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Bu c¢alismada,

sistem 1i¢in analitik
karisimlarin yaplsinil
faktortintn m, a ve X
olarak hesaplanabildigl

Degisik haller i¢in

tartisildr. Fe~S1

L B

Percus-Yevick kati kttre modelinin 1kili

cozttmlerinin iki . bilesenli sivi

anlatabilecegl ve ti¢ Kkismi yapl

parametreleri cinsinden ntimerik

incelendi.

hesaplanan kismi yapi1 faktorleri
karigimi i¢in hesaplanan yapi

faktorleri deneysel verilerle karsilastirildl.



SUMMARY

In this  work, it has been studied that analytic
solutions of Percus-Yevick Hard-Sphere Model for binary
system can Dbe describe the structure of two-component
liquid mixtures and three partial structure factors can
be computed in term of m, «, and x parameters.

It has Dbeen discussed partial structure factors
computed for different cases. Structure factors computed

for Fe-Si1 mixture are compared with experimental data.
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(I.1) MADDER1R HALLER!

Maddenin fiziksel halleri U¢ sinifa ayrilabilir; kati,
s1vl ve gaz. Ondokuzuncu ytizyilin sonuna Kkadar gaz
halinin KkKuraminda ve vyirminci ytizyail icerisinde kati
halin kuraminda bttyttk gelismeler elde edilmistir. Gaz ve
kati1 hale kargin, s1vl halin kuramil yavas asamalar yapmis
gibi gortinmektedir. Bunun baslica sebepleri sunlardir:

Gaz halinde atomlar rastgele dagilirlar ve atomlarin
hareketi tamamen ditzensizdir. Diger taraftan kati halde
atomlar ti¢ boyutlu orgtinttn belli noktalarinda
titregsirler. Atomlarin dagilimindaki bu iki zit durum, bu
iki hale ait yapilyl tanimlamak tizere basit modellerin
kurulmasina Kkatkil saglar. Sivl halde atom dagilim kati
hale nazaran daha dtizensizdir ve gaz halindaki atom
dagilimina gore yakin mesafelerde dtizenlidir. Bu ac¢ik
olmayan ara durum, s1vl halin yapisini temsil edecek
modelin Kkurulmasini engeller ve bu nedenle sivil hal
kurami, gaz ve katil hal kuramlarina gore yavas gelisme

kaydetmekteair, [1,2,3,4,5,6,7]

Ayrica, amorf veya camsi hal diye adlandirilan bir



0zel hal vardir. Bu hal genel olarak erimis maddeyi
hizli1 sogutma ile elde edilir ve sivil halinkine ¢ok yakin
bir atom dagilimina sahiptir.

(I.2) KR1STAL OLMAYAN MALZEMELER

Kristal olmayan malzemeler sivl ve amorf olarak ikt
grup altinda toplanabilir. Siva yapida metaller,
alasimlara, oksidlery, W tuzlar Ve “kompleksleri; amorf
yapida metalik camlar ve amorf yari 1iletkenler ornek
olarak siralanabilir. Amorf yapi1 kati olmasina Kkarsin
atom dagilimi yontinden si1vil hale ¢ok vyakindir. Bu
malzemelerin daegisik fiziksel ozelliklerine ait
problemlere deneysel ve kuramsal olarak btiyttk gayretler
sarfedilmekteair, [°]

Bu problemlerin nicel tartismasi i¢in yapi hakkindakli
bilgiler temel teskil etmektedir ve bundan sonra fiziksel
ozelliklere ait problemleri c¢ozmek miimktin olabilecektir.
Bu nedenle 11k once yapllmasl gereken malzemenin yaplsl
hakkinda bilgi edinmektir.

Kristal olmayan malzemelerin yapisl asagidaki yontem-
lerle incelenmektedir.
a)-Deneysel Yontemler

Sivl alasimlarin yapillari hakkindaki deneysel bilgiler
X-1¢s1nlari veya notron Kkirinim teknikleri 1le elde
eatliriler. (6] Tex cesit atomlardan meydana gelen bir gaz
i¢in sag¢llan 1$1n Yyogunlugu egrisinin hemen hemen

sekilsiz olmasy atomlarin yerleri arasinda hi¢bir



iliskinin olmadigini gosterir. Kristal yapida bir kat:
i¢in sagilan 1s1n yogunlugu son derece keskin pikler
gosterir. Bu durum kristal yapi1 ig¢erisinde atom yerleri
arasinda bulunan bagintiyl agiklar. Sivilara gelince, tek
atomlu bir sividan elde edilen sac¢ilma yogunlugu egrisi,
katl1 faz ve gaz fazi arasinda yer alir. Pik ytikseklikleri
ve vYyerleri ne gaz fazindaki gibi dtizensiz ne de kati faz-
dakil gibi keskindir. Buradaki sac¢ilma yogunlugu denilen
S(k) bttytikitigtt yap1 faktorttne Kkarsilik gelir ve 1kill
sivi alasimlar 1i¢in Syy(k) (1,J:1,2) seklinde verilir ve
‘}I dalga vektortt olmak tizere Kkismi yapir faktorleri diye
adlandirilir. Kati, si1vy ve gaz hall 1i¢in karakteristik

S(k) yap1 faktorleri Sekil(I-1)de verilmistir.[®]
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Sivl hale ornek verilen S(k) egrisinde gortlen 11k pik
kisa menzilde atom yerleri arasinda var olan dtizenliligil

gosterir. Dalga vektortinttn btiyttk degerleri 1i¢in S(k)

o



asimtotik olarak birim btiytikltige yaklasir.
b)-Bilgisayar Simtilasyon Yontemleri

