SIVINEDIR? MADDENIN DURUMLARINI ANLAMA *
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OZET

Swvilar evrende bulunan gok genis menzildeki sicaklik ve basinglarin kiigiik bir parcasi oraninda ortaya
cikar. Yinede, sivilar fizik, kimya, teknoloji ve onlarin yasamlan igin hayati derecede 6nemlidir. Van der
Waalls'tn 6ncii galismalarindan beri , tam olarak bir yiizyildir sivilarin statik ve dinamik fiziko-kimyasal
ozelliklerinin temel olarak anlasiimasim saglamigtir. Gibbs ve Boltzman'in temel formiilasyonlar, inte-
gral denklemleri, tedirgeme teorileri ve bilgisayar simiilasyonlan gibi istatistik fizik avantajlari
molekiillerarasi kuvvetlerin bilinmesinde ve deneysel teknikler bunun tamamina katkida bulunmustur. Elli
y1l 6nce stvimin birgok varh g1 kiigiik bir sir gibi goriiniirdii. Bugiin kati-siv1-gaz faz diyagraminin tahminleri
oldukga tam ve kesin olarak yapilabilir. Yine sivilarin mikroskobik ve makroskobik, statik ve dinamik
ozellikleri tam ve kesin olarak hesaplanabilir. Bu galigma denge 6zelliklerini ayrnintili vurgulamak igin
teorideki temel kavramlar ele alarak ve en azindan katilarin fizigi bilgilerimizle kargilagtirmalar yapilmustir.
Bu galismada, teorik bilgiler ile birlikte stvt Argonigin hesaplanan yapisal fonksiyonlar, deneysel sonuglar
ile kargilagtirmali olarak verilmistir.

Anahtar Kelimeler: Boliigiim Fonksiyonu, Sivilarin Yapisal Fonksiyonlari

SUMMARY
What is Liquid? Understanding the states of matter

Liquids exist in a relatively small part of the enormous range of temperatures and presures existing in
the universe. Nevertheless, they are of vital importance for physics and chemistry, for technolocgy and
life itself, A century of effort since the pionereng work of van der Waals has led to a fairly complete basic
understanding of the statik and dynamic physicochemical properties of liquids. Advances in statistical
mechanics for instance the fundamental formulations of Gibbs and Boltzman, integral equation and per-
turbation theories, computer simulations, in knowledge of intermolecular forces and in experimental
techniques have all contributed to this. Fifty years ago the very existence of liquids seemed a little
mysterious; today one can make fairly precise predictions of the solid-liquid-gas phase diagram and of
the microscobic and macroskobic static and dynamics of properties of liquids. This work is a survey, with
particular emphasis on equilibrium properties, of the theory which underlines that basic understanding,
which is now at least comparable with our understanding of the physics of solids. In the study the basic
theoretical knowledge is presented together with the calculated structural properties for liquid Argon
comparing by experimental results those obtained by others.
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1.GIRIS

Maddenin kati, siv1 ve gaz hallerinde varoldugunu giinliik yasamimizdan biliyoruz. Kat: maddeler serttir

ve difraksiyon (kirinim) deneyinde keskin Bragg yansimalar verirler. Bunlarin molekiillerinin veya
atomlarinin diizeni siralilik gosterir. Sivilar ve gazlar akiskandir. Bunlar kiigiik kesme kuvveti altinda akarlar.
Keskin Bragg yansimalar vermezler fakat halkalar halinde yayilirlar. Bu durum molekiillerinde uzun siireli
bir diizenlilik olmadigini gosterir. Boylece kat1 ve akiskanlar arasinda ¢ok belirgin bir fark vardir. Buna
ragmen camlar ve amorf katilar arasinda bu belirli farki gérmek zordur. Diger yandan siv1 ve gaz arasinda
biiyiikliik olarak fark yoktur. Van der Waals siv1 ve gaz durumlar devamliligim agik bir gekilde ortaya
koymustur.
Kritik sicaklik altindaki sicakliklarda iki akigkan fazi tekrar dengeye gelebilir. Daha yogun faz sivi, daha
az yogun faz gaz olarak tanmimlanir. Kritik sicaklik iizerinde akigkan fazlarinin tekrar var olugu gézlenemez.
Bunlardan biri devamli olarak diisiik sicaklt gazdan, diisiik sicakli siviya kritik sicaklik iizerinde 1sinarak,
sikisarak ve soguyarak geger veya déniisiir. Stvi ve gaz arasindaki fark , temel olarak yoguntuk farkidir.

