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T E Ç E K K U R

Bu çal ışmamda,  s a ğ l a d ı ğ ı  e ğ i t i m  ve t e k n i k  imkan la r  

d o l a y ı s ı y l a  dekan ım ız  s a y ı n  P r o f . D r .  Şevke t  ERK’ e 

teşekkttrt t  b i r  borç  b i l i r i m .

T e z i m i n  d a n ı ş m a n l ı ğ ı n ı  ü s t l e n e n ,  ça l ı şmamın  h e r  a ş a 

masında ben i  y ö n l e n d i r e n ,  ö n e r i  ve  b i l g i l e r i n d e n  y a r a r l a n 

d ı ğ ı m  bölttm başkan ımı z  bocam s a y ın  P r o f . D r .  î d r l s  GUMUŞ’ e 

çok t e şekk t l r  ede r im.

A y r ı c a ,  ça l ı şmamda ben i  d e s t e k l e y e n  ve y a r d ı m l a r ı n ı  

gördüğüm tüm a r k a d a ş l a r a  t e ş e k k ü r  ede r im.



O Z  E T

Bu ça l ınmada,  P e r c u s - Y e v l c k  k a t ı  küre m o d e l i n i n  İ k i  11 

s i s t e m  İ ç i n  a n a l i t i k  ç ö z ü m l e r i n i n  İ k i  b l l e ş e n l l  s ı v ı  

k a r ı ş ı m l a r ı n  y a p ı s ı n ı  a n l a t a b i l e c e ğ i  ve  Uç k ı smi  yap ı  

faktorttnttn t), a ve  x p a r a m e t r e l e r i  c i n s i n d e n  nümerik 

o l a r a k  h e s a p l a n a b i l d i ğ i  İ n c e l e n d i .

D e ğ i ş i k  h a l l e r  i ç i n  he sap lanan  k ı smi  yap ı  f a k t ö r l e r i  

t a r t ı ş ı l d ı .  F e - S l  k a r ı ş ı m ı  İ ç i n  hesa p la nan  yap ı  

f a k t ö r l e r i  de ney s e l  v e r i l e r l e  k a r ş ı l a ş t ı r ı l d ı .



S U M M A R Y

In t h l s  w o r k , İ t  has been s t u d l e d  tha t  a n a l y t l c  

S o l u t i o n s  o f  P e r c u s - Y e v l c k  Hard -Sphere  Model  f o r  b i n a r y  

sys t em can be d e s c r l b e  the  s t r u c t u r e  o f  two-component  

11qu1 d m l x t u r e s  and t h r e e  p a r t l a l  s t r u c t u r e  f a c t o r s  can 

be computed İn t e rm o f  ti, a,  and x p a r am ete r s .

I t  has been d l s c u s s e d  p a r t l a l  s t r u c t u r e  f a c t o r s  

computed f o r  d l f f e r e n t  c a s e s .  S t r u c t u r e  f a c t o r s  computed 

f o r  F e - S l  m l x t u r e  a r e  compared w l t h  e x p e r l m e n t a l  da ta .
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B Ö L Ü M  I  

G İ R İ Ş

( 1 . 1 )  HADDENİN HALLERİ

Maddenin f i z i k s e l  h a l l e r i  ttç s ı n ı f a  a y r ı l a b i l i r ;  k a t ı ,  

s ı v ı  ve  gaz .  Ondokuzuncu y ü z y ı l ı n  sonuna kadar  gaz 

h a l i n i n  kuramında ve  y i r m i n c i  y t t z y ı l  İ ç e r i s i n d e  k a t ı  

h a l i n  kuramında bttyttk g e l i ş m e l e r  e l d e  e d i l m i ş t i r .  Gaz ve 

k a t ı  h a l e  k a r s ı n ,  s ı v ı  h a l i n  kuramı yavaş  aşamalar  yapmış 

g i b i  gö rünmek ted i r .  Bunun b a ş l ı c a  s e b e p l e r i  ş u n l a r d ı r :

Gaz h a l i n d e  a t o m l a r  r a s t g e l e  d a ğ ı l ı r l a r  ve  a t o m l a r ı n  

h a r e k e t i  tamamen d t t z e n s l z d l r .  D i ğ e r  t a r a f t a n  k a t ı  h a l d e  

a t o m l a r  tiç b o y u t l u  örgünün b e l l i  n o k t a l a r ı n d a  

t i t r e ş i r l e r .  A t o m l a r ı n  d a ğ ı l ı m ı n d a k i  bu İ k i  z ı t  durum, bu 

İ k i  h a l e  a l t  y a p ı y ı  tanımlamak Üze re  b a s i t  m o d e l l e r i n  

kuru lmas ına  k a t k ı  s a ğ l a r .  S ı v ı  h a ld e  atom d a ğ ı l ı m ı  k a t ı  

h a l e  nazaran  daha d t t z e n s l z d l r  ve  gaz h a l ı n d a k i  atom 

d a ğ ı l ı m ı n a  gö re  y a k ın  m e s a f e l e r d e  d ü z e n l i d i r .  Bu a ç ı k  

o lmayan ara  durum, s ı v ı  h a l i n  y a p ı s ı n ı  t e m s i l  edecek  

m o d e l i n  kuru lmas ın ı  e n g e l l e r  ve  bu nede n l e  s ı v ı  hal  

kuramı ,  gaz ve  k a t ı  ha l  k u r a m la r ı n a  g ö r e  yavaş  g e l i ş m e  

k a y d e t m e k t e d i r . [ 1 . 2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7 )

A y r ı c a ,  amorf  v e y a  camsı  ha l  d i y e  a d l a n d ı r ı l a n  b i r
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ö z e l  ha l  v a r d ı r .  Bu ha l  g e n e l  o l a r a k  e r i m i ş  maddeyi  

h ı z l ı  soğutma İ l e  e l d e  e d i l i r  ve  s ı v ı  h a l l n k l n e  çok y a k ın  

b i r  atom d a ğ ı l ı m ı n a  s a h i p t i r .

( 1 . 2 )  KRİSTAL OLMAYAN MALZEMELER

K r i s t a l  olmayan m a l z e m e l e r  s ı v ı  ve  amorf  o l a r a k  İ k i  

grup a l t ı n d a  t o p l a n a b i l i r .  S ı v ı  yap ıda  m e t a l l e r ,  

a l a ş ı m l a r ı ,  o k s l d l e r ,  t u z l a r  v e  k o m p l e k s l e r i ;  amor f

y a p ı d a  m e t a l i k  camlar  v e  amor f  y a r ı  İ l e t k e n l e r  örnek

o l a r a k  s ı r a l a n a b i l i r .  Amor f  yap ı  k a t ı  o lmas ına  k a r ş ı n  

atom d a ğ ı l ı m ı  yönttnden s ı v ı  h a l e  çok y a k ı n d ı r .  Bu 

m a l z e m e l e r i n  d e ğ i ş i k  f i z i k s e l  ö z e l l i k l e r i n e  a l t

p r o b l e m l e r e  deneyse l  v e  kuramsal  o l a r a k  btlytlk g a y r e t l e r  

s a r f e d l i m e k t e d i r .  ^

Bu p r o b l e m l e r i n  n i c e l  t a r t ı ş m a s ı  İ ç i n  yap ı  hakk ında k l  

b i l g i l e r  temel  t e ş k i l  e t m e k t e d i r  ve bundan sonra  f i z i k s e l  

ö z e l l i k l e r e  a l t  p r o b l e m l e r i  çözmek mttmktln o l a b i l e c e k t i r .  

Bu n ed en l e  İ l k  önce y a p ı l m a s ı  g e r e ke n  malzemenin y a p ı s ı  

hakk ında  b i l g i  e d i n m e k t i r .

