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Oz

Bu calismada, MgO(001) yiizeyi tizerinde desteklenen toplam atom sayist N= 50,100, 150 ve 200 olan Au ve Pd atom yiginlari
ile atom sayis1 bakimindan 1:1 (%50-%50) oranina sahip AuPd ikili metal nanoalagimlarin yapisal 6zellikleri incelenmigtir. Tekli
ve ikili metal atom yiginlarinin en kararli yapilarini veren global minimumlar: Basin-Hopping optimizasyon yontemi kullanilarak
incelenmigtir. Basin-Hopping algoritmasinda kararli durumlar ¢alkalama hareketi (move shake) yotemi ile aragtirlmigtir. Au, Pd atom
yiginlarinin ve Au-Pd nanoalagimlarin global minimum yapilari incelenirken atomlar aras: etkilesmelerde Gupta ¢ok cisim potansiyel
enerji fonksiyonu kullanilmistir. Optimizasyonu yapilan nanopargaciklarin MgO(001) yiizeyi uzerindeki epitaksiyel yerlesimleri ve
koordinasyon sayilari nano pargacik biytkligiine bagh olarak incelenmistir.

Anahtar Kelimeler: Au, Epitaksi, MgO(001), Nanoalagim, Optimizasyon, Pd

Abstract

In this study, the structural properties of pure Au and pure Pd clusters with AuPd 1:1 ratio bimetallic nanoalloys supported on
Mgo(001) surface were investigated for sizes N=50,100,150 and 200. The global minimum structure of monometallic and bimetallic
clusters were studied by Basin-Hopping algorithm. In this algorithm, the stable states of clusters are searched with shake move.
Gupta many body potential energy function was used to describe the interatomic interactions for the global optimization of Au, Pd
and Au-Pd nanoalloys. The epitaxial growth and coordination number of optimised nanoparticles supported by MgO(001) surface
were investigated as a function of cluster sizes.

Keywords: Au, Epitaxy, MgO(001), Nanoalloy, Optimisation, Pd

1. Girig

Nano boyutlu atom yiginlari, 10" ile 10° arasinda degisebilen
atom ya da molekiillerin nano metre boyutlarinda bir araya
gelmesiyle olusurlar (Ismail 2012, Pradeep 2007). 20.
ylzyilin sonlarindan itibaren nano boyuttaki atom yiginlar
Uzerine yapilan c¢alismalar, nano atom yiginlarin fiziksel
ve kimyasal ozelliklerinin bulk yapilardan oldukga farkl
oldugunu gostermektedir (Redel vd. 2015). Bulk yapilardan
farkli 6zellikler sergileyen atom yiginlari, ancak ¢ok biyiik
boyutlarda iken kristal bulk yap: 6zelligi gosterebilir (Doye
ve Calvo 2001, Martin vd. 1990).
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Monometalik nano atom yiginlariyla kiyaslandiginda, iki
farkli metalden olusan ikili metal nanolagimlarin fiziksel
ve kimyasal Ozellikleri, yalnizca boyutlarini degistirerek
degil, ayn1 zamanda kompozisyonunu ve atom dizenini
degistirerek de ayarlanabildiginden dolay: son zamanlarda
ikili metal nanoalagimlar ¢ok daha fazla ilgi toplamaktadir
(Cerbelaud vd. 2012, Arslan vd. 2015, Arslan 2008).
Nanoalagimlarbirkag¢ nanometre araligindakiboyutlardaolup
atom veya molekillerle bulk maddeler arasindaki boslugu
doldururlar (Ghosh ve Pal 2007). Giiniimiizde bu alagimlar
fizik, kimya, malzeme bilimi, elektrik ve kimya miithendisligi
gibi alanlarda bir¢ok yeni teknolojilerde kullanilmaktadirlar
(Toshima ve Yonezawa 1998). Kuantum-boyut etkisi ve
yiksek ylizey-hacim orani gibi iki temel 6zellige sahip
olmalar1 (Roduner 2006) ve kazandiklar1 6nemli katalitik,
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elektronik ve manyetik 6zellikler nanoalagimlari, sensorler,
optik cihazlar, mikroelektronik triinler, veri depolama ve
kataliz gibi genis teknolojik uygulamalar i¢in uygun hale
getirmektedir (Kaiser 2012).