Kabaca kiiresel molekiiller ve 6zellikle gergek kiiresel seyrek gazlar igin sadece bir gesit diizensizlik
miimkiindiir, bu hareket déniisiimiiniin diizensizligi olarak tamumlamr. Kiiresellikten uzak molekiiller
iginde dénme diizensizligi mevcuttur. Bu ise kristal iginde gevrimsel (doniisiimsel) diizen olusturabilir
(plastik kristaller). Diger yandan , ddnme diizeni doniigiim diizensizligi seklinde bir sicaklik menzilinde
direnebilir. Bu durum bir "siv1 kristal" ile ilgilidir. Bunun nematik, simetik ve kolesterik gibi fazlari
gozlenirler. Sivi kristal sistemler igin 6zenli temel teori daha erken durumdur ve bu konuda géreli (izafi)
olarak az sey soylemeyebiliriz. Svi kristallerde bu konudaki kavramsal ve yar1 kavramsal teorik yaklagimlar
Stephen ve Straley tarafindan verilmistir[1].

Swvi fiziginin amaci , 6zellikle sicaklik ve yogunluk durumlaninin nigin belli fazlarda dengede olduklarint
anlamaktir. Ayrica akiskan fazinin kararli yapisini, dinamik ozellikleri biiyiikliikligiinii, molekiillerinin,
atomlarinin veya iyonlarinin seklini ve bunlar arasindaki dogal kuvvetleri aragtirmaktir.

Tiirkiye'de sivilar iizerine galigmalar 1984 yilinda baglamistir. Bu konuda yapilan énemli ii¢ doktora
tezi vardir. Bunlardan ilki stvi metallerin elektronik tagima ve termodinamik 6zellikleri teorik olarak
incelenmistir[2]. Ikincisi atomlar aras1 potensiyeller ve sivi metalerin yapisi bilgisayar destekli teorik
olarak incelenmistir[3]. Ugiincii tezde ise siv1 metallerin termodinamik 6zellikleri, yine yogun bilgisayar
kullanimi ile teorik olarak incelenmistir[4]. Bu tezlerden sonra birgok arastirmaci bu konuda bilimsel
aragtirmalar ve ¢alismalar yapmuslardir. Bu galigmalardan pekgok master ve doktora tezleri ve bilimsel
makaleler ortaya ¢ikmustir.

2. YAPISAL TEORILER

Maddenin kapsamli 6zelliklerini tayin eden bu etkilesmeler temel olarak elektromanyetiktir.
Ashinda kiigiik relativistik ve gegiktirme etkilerinin diginda elektrostatik karakterdedir. Bunlar, gekirdek
ve elektronlar arasindaki Coulomb etkilesmelerinden ortaya gikarlar. Boylece, stvinin (katinin veya gazin)
bu ozelliklerini tahmin etmenin bir yolu antisimetrik durumlarinda gekirdek ve elektron hareketini
tanimlayan gok-cisim Schrédinger denklemini ¢ozmek olmalidur.

h* q.9; h oY
(—Z—*V.Z +yY L y=—"— (O
. ¥ i ot
Buradaki toplam biitiin gekirdek ve elektronlar iizerindedir. uygun kiitleleri ise yiikleri gosterir.
Bunun ¢6ziimiiniin oldukga zor oldugunu sdylemeliyiz. .
Oysaki, gekirdegin elektronlardan daha agir olmasi gergeginden ortaya ¢ikan birkag 6énemli

sadelestirme mevcuttur. Bunlardan birincisi Born Oppenheimer yaklagimdir[5]. Bu yaklagim ile gekirdegin
statik konfigiirasyonu igin elektronik problemi ¢oziilebilir. Boylece ¢ekirdek hareketlerini agiklamakta
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kullanilabi-linen gekirdek koordinatlarina bagh bir potansiyel enerji fonksiyonu U tiiretilir. Gergekte bu
potansiyel enerji fonksiyonu deneysel veya yari emprik olarak elde edilmeye calisilirsa, elektronik
problemleri tamamen atlama (bypass) yapabiliriz. Yine de dogal olarak en azindan basit bir érnek olan
helyum-helyum etkilegimi ile bunu dogrulamak gerekmektedir ki, Schrédinger denklemini ¢ozme deneysel
saptamalarla ayni1 sonuglari verir.