K r i s t a l  olmayan m a l z e m e l e r i n  y a p ı s ı  a ş a ğ ı d a k i  yön tem

l e r l e  İn c e l e n m e k t e d i r ,

a ) - D e n e y s e l  Yöntemler

S ı v ı  a l a ş ı m l a r ı n  y a p ı l a r ı  hakk ındak l  de ne ys e l  b i l g i l e r  

X - ı ş ı n l a r ı  veya  n ö t r o n  k ı r ı n ı m  t e k n i k l e r i  İ l e  e l d e  

e d l 1î r l e r . T e k  ç e ş i t  a t omla rdan  meydana g e l e n  b i r  gaz 

İ ç i n  s a ç ı l a n  ı ş ı n  yoğunluğu e ğ r i s i n i n  hemen hemen 

ş e k i l s i z  o lması  a t o m l a r ı n  y e r l e r i  a r a s ı n d a  h i ç b i r
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İ l i ş k i n i n  o lmad ığ ın ı  g ö s t e r i r .  K r i s t a l  y a p ı d a  b i r  k a t ı  

İ ç in  s a ç ı l a n  ı ş ı n  y o ğu n lu ğu  son d e r e c e  k e s k in  p i k l e r  

g ö s t e r i r .  Bu durum k r i s t a l  y a p ı  i ç e r i s i n d e  atom y e r l e r i  

a r a s ı n d a  bulunan b a ğ ı n t ı y ı  a ç ık l a r .  S ı v ı l a r a  ge l ince,  t ek  

a tomlu b i r  s ı v ı d a n  e lde ed i l en  saç ı lma yoğunluğu e ğ r i s i ,  

k a t ı  f a z  ve  gaz f a z ı  a r a s ı n d a  y e r  a l ı r .  Pik y ü k s e k l i k l e r i  

v e  y e r l e r i  ne gaz f a z ı n d a k i  g ib i  düzensiz  ne de k a t ı  f a z 

d a k i  g i b i  k esk ind i r .  B u ra d a k i  saç ı lma yoğunluğu den i l en  

S(k) büyüklüğü yap ı  f a k t ö r ü n e  k a r ş ı l ı k  g e l i r  v e  i k i l i  

s ı v ı  a l a ş ı m l a r  İ ç in  s ı j ( k ) ( l , j=l ,2)  ş e k l i n d e  v e r i l i r  v e

k da l ga  v e k t ö r ü  olmak üz e r e  k ısmi  y a p ı  f a k t ö r l e r i  d i y e  

a d l a n d ı r ı l ı r .  Kat ı ,  s ı v ı  ve  gaz ha i l  İ ç in  k a r a k t e r i s t i k  

S(k)  y a p ı  f a k t ö r l e r i  ç e k l l ( l - l ) ’de v e r i l m i ş t i r . ^

Kristal

ov

X 
(h

Ç e k l l ( l - l )

S ı v ı  hale  ö rnek  v e r i l e n  S(k) e ğ r i s i n d e  gö rü l en  İ lk  p ik  

k ı sa  menzi lde  atom y e r l e r i  a r a s ı n d a  v a r  o lan d ü z e n l i l i ğ i  

g ö s t e r i r .  Dalga v e k t ö r ü n ü n  bü yük  d e ğ e r l e r i  İ ç i n  S(k)



a s l m t o t i k  o l a r a k  b i r im btlyt lkl ttğe y a k l a ş ı r .

b ) -B l l g l s aya r  Slmtllasyon Yöntemleri

Son zamanlarda  btlyttk h a f ı z a l ı  v e  çok h ı z l ı  b i l g i s a y a r 

l a r ı n  y a r d ı m ı y l a  nt imerlk model  slmtl lasyonu kurmak ve  bu 

s o n u ç l a r ı  am or f  k a t i l a r ı n  ve  s ı v ı l a r ı n  y a p ı s ı n a  İ l i ş k i n  

d e n e y l e r l e  k a r ş ı l a ş t ı r m a k  mtimktln o lmuştur .  S ı v ı  y a p ı y ı  

İnce lemek İ ç in o ldukça y en i  o l an  bu yönteme çoğu kez  

b i l g i s a y a r  d e n e y l e r i  ad ı  v e r i l i r .  Her  n e k a d a r  b i l g i s a y a r  

s lmt l lasyon yöntemle r  s ı n ı r l ı  s a y ı d a  pa r ça c ı k  ( b i r k a ç  yttz 

v e y a  b in)  g i b i  böyle  baz ı  k ı s ı t l a m a l a r ı  ve  s ı n ı r  koşulu 

İ ç e r i r l e r s e  de, b i l g i s a y a r  d e n e y l e r i  İ y i  t a n ı m l a n m ı ş  

model  İ ç in o ldukça uygun v e r i l e r i  s a ğ l a r l a r .  S ı v ı  ya p ı  

İ ç i n  b i l g i s a y a r  d e n e y l e r i  Mont e  C a r l o  y ö n t e m i  v e  

Mo l ek t î l e r  Dinamik yön tem i l e  y a p ı l m a k t a d ı r ,

c)-Dagılım Fonksiyon Kuramlar ı

K r i s t a l  halde,  b i r k a ç  konum ve mesafe  p a r a m e t r e s i  

t a n ım la n d ı ğ ı n d a  atomik ko numla r ı n  heps i  b e l i r l i  o lur.  Ama 

hem gaz hem de s ıv ı  halde böyle  bas i t  b i r  tanım İmkansız 

d ı r .  K r i s t a l  o lmayan  m a l z em e l e rd e  a tom d a ğ ı l ı m ı n ı n  

a n l a t ı m ı n d a  çoğu kez  d a ğ ı l ı m  f o n k s i y o n u  k a v r a m ı  

k u l l a n ı l ı r .  ö z e l l i k l e  o r i j i n d e k i  ( r  = 0 n o k t a s ı n d a k i )  

a t omdan  r  uzak l ı k ta  d i ğ e r  b i r  atomu bulma o l a s ı l ı ğ ı n a  

k a r ş ı l ı k  o l an  g(r )  ç i f t  d a ğ ı l ım  f o n k s i y o n u  k u l l a n ı l ı r .  

Pq=N/V o r t a l a m a  say ı  yoğunluk lu  b i r  s i s temde o r i j i n d e k i  

b i r  a t omdan r  mesafede b i r  başka atomu bulma o l a s ı l ı ğ ı  

P o £ ( r ) ’ ye  k a r ş ı l ı k  g e l i r .  g ( r )  İ l e  v e r i l e n  b i l g i  sadece
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t e k  b o y u t l u d u r  ama k r i s t a l  o lmayan s i s t e m l e r  hakkında

n i c e l  b i l g i  v e r i r .  Er ime durumunda ç i f t  d a ğ ı l ı m

fo n k s i y o n u  g ( r )  İ l e  t a n ı m l a n d ı ğ ı n d a ,  P ç g ( r )  o l a s ı l ı ğ ı

g i d e r e k  r ’ n l n  bttyttk d e ğ e r l e r i n d e  Pq o r t a l a m a  sa y ı

yoğun luğuna  y a k l a ş ı r ,  çünkü a t o m l a r ı n  konumuna a l t

k o r e l a s y o n u  mesafe  a r t t ı k ç a  a z a l ı r .  Bu durum,

1 im g ( r )  = 1 ( I - 1)
r-^oo

b a ğ ı n t ı s ı  İ l e  İ f a d e  e d i l i r .

D i ğ e r  t a r a f t a n ,  a t om la r  ç i f t  p o t a n s i y e l d e k i  İ tmeden

d o l a y ı  atom ç e k i r d e k  çap ı  İ ç i n e  k a r ş ı l ı k l ı  o l a r a k

yak 1 aşamaz 1 ar  v e  onun İ ç i n

Um g ( r ) : 0  ( 1 -2 )
r - > 0

o l u r .  Bu dUşttnce 1 e rden  g ( r )  ç i f t  d a ğ ı l ı m  f o nks i yo nu  Pq 

o r t a l a m a  sa y ı  yoğunluğundan sapmayı g ö s t e r i r .  T a b i i  k İ  

b ö y l e  b i r  sapma atom ç e k i r d e k  çap ı  y a k ın ın d a k i  r  d e ğ e r l e 

r i n d e  n l s b e t e n  bUytlktür.  g ( r )  İ ç i n  ş emat ik  d i yag ram k a t ı  

s ı v ı  ve  gaz h a l l e r i  İ ç i n  Çeki  1 ( 1 - 2 )  ’ de v e r i l i r .