Katalitik agidan aktif olan 10.grup metalleri (Ni, Pd, Pt)
ile daha az aktif (inaktif) olan 11.grup metalleri (Cu, Ag,
Au) arasinda olugturulan nanaoalagimlar 6nemli katalitik
ozelliklerinin yani sira 6nemli optik, elektronik ve manyetik
ozellikler de sergilediklerinden dolay: birgok ¢aligmaya konu
olmustur (Ramli 2012, Ferrando vd. 2008a).

Oksit ytizeye teknolojik
uygulamalar agisindan, 6zellikle katalizor uygulamalarinda

tutunmug metal alagimlar
son derece 6nemlidir. Desteklenen metal alagim yapilarin
karakterizasyonu, tahmini ve kontrol edilmesi ile taban
olarak kullanilan oksit yiizeyle olan epitaksiyel iligkileri,
deneysel ve teorik ¢alismalar arasinda yol gosterici olmustur
(Taran vd. 2016). 11.grup 5d gegis metali Au ve 10.grup 4d
gecis metali Pd ile olusturulan Au-Pd ikili metal alagimlar
bircok aragtirmada farkli yuzeyler tzerinde c¢alisilmigtir
[Han vd. 2005, Edwards vd. 2005, Solsona vd. 2006]. MgO
kristallerinden iyi ve kaliteli yiizey olugturabilmek daha
kolaydir(Damianosve Ferrando2013)ve 6zelliklebukristaller
en ¢ok kendi (100) ylzeyinin olusturulmasiyla kullanilirlar
(Henry 2005). Bu sebepler Au-Pd nanopargaciklarinin diiz,
kusursuz MgO(001) yiizeyinde desteklenerek hesaplamali
yontemlerle incelenmesine yol agmustir (Ismail vd. 2013). Bu
incelemelerde MgO(001) yiizeyi bir Mg ve bir O atomunun
dama tahtas: gibi ard arda dizilmesiyle olusan kare simetrik
bir yiizey olarak modellenirler. MgO(001) ytizeyinde oksijen
atomlar1 arasindaki mesafe 2.974 A° olup metal atomlar

oksijen atomlariyla bag yaparlar (Ferrando vd 2008b).

Literatiirde sadece Au (Ferrando vd 2011) ve sadece Pd
(Goniakowski ve Mottet 2005) atomlarindan olugan atom
yiginlarinin yani sira Au-Pd ikili metal nanoalagimlar
(Damianos ve Ferrando 2013, Ismail vd. 2013) da teorik
olarak incelenmiglerdir. Bu ¢aligmada ise, MgO(001)
ylizeyi tizerinde desteklenen toplam atom sayist N= 50,100,
150 ve 200 olan Au ve Pd atom yiginlari ile atom sayisi
bakimindan 1:1 (%50-%50) oranina sahip Au-Pd ikili metal

nanoalagimlarin yapisal 6zellikleri incelenmistir.
2. Gereg ve Yontem

2.1. Potansiyel Enerji Fonksiyonu

Au ve Pd gecis metal atomlar arasindaki etkilesmelerin
incelenebilmesi i¢in Gupta (Gupta 1981, Cleri ve Rosato
1993) ¢ok cisim potansiyel enerji fonksiyonu kullanilmistir.
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Yiizey tizerinde desteklenen metal atom yiZinlarinin
enerjileri, stki bagli ikinci moment yaklasim potansiyel
modeline (SMATB) dayanan metal-metal etkilesme
enerjileri (Gupta 1985, Rosato vd 1989) ve metal-oksit
yuzey etkilesme enerjilerinin (Bochiccio vd. 2016, Negreiros
vd. 2011) birlesimi ile elde edilir.

N atomlu bir atom yiginminin MgO(001) yuzey tzerindeki
baglanma enerjisi (E), atomik katkilardan meydana gelen E,
enerjilerinin toplami olarak ifade edilir.