Ikinci sadelestirme molekiiller arasindaki kuvvetlerin, atomlar arasindaki molekiiler
kuvvetlerinden ¢ok daha zayif olmasi ilkesinden ortaya ¢ikmaktadir. Boylece goreli olarak en azindan
diigiiniilen birgok termodinamik ve tagima 6zellikleri igeren rigid molekiiller i¢in molekiiller iginde
meydana gelen titresimler ve tiim molekiiliin hareketi g6zard1 edilebilir. Spektroskobik galigmalarda;
ornegin molekiiller arasi etkilerin molekiil igindeki titresimleri belli bir sekilde gérebiliriz. Bu 6énemli
bir deneysel kanittir. Seyrek gazlardan en basit durumda bu soru ortaya ¢itkmaz. Cok karmasik (complex)
molekiiller igin bu yaklagim su anlama gelir. Biz molekiilleri rigid olarak kabul edebilir ve diigiiniilen

potansiyel enerji fonksiyonu U, sadece molekiillerin kiitle merkezlerinin 7, konumlarina ve onlarin

) dénmelerine baghdir.

UNZUN(?;’QIV"';FN’QN) 2)

Dogal olarak bu yaklasim géreli olarak serbest¢e donmeler yapan polimerler ile molekiillere
uygulanamaz.

Ugiincii sadelestirmede gekirdegin goreli olarak daha biiyiik kiitleye sahip olmasi dogrulugundan yola
¢tkmaktir. Birgok durumda molekiillerin davraniglart gerekli gériildiigiinde kuantum diizeltmeleri ile
desteklenerek klasik mekanik ve klasik istatistiksel mekanik ile agiklayabilmekteyiz. Bu islem gok diisiik
sicakliklarda helyum ve hidrojen igin kesinlikle yetersizdir. Fakat biiyiik olasilikla diger birgok sivilar igin
yeterlidir.

Bir diger sadelestirme ise molekiil i¢i potansiyel enerjilerin ilk yaklagimina eklemelerden ortaya
¢ikar. Boylece potansiyel enerji fonksiyonu,

Uy = Zuy(7,94:7,Q5)

el 127 J»

i<

+ Z"3(E,Qi;7j,ﬂj;7k,ﬂk)+... (3)
i<j<k

ile verilir. Burada birinci terim giftler etkilesme toplamu ve ikinci terim tigli etkilesmeler toplamidir. Bu
ti¢lii etkilegmelerde, molekiillerden birinin diger ikisinden ¢ok uzak olmas: durumunda bu terim ihmal
edilebilinir.

Seyrek gazlarda, iiglii terimlerden sonra gelen biitiin terimler ihmal edilir ve termodi-namik 6zellikler
iizerinde 1iglii terimlerin etkileri tedirgeme teknikleri ile kapsanabilinirler. Bura-da tiiretilmis teorik
sonuglar i¢in biiyiik kanonik toplulugu kullanacagiz[6]. Bu durumda;

Koordinatlar; ¢;,4,........... q.
Koordinat degisimleri; dq i3 dq s v dq "

Momentumlari;, Py, Py..oeeee.n. P

Momentum degisimleri; a’p1 5 dp2 ....... dpn

olan bir sistemin bulunma olasilig1,
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1

h‘WZ) exP[ﬂ(N‘uo —-Hy )] 4)

P=(

formundadir. Burada h Planck sabiti, f=1/k,7, ky Boltzmann sabiti ve T sicakliktir. £z, kimyasal
potansiyel ve f ise her molekiiliin serbestlik derecesidir. Bu ii¢ boyutta atomlar igin 3, asimetrik rotor

igin 6'dir. Ayrica ¢, 'ler molekiiliin konum ve dénmesini gosteren genellestirilmig koordinatlanidir. dql
, birinci molekiiliin genellestirilmis koordinat diizlemindeki f-boyutlu hacim elamanidir. g, 'lere eslenik

olan p, momentumlaridir. N-cisimli sistem i¢in Hamiltonian,
Hy =T +lUy (5
Burada 7}, kinetik enerji ve U ; potansiyel enerjidir. Z normalizasyon faktérii bityiik bolisim

fonksiyonudur,

bagintisi ile verilir.