Son zamanlarda btiyttk hafizalir ve ¢ok hizli bilgisayar-
larin yardimiyla ntimerik model simtilasyonu kurmak ve bu
sonu¢lariy amorf Kkatilarin ve sivilarin yapisina 1iliskin
deneylerle Kkarsilagtirmak mtmktin olmustur. Sivi yapiyl
incelemek 1i¢in olduk¢a yenl olan bu yonteme ¢ogu Kkez
bilgisayar deneyleri adi verilir. Her nekadar bilgisayar
simttlasyon yontemler sinirly sayida parc¢acik (birkac¢ ytiz
veya Dbin) gibi Dboyle Dbazi Kkisitlamalari ve sinir Kkosulu
icerirlerse de, Dbilgisayar deneyleri iyl tanimlanmis
model 1i¢in olduk¢a uygun verileri saglarlar. Sivl yapl
icin billgisayar deneyleri Monte Carlo yontemi ve
Molekttler Dinamik yontem 1le yapilmaktadir.[%)
c)-Dagilim Fonksiyon Kuramlari

Kristal halde, birka¢ konum ve mesafe parametresi
tanimlandiginda atomik konumlarin hepsi belirli olur. Ama
hem gaz hem de sivl halde boyle basit bir tanim imkansiz-
air. Kristal olmayan malzemelerde atom dagiliminin
anlatiminda COgu kez dagilim fonksiyonu kavraml
Kullanilir. Ozellikle orijindeki {r=0 noktasindakli)
atomdan »r uzaklikta diger Dbir atomu bulma olasiligina
karsilik olan g(r) c¢ift dagilim fonksiyonu Kullanilir.
Po=N/V ortalama sayl yogunluklu bir sistemde orijindeki
bir atomdan r mesafede Dbir baska atomu bulma olasiligl

poe(r)ye kargilik gelir. g(r) 1le verilen Dbilgl sadece



tek Dboyutludur ama Kristal olmayan sistemler hakkinda
nicei bilegl Yerip. Erime durumunda ¢ift dagilim
fonksiyonu g(r) ile tanimlandiginda, Ppe(r) olasiligl
gliderek r'nin Dbityttk degerlerinde Po ortalama sayl
yogunluguna yaklasir, ¢tinktt atomlarin konumuna ait
korelasyonu mesafe arttik¢a azalir. Bu durum,

Tim-g 4191 (I-1)
r—=>o

bagintyse:r 1ie 1fade ediliy.

Diger taraftan, atomlar ¢ift potansiyeldeki itmeden
dolayl atom c¢ekirdek c¢api icine Rarsilikla olarak
yaklagamazlar ve onun i¢in

ot gy )=o (=29
r—>»0

olur; Bu dttstincelerden g(r) ¢i1ft dagilim fonksiyonu pg
ortalama sayl yogunlugundan sapmayl gosterir. Tabii ki
boyle bir sapma atom ¢ekirdek ¢api yakinindaki r degerle-
rinde nisbeten bttyttktttr. g(r) 1¢in sematik diyagram Kkati
s$1v) ve gaz halleri icin Sexil(l-2)'de verilir.

S (k) yap1 faktort, ¢ift dagilim fonksiyonu g(r)
hakkinda bilgl verir. gir) ryse belll - bir atomdan
uzakligin fonksiyonu olarak ortalama atom yogunlugunu
verir. Bu 1ki onemli fonksiyon, ¢ift dagilim fonksiyonu
g(r) 1ki1l1 sivl alagimlar i¢in gg4(r) seklinde olmak
ttzere, matematiksel bir ifade ile birbirlerine baglidirlar:

1

g (r):u———J‘x[s (K)-1]€in (Kr) ax (I-3)
1) 2Mm por
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Kristal olmayan sistemlerin yapisi1 [g(r) veya S(K)),
verilen sicaklik ve Dbasin¢ta parcaciklar arasindakli
etkilesmeye dayalr Kuramlar ile hesap edilirler. Bu amag¢
i¢in ¢i1ft potansiyel ve ¢ift dagilim fonksiyonu arasinda
asagidaki yaklasik denklemler onerilmistir:[L,45]

i- Born-Green denklemli,

2- o Percus-Yevick -d@enkieml,

3- Hypernetted-Chain denklemi.

Genellikle cliftt dagilim fonksiyonu yerine, bir
Korelasyon fonksiyonu Kullanmak uygundur. Toplam

korelasyon fonksiyonu h(r),
h(r)-g(r)-1 (L<4k)

olarak tanimlanir. h(r) toplam Kkorelasyon fonksiyonu
referans atomunun r:|’r"—?'| mesafedeki diger atom

ttzerindeki toplam etkisinin bir ol¢tisttdtir ve tanima gore



iki Kkisma ayrilabilir; referans atomunun diger atom
tizerindeki direk etkisini anlatan direk kKorelasyon
fonksiyonu c¢(r) ve diger atomlarin etkisini anlatan

Ki1sim olmak tizere,
t. oa “
h(r):c(r)+po|c(|r—r'|)h(r')ar' {I1-%5)
J

Ornstein-Zernike bagintisi ile veriltip., cirs) direk

korelasyon fonksiyonu i¢in grup a¢ilimindan, yaklasik
c(r):=g(r) [1-exp(g(r)/kgT)] (1I=5)

Percus-Yevick denklemi, (I-5) Ornstein-Zernike denkleminde

yerine konulursa,
g(r)exp[¢(r)/kBT]:

[[s(r' )-t)t-explg (|B-F sk _Tig(|R-F ja® (1-7)

14p
0

Percus-Yevick denklemi elde edilir. Burada T sicaklik,
#(r) ¢ift potansiyel ve kg Boltzmann sabitidir.