S ( k )  yap ı  f a k t ö r ü ,  ç i f t  d a ğ ı l ı m  f o n ks i y on u  g ( r )  

hak k ında  b i l g i  v e r i r .  g ( r )  İ s e  b e l l i  b i r  atomdan 

u z a k l ı ğ ı n  f on ks i yonu  o l a r a k  o r ta l a m a  atom yoğunluğunu 

v e r i r .  Bu İ k i  öneml i  f o n k s i y o n ,  ç i f t  d a ğ ı l ı m  f o n ks i y on u  

g ( r )  İ k i l i  s ı v ı  a l a ş ı m l a r  İ ç i n  g ı j ( h )  ş e k l i n d e  olmak 

ü z e r e ,  ma temat ikse l  b i r  İ f a d e  İ l e  b i r b i r l e r i n e  b a ğ l ı d ı r l a r :

1
e ( r ) : i > ---------

PiT*p0r.
k [S  ( k ) - l ) s i n ( k r )  dk ( 1 -3 )

i j
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Ik.'_/
ÛO

Kristal

I â l ı . *

to

Ş e k l l ( I - 2 )

K r i s t a l  o lmayan s i s t e m l e r i n  y a p ı s ı  [ g ( r )  v e y a  S(k)], 

v e r i l e n  s ı c a k l ı k  ve  b a s ı n ç t a  p a r ç a c ı k l a r  a r a s ı n d a k i  

e tk i l e şmeye  d a y a l ı  ku ram la r  İ l e  hesap e d i l i r l e r .  Bu amaç 

İç in ç i f t  p o t a n s i y e l  ve  ç i f t  dağ ı l ım f o n k s i y o n u  a r a s ı n d a  

a ş a ğ ı d a k i  y a k l a ş ı k  d e n k l e m le r  ö n e r i l m i ş t i r ^ 1,4,5^

1- B o rn -G re en  denklemi,

2- P e r c u s - Y e v l c k  denklemi ,

3- H y p e r n e t t e d - C h a i n  denklemi .

G e n e l l i k l e  ç i f t  d a ğ ı l ı m  f o n k s i y o n u  y e r i n e ,  b i r  

k o r e l a s y o n  f o n k s i y o n u  k u l l a n m a k  u y g u n d u r .  Toplam 

k o r e l a s y o n  f o n k s i y o n u  h(r) ,

h(r)=g(r)-l

o l a r a k  t a n ım la n ı r .  h ( r )  t o p l a m  k o r e l a s y o n  f o n k s i y o n u  

r e f e r a n s  a t o m u n u n  r  = | r - r ’ | m e s a f e d e k i  d i ğ e r  a t om

Ü ze r i n d ek i  top lam e t k i s i n i n  b i r  ö lçUst ldt l r  ve  tan ıma göre
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İ k i  k ı sma a y r ı l a b i l i r ;  r e f e r a n s  atomunun d i ğ e r  atom 

Ü z e r i n d e k i  d i r e k  e t k i s i n i  a n l a t a n  d i r e k  k o r e l a s y o n  

f o n k s i y o n u  c ( r )  ve  d i ğ e r  a t o m l a r ı n  e t k i s i n i  a n l a t a n  

k ı s ı m  olmak t l z e r e ,

r *  *h ( r ) = c ( r ) +p q j c ( | r - r ’ |) n ( r ’ ) d r ’ ( 1 - 5 )

O r n s t e l n - Z e r n l k e  b a ğ ı n t ı s ı  i l e  v e r i l i r .  c ( r )  d i r e k  

k o r e l a s y o n  f onks i y on u  i ç i n  grup a ç ı l ı m ı n d a n ,  y a k l a ş ı k

c ( r ) =  g ( r )  [ l - e x p ( * ( r ) / k BT ) ) ( 1 - 6 )

P e r c u s - Y e v l c k  d e n k l e m i , ( 1 -5 )  O r n s t e l n - Z e r n l k e  denkl eminde  

y e r i n e  ko nu lu rsa ,

g ( r ) e x p [ p ( r ) / k BTj =

[e  ( r '  ) - i ]  [ i - e x p  [p(| ) /k  T ) g  ( | r - r '  |a?' ( 1 - 7 )
1 , p 0

P e r c u s - Y e v l c k  denklemi  e l d e  e d i l i r .  Burada T s ı c a k l ı k ,  

p ( r )  ç i f t  p o t a n s i y e l  ve  kB Bol tzmann s a b i t i d i r .

( 1 - 7 )  P e r c u s - Y e v l c k  I n t e g r a l  denk l emi  k a t ı  kt lre 

p o t a n s i y e l i  i ç i n  k e s i n  o l a r a k  ç öz ü l m üş t ü r  t®*9 ! ve  ç i f t  

d a ğ ı l ı m  f onks i yonu  veya  yap ı  f ak tö r t ine  a l t  a n a l i t i k  İ f a d e  

e l d e  e d i l m i ş t i r .  P e r c u s - Y e v l c k  l n t e g r a l  d e n k l e m in in  k a t ı  

kt lre çöztlmtl s ı v ı  m e t a l l e r i n  y a p ı s ı  i ç i n  t a r t ı ş ı l m ı ş 

t ı r .  t 10! P e r c u s - Y e v l c k  k a t ı  kt lre m o d e l i n i n  i k i  b i l e ş e n l l  

s i s t e m e  g e n i ş l e t i l m e s i  L e b o w l t z  t a r a f ı n d a n  b a ş a r ı l m ı ş -



t ı r .  t 11! L e b o w l t z ’ ln  çö zü m le r i  As n c r o f t -L a n g re t . f t  t a r a 

f ı n d a n  İ k i l i  s ı v ı  k a r ı ş ı m l a r ı n  y a p ı s ı n a  uygu la n 

m ı ş t ı r .  i k i l i  s ı v ı  k a r ı ş ı m l a r ı n  y a p ı s ı  I I I .  Bölümde

t e k r a r  gö zde n  g e ç i r i l e c e k t i r .

Bundan s o n ra k i  bölUmde, d i f r a k s i y o n  d e n e y l e r i y l e  yap ı  

f a k t ö r l e r i  a r a s ı n d a k i  temel  İ l i ş k i l e r  t a r t ı ş ı l a c a k t ı r .
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B Ö L Ü M  I I

YAPI FAKTÖRLERİ

Maddenin y a p ı s ı  t a y i n i n d e  X - ı ş ı n l a r ı  ve  n ö t r o n l a r  

k u l l a n ı l ı r .  Ö z e l l i k l e ,  X - ı ş ı n  d i f r a k s i y o n u  k r i s t a l  

o lmayan m a l z e m e l e r i n  y a p ı s a l  çözümlemes inde  en b i l i n e n  ve  

öneml i  y ö n t e m d i r .  S ı v ı l a r  İ ç i n  X - ı ş ı n  d i f r a k s i y o n u n u n  İ l k  

d e f a  k u l l a n ı l ı ş ı  1915’ de Debye t a r a f ı n d a n  t a r t ı ş ı l m ı ş t ı r .  

S ı v ı  İ ç i n d e  İ k i  atom ve b u n l a r ı n  s a ç t ı k l a r ı  X - ı ş ı n l a r ı n ı n  

b i r b i r l e r i  İ l e  g i r i ş i m  y a p t ı ğ ı  gozönttne a l ı n ı r s a ,  İ k i  

atomun b a ğ ı l  konumuna b a ğ l ı  o l a n  d i f r a k s i y o n  ş i d d e t l e r i  

o r t a y a  ç ı k a r .