Bu bagitinin termo-dinamikler ile iliskisi,
p¥ =k, T InZ %

formunda 1958 yilinda Kittel tarafindan verilmistir[7]. Burada verilen | — co limitinin tekrar iterasyon
gerekliliginden kaginmak igin hacmin gok biiyiik oldugunu farzedecegiz. Ciinkii bu kinetik enerji kuadratik
olarak momentuma baghidir. Rigid molekiiller igin (6) denkleminde p; iizerinden alinan integrasyon

hemen yapilabilir. Bu sonug,

o e 8
2= T ip—(f”—”xj..jem (= BH y ) dit..diy dQ;..dQ y (8)
N=0 !

formundadir. Burada dQQ, i molekiiliin dsnme uzayinda hacim elemamnidir. Uygunluk igin normalize edilen
dQ), 'yi uygularsak dQ =1 olur. Béylece eksenel gekilde simetrik bir molekiil ile onun eksencl yonii &
polar agist ve ¢ azimiital agis1 kullantlirsa dQ =sin &/&/¢ /4 olmahdir. 4 biiyiikligi,

2 /2 '
M=l +1n 271kaT/h Zrot 9
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ile verilir, Burada Z ’m bir molekiiliin serbest dénme boliisiim fonksiyonudur[8]. m molekiiler kiitle ve

t
v uzayin boyutudur. z(, gibi) kimyasal potansiyeldir. Bu g, veya i, 'dan farkli referans durumlar
ile ilgili olmalidir. Denklem (7) ve (4) kullamlarak L pargagiktan olusmus bir sistemin ~ p' olasilik
yogunlugu,

L~ eXpLY,

v NZ

[ [ exp(— B\ ¥, ,.dF,dQ, .. dQ,, (10)
V.Q

ile verilir. Bu hacim elemanlarim kapsayabilen N(N-1)......(N-L+1) molekiillerin farkl: setleri olsa da,
toplam olasilik yogunlugu herhangi bir L molekiiliinii kapsayan bu elemanlar,

D@, Q7. 90) = pL ey o7, Q)

® explNBul
—NEO__“(N—L)! [.Jexpl-pUy]

d‘fL+l ...... .df‘ngl ..... dQN (11)

ile verilir. 5 (7, Qy;........ 37, Q) veg(H, Q..o 5y, €2y ) fonksiyonlann her ikiside L-
pargacik dagilim fonksiyonlandir. Bir diizgiin izotropik akiskan igin " (7,, (), ) tam bir say1 yogunlugu
p veya < N > /V dir. Burada<N> molekiillerin ortalama saysidir. Yine diizgiin izotropropik bir akiskan

iginde (2 (7, 7y, Q, ) sadece 77y = |F1 = FZ' uzakligina birinden digerine molekiillerin diizenine

ve 7, — F, ' nin yoniine baghdir. Bu g(1,2) = g(7,,€2,;7%,,Q,) ciftler dagilum fonksiyonu dzellikle

ok 6nemlidir. Bu fonksiyon gok biiyiik uzakliklarda 1'e yaklasir. Kiiresel molekiiller igin sadece uzakligin
bir fonksiyonudur ve radyal dagilim fonksivonu (RDF) olarak tanimlanir. Bu fonksiyon nétron ve X-1§1n1
kirmmm deneylerinden deneysel olarak hesaplanabilinir. Bunun Fourier déniigiimii statik yap: faktoriidiir[9]
ve kiiresel molekiiller igin ,