(I-7) Percus-Yevick 1integral denklemi Kkati ktire
potansiyell 1¢in Kesin olarak cozttimustur [8:9)1 ve c¢i1ft
dagilim fonksiyonu veya yapl faktorttne ait analitik 1fade
elde edilmistir. Percus-Yevick integral denkleminin kati
Ktire c¢oztimtt sivl metallerin yapisi 1¢in tartisilmis-
tir. [10) percus-Yevick kat1l Kkitre modelinin 1ki bilesgenlt

sisteme genisletilmesi Lebowitz tarafindan basarilmis-



tir, [11)  pebvowitz' in cozumleri Asheroft-Langreth tara-

findan 1k1l1  sivi karigimlarin yapisina uygulan-
mistir, (18] tx111 s1v1 Karigsimlarin yapie1 111, B6ltmde
tekrar gozden gecirilecektir.

Bundan sonraklil bolttmde, difraksiyon deneyleriyle yapi

faktorleri arasindaki temel iliskiler tartigilacaktir.



ST - Rk
YAPI FAKTORLER1

Maddenin yapisl tayininde X-1sinlari ve notronlar
kKullanilir. Ozellikle, X-1%1n difraksiyonu Kkristal
olmayan malzemelerin yapisal ¢oztimlemesinde en bilinen ve
onemli yontemdir. Sivilar 1¢in X-1si1in difraksiyonunun 11k
defa kullanilisl 1915’ de Debye tarafindan tartigilmistir.
Sivl i¢inde 1ki atom ve bunlarin sa¢tiklari X-i1sinlarinin
birbirleri ile girisim yaptig1 gozonttne alinirsa, ikl
atomun bagil konumuna bagli olan difraksiyon giddetleri
ortaya ¢ikar.

Gelen ve sa¢ilan X-i1sinlarinin dalga vektorlerd
sirasi 1ile ﬁo ve ﬁ'ise. P konumunda sac¢ilan X-1sinlarinin
faz faktort exp(-1(K'-Kq).7) 1le ifade edilir.

Buna ek olarak,

2w dia s 4T
K = — |k'-k | = —— sineé (II-1)
A Y A
bagintisiy elde edilir; burada 6, sa¢ilma a¢isinin

yarisidir ve A gelen X-1ginlarinin dalga boyudur.

Sac¢ilan X-i1sinlarinin genligi,

A(i):pf_(i)eXP(iﬁ-f‘.J) (11-2)
J
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-5
ile verilir; burada fJ(k), ? konumundaki J numarali atoma

alt atomik sa¢ilma faktortidtir. Buna gore koherent sag¢ilan

X 1sinlarinin s$iddetd

Im(i'):m’(ﬁ)u'i)>:<|A(i’e.) 12>

:<Zi§f )£ (RK)exp[-k(F -» )) > (11-3)
i J 1.~

bagintisi 1ile verilir; Dburada < > sembolleri istatistik
ortalamay1l gosterir.

Kristal halde, atomlarin (;1-;J) bagil konumu sabit
bir degere sahiptir ve onun i¢in Kk Dbtiytikltigtt resiprokal
sebekeye karsiliktir. Bu resiprokal sebekenin ozellikleri
kendil kristal yapisil 1le (FCC ve BCC gibi) belirlenir. Bu
nedenle, kristal nttmune 1i¢in hm(i) birka¢ keskin ve
mtistakil plk gosterir. Kristal olmayan ntimunelerde , Dbu
dtizen Kkaybolduguna gore (I1I1-3) denkleminde toplam, hem
s1vl hem de amorf haller i¢in konuma ait Kkorelasyonun
btittin dogrultular tizerinden ortalama degeri 1le 1fade
edilebilir. Buna ilave olarak, sivilar ve amorf katilar
gibi Kkristal olmayan sistemler i¢in, Kktresel simetriden
dolayl f(i) atomik sa¢ilma faktortt ve hm(i) siddet1
sadece'I nin |i| mutlak degerine baglidair.

tk1i Dbilesenli bir sistem 1¢in sa¢ilan X-i1sinlarinin
genligi,

Ny No

&N e *
Ak)=f (k)S exp(-1k.r )+f (k)Y exp(-ik.r ) (I1-4)
1 48 117 2 4 23j
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seklinde vyazilabilir; burada Ny+Np:=N bir V hacmindeki
atomlarin toplam sayisi, Ny ve Np ise sirasiyla 1 ve 2
atomlarinin saylsidir. Bu nedenle, atom konsantrasyonlari

:Ny/N ve Cp:=No/N ile verilir. Koherent sac¢ilma siddeti,
(IT-3) ve (II-4) denklemleri kullanilarak,

2 Ni e AR =]
I iyt (k)<| exXxp(-ik.r )|C>+
oh 1 34 11

N>
fa(k)<|§;e?P(—1} J_)|8>+

2f (K (K)< exp[-1k. (R -2 1> (I1-5)
g}j Y11 Ty

seklinde ifade edilebilir. Buradaki terimler sirasiyla
1-1, 2-2 ve 1-2 atom ¢iftlerinin kKismi yapi1 faktorlerine
karsilik gelir. Ama, Kkismi yap1 faktorlerinin tanimlari
tek degildir. Literattrde, ikili bir alasimin yapisinl
karakterize etmek i¢in bu Kismi buyuklittklere ait farkla
denklemler kullanilmaktadir. Ayrica onlar arasinda lineer
bagintilar vardir, [5]