N
E=)FE,
i=1

E katki enerjisi, metal — metal etkilesmesinden kaynaklanan

(2.1)

E?" ve metal-oksit etkilesmesinden kaynaklanan E7”
enerjilerinin toplami olarak elde edilir.

E,=FE"+E" (2.2)

E?" metaller arasi etkilesme enerjisi, Gupta ifadesinden
turetilen itici cift bilesen ve c¢ekici ¢ok cisim bilesen
terimlerinin toplamudir.

=+ E (2.3)
Ei = gA(a,b)exp —p(a,b)(%)] (2.4)
E!= (]ZZ; &%(a,b)exp —2q(a,b)(TUT_O(T;SZ;[)))])é (2.5)

Gupta potansiyelinde a ve 4,1 ve j atomlarinin tiirlerini, L.
ve j. atomlar aras1 uzakligi ve r_en yakin komgsu mesafesini
ifade eden parametrelerdir. A, T, p ve q parametreleri ise
kohesif (baglanma) enerji, 6rgli parametreleri ve referans
bulk yap1 i¢in bagimsiz elastik sabitlerin deneysel degerlerine
fit edilerek belirlenmektedir.

Bu ¢aligmada ele alinan Au-Pd ikili metal atom yiginlarina ait
potansiyel enerji parametreleri Cizelge 2.1 ile verilmektedir
(Ismail 2013).

Cizelge 1. Au-Pd ikili metal nanoalagimlara ait metal-metal
potansiyel parametreleri.

A(V) E@V) p q 1@
Au-Au | 0.2096 | 1.8153 | 10.139 | 4.033 | 2.88
Pd-Pd | 0.1714 | 1.7018 | 11.0 | 3.79 | 2.77
Au-Pd | 02764 | 2.0820 | 10.569 | 3.913 | 2.81

E?" metal- oksit etkilesme enerjisine ait fonksiyonel yap1

asagidaki gibi ifade edilmistir.
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exp (—2a(z:,y, Z:) 2 — as(z,y,,2))]) }
-2 exp (_(1’2 (Iuyuzl)[zz —as (xhyHZl)])

(2.6)
_ Zi
ai(zi,ynZ:) = by (zny:) + by (s, y)exp( b]-s(a:i,yi)> (2.7)

E%”w(l‘i,yf,zl,zi) = (l‘i,yqu){

i+ cueicos(xz:) + cos(xz:)}

bj(xi,yi) = (+Cjk3 {COS(X(% + yl)) + cos(X(xi - yz))}

Jos

Metal-oksit etkilesme enerjisine ait esitlikte yer alan Z,
i. atomun en yakin komgu metal atom sayisini ifade eder.
Yiizeydeki oksijenler arasindaki mesafe 4 ile ifade edilirken
x =2n/a olarak tanimlanmaktadir. E™ metal — oksit
etkilesme enerjisi 27 tane ¢, parametresi igerir.

2.2. Optimizasyon

Optimizasyon, mutlak sifir sicakliginda (0 K) en kararli ya-
pilarin elde edilmesi islemidir. En kararli yapilarin elde edi-
lebilmesi i¢in potansiyel enerji yiizerinde bulunan minimum
enerjili durumlardan en distik enerjili yapiy1 yani global mi-
nimum (GM) yapiy1 bulmak gerekir. Bu ¢aligmada, atom
yiginlarinin geometri optimizasyonu i¢in Basin Hopping
(BH) algoritmas: kullanilmistur.

Monte Carlo plus minimizasyonu olarak da bilinen BH
algoritmasi avantajli bir sekilde potansiyel enerji yiizeyini
dontstiren bir yontemdir. Potansiyel enerji yiizeyinin
basamak fonksiyonu seklinde tekrardan tanimlanmas:
ile salinim hareketleri ortadan kalktif1 icin diger bir
minimuma daha kisa stirede gecis saglanir (Bingol 2008).
Dénugtirtlmis enerji  sisteminde BH  algoritmas: ile
ulagilan havuz icerisinde konjuge gradyant yontemi ile
havuzlarin igerisindeki minimumlarin bulunmas: saglanir.
Basin-Hopping algoritmasinda kararli durumlar ¢alkalama
hareketi (move shake) yotemi ile aragtirilmigtir.

