot 

 

2.1. Benzetim Yöntemi 

 
Benzetim yöntemi, deneysel olarak incelenmesi zor olan bazı deneysel ölçümlerin sayısal hesaplama 

yöntemleri ile elde edilmesini ve modellenen birçok fiziksel özellikleri hakkında bilgiler sağlar [13]. 

Moleküler Dinamik (MD) yöntemi hesaplama hücresi içine yerleştirilen atomların birbirleri üzerindeki 
kuvvetleri hesaplayarak faz uzayında dengelenmesi ve daha sonra sistemin algoritma olarak hareket 

denklemleri çözmek üzerine kurulmuştur [13]. Parrinello ve Rahman (PR) tarafından geliştirilen 

benzetim yönteminde hesaplama hücresinin kenar vektörleri zamana bağımlı olan üç vektörle temsil 
edilir [14].   

 

2.2. Gömülmüş Atom Metodu (GAM ) 

 
GAM metodunda atomlararası etkileşimler ile meydana gelen sistemin toplam enerji, 

 

                       (1) 

 

ile gösterilir. İlk terim iki cisim arasında itici etkileşimleri temsil ederken ikinci terim ise çekici 

etkileşimleri içeren yük yoğunluğuna bağlı gömme enerjisi fonksiyonudur [15,16]. 

 

                                                                                                              (2) 

 
2.3. Honeycutt-Andeersen (HA) metodu 

 

Amorf veya kristal fazlarda meydana gelen atomik topakların yapısal özelliklerini belirlemek amacıyla 

Honeycutt ve Andersen (HA) [17] tarafından öne sürülen çok yararlı bir yöntem mevcuttur. Bir atomik 

topağın amorf yapıyı temsil eden bir topak mı yoksa kristal yapıyı temsil eden bir topak mı olduğu o 
topağı meydana getiren az sayıda atomun meydana getirdiği bağlı çiftlere bakılır. Burada atomik 

topaktaki bağlı çiftlerin geometrisi dört temel indis ile tanımlanır. Mesela; 1551 bağlı çifti ideal bir 

icosahedral topağın temel bağlı çifti olup; 1 indisi bir atom çifti arasında bağlanma olduğunu gösterir, 5 
indisi bu atom çifti tarafından paylaşılan yakın-komşu sayısıdır, diğer 5 indisi yakın komşular arasında 

paylaşılan bağ sayısını ifade etmektedir. Son indis ise, atomik topaklar arasında geometrik farklılığı 

belirtir. Yukarıda belirtilen durumlara göre bazı bağ çiftlerinin şematik görünümü Şekil 1’de 

gösterilmiştir [17].  
 HA analizine göre, 1551 bağlı çifti ideal icosahedral (ICOS) topağının temel bağlı çiftidir. 1421 

bağlı çifti yüzey merkezli kübik (FCC), 1422 bağ çifti Hegzagonal (HCP) ve 1661, 1441 bağlı çiftleri 

ise cisim merkezli kübik (BCC) yapısını temsil eder [17]. 
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Şekil 1. Farklı türlerdeki bağlı çiftlerin gösterimi 

 

2.4. Cluster-type index metod (CTIM) metodu 

 
HA analizine göre belirlenen farklı yapıdaki bağlı çiftlerin oluşturduğu kombinasyonlar ile sistem içinde 

meydana gelen polyhedronları belirlemek mümkündür. Cluster-type index metod (CTIM) metoduna 

göre dört integer sayı ile farklı tür polyhedral yapılar incelenebilir [18]. Örnek olarak; (12 0 12 0) olarak 

nitelendirilen ideal icosadral polyhdron yapısında ilk sayı merkez atomun sahip olduğu komşu atom 
sayısını (12), ikinci sayı 1441 türü bağlı çiftlerin sayısı, üçüncü sayı 1551 türü bağlı çiftlerin sayısını, 

dördüncü sayı ise 1661 türü bağlı çiftlerin sayısını göstermektedir. (13 1 10 2) polyhedronu bir kusurlu 

(defekte) olmuş icosahedral yapıyı temsil etmektedir. Önemli olarak nitelendirilen polyhedron 
türlerinden biri Frank-Kasper (FK) polyhedronu (14 0 12 2), Bernal poyhedronu ise (10 2 8 0) ile temsil 

edilir. Şekil 2’de sistem içinde meydana gelen farklı türde polyhedronların üç boyutta bir görünümü 

verilmektedir [19,20].  