G e l e n  ve  s a ç ı l a n  X - ı ş ı n l a r ı n ı n  d a l g a  v e k t ö r l e r i

-*
s ı r a s ı  İ l e  k 0 v e  k ’ İ s e ,  r  konumunda s a ç ı l a n  X - ı ş ı n l a r ı n ı n  

f a z  f a k t ö r t î  e x p [ - l  (İt’ -Îcq) . r ]  İ l e  İ f a d e  e d i l i r .

Buna ek o l a r a k ,

k
X x

s ln6 ( 11 -1 )

b a ğ ı n t ı s ı  e l d e  e d i l i r ;  burada e, sa ç ı lm a  a ç ı s ı n ı n

y a r ı s ı d ı r  v e  X g e l e n  X - ı ş ı n l a r i n i n  d a l g a  boyudur.

S a ç ı l a n  X - ı ş ı n l a r ı n ı n  g e n l i ğ i ,

( 11 - 2)

YI LDI Z
/PO,



İ l e  v e r i l i r ;  burada f j ( k ) ,  r  konumundaki J numara l ı  atoma 

a l t  a t omik  s aç ı lm a  f a k t ö rü d ü r .  Buna g ö r e  k o h e r e n t  s a ç ı l a n  

X ı ş ı n l a r ı n ı n  ş i d d e t i

I (k)  =<A*(k)A(k)  > = < |A(k)  |2 >
lofı 1 1

: < y y f  ( k ) f  (&) e x p [ - k  ( r  - r  ) ]  > ( I I - 3 )
1 j 1 j

b a ğ ı n t ı s ı  i l e  v e r i l i r ;  burada < > s e m b o l l e r i  İ s t a t i s t i k  

o r t a l a m a y ı  g ö s t e r i r .

■* •*
K r i s t a l  h a l d e ,  a t o m l a r ı n  ( r j - r j )  b a ğ ı l  konumu s a b i t  

b i r  d e ğ e r e  s a h i p t i r  ve  onun i ç i n  k büyüklüğü r e s l p r o k a l  

ş ebek ey e  k a r ş ı l ı k t ı r .  Bu r e s l p r o k a l  ş e b e k e n in  ö z e l l i k l e r i  

kend i  k r i s t a l  y a p ı s ı  İ l e  (FCC ve  BCC g i b i )  b e l i r l e n i r .  Bu 

n e d e n l e ,  k r i s t a l  nümune i ç i n  I ^ t k )  b i r k a ç  k e s k i n  ve  

m ü s ta k i l  p i k  g ö s t e r i r .  K r i s t a l  o lmayan nümunelerde , bu 

düzen kaybo lduğuna  gö re  ( 11-3 )  denk leminde  t op lam,  hem 

s ı v ı  hem de amorf  h a l l e r  İ ç i n  konuma a l t  k o r e l a s y o n u n  

bütün d o ğ r u l t u l a r  ü z e r i n d e n  o r t a l a m a  d e ğ e r i  i l e  İ f a d e  

e d i l e b i l i r .  Buna İ l a v e  o l a r a k ,  s ı v ı l a r  ve  amor f  k a t i l a r  

g i b i  k r i s t a l  olmayan s i s t e m l e r  İ ç i n ,  k ü r e s e l  s i m e t r i d e n  

d o l a y ı  f ( H )  atomik sa ç ı l m a  f a k t ö r ü  ve  l |^ (k )  ş i d d e t i  

sadece  k n ın  | | mut lak d e ğ e r i n e  b a ğ l ı d ı r .

î k l  b l l e ş e n l l  b i r  s i s t e m  i ç i n  s a ç ı l a n  X - ı ş ı n l a r m ı n  

gen i  İ ğ i ,

N1 N? * ■>
A ( k )  = f (k )  yex p ( - l k . r  ) + f  ( k ) y e x p ( - l k . r  ) ( I I - 4 )

i ı h  11 2 j h  2 j

10



1 1

ş e k l i n d e  y a z ı l a b i l i r ;  burada Nj+Ng^N b i r  V hacmindek i  

a t o m l a r ı n  t op lam  s a y ı s ı ,  N1 ve  Ng İ s e  s ı r a s ı y l a  1 ve  2 

a t o m l a r ı n ı n  s a y ı s ı d ı r .  Bu n e d e n l e ,  atom k o n s a n t r a s y o n l a r ı  

C ^ N j / N  ve  Cg:Nn/N İ l e  v e r i l i r .  Koheren t  s a ç ı lm a  ş i d d e t i ,  

( 11-3 )  v e  ( I I - 4 )  d e n k l e m l e r i  k u l l a n ı l a r a k ,

N i
i  ( k ) = f 2 ( k ) < | y e x p ( - l k . r  ) | 2> +

ş e k l i n d e  İ f a d e  e d i l e b i l i r .  Buradaki  t e r i m l e r  s ı r a s ı y l a  

1-1,  2-2 v e  1-2 atom ç i f t l e r i n i n  k ı sm i  yap ı  f a k t ö r l e r i n e

k a r ş ı l ı k  g e l i r .  Ama, k ı smi  yap ı  f a k t ö r l e r i n i n  t a n ı m l a r ı  

t ek  d e ğ i l d i r .  L i t e r a t ü r d e ,  i k i l i  b i r  a l a ş ı m ı n  y a p ı s ı n ı  

k a r a k t e r l z e  etmek i ç i n  bu k ı smi  b ü y ü k l ü k l e r e  a l t  f a r k l ı  

d e n k l e m l e r  k u l l a n ı l m a k t a d ı r .  A y r ı c a  o n l a r  a r a s ı n d a  l i n e e r  

b a ğ ı n t ı l a r  v a r d ı r .

S ^ f k )  k ı sm i  yap ı  f a k t ö r l e r i  A s h c r o f t - L a n g r e t h  

t a r a f ı n d a n  şu ş e k i l d e  t a n ı m l a n m ı ş t ı r :

S ( k ) - (N N ) " 1/2< y  e x p [ i k  ( r  - r  ) ] > - ( N  N i 1/2^  ( I I - 6 )
l j  i J nfiJı n m 1 j  k , 0

Burada ( N i N j ) 1/2<î£ _ o t e r i m i  k = 0 daki  ş i d d e t e  k a r ş ı l ı k t  ı r  

ve  sadece  k=0 y a k ın ın d a k i  çok dar  b i r  b ö l g e d e  f i z i k s e l

ı 11



öneme s a h ip  olduğundan,  çoğu zaman p r a t i k  h e s a p l a r d a  

İhmal e d i l e b i l i r .  ( I I - 6 )  denklemi  ( I I - 5 )  denklemi  İ l e  

b i r l e ş t i r i l d i ğ i n d e  koheren t  s a ç ı lm a  ş i d d e t i  i ç i n  şu

İ f a d e  b u l u n a b i l i r :

ı w ( k ) : N v v ( C  c ) 1/2f { k ) f  ( k ı s  (k> f i ı - r ı
Y  Y  ı j i J U

r H j f ^ t k J S n  ( k ) + N 2 f 22 { k ) S 22 ( k ) 4 2 ( N 1H2 ) 1/2 f 1 ( k ) f 2 ( fc>Sj? ClC> 

Atom b a ş ı n a  sa ç ı lm a  ş i d d e t i  İ s e ,

ı ioîl( k ) : y  y  (c c ) 1/2f (k) f ( k ) s  (k)  d i - s j

12

Ç Ş ı J 1 J U

İ l e  İ f a d e  e d i l i r ,  k n ın  btiytik d e ğ e r l e r i n d e  a t o m l a r ,  X 

ı ş ı n l a r ı n ı  b i r b i r l e r i n d e n  b a ğ ım s ı z  o l a r a k  s a ç t ı k l a r ı n d a n  

do l  a y ı

l koh (k-K») f i 2 (k)  +Cg f22 (k)  = < f 2 (k )  >
d i - 9 1

s ı j (k )  — * ^ ı j

b a ğ ı n t ı l a r ı  k u l l a n a r a k ,  SA L (k)  A s h c r o f t  - L a n g r e t h  t o p la m 

y ap ı  f a k t ö r ü

I koh(k)
SA L (k )=  ----------------  ( 11 - 10 )

< f 2 ( k ) >

f ! ( k ) f j ( k )
s ( k )  = y y ( c  c  ) * ---------------------  s ( k ) a ı - ı n

AL ^  ^  1 J 1J
1 J < f 2 ( k ) >

ş e k l i n d e  İ f a d e  e d i l e b i l i r .

g j j t r )  ç i f t  d a ğ ı l ı m  f on ks i yonu  o r i j i n d e k i  1 atomundan 

r  r a d y a l  mesa f ede  bulunan 1 t i p i n d e n  a t o m l a r ı n  o r t a l a m a



d a ğ ı l ı m ı  ve p0 a t o m l a r ı n  o r t a l a m a  sa y ı  yoğunluğu olmak 

t tzere  S^ jCk)  k ı smi  yap ı  faktört înt tn 

4ırp
'  r [ g  ( r ) - l ] s l n ( k r ) d r  ( I I - I E )

ı j

1 3

S ( k ) : l + ----
İJ k

g e n e l l e ş t i r i l m i ş  denk l emle  t a n ı m l a n d ı ğ ı  b i l i n i r .