2.3.Yapisal Analiz

Optimizasyonu yapilan kompozisyonlarin kristal yap: ve
sayilarinin belirlenmesinde ve koordinasyon analizlerinin
ele alinmasinda Ovito programi kullanilmigtir (URL-1).

2.3.1 Ortak Komgu Analizi (CNA)

Kristal sistemlerdeki atomlar: siniflandirmak igin etkili bir
filtreleme metodu olarak CNA kullanilmaktadir. Atomlarin
hangi fazda oldugunu ve hangi atomun kusurlu oldugunu
daha kesin bir sekilde elde etmeyi saglar (Faken ve Jonsson
1994).

2.3.2 Koordinasyon Sayis1

Atomlarin ne kadar siki dizildiklerini koordinasyon sayist
ile anlamak mimkindir. Koordinasyon sayisi, belirli bir

478

kesim yaricap: icerisinde olan her parcaciga temas eden
atomlarin sayisin1 veya en yakin konumda bulunan komgu
atomlarin sayisii belirler. Ovito programi, koordinasyon
saywst analizleri i¢in radyal dagilim fonksiyonunu temel

alarak atom yigin icerisindeki atomlarin hangi yogunlukta
dizildiklerini elde etmeyi saglar (URL-2).

3. Bulgular

Atom sayisit N= 50,100,150 ve 200 olan saf Au atomlarindan
olusan nano atom yiginlarinin GM yapilar: Basin Hopping
Monte Carlo simiilasyonu ile elde edilerek yapisal 6zellikleri
incelenmigtir. Au atom yiginlarina ait GM yapilarin tstten,
yandan ve alttan goriinimleri Sekil 1'de sunulmustur. Atom
yiginlar: i¢in en kararli yap: olusumunda yigini olusturan
toplam atom sayistuin yam sira bu atomlarin dizilig
bi¢imleri de onem tegkil eder. Atom yiginlarini olugturan
atomlarin kimyasal diziliglerinin yani sira geometrik yapilar
da cesitlilik gosterir. Ayrica, MgO(001) yuzeyi tzerinde
incelenen atom yiginlari icin oksit ylizey ile bag yapan
ara ylzeydeki atomlarmin sayis: da en kararli yapilarin
olusumunu etkilemektedir. Bu sebeplerden dolayi, atom
yiginlar: katman sayisi, ara yuzeydeki toplam atom saysi,
kristal yap:1 ve sayilart bakimindan ele alinmugtir. Sekil 1 ile
verilen yapilarin katman sayust, ara yizeydeki toplam atom
sayust, kristal yap ve sayilar1 Cizelge 2'de verilmigtir.

Au,, ve Au100

toplam atom sayist ve FCC kristal yap1 sayist Au

atom yiginlar1 4 katmanl olup ara yuzeydeki

100 atom

yigin i¢in daha fazladir. Au atom yigimi 5 katmanli olup

150
ara yizeydeki atom saysi artmaya devam etmistir. Au,

ve Au

100

Au  atom yigininda artig gosteren FCC yapi ile birlikte

150

HCP yapilar da meydana gelmistir. Au,,

atom yiginlarinda HCP yapiya rastlanmazken

, atom yigininda

katman sayisi tekrardan 4 olmugtur. Ara yuzeydeki atom
sayist artarken HCP yap1 kaybolup atom yigini sadece FCC

yapidan olugmugtur.

Cizelge 2. Au, Au,, Au ve Au,, atom yiginlarmn GM

100, £3%150 200
yapilarina ait katman sayisi, ara yiizeydeki toplam atom sayisi ve

kristal yapilari.