SIJ(R) ki1smi yapi1 faktorleri Ashcroft-Langreth
tarafindan su sekilde tanimlanmistir:
Sij(k)=(NINJ)'1/2;?%6XP[1£(?n-?m)]>-(N1NJ)1/26i'o (11-6)
Burada (N;N;)1/28% o terimt k:0 daki siddete karsiliktir

ve sadece k=0 yakinindakl ¢ok dar bir bolgede fiziksel
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oneme sahip oldugundan, <¢ogu zaman pratik hesaplarda
ihmal edilebilir, (I1-6) denklemi (11-5) dernklemi f1le
birlestirildiginde koherent sac¢ilma siddeti 1c¢cin su

ifade bulunabilir:
koh - i/2 >
I K):=N cCC f {k)f (K)8 4 I1-7)
(K) z;;;( A J) 1( ) J( ) 1J( ) ( )
Ny £4S(K)Syy (K)+Nofrl (K)S +2 (NyNpy) /2% £
1 F15 (RIS (RK)+Npfp©(K)Spp(K)+2 (NqNp) ( (R)f(K)Sqp (R)
Atom basina sac¢llma siddeti 1se,

(k) - ccHi/2f (x)yf (K)E (k 11-8
(k) gjz;( : J) , ) J( ) 1J( ) ( )

ile 1fade edilir. Kk nin btiyttk degerlerinde atomlar, X
1si1nlarini birbirlerinden bagimsiz olarak sac¢tiklarindan
dolayl

13 (k+00) =Cy £42 (K) +Cp 12 (k) = <12 (k) >

(II-9)

Spy(k) — 84,
bagintilari kullanarak, Sup (k) Ashcroft - Langreth toplam
yap1 faktort

1R

Spp (K): ————— (I1-10)
<f2(KR)>

G F1 001y ()
S _(K): cc s, . (K) (I11-11)
LR TR

1)
1 23 <fp(k)>

seklinde i1fade edilebilir,
gIJ(r) ¢ift dagilim fonksiyonu orijindeki i atomundan

r radyal mesafede bulunan i tipinden atomlarin ortalama
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dagilimi1 ve pn atomlarin ortalama sayl yogunlugu olmak
tizere Slj(k) kismi yap1 faktortintin

4rrp

S (R):=1+
i) K

OJP[EIJ(P)-ilsin(kr)dr (I11-12)
genellestirilmis denklemle tanimlandigil bilinir.

Ozet olarak, si1vl haldekil nttmunenin olg¢ttlen difraksi-
yon siddet verilerinden kismi yap1 faktorleri c¢ikarila-
bilir veya teorik olarak ¢ift dagilim fonksiyonunun tayin
edilmesinden kKismi yap1 faktorleri hesap edilebilir.

Gelecek Dboltimde, ¢i1ft dagilim fonksiyonu 1ile ¢ift
potansiyel arasindaki yaklasik bagintiyl veren Percus-
Yevick denkleminden tayin edilen direk korelasyon
fonksiyonunun elemanter fonksiyonlar cinsinden
hesaplanabildikleri ve direk korelasyon fonksiyonlarinin
Fourier donttsttmlerinden de Kkismi yapi faktorlerinin
hesaplanabildikleri gozden gec¢irilecektir. Ayrica, genel

olarak ik1l1i karisimlarin ¢ok ¢esitli halleri s St B ]

hesaplanan kismi yap1 faktorleri verilecektir.



14

EIOLAIM . Tl T

1IK1L1 SIVI KARISIMLARININ YAFPISI

(I11.1) KISM1 YAPI FAKTORLER1

Sivi karigimlarda sistemin yapisi «, X ve m
degiskenleri - ile tamamen tanimlanabilir. Oncelikle,
keyfi olarak karisimin ikinci bileseni daha btiytik dp kati
Kitre ¢apina sahip olmak ttzere sec¢ilir ve a kati ktire c¢ap

oranl olarak tanimlanir:

0< a <1 (LL1~1)

V hacminde ¢4 ¢apli1 Ny tane kati kire ve o, ¢apli Ny tane
kati1 Kktire varsa, x konsantrasyon orani, daha btiytik ¢apla
ktirelerin konsantrasyonu olmak ttzere tanimlanir; yani

No np np

X= - = (III-2)
N1+Na Ny +np n

burada n4y ve np sayl yogunluklarinil temsil ederler ve n
toplam sayl yogunlugudur. N, karisim icin toplam
istiflenme yogunluguna esit alinir.

kati ktirelerin iggal ettigil hacim

m = = My+Mp
toplam hacim

pburada m;: (®/6)ny6y°, 1:1,2. O zaman su bagintllar ¢lKar:

(1-x)a3 ¥
. , g I111-3
ni [ ] ﬂe [ ] ( )

X+ (1-%)a3
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X, M ve X degiskenleri tam olarak sistemi belirtirler ve
agagida listelenen degisik korelasyon fonksiyonlarindaki
katsayilar bu degiskenler cinsinden 1ifade edileblilirler,
Fourier dontistimleri i¢in Dbir dalga say1sl uzay
degiskenine gerek duyulur: y:=kRop sec¢ilir, o zaman bttt tin
diger kK uzay degigskenleri buna gore olg¢eklenirler; ornek
olarak, koizydl/dazay.