ö z e t  o l a r a k ,  s ı v ı  h a l d e k i  numunenin ö l ç U l e n  d i f r a k s i 

yon ş i d d e t  v e r i l e r i n d e n  k ı sm i  yap ı  f a k t ö r l e r i  ç ı k a r ı l a 

b i l i r  v e y a  t e o r i k  o l a r a k  ç i f t  d a ğ ı l ı m  f onks i yonunun t a y i n  

e d i l m e s i n d e n  k ı smi  yap ı  f a k t ö r l e r i  hesap e d i l e b i l i r .

G e l e c e k  bölümde,  ç i f t  d a ğ ı l ı m  f on ks i yon u  İ l e  ç i f t  

p o t a n s i y e l  a r a s ı n d a k i  y a k l a ş ı k  b a ğ ı n t ı y ı  v e r e n  P e r c u s -  

Y e v l c k  denkleminden t a y i n  e d i l e n  d i r e k  k o r e l a s y o n  

f onks iyonunun e l e m a n t e r  f o n k s i y o n l a r  c i n s i n d e n

h e s a p l a n a b i l d i k l e r i  ve  d i r e k  k o r e l a s y o n  f o n k s i y o n l a r ı n ı n  

F o u r l e r  dönüşümler inden de k ı sm i  yap ı  f a k t ö r l e r i n i n  

h e s a p l a n a b i l d i k l e r i  gö zden  g e ç i r i l e c e k t i r .  A y r ı c a ,  g e ne l  

o l a r a k  İ k i l i  k a r ı ş ı m l a r ı n  çok ç e ş i t l i  h a l l e r i  İ ç i n  

h esap lan an  k ı sm i  y ap ı  f a k t ö r l e r i  v e r i l e c e k t i r .
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B O L U M  I I I

İ K İ L İ  S IV I  KARIŞIMLARININ YAPISI

( I I I . 1) KISMİ YAPI FAKTÖRLERİ

S ı v ı  k a r ı ş ı m l a r d a  s i s t e m i n  y a p ı s ı  a,  x ve  t) 

d e ğ i ş k e n l e r i  İ l e  tamamen t a n ı m l a n a b i l i r .  Ö n c e l i k l e ,  

k e y f i  o l a r a k  k a r ı ş ı m ı n  İ k i n c i  b i l e ş e n i  daha bttyttk d£ k a t ı  

kttre ç ap ın a  sahip  olmak Ü ze re  s e ç i l i r  ve a k a t ı  kt lre çap 

o r a n ı  o l a r a k  t a n ı m l a n ı r :

d*’ l
a: 0< a < 1 ( 111 -1 )

V hacminde dj  ç a p l ı  Nj t ane  k a t ı  ktlre ve  d£ ç a p l ı  N£ t ane  

k a t ı  kt lre v a r s a ,  x ko n s a n t r a s y o n  o r a n ı ,  daha btlytlk ç a p l ı  

kt lre 1 e r i n  konsan trasyonu olmak t î z er e  t a n ı m l a n ı r ;  yan i

N- n; n;
x: ( 111 - 2)

Nj+Np n j + n 2 n

burada nj  ve n2 say ı  y o ğ u n l u k l a r ı n ı  t e m s i l  e d e r l e r  ve  n 

t o p la m sa y ı  yoğunluğudur .  -n, k a r ı ş ı m  İ ç i n  t op lam  

İ s t i f l e n m e  yoğunluğuna e ş i t  a l ı n ı r .

k a t ı  k ü r e l e r i n  İ ş g a l  e t t i ğ i  hacim

top lam hacim

burada ^ = ( tt/6) n j d j 3 , 1 = 1 ,2.  o zaman şu b a ğ ı n t ı l a r  ç ı k a r :

•n = 
ı

X + ( 1 - X) d
•n

X

X + ( 1 - X) o 3
(111 - 3 )



a ,  *n v e  x d e ğ i ş k e n l e r i  tam o l a r a k  s i s t e m i  b e l i r t i r l e r  ve  

a ş a ğ ı d a  l i s t e l e n e n  d e ğ i ş i k  k o r e l a s y o n  f o n k s i y o n l a r ı n d a k i  

k a t s a y ı l a r  bu d e ğ i ş k e n l e r  c i n s i n d e n  İ f a d e  e d i l e b i l i r l e r .  

F o u r l e r  dönttşt îmlerl  İ ç i n  b i r  da l ga  s a y ı s ı  u zay  

d e ğ i ş k e n i n e  ge r ek  duyulur :  y -kc ^  s e ç i l i r ,  o zaman bütttn

d i ğ e r  k uzay  d e ğ i ş k e n l e r i  buna g ö r e  ö l ç e k l e n i r l e r ;  örnek 

o l a r a k ,  k d j =y d j / O g ^ a y •

K a t ı  k t t r e l e r  k a r ı ş ı m ı  i ç i n  Le bo w l t z  t a r a f ı n d a n  

v e r i l e n  ç ö zü m l e r  ş u n l a r d ı r : t 1J

-C j  ı ( r ) = +b1r + d r 3 ,

- C g g ( r ) =a£+b2r + d r 3 , r < d 2 ( I I I - 4 )

- C j g t r J r a j  , r< x

: a j + ( b R 2+4dR3+dR4 ) / r  , x < r < ( d j + ç g l / e

Burada X= ( - d * ) /2 ve  R=r-X d ı r .  a l t  b j , b ve d k a t s a y ı 

l a r ı  b a s i t  ama uzun İ f a d e l e r l e  v e r i l e n  f o n k s i y o n l a r d ı r .  

O r n s t e l n - Z e r n l k e  s ı k ı ş a b l 1 İ r  1lk b a ğ ı n t ı s ı n d a n  t ü r e t i l e n

pp = { ( -nı ♦ o 3'n2 > ( ı *  v n 8 ) - j*ne ( ı - o ) 2 [ ı ( ı ♦ ̂ 2)  ] }*

( ı - * n ) " 3 ( I I I - 5 )

olmak Ü z e r e ,  a j  ve a2 k a t s a y ı l a r ı
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Şimdi  a ş a ğ ı d a k i  ttç f o n k s i y o n

e  1 1  = [ ( ı + j ' n )  +4 ,n e  ( a - 1 ) ] ( î - ' n ) ~ 2

g22 = [ ( ı ) +f-/nı (cx_ 1- i )3 ( î - ' n ) -2 a n - 6 )

s  1 2  = [ d + y ' n )  + | . ( i - a )  ( ■ n ı - - n e ) / ( ı o ) ] ( î - ' n )  " 2

c i n s i n d e n ,  b j , i > 2 ,b v e  d k a t s a y ı l a r ı

6 E i n E ^ 1
t>ı =----------C*nıfiı ı+r'na ( ı +o)  co g 12] =-----

dı  dj

6 E A _ _ E
b 2 : ---------[ ^ 2 6 2 2 +4 ^ id  ( 1+° ) d« 6 12] :

CTn 0*2
( I I I - T )

3 _ PlE
b : ----------( î + a )  [ a ' ^ -n ı e ı  1 +^2 6 2 2 ]-f i iE - --------

0*2 0*2

- 3  - 3
d : d j  C*n i  a. ± + 0 ^ ^ 2 0 2 ^  = v  1 <t4

İ l e  v e r i  l i r .