Ara Yiizeydeki
Toplam Au
Atom Sayis1

Kristal Yap:
ve Yap1 Sayisi

FCC HCP

Katman
Sayis1
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Sadece Au atomlarindan olusan atom yiginlariyla birlikte
sadece Pd atomlarindan olugan atom yiginlarinin da
yapisal 6zellikleri incelenmistir. Pd,; Pd,, Pd; ve Pd,
atom yiginlarinin GM yapilarinin dstten, yandan ve alttan
gortiniimleri Sekil 2 ile, Pd,, Pd , Pd ve Pd, atom
yiginlarinin GM yapilarina ait katman sayisi, ara yuzeydeki
toplam atom sayisi, kristal yap1 ve sayilar1 da Cizelge 3'de
verilmigtir. Pd, atom yigin1 4 katmanlidir ve yap1 sadece
5 tane FCC yapidan olugmaktadir. Pd, , atom yigin1 5
katmanli olup ara ylzeydeki toplam atom sayis1 ve FCC

yap1 sayisi da beraberinde artmustir. Pd,, atom yigininda
tekrardan katman sayist 4 olmustur ve ara ytizeydeki atom
sayist ve FCC yapi sayis1 artmaya devam etmistir. Pd, atom
yigininda katman sayist sabit kalip, ara ylizeydeki atom sayisi
ve FCC yapi sayis1 yine artig gostermektedir.

Bulk yapilar1 FCC kristal yapida olan Au ve Pd atomlarindan
olusan atom yiginlarindan Au,, Au,, Au,, atom yiginlar:
ile Pd,, Pd,;, Pd,, ve Pd, atom yiginlari da FCC kristal
yapilardan olugmustur. Au, , atom yigiinda FCC kristal

yapilarin yani sira HCP kristal yapilar da meydana gelmistir.

Ust
3
=
-«
z
g
=
z
L]
- )
4..'-.."-3‘:“
o e W)
2 B oo -l"%-
O !-!‘:!-? e
g
=
-

Yan Al

i~

.-l'.vi

Sekil 1. Auso, Auwo’ Au, ve Au, atom yigimlarinin GM yapilarinin MgO(001) yiizeyi tizerinde tistten, yandan ve alttan goriintimleri.
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MgO(001) yizeyi ile etkilesme yapan ara yizeylerdeki
degisimlere bakildiginda, Au,, Au,,, atom yiginlar ile
Pd,, ve Pd, , atom yiginlarinin ara yiizeylerindeki atomlar,
MgO(001) yiizeyine uygun olarak (001) epitaksi seklinde
yerlesmistir. Au,,  ve Au,, atom yiginlar ile Pd,  ve Pd,
atom yiginlar1 MgO(001) yiizeyi tizerinde (111) epitaksi
seklinde yerlesmis atomlardan olusan ara yiizeylere sahiptir.

Saf Au ve saf Pd atomlarindan olusan atom yiginlarina
ek olarak MgO(001) yiizeyi Uzerinde desteklenerek ele
alinan ve toplam atom sayist N= 50, 100, 150 ve 200 olan,
1:1 (%50-%50) oranmna sahip (AuPd) nanoalagimlarinin
optimizasyon sonucu GM yapilar: da elde edilmistir. 1:1
oranina sahip AuPd nanoalagimlarin GM yapilarinin Gstten,
yandan ve alttan gériinimleri Sekil 3'de verilmigtir. Au, Pd,

Pdsy

Fd'lﬂ

Pdyso

Pdaq

*
st =4
) :ﬁ’ﬂ:ﬁ.‘

Feterererese

g
L
b 4

Al

Yan

A |8
e -

.- 8w
o
.,

X ' oy
&

LI ItD

-
AVA A A AN

Sekil 2. Pd,) Pd, Pd,; ve Pd, atom yrginlarinin GM yapilarinin MgO(001) yiizeyi izerinde Gstten, yandan ve alttan gorintmleri.
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ve Au, Pd, nanoalagimlari 4 katmanli GM yapiya sahiptir.
Au, Pd . nanoalagimi 5 katmanli GM yapiya sahipken,
Au

100
sahiptir.

Pd,,, nanoalagimi ise 6 katmanli bir GM yapiya

Atom sayisi arttikea 1:1 oranindaki atom yiginlarinin
ara ylzeylerindeki atom sayilar1 da artig gostermistir. 1:1
oranindaki atom yigmlarimin oksit yuzeyle bag yapan
ara yizeylerindeki atomlar MgO(001) ylizeyine uygun
olarak (001) epitaksi ile yerlesmistir. Ayrica (AuPd)
nanoalagimlarini olusturan atomlar ¢ogunlukla FCC yapiya
sahiptirler.