S(&)=1+ pfexpikF)gF)dr 2

ile verilir. Kiiresel olmayan molekiiller igin RDF,
g, (r12) = [g(1,2)d0,d0dQ,  (13)

seklinde tammlayabiliriz. Bu molekiiller igin belirsizlik kagimlmazdir. BizRDF'larim g veiftler dagilim

fonksiyonlarim g ile gostermistik (g kiiresel olarak ortalamay1 gosterir). Bu fark kiiresel molekiiller igin
gereksizdir.

h=g-1 olarak tanmimlanan h fonksiyonu net veya toplam korelasyon fonksiyonudur. Bu fonksiyonun
gelencksel olarak tanimlanan c direkt korelasyon fonksiyonu ile arasindaki bagintiyr Ornstein-Zernike(OZ)
denklemi saglar[10]. Bu denklem rigid kiiresel olmayan molekiiller i¢in Workman ve Fixman tarafindan
genellestirilmigtir.
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h(7,Q21:75, Q) = ¢(A,€21;7,807)
+ pfh(R, Q;75,83)
C(Fz,Q2;F3,Q3 )Lif3dQ3 (14)

(4) ve (6) denklemlerinden molekiillerin ortalama sayilarim goriiriiz. Kullanilan agisal < > parantezler

ortalamayi gosterir. Bu ortalama ile olasilik yogunlugu,

Z
(N) =kBT§31— (15)
ou
ile verilir ve bunun tekrar diferansiyeli alinirsa,
o(N)

kBT——é;—=<N2>—(N)2 (16)

bulunur.

n ve 5@ tammlarindan takibi alinirsa,

(17D (R, Q3 7y, Q) )diy diydQdQy
=(N(N-1)) (17
ve

[in® #,Q)dRdO; =(N)  (18)

Buradan

[(n® @, Q,;5,9,) -7, Q)
n® (7, Q,)ldr,dr,dQ,dQ,
=(N*)—(N)" - (V) (19)
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Fakat diger yandan 0 'nunbasinga gore degisiminin diger parametrelere baghilig,

(20)
olnZ yr

(52),./ 58,

- [(N2>— <N)21/(N) (20)

formundadir. Bunu (19) denklemiyle birlestirirsek,

G -1 O
Plyr

-nO @, 'V 7y, Q) dF dFdQ,dQ,
=1+ pfh(r3,Q,Q JdFddQ, (21)

formuna gelir. Bu denkem iyi bilinen sikigabilirlik (compressibility) denklemidir. g veya h fonksiyonlarin
termodinamik 6zellikleri ile ilgilidir. Bu sonucun potansiyel fonksiyonu hakkinda gift ilavelik (eklemelik)
gibi herhangi bir 6zel kanidan bagimsiz oldugu bilinmelidir. O yine yénlendirilmis akigkan (stv1 kristal)
icin gecerlidir.

U termodinamik ig enerji H ,, ortalama enerjinin basitlesmesidir. (4) ve (8) denklemlerin kullanim

ile,

= explAVu]
Up= ¥ ——[.fexp(- fUy)
N=0 M
{jkBT/Z + UN }df‘idFNdQIdQN (22)
formuna gelir. 1. terim kinetik enerjiyi gosterir. Ciftler ek potansiyeller i¢in (denklem (3) ile
tiglit ve yiiksek terimlerin atilmastyla) II. terim n® (7‘,, Q;;7;,Q j) ‘nin ile (11) denklemin avantaji
yazilabilen terimlerinin herbirinde N(N -1)/2 esit integralleri verir. Béylece su sonug bulunur.

U, 1
m:jkBT/2+§pjg(r|2,Qlagz)

ulf}, Q3 7,, Q, )7, (23)
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Bu deger alt termodinamik 6zelliklerini saglayan enerji denklemidir
Basing igin bu ifadenin tiirevini alacagiz. Bunu yapmak Born ve Green metodunu takip eder ve
=V"'V§, degiskenlerini (8) denkleminde yerine yazilirsa,

_ 2 eplAup”
s N!