( I I I - 4 )  d e n k l e m l e r i n d e n ,  de rha l  yap ı  f a k t ö r l e r i n i n  

t an ım ın da  g e r e k i l  o l a n  - n j C j j l y ) ,  - n 2C2 2 (y )  ve

( n j n2 ) 2 ( y )  F o u r l e r  dönttşttmlerl  y a z ı l a b i l i r .  ( I I I - 4 )  

denk leminden ,  y j = k d j  y a za rak ,

E4'n1 Pl
- n 1c 1 1 ( y ) =  l a i ( s i n a y - o y c o s o y ) +— [ E a y s l n a y - ( o 2y2 - 2 )

0 3y3 a y

Yı
cosoy-E]+---- [(4a3y3-E4oy)sinay-(o^y^-1 2a2y2+24)

a 3y 3

cosay+£4] ) ,
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24-112 ş 2
- n g C g g ( y ) =  { a ı ( s l n y - y c o s y ) +— [ E y s l n y - ( y £- £ ) c o s y - 2 ]

y 3 y

a “ 3y ı
+-------[ ( 4 y 3- E 4 y ) s l n y - ( y 4 - l £ y 2+ £ 4 ) c o s y + £ 4 ] ) ,

y  3

tix^ ( 1 - x ) ^  s l n y x- y xc o s y x
■ ( n ı n g j ^ C ı g  ( y )  = 3 ( i - a ) 3----------------  a , -----------------------

x+ ( l - x )  o:3 y x3

x ^ ( l - x ) ^ o 3 s l n y x
+ E4T1--------------1------ {P12 [£y1co sy1+ (y ıE -2 ) sinyj ]

x + ( l - x ) a 3 y j 4

Y ı e
+--- [(3yj2-6)cosyj+ (y13-6y1)slnyi +6]

y ı

Yı
+--- [(4y}3-£4yı)cosyj + (y14 -l£y1£ + E4)slny1] 3

Y i 2

cosyx
+ (PıgESyısinyi- ( y ^ - E )  c o s y t-E]

Y i 4

V ı £
+------[ ( 3 y ı 2 -6 )  s l n y ı -  ( y ^ - e y j  K o s y ^
Yi

Yl
+----- [ ( 4 y t 3- 4 y ı ) s l n y ı " ( Y ı 4 - 12 y j 2+ 2 4 ) c o s y !+ E 4 ]
Yl2

aı s lny i - y ı co sy j  1 - a  i - cosy j
+----- { cosyx (------------------------- +----------------------)

yi Yl2 2o yı
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c o s y j + y j s l n y -̂ 1 l - a  s l n y j
+ s i n y x (---------------------------- + ) } ]

y i 2 20 y t

Y u k a r ı d a k i  İ f a d e l e r d e ,

1 - 0  ( 1 - 0 ) 2

YX----------- , Y 12 = a 1-n1 + a2'n2-
2

o l a r a k  v e r i l i r .

s ( k ) = ( N  N ) _1/2<y e x p [ i k ( r  - r  ) ] > - ( N  n ) 1/2a^
İJ 1 J nfjjj n m 1 j  k ,0

( I I I -6 )
olmak tiz e r e

S 1 J zS l J ( y ) " 1 ( I I I - 9 )

t a n ı m l a n ı r s a ,  o zaman d i r e k  k o r e l a s y o n  f onks i yonunun 

ta n ı m ı  d e r h a l ,  C12-C£1 o lduğundan,

n i _ 1 S ı  ı  ( y )  ı G n  ( y )  + S ı  ı  ( y )  + ( n ı / n 2 ) ^ S ı E ( y ) C i 2  ( y )  ,

S ı 2 ( y ) = C ı e ( y ) + S n ( y ) C ı 2 ( y ) + ( n 1 / n 2 ) ^ S 1 2 ( y ) C 2 2 ( y ) ,

( n j n g ) ^

i
S ı e ( y ) = C i 2 ( y ) M n ı n e î X g i 2 ( y ) C ı ı  ( y ) + s £ £ ( y ) C ^ £ ( y )  ,

( n 1n 2 ) ^

ı
-s22 ( y ) :C22 (y )  + ( n j / n ^ S j g  ( y ) C n  ( y ) + s 2 2 ( y ) c 22 ( y )

n 2
( 111 - 1 O)

( 111 - 9) un k u l l a n ı l m a s ı y l a ,  SXj ( y )  yap ı  f a k t ö r l e r i  İ ç i n  

çözt tmler  (111-10 )  d e n k l e m l e r i n d e n  b u l u n a b i l i r l e r :
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2
n n C ( y ) -ı -1

S ( y ) : i - n  c
11

2
n n C ( y )  -ı -1

( 111 - 1 1 )

22
( y )  = i - n  G ( y ) ----- 1 2 -------

2 22 1_ n ı c i i ( y )  -

S ı g ( y ) = ( n i n g ) t g ( y ) { [ l - n i c j ! ( y ) ] [ i - n 2C2g ( y ) ] - n j n g C j g ( y )  3

ö z e t  o l a r a k ,  İ k i l i  s ı v ı  k a r ı ş ı m  İ ç i n  L e b o w l t z  

t a r a f ı n d a n  v e r i l e n  C ^ t r )  d i r e k  k o r e l a s y o n  f o n k s i y o n l a 

r ı n ı n  C^j  (k ) F o u r l e r  dönüşümler inden doğrudan doğ ruya  *n 

İ s t i f l e n m e  yoğunluğunun,  a k a t ı  küre çap o r a n ı n ı n  ve  x 

k o n s a n t r a s y o n  o r a n ı n ı n  f o n k s i y o n u  o l a n  S^ ■, (k ) k ı s m i  ya p ı  

f a k t ö r l e r i  hesap e d i l e b i l i r .

( I I I . 2)  ÇEÇ1TL1 HALLER İÇİN HESAPLANAN KISH1 YAPI FAKTÖRLERİ

ö n c e k i  k ı s ımda  v e r i l e n  b a ğ ı n t ı l a r  k u l l a n ı l a r a k ,  k ı smi

yap ı  f a k t ö r l e r i  *n’ n ı n  0 . 4 0 , 0 . 4 1 ........... 0 .50  d e ğ e r l e r i ,  x ’ İn

0 . 1 , 0 . 2 , . . . , 0 . 9 d e ğ e r l e r i  ve  a ’ n ı n  0 . 5 , 0 . 6 .............0 .9

d e ğ e r l e r i n i n  üç lü  k o m b i n a s y o n l a r ı n ı n  he r  b i r i  İ ç i n  

b i l g i s a y a r  y a r d ı m ı y l a  hesap  e d i l d i .

ü ç l ü  k o m b in a s y o n l a r ı n  sadece  ^=0 .45  o l a n l a r ı  T a b l o - 1  

de g ö s t e r i l d i .  Bu t a b l o d a  y d e ğ e r l e r i  b i r i n c i  p i k l e r i n  

y e r l e r i n i  ve  S j j ’ l e r  de b i r i n c i  p i k l e r i n  y ü k s e k l i k l e r i n i  

i f a d e  e d e r l e r .

A ş a ğ ı d a  v e r i l e n  g r a f i k l e r d e  s ı v ı  k a r ı ş ı m l a r ı n  y a p ı s ı  

en gene l  b i ç imde  k a r a k t e r l z e  e d i l i r .
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Ş e k i l  ( I I I - l )  den Şek i 1 ( 111-4 )  ’ a ka dar  o l a n  e ğ r i l e r  

11:0.45.  cc- 0 .9 i ç i n  S j j l y ) ,  S2 2 ( y )  ve  S 1 2 ( y )  k ı sm i  yap ı  

f a k t ö r l e r i n i n  k o n s a n t r a s y o n l a  d e ğ i ş i m i n i  g ö s t e r i r l e r .