GM yapilardaki atomlarin ne kadar siki paketlendigini
ve hangi yogunlukta dizildiklerini gésteren koordinasyon
sayist analizleri Sekil 4 ile verilmistir. Koordinasyon analizi
grafiklerinde N, koordinasyon sayilarina sahip atom sayilarini
ifade etmektedir. Auatom yiginlari i¢in ve Pd atom yiginlar
i¢in 9 koordinasyon sayisina sahip atom sayilar1 cogunlukta
olup, atom sayisi arttik¢a 12 koordinasyon sayisina sahip
atom sayilar1 da artig gostermistir. Au,.Pd . atom yigini,
Au, ve Pd,, atom yiginlar ile Au,Pd,, kompozisyonu
ve Pd, , atom yiginlar: ile koordinasyon sayisi

ve Pd

150 150
yiginlarindaki atomlarin ¢ogunlugu 9 koordinasyon sayisina

ise Au,,,

bakimindan uyumluluk géstermigtir. Au atom

Cizelge 3. Pd, Pd Pd  ve Pd, atom ygnlarnin GM

100, 150 200
yapilarina ait katman sayisi, ara yiizeydeki toplam atom sayisi ve

kristal yapilari.
AraYiizeydeki Kristal Yap:
Atom Katman Toplam Pd ve Yapt Sayst
Yigim1  Sayis1
Atom Say1ss FCC  HCP
Pd,, 4 21 5 0
Pdy | > 34 20 0
Pd 4 50 39 0
Pd,, 4 59 60 0

sahip iken Au Pd . kompozisyonunda 12 koordinasyon
sayili atomlar daha fazla olmustur. Au,, ve Pd,  atom
yiginlarinda da atomlarin ¢ogu 9 koordinasyon sayili olma

egilimi gosterirken, Au,Pd,  kompozisyonu igin ise 12
koordinasyon sayili atomlar c¢ogunlukta olmustur. Bulk
yapidaki Au ve Pd elementleri FCC kristal yapisindadir.
FCC kristal yapida koordinasyon sayis1 12'dir. MgO(001)
ylizeyi Gizerindeki atom yiginlar: boyuta ve yigin tiirine bagh
olarak degisiklik gostermis olup, atom sayilarinda degisiklik
yapilan atom yiginlarinin koordinasyon sayr dagilimlar:
da farkliklar gostermistir. Koordinasyon analizi grafikleri
ile atom yiginlar1 biytidik¢e kati yapidaki dizenin ve
atomlarin temas halinde oldugu komgu atomlarin sayisinin

degistigi gozlenmistir.

4. Sonuglar

Bulk yapilar1 FCC kristal yapida olan Au ve Pd atomlarindan
olugan, atom sayis1t N=50, 100, 150 ve 200 olan hem saf
Au ve hem de saf Pd atom yiginlari hem de ayni sayida
Au ve Pd atomlarindan olusan 1:1 oranina sahip (AuPd)
« hanoalagimlar, Au

atom yigim hari¢ FCC yap1 6zelligi

150

gostermigtir. Au,_ atom yigininda FCC yapalara ek olarak 6

150

tane HCP yap1 olusmugtur.

Saf Au ve saf Pd atom yiginlar1 4 ve 5 katman sayih GM
yapilara sahip iken, 1:1 oraninda atom yiginlar1 4, 5 ve 6
katmanli GM yapilara sahiptir. Atom yiginlari toplam
atom sayisinin yani sira yigin tirine bagh olarak farkh
katmansal yapilarda olusabilirler. Au,, ve Pd, atom yiginlar:
ile 1:1 oranindaki Au, Pd,. nanoalagimi, Au,, atom yigim

ile Au,Pd, nanolagimi ve Au,, atom yiginiile Au Pd

150
nanoalagimi ara yuzeylerinde ayni sayida atoma sahiptir.
Atom sayis1 arttik¢a, atom yiginlarinin MgO(001) yiizeyi ile

bag yapan ara yiizeylerindeki atomlar da arti gostermistir.