Kati1 ktreler Kkarisimi 1i¢in Lebowitz tarafindan

verilen coztmler sunlardir: (1]

—C“(r):apbir*fdra » <oy
-Cpp(r):zap+bpr+ard r<o; (111-4)
-Cyp(r):=ay ' raa

-aq+ (PRZ+4arR3+aRY) /r , Aerc(og+0p) /2

Burada xz(ae—ai)/e ve R:=r-\ dir. ay, by, b ve d katsayl-
lar1 basit ama uzun ifadelerle verilen fonksiyonlardir.

Oornstein-Zernike sikisabilirlik bagintisindan tturetilen

B z{(mg+a3mp) (1+4m+em®) -3Imyma (1-a) E[14mgsa(t4mp) ] Ix

(1-m)~3 (111-5)
olmak uUzere, a; Ve ap katsayilari

a . a
{ Ga(ﬁﬁ) 2 at
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Simdi agagidaki ti¢ fonksiyon

€11= [(1+5m) +3mp (a-1) ] (1-m) ~2
ooz [(1+5m) +3my (a™1-1)] (1-m) -2 (I111-6)

€12= [(1+3M) +3(1-a) (my-mp) / (1+a) ] (1-m) "2

cinsinden, bi,be,b ve d katsayilara

by=— —[M1811+FM2(1+a) “agyp]:
oy 1
6 g 3 - 2k —EE—
ba:— —['nagaa‘fz"ﬂiol "‘1"’0:) 0512]:
0'2 62
(I11-7)
B Pie
bz— ——(1+0) [@"Emy g1 +MpEpp] €y 2"
0'2 O'e

-3 3 -3
d=0y [Mmyag+a“ma8p]:v40y

1le veri1irs

(ITI-4) denklemlerinden, derhal yap1 faktorlerinin
taniminda gerekli olan -nyCyq (YY), -NpCop (Y) ve
(ning)%Cig(Y) Fourier donttsttmleri yazilabilir, (III-4)

denkleminden, Yy =k0'1 yazarak,

24m, Py
-nyCyyq (¥): {ay (¢lnay-aycosay) +—[2aysinay- (afy2-2)
ady3 ay
¥i
cosay-21+ [ (4a3y3-24ay) sinay- (a¥y%-1202y24+24)

ady

cosay+24)1 ,
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{ay (giny-ycosy)+—[2ysiny- (y&-2)cosy-2]
¥3 Y

-NpCan (¥) =

G_3Y1

+ 3[(4y3-e4y)siny—(y4—12y3+e4)ccsy+24]} y

Y

mx(1-x)% $1NY)-Y)CO8Y)

~{iDah )’ﬁC (y): 3(1-a)3—— a
B ie 3 1 B
X+ (1-X) a3 Y)°

xBy gy o3 siny,)
+24m [ {Pypleyjcosy +(y18-2) sinyy)
¥+ (1-x)a?  y, 4

Yip

+

[(3y18-6)cosy +(yy3-6Yy) 21ny +6]
¥y

Y4

+ [(4yy3-24yy)cosy + (v 4-12y,2+24) siny ]}

Y12

COSY,)
¥

{Bypl2y einy - (y €-2)cosy -2]
Yiq

Yig

+——[(3y12-6)siny - (yy3-6y)cosyy]

¥y

Y4
+

[(4yy3-4yq)sinyy- (v 4-12y 2+24)cosy +24) ]}
Yy

ay siny,-y4cosyy 1-a 1-cosy,
{cosy, ( + )
Yy vy 2 2a Yy

+



18

COSY1+yisinY1-1 i-a Sinyi
+siny, ( : )1
4 2o ¥y

Yukaridaki 1ifadelerde,

1-0 (1-0)2
Y)-= ' Yip=aymy+agmg
2 o

olarak verilir,

2 > -
S (k)=(N N ) Yeixrexprik(r -r s-(N N )1/23
s )= (N N ) Y expl1k( B e J,) >

J n,m k,0
(III-8)
olmak tizere
§1J=51J(Y)‘1 (ITI-9)
tanimlanirsa, 0 =zaman direk Kkorelasyon fonksiyonunun

tanim1 derhal, Cyp:=Cpy oldugundan,
n1-1§11(Y)=C11(Y)+§11(Y)+(n1/ng)%§12(Y)C1a(Y) '

1
By (¥):Cra(¥)+E4 ¢ (¥V)Cyp(¥) +(ny/Mp) AE o (¥)Cpp (Y),
(nynp) %

1
E1a(¥)Cyp (W) + (ynp) A8 o (V)C1 1 (M) +8p2 (¥V)Cyp ()
(nynp)%

1

c

Bop (¥):Cop(¥)+(ny/Ma) %8 5 (¥)Cy 4 (¥)+822(¥)Cpp (¥)
n -

€ (III-10)
(IT1-9) un kullanilmasiyla, S;,4(y) yvap1 faktorleri i¢in

cozttimler (III-10) denklemlerinden bulunabilirler:



8, (¥):. |i-n.C.  (y)- A-2d2 '
11 1 11( )

5 (ITI-11)
n (¥y) -1

g _(y): [t-nc__(y)- L1212 :

ee e ae 1-n4Cyq (y) -

Sig(Y):(ning)%Cia(Y){[1'D1C11(Y)][1'naC33(Y)J‘n1neC$3(Y);1

Ozet olarak, Fril1 s$1Vl kKarisim i¢in Lebowitz
tarafindan verilen C; (r) direk korelasyon fonksiyonla-
rinin C;;(k) Fourier donttsttmlerinden dogrudan dogruya m
istiflenme yogunlugunun, o kati ktire cap oraninin ve X
konsantrasyon oraninin fonksiyonu olan S;;(k) kismi yapi

faktorleri hesap edilebilir.