Şek l  1 ( 111 - i ) ’ den gö rü ldüğü  glt>l  x : 0 . 8  o lduğunda k a r ı ş ı m ı n  

büyük b i l e ş e n i n e  a l t  S2 2 ( y )  k ı s m i  yap ı  f ak tö rünün  b i r i n c i  

p ik  y ü k s e k l i ğ i ,  S ^ f y )  ve  S 12 ( y )  k ı sm i  yap ı  f a k t ö r l e r i n e  

gö r e  daha yüksek ve  n e t t i r .  Bunun neden i  İ s e  k a r ı ş ı m ı n  

bttytlk b i l e ş e n i n i n  kttçtîk b i l e ş e n e  naza ran  V t o p l a n  hac im 

i ç i n d e k i  çok luğudur .  B ö y l e  o lu n ca  d e ğ i ş t i r i l e n  b i l e ş e n i n  

k o n s a n t r a s y o n u y l a  doğru o r a n t ı l ı  o l a r a k ,  o b i l e ş e n e  a l t  

k ı sm i  yap ı  f ak tö rünün  p i k i n d e  değ işme  bek l enmes i  

doğa l  d ı r .
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Sek i  1 ( 111-2)  ’ de ayn i  ti ve  a d e ğ e r i n d e  bttyttk k i t r e l e r i n  

kon san t ra syonu  dttşttrttl dtlgttnde, ş e k i l d e  görUldl îğt t  g i b i  

S2 2 ( y )  p i k i  a z a l ı p ,  S u ( y )  p i k i  b i r a z  yttkse İmi şt İ r .

Sek 11 ( 111 - 3) v e  Ş e k l l ( I I I - 4 )  y i n e  ayni  -n ve  a 

d e ğ e r l e r i n d e  btlyttk k i t r e l e r i n  konsantrasyonunun a z a l ı ş ı n ı n  

s 1 1 ( y ) ,  s 2 2 ( y )  v e  s i 2 <y) k ı sm ı  yap ı  f a k t ö r l e r i  Ü z e r in d e

y u k a r ı d a  b e l i r t i l e n  e t k i y i  devam e t t i r d i ğ i  g ö z l e n i r .
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Ş e k i l ( 111 -  3)
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Çeki  1 ( 111-5 )  ’ den Çeki  1 ( 111- 8 ) ’ e k ad ar  o l a n  e ğ r i l e r  İ s e  

11:0.45 ve  x : O . T d e ğ e r l e r i  s a b i t ,  sadece  a k a t ı  kttre o r an ı  

d e ğ i ş t i r i l d i ğ i n d e  S ı ı ( y )  ve  S 1 2 ( y )  e ğ r i l e r i n d e  f a r k  

e d i l i r  b i r  değ işme  g ö z l e n m e k t e d i r .  A y r ı c a ,  bu e ğ r i l e r d e n  

btlytlk k i t r e l e r i n  k on san t r as yon  o r a n ı n ı n  k a r ı ş ı m ı n  y a p ı s ı n ı  

n a s ı l  e t k i l e d i ğ i  g ö r t t l m e k t e d l r .

Ç e k i l ( 111 - 5)



E4

Şek 1 1 ( 1 1 1 - 6 )
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Ş e k i l ( I I I - © )

Ş e k i l ( I I I - 9 ) " d a n  Şek 1 1 ( 111- 1 2 ) ’ ye kadar  e ğ r i l e r  

*n = o . 45 ,  a = 0 . 5  ve  x konsant rasyonunun çok kttçtlk o lduğu 

h a l l e r  İ ç i n  k ı sm i  yap ı  f a k t ö r l e r i n i  g ö s t e r i r l e r .  Btlyttk 

k t t r e l e r l n  k o n s a n t r a s y o n  o r an ı  s ı f ı r a  y a k l a ş t ı ğ ı n d a  

S2 2 ( y ) ’ n ln  l ’ e g i t t i ğ i  ve  S j j t y J ' n l n  de s a f  b i r  s ı v ı y a  

a l t  Ş e k l 1 ( 111- 1 3 ) ’ de g ö s t e r i l e n  S ( y ) ’ n i n  gene l  ö z e l l i k 

l e r i n e  sah ip  o lduğu gortt l t tr .
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5 10 15 20

5 e k ı ı ( i ı ı - ı o )
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Ç e k i l  ( 111- 11)

Ç e k i l  ( 111 - 12)
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x ’ İn 1’ e y a k l a ş a n  d e ğ e r l e r i  İ ç i n  k ı s m i  yap ı

f a k t ö r l e r i n i n  d e ğ i ş i m i  Çeki  1 (111 -14 )  ve  çek 11 ( 111 - 18) 

a r a s ı n d a k i  e ğ r i l e r l e  g ö s t e r i l m e k t e d i r .  B e k l e n i l d i ğ i  g i b i ,  

Çeki  1 ( 111 -1 8 ) ’ d ek i  ha l  s a f  s ı v ı n ı n  S ( y )  ya p ı  f a k t ö r ü n e  

k a r ş ı l ı k  o l u r .
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Ş e k i l  ( 111 -  14)
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Ş e k i l ( 111 - 16)
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( I I I . 3) F e -S l  S IV I  KARIŞIMI  İÇİN KISMİ YAPI FAKTÖRLERİ

X:0 .  70, 0 = 2 .1 2/2 .2 5  ve  ti = 0 .43  d e l e r l e r i  İ ç i n  Fe-

*/• 30 Sİ k a r ı ş ı m ı n ı n  SF e F e (k)  ve SF e c i  (k)  k ı sm i  yap ı  

f a k t ö r l e r i  h e s a p l a n d ı  ve  e ğ r i l e r  Ş e k l 1 ( 111- 19) ve 

Ş e k l 1 ( 1 1 1 - 2 0 ) ’ de g ö s t e r i l d i .  Dİ g e r  t a r a f t a n  bu s ı v ı  

a l a ş ı m ı n  d en ey se l  s o n u ç l a r ı  da Ş e k l 1 ( I I I - 21 )  ve 

ş e k l l ( 111 - 2 2 ) ’ de v e r i  l d l t 7 ) .

T e o r i k  v e  de n e y s e l  s o n u ç l a r  k a r ş ı l a ş t ı r ı l d ı ğ ı n d a  

bttyttk o lçt tde uyum g ö z l e n i r .
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B O L U M  I V  

S O N U Ç

Bu ça l ı şmada ,  P e r c u s - Y e v l c k  denk l emin in  çözümünden 

ç ı k a r ı l a n  l k l l l  s ı v ı  k a r ı ş ı m ı n  Uç yap ı  f aktörünün b a s i t  

f o n k s i y o n l a r  c i n s i n d e n  y a k l a ş ı k  b i r  formda İ f a d e  

e d i l e b i l e c e ğ i  ve V e r i l e n  b i r  s ı v ı  k a r ı ş ı m  İ ç i n ,  S  ̂  j ( y ) 

k ı s m i  yap ı  f a k t ö r l e r i n i n  ı ı ,  a  ve x  p a r a m e t r e l e r i  

c i n s i n d e n  tamamen t a n ı m l a n a b i l e c e ğ i  y en iden  g ö s t e r i l d i .  