 

 
Şekil 2. Farklı türdeki polyhedron türü topakların atomik gösterimi a) (13 1 10 2) kusurlu (defekte) olmuş icos 

türü polyhrdron b) (12 0 12 0) olarak nitelendirilen ideal icosadral polyhdron c) Frank-Kasper (FK) polyhedronu 

(14 0 12 2) polyhedron [20]. 
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3. Bulgular ve Tartışma 

 

Bu çalışmada, Pd-Au alaşım sistemi Au atomunun konsantrasyon oranı Pd50Au50, Pd30Au70 ve Pd10Au90 
olacak şekilde modellendi. Sistemleri oluşturan atomlar FCC birim hücreli L12 süper örgü noktalarına 

periyodik sınır koşullarına uygun olarak yerleştirildi. Sistemlerin başlangıç hızlarını belirlemek için tüm 

sıcaklıklarda Maxwell-Boltzman dağılımı kullanıldı. Sistemlerin hareket denklemleri Gear’ın 5. 
dereceden öngörücü-düzeltici algoritması kullanılarak çözüldü. Sisteme uygun potansiyel enerji 

parametreleri daha önceki çalışmalardan elde edildi [21]. Modellenen yapılar, 300K sıcaklıktan 

başlayarak 50K sıcaklık artışları ile 2000K sıcaklığına kadar her bir sıcaklık aralığında 10000 MD adımı 

bekletilmek sureti ile ısıtıldı. Daha sonra model sistemin sıcaklığı sıvı fazdan itibaren düşürülerek 
1×1013 K/s hızlı soğutma uygulanarak 300K sıcaklığına düşürüldü ve sistemin amorf faza dönüşümü 

sağlandı.    

Şekil 3, 300K sıcaklıkta elde edilen kristal yapıları temsil eden bazı bağlı çiftlerin sayısının Au 
atomunun konsantrasyon oranı ile değişimini göstermektedir. Genel olarak fcc örgüleri temsil eden 1421 

bağlı çiftleri ile hcp örgüyü temsil eden 1422 bağlı çiftlerin sayısı Au konsantrasyonu arttıkça gözle 

görünür şekilde arttığı görülmektedir. Bcc kristal yapıyı temsil eden 1441 bağlı çiftlerin sayısında çok 
fazla bir değişim gözlenmemiştir. Bu sonuç, 300K sıcaklıkta Au atomunun eklenmesiyle hcp ve fcc sıkı-

paket yapılarının sistemde daha fazla meydana geldiğini göstermektedir.   
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Şekil 3. Kristal yapıları temsil eden bağlı çiftlerin sayısının Au konsantrasyonuna göre değişimi 

 

Şekil 4, 300K sıcaklıkta elde edilen ve amorf fazda görülen bazı bağlı çiftlerin sayısının 

(yüzdesel) Au atomunun konsantrasyon oranı ile değişimini göstermektedir. Bağlı çiftlerin sayısının 
değişimi incelendiğinde, Au atomunun sisteme eklenmesi ile tüm bağlı çiftlerin sayısında önemli 

derecede artış olduğu belirlenmiştir. İdeal icosahral (icos) yapıyı temsil eden 1551 bağlı çiftlerinin 

sayısının yapısal olarak kusurlu (defekte) icos yapıları temsil eden 1541 ve 1431 bağlı çiftlerin 
sayısından daha az olduğu görülmektedir. Bu durum hızlı soğutma sürecinde amorf fazda beklenilen bir 

sonuçtur. Bununla birlikte, tüm bağlı çiftlerin sayıca en fazla olduğu yapı Pd10Au90 da elde edilmiştir. 