(I11.2) CES1TL1 HALLER 1C1N HESAPLANAN KISM1 YAPI FAKTORLERI!

Onceki kisimda verilen bagintilar kullanilarak, Kismi
yapl . faktorleri n'nin 0.40,0:41,....,0.50 degerleri, Xx'in
Ol gov ol o8 degerleri ve «o’'nin 08 0.6 =i .00
degerlerinin ti¢ltt kombinasyonlarinin her Dbiri i¢in
bilgisayar yardimiyla hesap edildi.

U¢ltt Kkombinasyonlarin sadece m:=0.45 olanlari Tablo-1
de gosterildi. Bu tabloda y degerleri birinci piklerin
yerlerini ve Sij'ler de birinci piklerin yttksekliklerini
1fade ederier.

Agsagida verilen grafiklerde sivl karisimlarin yaplsl

en genel bi¢imde karakterize edilir.
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Sekil(III-1) den Sekil(III-4)'a kadar olan egriler
m=0.45, &=0.,9 1¢in Syq(¥), Spp(y) ve Syp(y) kismi yap1

faktorlerinin konsantrasyonla degisimini gosterirler.

QX3
Rl T
o e B e
O ® &

Saa

10 15

Sekd bild Id <19

ey

Seki1(III-1)’'den gorttldtgtt gibli x:=0.8 oldugunda Karigimin
btiyttk bilesenine ait Spp(y) kismi yapl faktortntn birinci
Pik yttksekligil, Sii(Y) ve Syp(y) kismi yapl faktorlerine
gore daha yttksek ve nettir. Bunun nedeni ise KkKarisimin
btiyttk Dbileseninin Kktu¢ttk bilesene nazaran V toplan hacim
i¢indeki ¢oklugudur. Boyle olunca degistirilen bilesenin
konsantrasyonuyla dogru orantili olarak, o bilesene ait

K1smi Yapil faktorttinttn pikinde degisme beklenmesi

dogaldir.



o |

; ‘ ‘ Mm=0.45

0.6
a=0.9

2 s Szz

s, : =

of N

ol e
- . :

3 10 15

Sekil(ill-e)

Sekil1(III-2)’'de ayni m ve a degerinde biyttk kttrelerin
konsantrasyonu dtistirttl dugtinde, sekilde gorttldtigtt gibi
Spp(y) P1k1l azalip, Sg4(Y) Piki biraz yttkselmistir.

Sekil1(1II-3) ve Sekil(I1I-4) yine aynti m 've x
degerlerinde btiyttk Ktirelerin konsantrasyonunun azali$inin
Sy14(Y), Spp(y) ve Syp(y) kismi yapl faktorleri tizerinde

yukarida belirtilen etkiyi devam ettirdigl gozlenir.



2 5 10 15
Seki1l1(1I11-3)
=054
x0, 2
S" a=0.9
2P
1t S22
_ S"- ]
-1t T P >
5 10 15

ee

5&1

QX 3
oo

OO0
O =

/\\//\vy,’—

gekil(I11-4)
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Sek11(I11-5)'den Sekil(III-8)’'e kadar olan egriler ise
m=0.45 ve xX:=0.7 degerleri sabit, sadece a kati Kktire orani
degistirildiginde Sy4(Y) ve S4po(Y) egrilerinde fark
edilir bir degisme gozlenmektedir. Ayrica, bu egrilerden
btiyttk ktirelerin konsantrasyon oraninin karisimin yapisini

nasil etkiledigi gorttlmektedir.

Mm=0.45
Su e
2}
1t Sy
0t > ‘\\.__,/’4,—‘\\*‘-—z—*"==
Sm;_,//
" 5 10 15

SeR11(111-5)
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-1
9 10
Sekil(III-6)
’T}:O.45
;{:0.8
522 &=0. 7T
e

10 15

2ek11(11I-7)

20
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'T]:O.45
Sn x=0.8
&z 0«6
g
\_/
Ay
-1
5 10 15
Sekil1(II1I-8)
Sekil1(III-9)’''dan Sekil(I1II-12)’' ye kadar egriler

m=0.45, «:=0.5 ve X konsantrasyonunun ¢ok kticttk oldugu
haller icin kismi yap1 faktorlerinl gosteririler. Btiytik
ktirelerin konsantrasyon oranl sxfira yaklastiginda
Spp(y)'nin 1'e gittigl ve Syy(y)’'nin de saf bir "siviya
ait Sekil(III-13)'de gosterilen S(y)'nin genel ozelllik-

lerine sahip oldugu goruliur.
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QX 3
" " "
o000
-

5 10 15 20

pekil (1119}

Q% 3
nonon
OO O
N O &
(o) BN

Sia

£ 5 10 15 20

Sekil1(III-10)



5 10 15 20
Seki11(I11I-11)

S" m=0.45
xX:=0.01%
az0.%

2F
] ‘.'\______‘___,_-S—fi'—' e — \_-//
. Sy '
i 5 10 15 (

.