Atom yiginlar1 yiizey Uzerinde epitaksiyel yerlesim goste-
rirler. Epitaksi olusumu sirasinda, atom yigininin kristal

Cizelge 4. N= 50,100, 150 ve 200 olan AuPd 1:1 atom yiginlarinin GM yapilarina ait katman sayisi, ara ylizeydeki toplam atom sayisi

ve kristal yapilari.
AraYiizeydeki ~ AraYiizeydeki Atom Tirii ve Kristal Yap:
Atom
. Toplam Atom Sayis1 ve Yap1 Sayisi
Yigini
Sayis1 Au Pd FCC HCP
Au, Pd,, 4 21 7 14 5 0
Au, Pd 4 38 14 24 18 0
Au, Pd_ 5 47 15 32 38 0
AuPd, 5 49 18 31 57 0
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Taran, Arslan / MgO(001) Yiizeyi Uzerinde Desteklenen Auy, Pd ve 1:1 Oranina Sahip (AuPd) (N=50, 100, 150, 200) Nano Atom

Yigimlariim Yapisal Ozellikleri

yapisi yuzeyin kristal yapisinca belirlenir. MgO(001) yii-
zeyi Uzerindeki atom yiginlarinin MgO(001) ytizeyine uy-
gun olarak (001) epitaksi ile yerlesmesi beklenilmigtir fakat
nano boyuttaki atom yiginlarinin epitaksiyel yerlesimlerinde
farkliliklar meydana gelmistir. Au,, Au, , atom yiginlar: ile
Pd ve Pd,,, atom yiginlarinin MgO(001) yiizeyi ile bag ya-
pan ara ylzeylerindeki atomlar, oksit yiizeye uygun olarak
(001) epitaksi seklinde yerlesmistir. 1:1 orandaki Au, Pd
ve Au, Pd, nanoalagimlarinda da ara yiizeydeki atomlar
MgO(001) yiizeyine uygun olarak (001) epitaksi ile yerleg-

mistir. Au,. ve Au,,, atom yiginlari ile Pd . ve Pd,  atom
yiginlar1 MgO(001) yiizeyi tizerinde (111) epitaksi seklin-
de yerlesmis atomlardan olusan ara yiizeylere sahip iken,
Au, Pd ve Au Pd nanoalagimlari oksit yizeye (001)

epitaksi ile yerlesme egilimi gostermigtir.

Au atomunun yarigapt 1.37 A ve Pd atomunun yarigapt
1.38 Adur. Au ve Pd atomlarinin yarigaplari birbirine yakin
degerlerde oldugundan dolay:, Au-Pd ikili metal atom
yiginlarinda atomlarin maksimum siklikta paketlenmesi
beklenmigtir. Inclemeler sonucu, saf Au ve saf Pd
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Sekil 3. Au,.Pd,. Au,Pd, Au Pd  ve Au,Pd, atom yiginlarinin GM yapilarinin MgO(001) yiizeyi Gizerinde Gstten,

yandan ve alttan goriinimleri.
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Taran, Arslan / MgO(001) Yiizeyi Uzerinde Desteklenen Auy, Pd ve 1:1 Oranina Sahip (AuPd), (N=50, 100, 150, 200) Nano Atom
Yiginlarinin Yapisal Ozellikleri
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Sekil 4. Saf Au ve saf Pd atom yiginlari ile 1:1 oranina sahip AuPd nanolagimlarinin koordinasyon analizi grafikleri.
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Taran, Arslan / MgO(001) Yiizeyi Uzerinde Desteklenen Auy, Pd ve 1:1 Oranina Sahip (AuPd)  (N=50, 100, 150, 200) Nano Atom

Yiginlarinin Yapisal Ozellikleri

atomlarindan olugan atom yiginlarina oranla 1:1 oranina
sahip Au-Pd nanolagimlar1 daha dizenli yapiya sahip
olmuglardir.

MgO(001) yiizeyi uzerinde incelenen nano atom yiginlar
i¢in en kararli yap1 olusumunda toplam atom sayisi ve y1gin
tirine bagh olarak atom yiginlarinin her biri karakteristik
ozellik gostermistir.
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