Bu n e d e n l e  s ı v ı  k a r ı ş ı m l a r ı n ı n  y a p ı s ı n ı  İ n c e l e r k e n  ti, a 

ve  x ’ İn he rhang i  b i r  kombinasyonu İ ç i n  1( y )  k ı sm i  yap ı  

f a k t ö r l e r i n i  b i l g i s a y a r  y a r d ı m ı y l a  hesaplamak doğru b i r  

İ ş  o l a c a k t ı r .  Örnekleme a m a c ı y l a  11:0.45 s e ç i l d i ;  çUnktt 

İ s t i f l e n m e  yoğunluğunun bu d e ğ e r i  s a f  b i r  s ı v ı d a k i  k l a s i k  

k a t ı  küre  f a z  g e ç i ş i n d e  g ö z l e n i l e n  d eğ e re  y a k ı n d ı r .  Tek 

b l l e ş e n l l  s ı v ı l a r  i ç i n  o lduğu  g i b i ,  ıy n ın  f i z i k s e l  

bakımdan İ l g i n ç  o l a n  d e ğ e r l e r i n i n  11 = 0 . 4 5 ’ İn c i v a r ı n d a  

o r t a y a  ç ı k a c a ğ ı  b e k l e n i r .

S } j ( y )  k ı smi  y ap ı  f a k t ö r l e r i n e  a l t  e ğ r i l e r i n  g en e l  

ö z e l l i ğ i  ana p i k l e r i n  y e r l e ş i m  s ı r a s ı d ı r .  Dalma S g g ( y )  

p i k i  y=0 ’ a S j j f y )  p i k i n d e n  daha y ak ın  ve S 12 ( y )  p i k i  bu 

İ k i  p i k  a r a s ı n d a  o r t a y a  ç ı k a r .

Ş e k i 1 ( 111-11)  ve  Çeki  1 ( 111- 16 ) ’ dakl  e ğ r i l e r d e n ,  k a t ı  

küre ç a p l a r ı  h a y l i  f a r k l ı  o l d u k l a r ı  zaman kon san t r as yonu



büyük o l a n  b i l e ş e n e  a l t  y a p ı  f ak tö rü nün  çok ş i d d e t l i  

o l duğu g ö r ü l ü r .

Ç e k i l ( 111- i 0) , Ş e k i l ( I I I - l l )  v e  Çek 1 1 ( 111- 12) ’ dek 1 

e ğ r i l e r  bttytlk k ü r e l e r i n  çok küçük k o n s a n t r a s y o n l a r ı n ı n  

b i l e  s a f l ı ğ ı  nekadar  e t k i l e d i ğ i n i  g ö s t e r i r l e r .

Sonuç o l a r a k ,  bu s o n u ç l a r ı n  a y r ı n t ı l ı  uygulamas ı  

g e r ç e k  İ k i l i  s ı v ı l a r a  uygun n ve  a d e ğ e r l e r i n e  d a i r  

a m p i r i k  b i l g i l e r i n  k ı t l ı ğ ı  İ l e  e n g e l l e n i r .  Tam er ime 

n o k t a l a r ı  ü z e r i n d e  s a f  s ı v ı l a r  ( a = l )  *n :0.45 ' e  y a k ın

d e ğ e r l e r i  s e r g i l e r l e r .

35



E  K

£=0.44 ofO.B için 1.pikin yer ve yükseklikleri

X y s„ y S22 y Si2

0.8 7.5 1.132 6.9 2.147 7.2 0.421

0.7 7.6 1.208 6.9 2.015 7.2 0.498

0.6 7.7 1.293 7 1.886 7 .3 0.551

0.5 7.B 1.391 7.1 1.752 7.4 0.585

0.4 7.9 1.506 7.2 1.614 7.5 0.600

0.3 B 1.645 7.3 1.473 7.6 0.593

0.2 B.2 1.822 7.4 1.326 7.8 0.555

0.1 8.3 2.060 7.5 1.169 7.9 0.456

2=0.45 of0.8 için 1.pikin yer ve yükseklikleri

X y S11 y S22 y S12

0.8 7.5 1.140 6.9 2.229 7.2 0.453

0.7 7.6 1.221 7 2.086 7 .3 0.532

0.6 7 .7 1.312 7 1.939 7 .3 0.586

0.5 7.8 1.416 7.1 1.798 7.4 0.621

0.4 7.9 1.537 7.2 1.651 7.5 0.636

0.3 8.1 1.687 7.3 1.500 7 .7 0.631

0.2 8.2 1.B7S 7.3 1.334 7.6 0.591

0.1 8.4 2.133 7.6 1.179 8 0.436

£=0.46 a=0.8 için 1.pikin yer ve yükseklikleri

X y Sil y S22 y S12

0.8 7.6 1.150 7 2.312 7.2 0.4B6

0.7 7.7 1.236 7 2.160 7.3 0.571

0.6 7.7 1.332 7.1 2.005 7.4 0.628

0.5 7.9 1.442 7.2 1.847 7.5 0.663

0.4 8 1.572 7.3 1.689 7.6 0.679

0.3 8.1 1.732 7.4 1.528 7.7 0.671

0.2 B.2 1.934 7.5 1.363 7.9 0.627

0.1 8.4 2.216 7.7 1.189 8 0.517

£=0.47 a=0.8 için 1.pikin yer ve yükseklikleri

X y Sı» y S22 y S, 2

0.8 7.6 1.161 7 2.413 7.2 0.519

0.7 7.7 1.252 7.1 2.237 7.3 0.610

0.6 7.8 1.354 7.1 2.067 7.4 0.670

0.5 7.9 1.471 7.2 1.900 7.5 0.707

0.4 B 1.609 7.3 1.730 7.6 0.721

0.3 8.1 1.777 7.4 1.558 7.8 0.712

0.2 8.3 1.998 7.6 1.382 7.9 0.668

0.1 8.4 2.299 7 .7 1.199 8.1 0.552



2=0.45 of0.9 için 1.pikin yer ve yükseklikleri

X y S ı t y S 2 2 y S l 2

0 . 8 7.1 1.227 6.9 2.238 7 0.540

0.7 7.2 1.350 6.9 2.096 7.1 0.628

0 . 6 7.2 1.478 7 1.953 7.1 0.690

0.5 7.3 1.617 7 1.808 7.1 0.717

0.4 7.3 1.763 7.1 1.657 7.2 0.724

0.3 7.4 1.925 7.1 1.504 7.3 0.692

0 . 2 7.4 2.095 7.2 1.344 7.3 0.627

0 .1 7.5 2.295 7.2 1.176 7.4 0.487

£=0.44 j=0.9 i ç i n  1.pikin yer ve yükseklikleri

X y S » ı y 5 » y S l 2

0.8 7.1 1.211 6.9 2.144 7 0.502

0.7 7.2 1.324 6.9 2.022 7 0.587

0.6 7.2 1.446 6.9 1.388 7.1 0.639

0.5 7.2 1.571 7 1.753 7.1 0.670

0.4 7.3 1.711 7 1.614 7.2 0.671

0.3 7.4 1.357 7.1 1.470 7.2 0.648

0.2 7.4 2.023 7.1 1.321 7.3 0.582

0.1 7.5 2.200 7.2 1.165 7.3 0.453

£=0.46 a=0.9 için 1.pikin yer ve yükseklikleri £=0.47 t=0.9 için 1.pikin yer ve yükseklikleri

X y S i l y S 2 2 y S 1 2 X y S n y S 2 2 y S 1 2

0.8 7.2 1.245 6.9 2.330 7 0.580 0.8 7.2 1.264 7 2.431 7.1 0.628

0.7 7.2 1.377 7 2.178 7.1 0.680 0.7 7.2 1.404 7 2.270 7.1 0.732

0.6 7.3 1.514 7 2.025 7.1 0.740 0.6 7.3 1.556 7.1 2.097 7.2 0.797

0.5 7.3 1.664 7.1 1.865 7.2 0.774
---------------l

0.5 7.3 1.711 7.1 1.933 7.2 0.832

0.4 7.4 1.821 7.1 1.707 7.2 0.775 0.4 7.4 1.836 7.2 1.755 7.3 0.835

0.3 7.4 1.994 7.2 1.539 7 .3 0.748 0.3 7.5 2.068 7.2 1.580 7.3 0.802

0.2 7.5 2.194 7.2 1.369 7.4 0.670 0.2 7.5 2.275 7.3 1.395 7.4 0.725

0.1 7.5 2.388 7.3 1.189 7.4 0.524 0.1 7.6 2.504 7.3 1.203 7.5 0.562
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