x [ fexp[-fUy@"V5;00)]
B Q)

ds).....d8,dQYy....dQy 24)

formunu elde edilir. D integrasyon bolgesi hacminden bagimsizdir. Ornegin orjinde toplanmug bir kiirenin
hacmi gibi diigiiniilebilinir. $imdi (24) denklemin logaritmas: hacmine gore tiiretebilinir,

oln Z = exp[ ANu ¥
y| ==
( oV )” NZO NZ — 0

[expl-pU (775, Q)]
1 ) e
V"5 V.U,
lj{BT Z i i N ]
d5,...dSdQ ........ dQ,

=<N' N> (25)
UKp
(0InZ

Burada ﬁiUN, _r; 'ne bagh U, fonksiyonu-nun gradientidir. Fakat L oV j . tam olarak
u,

14
=(N-
kg < N> e

formuna gelir. Bu basing igin virial ifadeleri olarak bilinir. Aym zamanda Clausius'un mekaniksel virial
teoreminden tiiretilebilinir, Bu denklem basing denklemidir. Ek giftler potansiyel 1<;1n

[N -

p/ k,T"dir.Boylece,

VG, QF, Q) = -V, Q7. Q) @)

formundadir. Bu durumda (26) denkleminin,,
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pV 1 S R
kBT—<N_ UkBT;j(ri _rj)‘viu(ri7Qi>rj7Qj)>

1 ) 7= ..
2UkBT'Un (7, Q):7,,Q,)

7 - F)Vu(F, Q7 Q, )dr dF,dQ,dQ,  (28)

=<N>-

veya,

P, p?
kgT 20k T
1 B =)V qu(,Q:7,9Q5)

g(i:]27glﬁ QZ )dFZdQIdQZ (29)

formlarina gelir. Kiiresel potansiyel igin ,

p _ . r : ”
~alacer [ru'(ngrd7  (30)

ifadesi seklindedir.
r<d igin o ve diger durumlarda 0 olan kat1 kiire potansiyel i¢in ii¢ boyutta bu denklem ,

2
P P Td 3
vl 4::5 —lexp(-punry@dr

2
=p+—3”-d3p2y<d) 31)

burada y = g(r)exp[—fu(r)] devaml fonk-siyon, ikinci terim exp{—— ﬂ;(r)} , (r-d) nin

bir birim basamak fonksiyonu ve onun tiirevi bir § fonksiyonudur. Iki boyutta bu karsilagtirma sonucu,

MZ
P el AR O REe)
B L

ifadesi geklindedir. (31) ve (32) denklemleri y(d) yerine g(r) ile sik yazilan denklemlerdir.
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SONUCLAR

Burada akigkanin dikkate deger yararli korelasyon 6zellikleri karsilagtirmali prensipler tayinine
uygundur. Sadece uzunluk ve enerji 6lgiim faktorlerinde farklilagma oldugunda, birgok madde aym formda
potansiyel fonksiyonuna sahipse ve uygun birimlerde ifade edildiginde onlarin 6zellikleri benzerdir ana
diisiincesini verir. Bu konuda iyi bir tartiyma Scott tarafindan verilmigtir[11]. Bunlar uzun yillar 6nce
Pitzer tarafindan istatistiksel mekanikten tiiretilmistir[12].

Aym genel formun potansiyel fonksiyonlarina sahip birgok maddeler (A4 =1,2,3...) farz edelim. Bu
durum enerjisi,

UFQ=gU (/0,0 B....) (33)

formunda bulunur. Burada & 2 V€ O, sirastyla enerji ve uzunlugun boyutsal sabitleri ve boyutlaridir.
&, , B, boyutsuzluk parametreleridir. Burdan béliisiim fonksiyonu igin ifadelerdeki degisken degisimi
tanimlanabilir, rnegin indirgenmis yogunluk, p* = (N o‘i /V') indirgenmis sicaklik 77" =k, 7'(¢,)

ve boyutsuzluk parametreleri &, 3, isin plV'/ Nkg1 evrensel fonksiyondur. Bu prensiplerin ve onun

ifade-leri tam olarak Pitzer ve Brewer, Lewis ve Randall tarafindan verilmigtir [13].
Sekil 1'de 6-12 akiskanlar igin faz divagrami goriilmektedir.