QX 3
[T
O OO
N O &=
n o,

sextitili=12)
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L2

Q % 3
1 "
X
o 0®
N

S el

1 = j \//\\/

y

. 3 0 i

SeR11IfIINI-13)

2 1in 1' e yaklasan degerleri i¢in K1smi yapl
faktorlerinin degisimi Sekil(II1I-14) ve Seki1l1(III-18)
arasindaki egrilerle gosterilmektedir. Beklenildigil gibi,

Seki11(I1I-18)'deki hal saf sivinin S(y) yapi faktortine

karsilik olur.
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R
5
A
5 10 5
Sekil(I1I-14)
Si n:0.45
o
2.
S
b e
0 = SNEEER
Sia
S 5 0 15

Seki1l1(III-15)
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Sz ok
ZJ xz0.5 J
Sy et
M y
EL:
-1
5 10 16
Sekil(III-16)
Sl’- Mm=0.45
x:=0.99
1-: S" \\\h,///g//“\\%\k~_/’f,/-~
0; 5 :
r Esm
-1

5

10

ekl (1131-47)

15
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QX 3
A T
i ® ]
O O+

1 S P i, S .
/ \/ o, SRS

0 e )

10 15

Peki1(IIT~18)

on

(111.3) Fe-Si SIVI KARISIMI 1CIN KISM1 YAPI FAKTORLER1
X:=0:70,  oa=2.%2/2.25 ve& in=0.43 degepleri. icin.  Fe-

#30 Si1 karisiminin SFeFe(k) ve Sgpegy (k) k1smi yapil

faktorleri hesaplanda ve  egriler Seki1l1(111-19) ve
Sekil(III-20)"'de -gosterildi. Diger taraftan bu siva
alasimin deneysel sonu¢lara da SeR11(111-2%) ve

Sek1l(I111-22)' de vertlail7],
Teorik ve deneysel sonu¢lar kKarsilastirildiginda

bttyttk olgttde uyum gozlenir.



se

2
2]
14
01=
-; == . . he: S .

2 4 6 8
Sekil(III-19)

7=043
SF«S; e O 7

a - - a a - A - -
-

2 4 6 8
Sek11(I11-20)



S(k)

Fe-30°/sSi
* See(K)(deney)
. Sivi Fe igin S(k)(deney)

.\
° .’g:'
o % T‘kw,'
. .\v"'
ooo-"
Y. 1 i 1 1 A A ;
Pem TR ALl Y1 4k
Sekil(III-21)

Fe-30°/ Si

* Sps(k)(deney)

2

"2 8
Sekil(III-22)
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BOLLTIP - - BN
S Q. RN K

Bu c¢alismada, Percus-Yevick denkleminin ¢oztimttnden
¢ilkarilan 1ikili sivil karisimin ti¢ yap1 faktorttntin Dbasit
fonksiyonlar cinsinden yaklasik Dbir formda ifade
edilebilecegl ve Verilen bir sivl karigim 1i¢in, Sy 4(¥)
kismi yap1 faktorlerinin i X ve X parametreleri
cinsinden tamamen tanimlanabilecegi yeniden gosterildi.
Bu nedenle sivl karisimlarinin yapisinl incelerken m, a
ve X' in herhangi bir kombinasyonu i¢in Sij(y) Kismi vyapi1
faktorlerini bilgisayar yardimiyla hesaplamak dogru bir
is olacaktir. Ornekleme amaciyla m:=0.45 sec¢ildi; ¢tinktt
istiflenme yogunlugunun bu degeri saf bir sividaki klasik
kati1 Kktre faz ge¢lisinde gozlenilen degere yakindir. Tek
bilesenli. sivilar - dc¢cin oldugy gibil, m'nin fiziksel
bakimdan 11gin¢ olan degerlerinin m:=0.45'1in c¢ivarinda
ortaya ¢i1kacagl beklenir,

S;13(y) kismi yap1 faktorlerine ait egrilerin genel
ozelligl ana piklerin yerlesim sirasidir. Daima Spp(Y)
piki y=0'a Sq4(y) Pikinden daha yakin ve S p(y) Piki Dbu
iki pik arasinda ortaya ¢ikar.

Seki11(III-11) ve Seki11(II1I1-16)’' daki egrilerden, kati

ktire c¢aplari hayli farkli olduklari zaman konsantrasyonu
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bttyttk olan Dbilesene ait yapi faktorttinttin ¢ok siddetll
oldugu gorttltr.

Sekil(III-10), $Seki11(III-11) ve Sekil(III-12)’'dekl
egriler Dbityttk Ktiirelerin ¢ok Kkti¢gttk konsantrasyonlarinin
bile safligl nekadar etkiledigini gosterirler.

Sonu¢ olarak, bu sonu¢larin ayrintili uygulamasl
ger¢ek 1kil1 sivilara uygun m ve « degerlerine dair
ampirik Dbilgilerin Kkitlig1l ile engellenir. Tam erime
noktalari tzerinde saf sivilar (a=1) m:=0.45'e yakin

degerleri sergilerler.



E X

|
7 =0.44 o=0.8 icin l.pikin yer ve yikseklikleri| | 2=0.45 ¢=0.8 icin l.pikin yer ve yiikseklikleri

X y 811 y S22 b Si2 X y S11 y S22 Si2

0.8 7.5 1.132 ] 6.9 | 2.147 | 7.2 | 0.421 0.8 )75 1.140 | 6.9 | 2.229 | 7.2 | 0.453

0.7 | 7.6 | 1.208 | 6.9 | 2.015 | 7.2 | 0.498 0.7 | 7.6 | 1.21 | 7 | 2.085 | 7.3 | 0.532

0.6 17.7|1.293] 7 |1.88 | 7.3 | 0.551 0.6 7.7 1312} 7 | 1.939 7.3 | 0.585

7.8 1.816 | 7.1 | 1.7968 § 7.4 | 0.62¢

wn

0.5]7.8|1.39 | 7.1 | 1.752 | 7.4 | 0.585 0.