Pd10Au90 alaşım sisteminin icos türü topakların oluşumu bakımından en uygun yapı olduğu sonucuna 
varılabilir. Aynı zamanda, bu tür topakların sayısının fazla olması yapının amorf fazda kararlı kaldığının 

bir göstergesidir. 

Şekil 5, 300K sıcaklıkta elde edilen ve amorf fazda görülen bazı polyhedron topakların sayısının 

Au atomunun konsantrasyon oranı ile değişimini göstermektedir. Grafik incelendiğinde, tüm 
polyhedron türü topaksı yapıların Au konsantrasyonu arttıkça arttığı tespit edilmiştir. Yapıya Au 
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atomunun eklenmesi ile birlikte (12 0 12 0) türü polyhedron türü topağın oluşumu daha kolay 

olmaktadır. Bu durum Au atomu yapısal olarak düzenli ideal icos topağının oluşumu için ideal bir atom 

olarak yorumlanabilir. Bununla birlikte, (10 2 8 0) Bernal türü polyhedronunun amorf fazda fazla diğer 
polyhedron türleri göre daha az meydana geldiği söylenebilir. (14 0 12 2) FK türü polyhedron ise amorf 

faz içinde oldukça fazla olmak beraber Pd10Au90 yapısında sayı olarak en fazla değerini almaktadır. Şekil 

6, OVITO [22] programı kullanılarak Pd50Au50 yapısı için 300K sıcaklık ve amorf fazda elde edilen 
polyhedronların atomik konfigürasyonlarının resimleri gösterilmektedir. Tüm palyhedronların gösterimi 

zor olacağından sadece atomik koordinatları belirlenen 4 tür polyhedron türünün resmi gösterilmiştir.  
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Şekil 4. Amorf fazda görülen bazı bağlı çiftlerin sayısının Au konsantrasyonuna göre değişimi 
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Şekil 5. Amorf fazda görülen bazı polyhedron topaklarının sayısının Au konsantrasyonuna göre değişimi 
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Şekil 6. 300K sıcaklıkta ve Pd50Au50 yapısında meydana gelen bazı polyhedron topaklarının üç boyutlu 

gösterimi ( 1- mavi-kırmızı renkli (12 0 12 0) polyhedronu mavi Pd, kırmızı Au atomlarını temsil etmektedir, 2- 

turuncu-pembe renkli (14 0 12 2) polyhedronu pembe Pd, turuncu Au atomlarını temsil etmektedir, 3- mavi-sarı 

renkli (10 2 8 0) polyhedronu sarı Pd, mavi Au atomunu temsil etmektedir). 

 

4. Sonuç ve Öneriler  

 

Bu çalışmada Pd-Au alaşımı atomlar arası etkileşimi için Sutton-Chen potansiyel enerji fonksiyonu 
kullanılarak MD simülasyon metodu ile modellenmiştir. Au atomunun konsantrasyon oranı 

değiştirilerek sıvı fazdan itibaren hızlı soğutularak oda sıcaklığındaki oluşan amorf fazda meydana gelen 

farklı türdeki polyhedron türü topaklanmalar incelenmiştir. Amorf fazda Pd10Au90 yapısının icos türü 

topakların oluşumu bakımından en uygun yapı olduğu sonucuna varılmıştır. Ayrıca, Au atomunun 
yapısal olarak düzenli ideal icos topağının oluşumu için ideal bir atom olduğu sonucuna varılmıştır. 

Bununla birlikte, (10 2 8 0) Bernal türü polyhedronunun amorf fazda fazla oluşmamıştır. (14 0 12 2) FK 

türü polyhedron ise faz içinde oldukça fazla olmak beraber Pd10Au90 yapısında sayı olarak en fazla 
değerini almaktadır. 
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