300
Katt erimesi
250 — Sivinmn donmast
Sivi — Buhar
200 — Faz1

Stcaklik (K )

150 —

100 —

50 T T T T I
0.0 1.0 20 3.0

Yogunluk (gr cm ™)
Sekil 1. 6 — 12 akigkant (duz cizgiler) ve

Argon
igin (kesikli gizgiler ve noktalar)

41



Grafikte goriilen koyu ¢izgiler Hansen ve Verlet tarafindan hesaplanmigtir[14]. Kesikli gizgiler ve
koyu daireler ise Argonun faz diyagramimi gostermektedir. Bu kargilastirmada ¢/ & =119,8°K

ve o =3,405°4 'dur. Siradan siv1 fazlar igin mitkemmel nitel anlamlar iyi bir sekilde bilinirse, bu bizi
tamamen nicel tahminlere gotiirebilir.

Stvilar teorisi ile ilgili genel durumda, sivilarin yapilarin ve termodinamik 6zelliklerini belirleyen
faktorlerle ilgili iyi bir kavrayis vardir. Dagilim fonksiyonlart igin elimizde bulunan Percus-Yevick gibi
denklemler miikemmel nitel ve ortalama nicel sonuglar vermektedir. Argon igin hesaplanan RDEF, ndtron
difraksiyonu ile hesaplanan deneysel degerlerle kargilastirmali olarak sekil 2 'de verilmektedir.
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Sekil 2. Sivi argon igin deneysel ve hesaplanan
radyal dagilim fonksiyonlari

Bu fonksiyon kapalilik sart1 altinda ve onun iiglii noktasinda nétron kirmimindan

hesaplanmigtir{15]. Sekilden de goriildiigii gibi deneysel ve hesaplanan degerler biiyiik bir uyum igindedir.

Yine Argon igin hesaplanan statik yap: faktorleri, deneysel degerlerle karsilagtirmali olarak gekil 3

'de verilmektedir. RDF'nun Fourier déniigiimii alinarak hesaplanan degerin, deneysel degerle iyi bir uyum
i¢inde oldugu goériilmektedir.

3.00

—————  deneysel

............ hesaplanan

2.00 —

= i :'
& \
1.00 —
0.00 T
0.00 3.00 6.00 9.00 12.00
a’a™y
Sekil 3. Siv1 Argon igin deneysel ve hesaplanan
stvi yapi faktérleri

Karngik teoriler ve bilgisayar simiilasyonlar sayesinde dogru tahminler yapabilmekteyiz. Percus-ﬁ{evick
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Karisik teoriler ve bilgisayar simiilasyonlari sayesinde dogru tahminler yapabilmekteyiz. Percus-Yevick
teorisi gibi teorileri gelistirecek olanaklar vardir. Kiiresel olmayan molekiiller igin elektrolitler, sivi
metaller ve kuantum sivilar vs. gibi yapilacak daha gok is vardir. Ayrica bu galismada, gaz-sivt ara yiizeyinin
acik bir tartismasi ile stvinin yiizey gerilim teorisi hakkinda bilgi verildi. Bundan sonraki galigmalarda
sirastyla molekiiller arasi kuvvetler ve bilgisayar simiilasyonlan detayla incelenecektir. Simiilasyonlar
Monte Carlo (MC) ve Molekiiler Dinamik (MD) metodlaridir. Bu metodlar yeterli realistik potansiyel
enerji fonksiyonlar: kullanilarak, deneysel degerler ile mitkemmel uyum verir. Bundan dolay1 bu simiilasyon
sonuglara deneysel sonuglar géziiyle bakilabilinir. Yine basit potansiyel modelleri igin diger teorik model
sonuglarini, simiilasyon metodlart ile test etmek uygun olacakt:r. Bu durumda potansiyel fonksiyonlarinin
veterli veya yetersiz olmast ile ilgili belirsizlik agilabilir. Burada vurgulanmast gereken nokta, bu iglemin
savunabilirligi simiilasyon metodlarimin deneysel dogrulamasi ve statik mekanik prensipler iizerine
kurulmasindan gegmektedir. Sonug olarak, simiilasyonlarin sagladig bilgi ve uyarici noktalar olmasaydi,
stvilarin teorisi gok daha yavas geligebilirdi[16].
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