0.4 |7.9|1.506|7.2|1.614 7.5]0.600 ]| 0C.4]7.9]1.537|7.2] 1.651 ] 7.5] 0.636

0.3 B | 1.645|7.3|1.473 | 7.6 0593 || 0.3 8.1 1.687 7.3 1.500 ;7.7 | 0.631

0.2 8.2}|1.82|7.4}1.326}|7.8]0.555]}0.2]8.2]1.878{7.3]1.34|7.8]0.591

0.1 | 8.3 |2.060 [7.5] 1.169 | 7.9 | 0.456 || 0.1 | B.4 | 213 | 7.6 | 1.179 | B | 0.485

7=0.46 a=0.8 icin l.pikin yer ve ylkseklikleri| | 7=0.47 0=0.8 icin l.pikin yer ve yikseklikleri

X y Sia Y S22 y Si2 X y S11 Yy San Si2

0.8 |7.6}1.150 1 7 | 2.312 | 7.2 | 0.48% 0.B | 7.6 )1.161 | 7 | 2.813 | 7.2 | 0.519

0.7 | 7.7 | 1.236 | 7 | 2.160 | 7.3 | 0.571 0.7 | 7.7 | 1.232 | 7.1 | 2.237 | 7.3 | 0.610

0.6 | 7.7 | 1,332 | 7.1 | 2.005 | 7.4 | 0.428 0.6 | 7.8 | 1.354 | 7.1 | 2,067 | 7.4 | 0.670

0.5 ] 7.9 1.442 | 7.2 | 1.B47 | 7.5 | 0.663 0.5]17.9|1.471 | 7.2 | 1.900 | 7.5 | 0.707

0.4 | B |1.572 7.3 | 1.689 | 7.6 | 0.679 | | 0.4 | B | 1.609 | 7.3 | 1.730 | 7.6 | 0.721

038,111,732 |7.4 ] 1.528|7.7]0.671 0.3)18.1]1.777|7.4]1.58|7.8]0.712

0.2 1 B.2 | 1.934 | 7.5 | 1.363 | 7.9 | 0.627 0.2 | 8.3]1.998 | 7.6 | 1.382 | 7.9 | 0.648

0.1 | 8.4 |2216)7.7 1,189 | 8 | 0517 || 0.1 | B.4 | 2.299 | 7.7 | 1.199 | B.1 | 0.552




2.=0.88 a=0.9 icin 1.pikin yer ve yikseklikleri

r
7 =0.45 a=0.9 icin 1.pikin yer ve yikseklikleri

X y S11 b 522 y Si2 X y | Su y 522 Y Sa12
0.8 7.1 ] 1.211 | 6.9} 2.134| 7 | 0.502 0.8]7.1]1.2716.912.238] 7 |0.580
0.717.2| 1.324 | 6.9 | 2,022} 7 | 0.587 || 0.7 7.2 1.350 | 6.9 2.09 | 7.1]0.628
0.6 17.2 ) 1.4% | 6.9 )1.888 | 7.1 | 0.639 | | 0.6 | 7.2 [1.478 | 7 | 1.953 | 7.1 | 0.590
0.9 | 7.2 113 T | 1.793 ] 1.1 | 0.670 05173116171 7 118081 7.11]0.717
0.4 [ 7300t} 7 P ets [ 7.2 067 [ o |73 1 70 | test | 72| 0.7os
0.317.4 1 L7 | 7.1 | 1.470 | 7.2 | 0.848 || 0,3 | 7.4 | 1.925 | 7.1 | 1.504 | 7.3 | 0.6%2
0.217.412.023 7.1 1.320 ) 7.3 1 0.382 {1 02)7.4]2095]7.2)]1.384]73]0.627
0.1 175220072} 1.185})73|043 |1o.117512.25]7.211.1761 7.4 0.487
R =0.% «=0.9 icin l.pikin yer ve yiksaklikleri| |9 =0.47 a=0.9 icin l.pikin yer ve yikseklikleri

x |y | Su |y | S= |y | S X | ¥ | S | Yy | S= |y | Sz
0.8]7.2|1.245)6.9 230 7 | 0.580 0.8]7.2)1.264 ] 7 | 2.431 7.1 0.628
07172} 430170218 } 7.1:59.680 ¥1 0:7 1 7.2 11,808 ) 7 122000 71 1 012
0.6 7.3 1514 7 | 2.025 | 7.1 ] 0.780 ’ 0.6 7.3]1.55]7.11209717.21}0.797
0.5] 7.3 1.664 | 7.1 | 1.855 | 7.2 | 0.774 057310711 )71 ] 193] 7.2]0.832
0.4 |7.4)1.821|7.1]1.707 7.2} 0.775 0.4)7.4/)1.8817.2!1.75517.3]0.85
2.317.4]1.994]72}1.539]73]078 || 03|75 2,068 17.211.580 | 7.3 | 0.802
0.2]7.5] 2.184 | 7.2 | 1.369 | 7.4 | 0.670 0217512251731 13517410755
0.1 7523873 1.189 | 7.4 | 0.524 : 0.1 | 7.612504 7.3 1.2031]7.5] 0.582
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